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Katkilanmis Yariiletken Nanoyapilarin Geometrik ve Elektronik Ozellikleri
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OZET

Son yillarda nanoyapilar ve nanoyapi tabanli teknolojilerin bilimsel etkisi giin
gectikge artmaktadir. Ozellikle yariiletken nanoyapilarin elektronik dzelliklerinde, farkli
boyutlarda modelleme ve katkilama ile degisiklikler yapma diisiincesi onemli bir
aragtirma konusudur. Teknolojik aletlerin iiretilmesinde ve gelistirilmesinde yariiletken
nanoyapilarin kullanilmas1 arastirmanin Onemini arttirmaktadir. Bu tezde, farkh
geometrik yaricaplarda modelleme, heteroyapi olusturma ve farkli konumlarda katkilama
gibi yontemlerin yariiletken nanoyapilarin elektronik oOzellikleri tizerindeki etkisi
incelenmistir. Bu incelemedeki amag, teknolojik agidan avantajli ve kullanigh yariiletken
malzemeler elde etmektir. Yapilan toplam enerji hesaplarinda yogunluk fonksiyonel
teorisi tabanli diizlem dalga 6z uyum alan programi kullanilmistir. Ayrica elektronik
ozellikleri belirlemek icin bant yap1 ve diizlemsel potansiyel hesaplamalar1 yapilmistir.
Bu hesaplamalar sonucunda nanoyapilarla ilgili ortaya konan geometrik ve elektronik

ozelliklerin yariiletken teknolojisinin gelisimine katkida bulunmas1 amaglanmaktadir.
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ABSTRACT

In recent years, the scientific impact of nanostructures and nanostructure based
technologies is increasing day by day. Especially, in the electronic properties of
semiconductor nanostructures, the idea to make changes with modelling of different sizes
and doping is an important research topic. The use of semiconductor nanostructures is
increasing the important of the research for development and production of technological
devices. In this thesis, impact on electronic properties of semiconductor nanostructures
has been examined with heterostructure creation, different radius geometric modeling and
doping methods at different locations. The aim of this study is to obtain technologically
advantageous and useful semiconductor materials. The plane wave self consistent field
program based on density functional theory was used in the total energy calculations. In
addition, band structure and planar potential calculations has been made to determine the
electronic properties. The calculations results in the nanostructures as set forth concerning
geometric and electronic properties is intended to contribute to the development of

semiconductor technology.
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BOLUM 1

GIRIS

Bir maddenin atomik ve molekiiler seviyedeki nanoyapilarinin kontrolii olarak
bilinen nanoteknoloji giiniimiizde disiplinler aras1 bir yaprya déniismiistiir. Ozellikle son
yillarda nanobilim ve nanoteknoloji 6nemli bir gelisim gostermis ve bu gelisimin etkisi
diinya tizerindeki her alanda kabul edilmistir [1]. Bu nedenle birgok bilim dali agisindan
arastirma konulari i¢eren ve 6nemli dlglide arastirmalarin yapildigi bir teknoloji alani
olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Bu teknolojinin temel amaci, makro 6lgekteki tirtinlerinin
imalatinda atomlarin ve molekiillerin kontrol edilmesi olarak bilinmektedir. Bu amaca
bagli olarak nanometre boyutundaki meteryallarin ifadesi olan nanoyapilar kavrami
ortaya cikmistir. Nanoyapilar biiyiikliigiine bagli miithis ilgiden kaynaklanan essiz
mekaniksel, fiziksel ve kimyasal 6zellikleriyle 6n plana ¢ikmaktadirlar [2]. Bu ilginin
biiyiiklik odakli olmasi organik kimya, molekiiler biyoloji, yariiletken fizigi ve mikro
fabrikasyon gibi bir¢ok alana yayilmasina neden olmustur. Karbon nanotiiplerin 1991
yilinda kesif edilmesinin ardindan [3], Ozellikle bir boyutlu nanoyapili sistemler
aragtirmacilarin bir odagi olarak dikkat ¢ekmistir [4-6]. Teorik olarak nanotiip, nanobant,
nanocubuk ve nanotel olarak bilinen yariiletken nanoyapilarin potansiyel uygulamalari
giderek artan bir ilgi uyandirmaktadir [7-9]. Buna bagli olarak bir boyutlu yariiletken
nanoyapilar nanoboyutlu elektronik teknolojisi, optoelektronik ve fotonlu uygulamalarin
gelisimi i¢in kullanilmaktadir [10-12]. Bu durum yariiletken fizigi alaninda nanoyapilarla
ilgili birgok akademik c¢aligma yapilmasina yol agmustir. Calismalarin genellikle bulk
yapilar, bulk heteroyapilar ve bu yapilardan elde edilen nanoteller ile ilgili oldugu
goriilmektedir. Fakat son yillarda yabanci atom ile katkilanmis nanoyapilar ¢alisma alani
olarak siklikla tercih edilir duruma gelmistir. Bir nanoyapiya yapilacak olan yabanci atom

katkilanmasinin geometrik ve elektronik 6zelliklerinde degisiklikler meydana getirecegi



diistincesi yariiletken teknolojisindeki ¢aligmalar agisindan oldukg¢a hakim bir diisiince
olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Ozellikle bu degisikliklerin teknolojinin lehine olacak
sekilde gerceklestirilme ¢abasinin elektronik ve optik aletler agisindan yeni buluslara yol
acacag diisiiniilmektedir. Yariiletkenlerin giiniimiiz teknolojisinde kullanilan aletlerin
yapiminda ve gelistirilmesinde dnemli bir yere sahip oldugu diisiiniildiiglinde problemin
Oonemi daha da artmaktadir.

Giliniimiizde, bu problem g6z Oniinde bulundurularak yapilan ¢alismalar
incelendiginde III-V bilesik yariiletkenlerinden olan Galyum Nitriir (GaN) ve GaN’in
katkilanmis hallerinin 6nemli bir yeri oldugu goriilmektedir. GaN elektronik agidan
bakildiginda direkt bant genisligine sahip bir yariiletken olarak karsimiza ¢gikmaktadir.
Bu ozelligi sayesinde 151k yayan diyotlar [13,14], lazer diyotlar, ultraviyole (UV)
detektorler, mikrodalga gii¢ ve ultra yiiksek enerji anahtarlar1 [15] gibi elektronik aletlerin
tiretiminde 6nemli bir yere sahip oldugu bilinmektedir. Son zamanlarda 6zellikle GaN’in
nanotel yapilarin 1s1k yayan diyotlarin fabrikasyonunda diizlemsel yapilara alternatif
olarak kullanilmaya baslanmasi sik rastlanan bir durum haline gelmistir [16-21]. Buna
bagli olarak GaN mavi 151k yayan diyotlar (LED), lazer ve diiz panel ekran gibi elektronik
aletlerin tiretiminde daha giiglii bir etkiye sahip olmustur [22]. Bu tezde katkilanmis
nanoyapilarin elde edilmesinde yabanci atom olarak hem galyum (Ga) hem de azot (N)
atomu yerine gegebilen ve 6A grubunda olan telliir (Te) atomu kullanilmistir [23]. Ayrica
GaN ile bulk ve nanotel heteroyap1 olusturmak i¢in ikinci bir yariiletken olarak Bor Fosfat
(BP) kullanilmistir. BP’de 111-V bilesik yariiletkenlerden olup direkt olmayan ve genis
bant araligina sahip bir yariiletken olarak bilinir. Bu 6zelliginden dolay1 BP elektronik ve
optik uygulamalar i¢in 6nemli bir role sahip olmustur [24-26]. Zinc Blende (ZB) GaN
oda sicakliginda silikon {izerinde elde edilmis BP’in iizerinde elde edildigin de orgii
sabitleri sirasiyla 8.578 a.u ve 8.524 a.u olarak 6l¢iilmiis ve bu degerler incelendiginde,
iki yariiletken arasindaki 6rgii uyusmazliginin 0.6%’dan az oldugu goriilmiistiir [27]. Bu
Olgiime bagli olarak Orgiisii uyusan yariiletkenler olarak nitelendirilmektedirler. Bu
uyusma durumundan yola ¢ikarak, BP’in GaN ile 6rgiisii uyusan ve heteroeklem olarak
GaN {izerine elde edilebilen bir yariiletken oldugu sdylenilebilir [28]. Ayn1 zamanda BP
kendisiyle yiiksek bir uyuma sahip olan GaN’in bazi alt katmanlar iizerinde elde
edilmesinde kullanilmaktadir [27]. Ornegin BP yariletkenlerin deneysel olarak GaN ve

Si arasinda bir tampon malzeme olarak kullanildig: bilinmektedir [29].



Yariiletken teknolojisi agisindan son derece 6nemli bir yeri olan katkilanmis GaN
yariiletkenlerin hem nanotel hem de heteroyapisi ile ilgili son yillarda bir¢ok deneysel ve
teorik ¢alisma yapilmistir. Sb ve P atomlarinin ortak bir sekilde katkilanarak sentezlendigi
[30], ferromanyetik 6zellikte Cu katkili pasiflestirilmis yapisinin elde edildigi [31], Cr
katkil1 olarak elde edilip ferromanyetik karakterizasyonun ortaya kondugu [32] ve bulk
yapida tastyict konsantrasyon ile sentezlenmis yapisina Hg atomunun katkilandig: [33]
GaN nanoteller bu alandaki bazi deneysel ¢alismalar olarak karsimiza ¢ikmaktadir.
Yapisal elektronik ve manyetik 6zelliklerin incelendigi Fe, Co, Mn katkili [34], elektronik
ozelliklerinin incelendigi P atomu ile katkili [35] ve ferromanyetik olarak ele alinan Cr
atomu ile katkili [36] olarak modellenmis GaN nanotel ¢alismalar1 ise teorik olarak
gerceklestirilmistir. Ayrica GaN ile ilgili yapilan optielektronik entegre bagli devreler
icin GaN/BP/Si olarak elde edilen [27], anizotropik elektron devinimliginin ortaya
kondugu AlGaN/GaN olarak modellenen [37], ilk ilke hesaplamalar ile elektronik
Ozelliklerinin ortaya kondugu Cr katkili AIN/GaN olarak modellenen [38] ve hem
wurtzite hemde ZB o6rgii yapilarinda bant enerjilerinin elde edildigi GaN/AIN olarak
modellenen [39] deneysel ve teorik heteroyapi ¢alismalar1 6rnek olarak verilebilir. Bu
caligmalardan yola ¢ikilarak GaN yariiletkeninin bulk yapisi, nanotel yapilari, BP ile
olusturdugu heteroyapilari ve bu yapilarin Te atomu ile katkilanmig hallerinin
incelenmesi yapilmistir. Bu incelemeler atomlarin, molekiillerin ve bunlardan olusmus
olan kristallerin birbirleri ile etkilesimlerinin bir¢ok 6zelliginin ortaya kondugu yogunluk
fonksiyonel teorisi (DFT) temelli ‘ab initio’ hesaplamalari ile yapilmistir [40]. DFT
molekiiller ve yogun madde sistemlerin Ozelliklerinin 6nceden tahmin edilmesi ve
tanimlanmasina yonelik ilk ilke hesaplamalarinda 6nemli bir teoridir [41]. Ayrica bu
hesaplamalarda degisim korelasyon potansiyeli olarak DFT’nin temel durum
ozelliklerinin iyi bir sekilde ifade etmeye yarayan Genel Gradyent Yaklasimi (GGA)
kullanilmastir.

Bu tezde yariiletken olarak secilmis olan GaN nanoyapilarin geometrik ve
elektronik 6zellikleri yogun bilgisayar simiilasyon hesaplamalari kullanilarak detayli bir
sekilde incelenmistir. Bu incelemede GaN yariiletkenin bulk yapisi, ¢ farkli yarigap
degerindeki nanotel yapilari, ti¢ fakli yarigap degerinde Te atomu katkilanmis nanotel
yapilari, belli bir yarigapta birden fazla Te atomu katkilanmis nanotel yapilari, BP

yariiletkenle olusturdugu bulk ve nanotel heteroyapisi ve bu heteroyapilarin Te atomu ile



katkilanmis halleri ele alinmistir. Ayrica belli bir yarigap degeri i¢in birden fazla Te
atomu katkis1 ve bu katkilarin farkli pozisyonlarda yapilmasimin elektronik 6zellikler
izerine olan etkisi incelenmistir. Bulk ve nanotel yapilarin elektronik o6zelliklerini
belirlemek icin bant yapilar1 hesaplanmistir. Bulk heteroyapi ve nanotel heteroyapilari
olusturan iki farkli yariiletken yapinin arasindaki bolgenin arayiizey 6zelligini belirlemek
icin diizlemsel potansiyel hesaplamalart yapilmistir. Bu hesaplamalarda GaN yariiletken
nanoyapilarin modellenmesi z yoniinde periyodik olma kosulu g6z Oniinde
bulundurularak yapilmistir. Son olarak katkilanmis ve katkilanmamis GaN nanoyapilarin
temel durum hallerinin elde edilmesi i¢in yapilan geometrik optimizasyon
hesaplamalarinin elektronik 6zellikleri iizerindeki etkisi ortaya konmustur.

Bu tez, asagidaki sekilde olusturulmustur. Nanoteknolojiye kisa bir giris yapilip
nanoyapilar ile ilgili gergeklestirilen ¢alismalardan birinci boliimde bahsedilmistir.
Bununla birlikte GaN yariiletkeninin bu teknolojideki onemi ortaya konularak yapilan
calismalar dzetlenmistir. ikinci béliimde teori {izerinde yogunlasarak, hesaplamalarda
kullanilan DFT hakkinda ayrmtili bilgi verilmistir. Uglincii boliimde ise yapilan
hesaplamalarin detaylar1 ele alinarak, yariiletken nanoyapilarin geometrik ve elektronik

ozellikleri incelenerek sonuglar tartigilmigtir.



BOLUM 2

TEORI

2.1. Cok Cisim Problemi

Atomlar, molekiiller ve bunlardan olusan kati yapilar gibi ¢ok pargacikli
sistemlerin tanimlanabilmesi ve bu yapilarin fiziksel 6zelliklerinin belirlenmesi fizik
alanindaki bilim diinyasinin en 6nemli problemlerinden olmustur. Bu problemin ¢6ziimii
kuantum etkilerinin ortaya ¢ikmasi ve madde igindeki elektronlar1 tanimlamak igin
kuantum mekaniginin yasalarinin kullanildigr oldukg¢a karmasik bir istir. Ayrica farkli
sistemler gozetildiginde elektronlarin sayisi artmakta ve birbirleriyle olan etkilesimleri
hizla karmasik bir hal almaktadir. Bu sistemlerin 6zelliklerinin belirlemesi i¢in sistemlere
ait Schrodinger denkleminin ¢6ziilmesini gerektirmektedir. Cok parcacikli sistemlerde
fiziksel 6zelliklerin sahip olduklari elektronlarin dagilimlari ile belirlenmesi ve serbestlik
dereceleri biiyiik oldugundan dolay1 sistemler i¢in Schrodinger denkleminin ¢6ziimii son
derece zordur. Bu denklem bir kristal sistem, bir molekiil veya katidaki elektronlar
davraniglarini tanimlayan ¢ok cisim dalga fonksiyonlarini igerir. Elektronlar ve ¢ekirdek

tarafindan olusturulan bir sistemin Schrodinger denklemi temel olarak,

HY(R, 7)) = EY(R, 7)) (2.1)

formunda verilir. Burada y, ¢ekirdek koordinatlarinin E) ve elektron koordinatlarinin 7;
konumlarina bagli oldugu ¢ok parcacik dalga fonksiyonu gostermektedir. Diger taraftan
E sistemin toplam enerjisi ve H ise sistemin hamiltonyen operatériidiir. Cok pargacikli

bir sistem i¢in hamiltonyen yapisin1 agacak olursak,
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H=T,+T, + Vy + Voo + Vopy + Vi (2.2)

formunda oldugunu goriiriiz. Bu yapi incelendiginde Kinetik enerjiyi ifade eden T, ve T,
terimleri sirasiyla sistemin gekirdek ve elektronlarinin kinetik enerjilerini géstermektedir.
Potansiyel ifadeler V,,,, , Ve, Ven Ve Vg ise sirasiyla gekirdeklerin birbirinden
etkilesiminden kaynaklanan potansiyel enerjisi, elektronlarin kendi aralarindaki
etkilesiminden dogan potansiyel enerji, elektronlarla ¢ekirdekler arasindaki etkilesimden
dogan potansiyel enerji ve tiim parcaciklarin dis alanla olan etkilesim terimlerini

gostermektedir. Atomik birimler ( A = € = me = 4mey= 1) goz Oniine alinarak bu

hamiltonyen,
R N 1 N, 1 N, N, Z N, N 1
H=->=>Vi-> ——Vi- 4= +
=2 .Z:QZM. | iZl:.Z_ll\j—R,\ .Z_;;j—rj\
wu 27, (2.3)
—+V, (r,r,..cR,R,,..
|:1j§ RI_RJ.‘+ du(l 2 11132 )

formunda ayrintili bir sekilde ifade edilebilir. Bu hamiltonyen kullanilarak Schrodinger
denklemi i¢in ¢6zliim yapildiginda sistem i¢in enerji 6z degerleri elde edilmis olur. Bu
degerlerin elde edilmesi igin denklemin ¢oziilmesi gerekmektedir. Schrodinger
denklemindeki ¢ok elektron problemini ¢6zmek i¢in gegmisten bu yana “cok-elektron
dalga fonksiyonunun bulmayr amacglayan dalga fonksiyonlart yéntemi, dreen
fonksiyonlart yontemi ve elektron yogunlugunu bulma temeline dayanan elektronik
yogunluk yontemi” olmak iizere i¢ farkli yontem iizerinde durulmustur [42].
Arastirmacilar bu yontemler dogrultusunda yukarida tanimlanmis olan g¢ok cisim

probleminin ¢éziimiinii kolaylastirmak amaciyla cesitli yaklagimlarda bulunmuslardir.

2.1.1. Born-Oppenheimer Yaklasimi

Cok cisim problemi kolaylastirict ilk yaklasim 1927 yilinda Born ve Oppenheimer
tarafindan yapilmigtir. Born-Oppenheimer veya adyabatik yaklasim olarak bilinen bu
yaklagima gore elektronlarin ¢ekirdeklere gore hafif oldugu, ¢ekirdeklerin hareketleriyle
karsilastirildiginda da ¢ok daha hizli pargaciklar olduklar1 ve ¢ekirdeklerin elektronlarin

anlik pozisyonlarindan etkilenmedigi ortaya konmustur [43]. Fakat ¢ekirdekler sadece



elektronlarin olusturdugu ortalama alanda hareket edebilir ve elektronlarin tek tek ani
hareketleri pozisyonlarimi degistirmez.  Bu yaklasim altinda esitlik (2.2)’deki
hamiltonyenin yapisi oldukga basitlestirmektedir. Bu yaklasima gore ¢ekirdekler kararli
olacaklardir ve Kinetik enerjileri sifir alinabilir. Bunun yaninda c¢ekirdek-¢ekirdek
etkilesiminden kaynaklanan enerji degeri de sabit olacagindan uygun bir referans degeri
ile sifir olarak alinir. Kristalin bulundugu dis alan da sifir alinirsa hamiltonyen sadece ii¢

terimden olusacak olan
ﬁe = 7\We + ‘786 + Ven (2.4)
elektronik hamiltonyenine doniisiir ve bu hamiltonyenin agik formu

g e 1 1 e e 1 e n Z
A=yl luzplyhe ghe 1yl s A (2.5)

i=1, P>im-r I=1|7-R]
J

seklinde yazilir. Hamiltonyen oldukga sade bir hale gelmis olmasina karsin Schrodinger
denkleminin ¢6ziimii hala ¢ok karisiktir. Burada meydana gelen karigikligin sebebi ¢ok-

elektron dalga fonksiyonu (N = 102°) olmak iizere 3N tane degiskene sahip olmasidir.

2.1.2. Hartree Yaklasimi

Coztiimi hala ¢cok zor olan problem i¢in Hartree, dalga fonksiyonu yontemine
dayanan bir yaklasim yapmustir. Hartree ¢ok elektron Schrodinger denklemini tek
elektron Schrodinger denklemine doniistiirerek problemin ¢oziimiine kolaylik saglayacak
bir yontem ileri siirmiistiir [44]. Oz uyum alan (SCF) ydntemi olarak ta bilinen bu yéntem
ile bir ortalama alan tanimlanarak ¢ok elektron Schrodinger denklemi, tek elektron
Schrodinger denklemine donistiiriilmektedir. Bu yontemde denklem (2.4)’teki elektron-
elektron etkilesiminden kaynaklanan Vee terimi sifir olarak kabul edilir. Bunun yerine
etkilesimi temsil etmek i¢in bir 6z uyum alani ortaya konulmustur.

Cok-elektronlu sistemde secilmis herhangi bir i’inci elektron kendisi disindaki
tim elektron ve ¢ekirdekler tarafindan etkilenecektir. Herhangi bir zaman aninda bu
elektronun bulundugu pozisyonda, diger tiim elektronlarin olusturacagi alanla ayni alani

olugturan bir dis kaynak Vs olugsmaktadir. Bu alan i¢indeki 1’inci elektronun potansiyel

enerjisi her bir elektron i¢in V; olarak tanimlanirsa [45], elektron-elektron etkilesim



enerjisi potansiyeller cinsinden olusturabilir. Burada tanimlanmis olan dis potansiyel

teriminin eklenmesi ile denklem (2.5)’daki hamiltonyen

= SV SV, () + 3y (26)

==l A A

formunu alarak daha da basit hale gelmistir. Burada ¢ok elektron Schrodinger
denkleminden tek elektron Schrodinger denklemine yapilan doniisim SCF olarak
adlandirilan bir ortalama alan tanimlanarak gerceklestirilmistir. Fakat Hartree yontemi

Pauli ilkesi ile uyum saglamamaktadir. Clinkii bu yaklasimda elektronik dalga fonksiyonu

lpe(7_”)1:7_”)2: ---FN) = ¥ (7_”)1)-412 (7_”)2) ---LPN(FN) (2-7)

seklinde tek tek elektronlarin dalga fonksiyonlarinin ¢arpimi olarak yazilmakta ve
herhangi iki elektronun yer degistirmesi durumunda simetrik kalmaktadir. Fakat Pauli
ilkesine gore aymi durumda elektronik dalga fonksiyonun antisimetrik olmasi
gerekmektedir [46]. Bu durumda Hartree yaklasiminin elektronlarin anti-simetrik dalga
fonksiyonlarina sahip olduklarini hesaba katmadigi goriilmektedir [47]. Ortaya ¢ikan bu

durum Hartree yonteminin kusuru olarak bilinir.

2.1.3. Hartree Fock Yaklasimm

Hartree yaklasiminda elektronik dalga fonksiyonun Pauli ilkesini saglamamasi
sorun Hartree ve Fock tarafindan 1930 yilinda ortaya konmus olan yaklagimla asilmistir
[48]. Bu yaklasim anti simetrik dalga fonksiyonlarin1 kullanarak tek elektron dalga
fonksiyonlarindan, ¢ok elektron dalga fonksiyonunu Hartree yaklasimina gore daha iyi
ifade etmektedir [49]. Bu yaklasimda elektronik dalga fonksiyonu, elektronik orbitallerin

anti simetrik carpimi

Y1) = Wi (7). o (7). Wa (7)) .. W (Ty) (2.8)

olarak yazilir [50]. Daha sonra bu anti simetrik ¢arpim 1951 yilinda Slater tarafindan

ortaya konmus olan Slater determinanti ile,
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W(Fljzlfﬂ&m):% l/’z:(rz) 1/’2(:1‘2) l/’z(:rN) (2.9)

UnGED YnG) o Yalin)

formunda verilir [51]. Burada determinant elektronik dalga fonksiyonunun anti simetrik
olma sartim1 saglamaktadir. Yukaridaki esitlikle tanimlanmis olan dalga fonksiyonu

kullanilarak problem igin Hartree-Fock yaklasimina bagli olarak Schrodinger denklemi
1 - - - - -
[_EZiviz + le$ (ri) + VH (ri) + Vexc (ri)] Lpi (ri) = EiHFLpi(ri) (2-10)

formunda ifade edilir. Bu yaklasimdan kaynaklanan bir degisim (exchange) potansiyeli
icin V. terimi hamiltonyene eklenmektedir. Bu yaklasimin en 6nemli avantajlar tek
elektron dalga fonksiyonlu bir slater determinanti kullanmasi, varyasyonel olmasi ve
toplam enerjiyi minimize eden bir deneme dalga fonksiyonu kullanmasi seklinde
siralanabilir. Fakat elektronlar arasindaki korelasyonun dikkate alinmamasi1 dezavantaj
olarak goriilmektedir. Ayni zamanda degisim teriminin yerel olmamas1 Hartree-Fock
denkleminin ¢ézlimiinii zorlastirmaktadir. Bu yaklagim ¢ok cisim problemini ¢ézmede
basarili olmasa da degisim potansiyel enerji terimini ve etkilesim enerjisini temsil eden

korelasyon enerjisi kavramini agiklamaktadir [52,53].

2.1.4. Yogunluk Fonksiyonu Yaklasim

Schrodinger denkleminin ¢oziimii i¢in kritik bir yer tutan elektron-elektron
etkilesme potansiyelinden gelen katkinin belirlenmesi ve problemin ¢éziimiinii saglamak
icin kullanilan yaklasimlardan bir digeri yogunluk fonksiyonu yaklagimidir. Bu
yaklagimda denklemin temel degiskeni olarak dalga fonksiyonu yerine elektron yiik
yogunlugu kullanilmaktir. Bu diisiince yogunluk fonksiyonel teorisinin temelini

olusturmaktadir.

2.2. Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
Temel degisken olarak dalga fonksiyonu yerine elektron yogunlugu kullanimi
fikri ilk olarak Thomas ve Fermi tarafindan ortaya atilmistir [54,55]. Daha sonra

1960’larm ortalarinda ¢ok elektronlu sistemlerin yapisal, elektronik ve titresim olarak



isimlendirilen temel hal 6zelliklerinin belirlenmesi amaciyla ortaya atilmigtir. Zaman
igerisinde Hohenberg ve Kohn 1964 [56] ve onun devami olan Kohn ve Sham 1965 [57]
teoremi ile yerel yogunluk yaklagimi ve pseudopotansiyel metodu kullanilarak
birbirinden farkli bir¢ok degisik sistem igin, kesin ve beklenen sonuglarin elde
edilmesinde basit bir taslak olugturulmustur [58].

Bu taslaga gore ¢ok pargacikli sistemler i¢in ¢oziimii zor olan dalga tabanli
Schrédinger esitliginin yogunluk fonksiyonu n(7) cinsinden ifade edilmesi problemin
¢Ozlimiine kolaylik saglayacagi diisiincesi vardir. Cok parcacikli bir sistemi tanimlayan
denklemi yogunluk cinsinden ifade etmek igin, ¢ok-cisim dalga fonksiyonu i¢in tek-
pargacik yogunluk operatoriiniin beklenen degerini hesaplamak gerekir. Bu durumda

sistemin yogunluk fonksiyonu sirasiyla,

n(r) =280 -7) @11
n(F) =(w|A(F)w)= z [o(F =Ty (... 7,)| dF..dF, (2.12)
n(F) =N [y (r... 7,)| dF,...dF, (2.13)

formlarinda ifade edilir. Buradaki son esitligin her iki tarafinin 7 {izerinden integrali

alinirsa,
[n(P)dF =N [[ly(F... 7, dFdF,...d7, =N (2.14)

sistemin parcacik sayisina ulasilmis olur.
DFT kapsaminda ¢ok-elektronlu bir sistem i¢in Hamiltonyen denklem (2.5)’te
kiictik bir degisiklik yapilarak

Ho =T, 4+ Vys + Ve (2.15)

seklinde yazilmaktadir. Bu hamiltonyenin birinci terimi elektronlarin Kinetik enerjisini,

ikinci terimi dis potansiyel enerjiyi ve ftgiincii terimi ise elektron-elektron
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etkilesmesinden kaynaklanan potansiyel enerji terimini temsil etmektedir. Sistemin enerji
terimlerinin yogunluk cinsinden yazilabilir olmasinin saglamasi i¢in hamiltonyendeki her
terimin daha yakindan incelemesi gerekmektedir.

Ik olarak kinetik enerji terimini g6z oniine alindiginda yogunluk cinsinden tam
olarak yazilmasinin miimkiin olmadigr goriilmektedir. Bu olumsuzlugu ortadan
kaldirmak i¢in terim, kendi ile ayn1 yogunluga sahip yardimci bir sistem ile tanimlanir.

Yapilan tanima gore sistem i¢in N tane etkilesmeyen parcacigin yogunluk ifadesi,
>N\ Ne >\ 12
n(@) = %;°10:()| (2.16)
formundadir. Burada yogunluk ifadesi tek pargacik orbitallerinin mutlak degerlerinin
karelerinin toplanmasi seklinde verilir. Bu ifadedeki orbitaller ayni zamanda Kohn-Sham

orbitalleri olarak da bilinir. Sistemin Kkinetik enerjisinin tam olarak ifadesi Kohn-Sham

orbitallerinin kinetik enerjilerinin toplami1 ve ek bir AT terimi kullanilarak
1 % 7> —> -
Ty = =% [ @7 (DVigi(P)dr + AT (2.17)
seklinde yapilmaktadir.

Dis potansiyel enerji terimi sistemin Hamiltonyeni dikkate alindiginda potansiyeli

temsil eden teriminin beklenen degerinin,
Edzt = <l//‘ZVdU (r:)‘l//> (218)

seklinde yazilmasi ile bulunur. Islem N tane pargacik iizerinden gerceklestirildigini

diistindiigimiizde dis potansiyel enerjisi,
~ T S
E, :j...jZVd” Oy (F... 7,)| dF,...dr, (2.19)

seklinde hesaplanir. Denklem (2.12) bu esitlikte yerine koyuldugunda sistemin dis

potansiyel biriminden gelen enerji degeri yogunluk cinsinden
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E,, =[V,, (F)n(F)dF (2.20)

formunda yazilmis olur.
Elektron-elektron etkilesmesinden olusan potansiyel enerji  katkisinin

hamiltonyendeki terimi V. nin N tane pargacik lizerinden beklenen degeri

I JZEZ ‘\w(r r,)| dF...dr, (2.21)
——I f|(:,rd;|j|w(ﬁ...FN)|2df3...d?N (2.22)

formlarinda ifade edilir. Burada iki pargacikli bir sistem olan elektron-elektron

etkilesmesinden bahsedildiginden pargacik yogunlugu,
n?(f,F)=n(F)n(f)+An® (F,F") (2.23)

seklinde yazilmaktadir. Yogunlugun 7 ve 7> konumlari sirasiyla bir elektronu ve ikinci bir
elektronu temsil etmektedir. Yukarida iki parcacik i¢in yazilmis olan yogunluk ifadesi

denklem (2.22)’e yerlestirildiginde enerji degeri,

__j Jn‘(:)nr(r‘ ) drdr + 4E_ (2.24)

seklini alir. Burada AE,, katkis1 denklem (2.23)’ten gelmektedir. Elektronlarin kinetik
enerjisi, dis potansiyel enerji ve elektron-elektron etkilesiminden kaynaklanan potansiyel
enerji i¢in elde edilmis olan terimlerin toplami alinarak ¢ok parcacikli bir sistem igin

yogunluk cinsinden toplam enerji ifadesi,
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E == X[ (Vi (F)AF + [V, (F)n(r) o

(2.25)
n(r)n(r:
—f | O Grgr + AT +AE,
r-r
seklindedir. Toplam enerji i¢in yazilan bu ifadenin iki terimi,
EXC = AT + AEee (226)

seklinde yazilir ve bu terim yapilan teorik ¢aligmalarda kullanilan meteryalin 6zelligi

dikkate alinarak degisik yaklasimlarla ifade edilmektedir. Bu tez ¢alismasindaki sistemler

icin GGA yapilmistir. Burada E_ sistemin degisim korelasyon ifadesi olup GGA

XC

yaklasimina gore,
Ex™ = [n(F)z. (n(F)) (2.27)

seklinde ifade edilir. Bu ifade yerine yazildiginda sistemin toplam enerjisi,

E=—Z X[ (V36 () + [V, (In(F)dr
| (2.28)

#2f (PO arar + ey, ey ar

F-r

seklindeki son halini alir. Bu esitlik sistem i¢in yogunlugunun bir fonksiyoneli olarak

yazilmis olan toplam enerjisinin ifadesini vermektedir.

2.2.1. Hohenberg Kohn Teoremleri

Hohenberg ve Kohn, Thomas-Fermi modeli {izerinde g¢alisirken n(#) elektron
yogunlugunun degisken fonksiyon oldugu varyasyonal bir yontem gelistirmislerdir. Bu
yonteme bagli olarak iki dnemli teorem ortaya koymuslar ve bu teoremlerin ispatlarini
yapmiglardir. Bu yonteme gore, dis potansiyel ne olursa olsun temel durumdaki tim
elektronik sistemlere uygulanan bir F[n(#)] evrensel fonksiyoneli vardir ve esas is bu
fonksiyoneli tanimlayabilmektir [56]. Bu fonksiyonelin tanimlanabilmesi verilen bir dis

potansiyelde temel durum enerjisinin belirlenmesini kolaylastirmaktadir.
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Teorem 1
Bir dis potansiyel Vy,4(7) altinda pargaciklar etkilesen herhangi bir sistem bir

sabit ile n(7) temel durum elektron yogunlugu tarafindan benzersiz bir sekilde

belirlenir.

Teorem 1’in Sonucu
Sistemin Hamiltonyeni, enerjiyi sadece kaydiracak bir sabit diginda tamamen
belirlenmis olacagindan, sistemin ¢ok elektron dalga fonksiyonu ve diger

ozellikleri tamamen belirlenebilir.
Bu teoremi g6z Oniine alarak Sistemin Hamiltonyenin,

H=F + Vg (2.29)
seklinde yazildigim diisiinelim. Buradaki £ terimi,

F=T+71, (2.30)

formunda ilki sistemin kinetik enerjisini ikincisi ise elektron-elektron etkilesmesinden

kaynaklanan Hamiltonyen terimini igeren bir yapida verilmistir. Bu durumda ny (%) temel

durum yogunluklu sistem i¢in yazilmis 1/)6(;; (#) ve lpfifg (7) dalga fonksiyonlarina bagl

olarak elde edilmis iki fakli H (%g #ve d gg (#) Hamiltonyenin ve esit olmayan Vd(lls) ve

Vd(l? seklindeki dis potansiyellerinin oldugunu varsayalim. Varyasyonel prensibe gore

enerji degeri,

EO® — <l/,<1)

|:| (1)‘1//(1)> < <l//<2)

H® |y @) (2.31)

seklindedir ve bu temel durumun dejenere olmadigini diisiiniiliirse esitsizlik tamamiyla
kaldirilabilir [59-61]. Ciinkii iki Hamiltonyende ayni ny(7) temel durum yogunluguna
sahiptir. Bu durumda (2.31) esitligini yeniden,

(2)

H (1)‘W(2)> — <l//(2)

H (2)‘1//(2)> + j[\]\dii) _vdEIZ)]no (F)dr (2.32)

(v
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seklinde yazilir. Bu durumun tersi diisiiniiliirse ayni ifade,

HOly @)+ [IV2 ~V2In, (F)dr (233)

12

<y/ H (2)‘1//(1)> — <‘//(1)

seklinde de ifade edilebilir. Denklem (2.31) dan yola ¢ikilarak E® ve E®?,

E® <<l//<2>‘|:|(1)‘l//<2)> (2.34)
E® <<l//(1>‘|:|(2>‘l//(1)> (2.35)

seklinde yazilabilir. Buradaki E® ve E® ifadelerine sirsiyla denklem (2.32) ve (2.33)

yerlestirilirse ve esitlikler taraf tarafa toplanirsa,
EO LE® A E® L E® (2.36)

seklinde ifade edilen ¢eliskili bir durum ortaya ¢ikacaktir. Bu nedenle 6nemsiz bir katki
sabitiyle ayrilmadikga, taban durum i¢in ayni elektronik yogunluga karsilik gelen iki
farkli potansiyel elde etmek miimkiin degildir [62,47]. Dis potansiyel sabit igindeki
yogunluk tarafindan essiz bir sekilde belirlenir. Bu da bizim teoremi olmayana ergi

yontemi ile ispatlamamizi saglamaktadir.

Teorem 2

Tiim elektron sistemleri i¢in, n(7) elektron yogunlugunun fonksiyoneli olarak
enerji E[n(#)] evrensel fonksiyoneli seklinde tanimlanabilir. Bu tanim ayni
zamanda Vg,s(7) icinde gegerlidir. Sistemin temel durum enerjisi, verilen bir
Vais(7) dis potansiyeli igin global minimum degerine sahiptir ve fonksiyonelini

minimize eden n(#) yogunlugu, temel durum yogunlugu ng(7)’dir.

Teoremin 2’nin Sonucu
E[n(#)] fonksiyoneli tek basina temel durum enerjisini ve yogunlugunu
belirlemek icin yeterlidir. Genel olarak uyarilmis elektron durumlar baska

yontemlerle belirlenmelidir.
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Sistemin toplam enerji ifadesini n(7)’nin bir fonksiyoneli olarak,
E,.[N]=T[n]+E_[n]+ |V, (F)n(F)dF + E, (2.37)

seklinde ifade edilir. Bu enerji ifadesinin son boliimiindeki Ej karsilikli etkilesen
cekirdeklerin enerjisini ifade etmektedir. Enerjinin birinci terimi Kinetik enerjiyi ikinci

terimi ise i¢ potansiyel enerjiyi ifade etmekte ve bu terimlere bagli olarak F[n] ifadesi,
F. [N]=T[n]+E,[n] (2.38)

seklinde yazilmaktadir. Biitiin sistemleri ifade edebilen bu yap1 (2.37) esitligine

yerlestirilirse sistemin toplam enerji ifadesi,
E, [N]=F, [n]+ [V, (F)n(F)drF + E, (2.39)

formunu alir. Tek bir temel durum yogunlugu n(™ (#)’ye bagli olarak temel durumdaki

bir sistemin Hamiltonyenin beklenen degeri,

E® =E,_ [n®]= <l//<1)
HK

Ko ‘ w® > (2.40)

seklinde ifade edilir. Varyasyonel prensibe goére sistem i¢in tanimlanmis ikinci bir
n®(#) yogunlugu icin daha biiyiik bir enerji degeri elde edilecek ve ilk enerjiyle

karsilastirildiginda,

EO® — <W(1)

|:| (1)‘1//(1)> < <l//(2)

K (1)‘l//<2)> _E® (2.41)

Ifadesi ortaya c¢ikmaktadir. Bu yap: gdz 6niinde bulundurularak yapilan hesaplamalar
sonucunda sistemin toplam enerjisinin minimum oldugu zaman ki yogunlugu, sistemin

temel durum yogunlugu olarak kabul edilir.

2.2.2. Kohn Sham Denklemleri
Cok-elektronlu sistemleri i¢in Kohn ve Sham 1965 yilinda degisim ve korelasyon
etkilerini de igeren Hartree Fock denklemlerine benzeyen 6z uyumlu denklemler i¢in bir

formiilasyon ifade ettiler. Bu formiilasyona gore gercek ve etkilesen elektronlarin oldugu
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bir sistem, etkilesmenin olmadig1 hayali bir sisteme doniistiiriiliip elektronlar etkin bir
potansiyel etkisinde hareket ettirilmektedir [57]. Elektronlarin hayali bir sistemde hareket
ettigi fikrini ortaya koyan bu potansiyel Kohn-Sham tek parcacik potansiyeli olarak
bilinmektedir.

DFT temel prensibine gore dalga fonksiyonlarini kullanmadan sadece temel
durum elektron yogunlugunu ile ¢ok elektron sistemlerinin 6zellikleri belirlenmektedir.

Cok pargagikli bir sistemin toplam enerji ifadesinin tiirevini alalim

IESEA on
on 0¢;

= g i (P) (2.42)

N tane elektrondan olugan bir sistem i¢in relativistik olmayan Schrédinger denkleminin
elde edilen yogunluga bagh toplam enerji ifadesi denklem (2.27)’teki gibi oldugu
diisiiniiliirse toplam enerjinin her bir teriminin tiirevi alinacaktir. Bu durum goz 6niinde
bulunduruldugunda dis potansiyel enerji Eay, Kinetik enerji Ts, ve Hartree enerjisi Ex ve
degisim korelesyon enerji Eexc terimlerinin ayr1 ayri kismi tiirevlerinin alinmasiyla sistem

i¢in yazilmis olan denklem,

GGA >
B I 292 4 [ 2D 47 4 Vg () + Vi | 6P = i) (2.43)

on 09} 7=

formunu alir. Bu denklemdeki potansiyel ifadeleri temsil eden terimlerin toplami etkin

potansiyel olarak isimlendirilir ve bu etkin potansiyel ifadesi
I’/\et = I’/\'dls(f') + 17XC (244)

seklinde yazilir. Ayn1 zamanda sistemin tiim terimlerini temsil eden kistm Kohn-Sham
denklemleri ya da orbitalleri olarak bilinir. Yukarida ifade edilen V,, potansiyel ifadesi

denklem (2.43)’da yerine yazildiginda sistem i¢in genel olarak,

(T + Vo) (P) = i (7) (2.45)

ifadesi elde edilmis olur. Esitlikte kinetik enerji ve etkin potansiyel enerji i¢in belirtilmis

olan terimlerin toplamu,
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Hys =T+ 7V, (2.46)

Kohn-Sham hamiltonyenini olusturur. Tanimlanmis olan bu hamiltonyene bagl olarak

olarak sistemin Schrédinger denklemi,

Hygspi () = e,$ (7) (2.47)

seklinde yazilir. Bu esitlik N elektronlu bir sistemin Kohn-Sham denklemlerine gore
yazilmis Schrodinger denklemini gostermektedir. Bu denklem DFT kapsaminda yapilan
toplam enerji hesaplamalarinin temelini olusturmaktadir. Toplam enerji hesaplari i¢in

kendini dogrulama yontemi kullanilmaktadir. Bu yontemin yapisi sekil 2.1 de verilmistir.

Tahmini bir n, (#)

\ 4

Hisdr () = exdp ()

A

A 4

Yeni bir n(#) yogunlugu

A 4

Cozum kendi icinde

Toplam  enerjiyi Yeni bir n, (#) yogunlugu |—

Sekil 2.1. Kohn-Sham denklemi kullanilarak kendini dogrulama yontemi ile yapilan

toplam enerji hesabinin semas.

18



Sekil DFT’ni kullanarak yapilan 6z yinelemeli alan ydnteminin akis diyagramin
vermektedir. Bu semadaki akis sistem kendi kendini dogruladigi ana kadar devam
edecektir. Minimum enerji i¢in gerekli olan sart saglandiginda enerjinin toplam degeri

hesaplanir.

2.2.3. Genel Gradyent Yaklasim

Elektron yogunlugundaki homojen olmama sorununu ¢6zmek ic¢in gradyent ve
daha yiiksek dereceli tiirevler cinsinden yogunlugun bir a¢ilimi yapilir [62]. Soyut olarak
tanimlanmis olan bu yaklasim genel olarak degisim korelasyon enerjisinin bir parg¢asinin

yogunluk n(r) ve gradyentin Karesi (s?)’ye bagl olarak
Egsc = [ n() efge (n(r), s*)dr (2.48)

formunda tanimlanir [63]. Bu denklem asimtotik olarak, uzayda yavas bir sekilde degisen
yogunluklar i¢in gegerlidir. Burada ayr1 ayr1 normalizasyon kosullarini saglayan bosluk
degisim korelasyonuna ek olarak izotropi kosulu da hesaba katilmaktadir. Bu yaklasim
g6z oOniinde bulundurulup teorik olarak bir¢ok potansiyel fonksiyonu iretilmistir.
Bunlardan Perdew ve Wang (PW) tarafindan ileri siiriilen PW86 ve PW91 [64,66],
Becke, Lee, Yang ve Parr (BLYP) tarafindan ileri siiriilen BLYP [67,68] ve Perdew,
Burke ve Enzerhof (PBE) tarafindan ileri siiriilen PBE [69,70] fonksiyonelleridir. Bu
tezde yapilan toplam enerji hesaplarinda GGA baz alarak {iretilmis PBE
pseudopotansiyelleri kullanilmistir.

2.2.4. Pseudopotansiyel Formalizmi

Elektronik dalga fonksiyonlar1 Bloch teoremi kullanilarak diizlem dalga setlerine
gore yazmak her zaman 1yi bir yontem degildir. Bu yontem ile siki bagli durumda olan
kabuk orbitallerini agmak ve kabuk bolgesindeki valans elektronlarinin dalga
fonksiyonlarmin ¢ok hizli salinimlarini tanimlamak i¢in ¢ok fazla sayida diizlem dalgaya
gerek vardir. Bu durum elektronik dalga fonksiyonlarinin hesaplanmast i¢in ¢ok kolay bir
is degildir. Ortogonalize diizlem dalga (OPW) metoduna [71] dayanan pseudo-potansiyel
yontemi, cok az sayida diizlem dalga setleri kullanilarak elektronik dalga
fonksiyonlarmin yazilmasma olanak saglamaktadir [72-74]. Bu yontem gbz Oniinde
bulundurularak sekil 2.2°de Bor (B) atomu igin kabuk ve valans bdlgesini gosteren basit

bir model verilmistir.
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B Atomu

Grup No: 3A Valans bolgesi

Atom Numarasi: 5

1s2 2s% 2pt

Kabuk bolgesi

Sekil 2.2. B atomunun kabuk ve valans bolgesini gosteren basit atom modeli.

Sekilde kabuk bolgesinde siki bagli elektronlar ve c¢ekirdek bulunmaktadir.
Valans bolgesinde ise atomun elektronik 6zelliklerini belirlemede 6nemli bir rol oynayan
degerlik elektronlart bulunmaktadir. Kabuk bolgesindeki toplam enerji seviyeleri, valans
bolgesine gore daha biiyiiktiir. Her iki bolgenin de aymi biyiikliikteki bir negatif
potansiyele maruz kaldiklari diistiniildiigiinde valans elektronlar1 daha yiiksek kinetik
enerjiye sahip olacaklardir. Bant yapist hesaplamalarinda 6énemli bir soruna neden olan
bu durum pseudopotansiyel yontemi ile ortadan kaldirilmistir. Bu yonteme gore valans
elektronlarmi etkileyen ve kabuk elektronlarimin kismen perdelenen iyonik potansiyel
yerine bir pseudopotansiyel tanimlanir [75,77]. Bu potansiyel Sekil 2.3 verilmis olan
kabuk bolgesindeki diizensiz bir yapidaki dalga fonksiyonu yerine daha diizgiin ve

yumusak bir yapidaki fonksiyon olarak tanimlanir.
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Usnamsuziuk Tyarm
Bdlgesi Eilgesi

Sekil 2.3. Gergek dalga ve pseudopotansiyel dalga fonksiyonlarinin gosterimi.

Sekil incelendiginde potansiyelin re kesme degerinden sonra valans bolgesi i¢in degismez
kaldig1 goriilmektedir. Fakat kabuk bdlgesi i¢in ise daha diizglin ve yumusak pseudo-
fonksiyonlarla yer degistirmektedir. Ayn1 zamanda sekilde bir sistem i¢in tanimlanmis
olan Vs pseudopotansiyel, @ dalga fonksiyonu, Vr gergek potansiyeli, i gercek dalga
fonksiyonu ve rc kabuk bolgesinin yarigapi kavramlarini gostermektedir. Kabuk bolgesi
disinda gercgek potansiyelle pseudopotansiyelin yapilar: aynidir. Pseudopotansiyel kabuk
bolgesindeki elektronlar1 hareketsiz kabul ederek yok sayar ve sadece valans
elektronlarmi dikkate alir. Bu sayede sistemin elektron sayisi azalmakta ve hesaplama
yaptlmast agisindan Onemli bir kolaylik getirmektedir. DFT ¢ergevesinde bir
pseudopotansiyel, kiiresel perdeleme yaklagimi ve radyal Kohn-Sham denklemi 6z-

uyumlu ¢6ziimii elde edilir [78].

2.3. Yariiletken Nanoyapilarin Sayisal Hesaplamalar

Yariiletken malzemelerin hem iletken hem de yalitkan 6zellik gosterecek sekilde
elde edilmesi elektronik teknolojisi acisindan son derece Onemlidir. Yariiletkenlerin
ozellikle nanoyapilar olarak modellenmesi ve katkilama yoluyla bant yapilarinda

degisiklikler meydana getirilebilir olmast bu maddelerin 6nemini ¢ok daha fazla
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arttirmistir. Katkilama islemi iletkenlik 6zelliginin arttirilmasi veya azaltilmasi olanak
saglamaktadir. Bu 6zelliklerin bir sonucu olarak katkilanmis yariiletken nanoyapilar ile
iki uglu diyot ve ti¢ uclu transistor gibi elektronik teknolojisinde kontrol islevi olan mantik
devre elemanlar1 elde etmek miimkiindiir. Bu devre elemanlar1 giiniimiiz teknolojisinin
temelini olusturmaktadir. Bu boliimde tez ¢alismasinda ele alinan nanoyapilarin yapisal
ozellikleri, SCF hesaplamasi, sistem parametreleri, bant yap1 hesaplamasi ve diizlemsel

potansiyel hesaplamalari ile ilgili temel bilgiler verilmistir.

2.3.1. Yaniletken Nanoyapilarin Orgii Yapisi

Bu tezde GaN yariiletkenin ZB orgiilii yapis1 kullanilmistir. Buradaki 6rgii yap1
tetra hedral bir geometrik yapidan olusmaktadir. Metanin (CH4) bag yapisi 6rnek
alindiginda merkeze yerlesmis bir N atomunun etrafina her biri ile 109.5° ‘lik bag agis1
bulunan dort adet Ga atomu gelmektedir [79]. Sekil 2.4°te GaN bulk yapisi ve Ga ve N
atomlarinda olusmus tetra hedral geometrik yapisi verilmistir. Bu tezde GaN bulki tetra
hedral koordinasyon geometrisine sahip zinc blande yapili olarak modellenmistir. Bu yap1
her bir N atomuna bagl 4 adet Ga atomu ile (Ga-N-Ga) iigliisii seklinde olusmus olan
birbirine esit dort adet acidan olugmaktadir. Geometrik optimizasyon sirasinda bu

degerler degisime ugramaktadir.

Tetra Hedral Yap1

Sekil 2.4. Zinc Blende o6rgiiliit GaN bulk yapis1 ve tetra hedral geometrisi.
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Ozellikle nanotellerle ilgili yapilmis olan geometrik optimizasyon calismalarda
bulk yapilar i¢in yapilanlara gore a¢1 degerlerinin degisiminin daha fazla oldugu
gozlenmektedir. Bu durum maddenin elektronik 6zelliklerinde 6nemli degisimlere yol
a¢gmaktadir. Optimizasyon sonrasi denge durumuna ulasmis olan sistemin elektronik
ozelliklerindeki degisimini gozleyebilmek igin yariiletken sistemlerin bant yapilarini
incelemesi gerekmektedir. Bant yapilari sistemin Brillouin hiicresi iizerinde tanimli olan
temel simetri yonelimleri ile belirlenen 6zel k noktalar1 dikkate alinarak elde
edilmektedir. Bu tezde incelenen sistemlerin bant yapilar1t ZB kristal yapinin Brillouin
hiicresine gore belirlenmis I' (r/a)(0,0,0) ve Z (2/a)(0,0,1) 6zel simetri noktalarini
kullanilarak elde edilmistir. Bu 6zel noktalarin se¢ilmesinin sebebi tezde incelenen
nanoyapilarin (001) dogrultusunda modellenmis olmasidir. Bu dogrultuda yapilacak
incelemenin elektronik ozelliklerin belirlenmesi agisindan 6nemli fikirler verecegi

diistiniilmektedir.

2.3.2. Oz Uyum Alan Hesaplamalari

Bu tezde c¢ok elektronlu sistemlerin enerjik ve elektronik yapisi ile ilgili
caligmalarin gergeklestirildigi ampirik parametrelerin kullanilmadigi kuantum mekanik
esitliginin ¢6zlimii temeline dayanan ab-initio hesaplamalar1 kullanilmistir. Bu
hesaplamalar sayesinde deneysel caligsmalar ile anlaml1 bir karsilastirma yapabilmek ve
heniiz denemesi yapilmamis kesin tahminler elde etmek miimkiindiir. Bu amag
dogrultusunda yapilan molekiiler simiilasyon ¢aligmalarla heniiz denenmemis ¢alismalara
151k tutmak hatali deneylerden dogan maddi kayiplarin minimize edilmesi
amaclanmaktadir.

Ab-initio tabanli Quantum Espresso programimnin GGA altindaki DFT
uygulanmasi giivenilir sonuglar vermektedir. Bu giivenilirlik sayesinde kristal yapidaki
sistemlerin elektronik taban durum 6zellikleri ile ilgili gegerli sonuglar elde edilmektedir
[80]. DFT kendi aralarinda etkilesim i¢inde olan elektronlarin ¢ok cisim problemini SCF
hesaplamas1 yoluyla ¢oziimlenmis tek pargacikli Schrodinger sistemi esitligine
indirgemektedir [81]. Bunun yaninda hesaplamalar da bir maddenin kimyasal bag
olayindan sorumlu olan ve ilgili fiziksel 6zellikleri belirleyen valans elektronlarinla ilgili
olan hesaplamalarda pseudopotansiyel uygulamasini kullanmaktadir [82]. Bu tez igin
kullanilan sistemlerin en kararli hali olan denge durumunu elde etmek icin Kinetik Enerji

Kesim (Ekesim) degeri, sistemi temsil eden 6zek k noktalari Knokta ve Orgii sabiti gibi
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parametrelerin yakinsama ¢alismasi yapilmistir. Bir sistemin denge durumunu minimum
enerjiye sahip oldugu zamanda olusur. Bu islemler nanoyapidaki sistemlerin belirsizlik
durumlarimi ortadan kaldirilmaktadir. Bir sistem i¢in belirsizlik kavrami ne kadar az

olursa, o sistemin tanimlamasi da gergege 0 kadar yakin bir sekilde yapilmis olmaktadir.

2.3.3. Sistem Parametreleri

Pseudopotansiyeli metodu kullanilarak yapilan ilk-ilkeler hesaplamalari Quantum
Espresso programi temel bilesenlerinden biri olan Diizlem Dalga Oz-Uyumlu Alan
(PWSCF) paket programi kullanilmistir [2]. Espresso, nano boyuttaki yapilarin gergege
uygun bir sekilde modellenmesi ve elektronik yapisinin hesaplamalarinin yapilmasi igin
kullanilan bir programdir. Arastirmacilarin son zamanlarda ilgi odagi olan ve
hesaplamalarinda sik¢a kullanilan bir program olarak bilinir. Bu program diizlem dalga
ve pseudopotansiyeller yardimi ile DFT temeline gore ¢alismaktadir. Bu tezde programin
relaxion ve scf yapi hesaplamalari kullanilmistir. Bu parametreler ¢alisilmakta olan
sistemine gore degisen onemli parametreler olarak bilinir. Sistemin tanimi i¢in dnemli
olan diger parametreler ise Ekesim Ve Knokta Olarak bilinmektedir. Bu parametreler sistemin

minimum kararli halini belirlemeye yarayan fiziksel kavramlari temsil etmektedirler.

I.  Kinetik Enerji Kesim Degeri
Diizlem Dalga Baz Setleri Bloch teoremine gore elektronik dalga fonksiyonu her

bir noktasinda bir kesikli diizlem dalga setine gore,
l//nlz (F) = Z,:Cn,lz-¢—éei(k+e)r (249)
G

formunda verilir [83]. Buradaki dalga fonksiyonunu agmak i¢in sonsuz bir diizlem dalga
setine ihtiya¢ duyulur. Ancak hesaplama ag¢isindan bu durum ¢ok miimkiin degildir ve bu
sonsuz diizlem dalga setine bir smirlama getirilir. Bu smirlama sistemin Kinetik

enerjilerinin belirli bir kesme enerjisinden kiigiik diizlem dalgalarin
hz - - 2
—|k+ G| < Eresim (2.50)

dahil edilmesi ile gergeklestirilir. Fakat diizlem dalgalarin bu sekilde sinirlanmasi toplam

enerji hesaplarinda hataya yol acar. Bu hatay1 minimize etmek i¢in kesme enerjisinin
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degeri azaltilabilir. Fakat sistem igin toplam enerji degeri belli bir minimum degere
ulastiginda kesme enerjisinin artirmasinin bir anlami1 yoktur. Bu gibi bir durum i¢in elde
edilen kinetik enerji degeri sistem i¢in en uygun kesme enerji degeri olarak bilinir ve

Ekesim olarak isimlendirilir.

ii.  Ters Uzaydaki k Nokta Sayis1 (Knokta)

Sonsuz sayida elektrondan olusan bir kristal i¢in yapilan hesaplamalarda dalga
vektoriiniin periyodik fonksiyonunun Brillouin bdlgesi tizerinden integralinin alinmasi
cok zor bir istir. Ciinkli sonsuz sayidaki her elektron i¢in tanimlanmig fonksiyonlarin
degerinin bilinmesi gerekir ve bunun igin sonsuz sayida da k noktasi belirlenmesi
gerekmektedir. Bu durumda elektronik dalga fonksiyonu degeri bir birine yakin olan k
noktalar i¢in ortalama bir k noktasi se¢imi yapilir. Bu se¢im bize ¢ok sayida k noktasi
yerine biri birine yakin olanlari temsil eden tek bir k noktasi i¢in integral alma kolayligini
saglamaktadir. Bu durumda Brillouin Zone (BZ) daki integraller bir takim o6zel k
noktalarin ayrik toplami seklinde hesaplanmaktadir [84]. Bunun igin sistemin brillouin
bolgesini temsil etmek i¢cin kxkxk seklinde ifade edilen, diizlem dalga baz setleri
olusturmak gerekmektedir. Buradaki baz setleri olusturmak i¢in gerekli olan 6zel k
noktalarmin tiretimi ¢esitli yontemlerle gelistirilmektedir [85,86].

Fakat sistemi yukarida ifade edildigi gibi diizlem dalga baz setlerini kullanarak
tanimladigimizda baz durumlarinin sayisinin kesme enerjisine gore siireksiz olma sorunu
ile karsilasiriz. Bu siireksizlik farkli k nokta sayilarinda farkli kesme enerjilerinin
olusmasi seklinde olacaktir. Ortaya ¢ikan bu sorun daha yogun kxkxk diizlem dalga baz
seti secimi ile hafifletilmektedir. Bu sekilde yapilmis bir se¢im elverigli bir ters uzay
formiilasyonuna ve sistemin toplam enerjisinin basit bir tespitine olanak saglar [80]. Ayn1
zamanda bu durum atomik yapinin relax olmasini saglamaktadir. Boylece komplex bir
stiperhiicrede optimize olmus bulk kristali, yiizey kristali veya yiizey geometrisi i¢in
yapisal parametrelerin dengesine izin verilmis olur [87]. Bu durum sistemlerinin ideal
minimum enerji seviyesinin tanimlanmasi i¢in de gegerlidir [88]. Ayrica hesaplardaki
pseudopotansiyel se¢imi ve kullanilan 6rgii parametre degerleri de bu tanimlamalari

etkilemektedir [89].
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2.3.4. Bant Yap1 Hesaplamalar:

Yariiletken teknolojisi i¢in en 6dnemli 6zelliklerden birisi bant diizensizliklerinin
ana bilesenlerinin bulk Ozellikleri tarafindan belirlenip belirlenmedigidir. Bir bagka
onemli Ozellik ise alasim ve katkila yoluyla elektrik o6zelliklerinin igsel olarak
degistirilebilmesidir. Glinimiizde gerek deneysel teknikler gerekse teorik modeller
kullanilarak yariiletkenlerin bu ozellikleri ile ilgili ¢alismalar odak noktasi haline
gelmistir. Son yillarda yapilan ¢alismalarda deneysel teknikler, yariiletkenlerin elektronik
ozellikleri ile ilgili ¢alisilmalarda basarili sonuglar vermistir. Ayni zamanda bu teknikler
kullanilarak elde edilen degerlerin, teorik olarak elde edilen degerlerle uyum iginde
oldugu goriilmiistiir.

Son yillarda yariiletkenlerle ilgili yapilan teorik galigmalarin birgogunda enerji
bant teorisi kullanilmistir. ilk olarak Bloch tarafindan calisilmis bu teori kuantum
mekanigi kullanimi ile aragtirmacilara kristal i¢in kusursuz bir enerji bant yapisi
vermektedir. Fakat bu teori tek elektron yaklagimi {izerine kurulmus oldugundan
elektron-elektron etkilesiminin yok sayildigi ideal olmayan bir ortami ifade eder [90]. Bu
sebeple en giivenilir yaklasim, SCF teorisini kullanan Kohn-Sham ve Hohenberg’ in DFT
tizerine temellendirilir[56,57]. Bir yariiletkenin iletkenlik 6zelligi ile ilgili iyi bir analiz
yapabilmek i¢in sekil 2.5’te iletken, yalitkan ve yariiletken i¢in verilmis olan bant

yapilarini incelemek gerekir [91].

Ee(EV)‘ ‘
. [letim Band1
[letim Band1 lletim Bandi
- SR - - - - - - - - - - - T
Valans Band1 Valans Bandi
Valans Bandi
Iletken Yariiletken Yalitkan
Ozel k Noktalari

Sekil 2.5. Katilarin yasak enerji araligia gore siniflandirilmasi.
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Sekilde yasak enerji araliginin altinda valans bandi, dstiinde ise iletim bandi
bulunmaktadir. iletim bandinin minimum noktas: iletim bant kiyisi, valans bandinmn
maksimum noktas1 ise valans bant kiyisi olarak adlandirilir [90]. Bu iki kiy1 arasinda
kalan aralikta bant araligi (Eg) olarak bilinir. Bant araligi kavrami bir maddenin iletkenligi
acisindan Onemli bir yer tutmaktadir. Bir maddenin iletim yapabilmesi i¢in valans
bandindaki elektronlarin disaridan gelen bir etki ile uyarilip iletim bandina gegmesi
gerekmektedir. Bu durum g6z 6niinde bulunduruldugunda bant araliginin kisa olmasi
iletim 6zelligini arttirmakta, tersi durum da ise azaltmaktadir. Iletkenlerin iletim banti ile
valans bandi arasinda hi¢ bosluk yoktur ve bundan dolay: iletkenlik &zelligi gosterirler.
Yalitkanlarin ise bant araligi ¢ok biiyiikk oldugundan -elektronlar iletim bandina
gecemezler ve bu yiizden iletkenlik 6zelligi gostermezler. Yariiletkenlerdeki bant araligi
ise yalitkanlara gore daha kiigliktiir. Bu 6zellikten dolayi yariiletkenler hem iletken hem
de yalitkan 6zellik gosterirler. Bu 6zelligi kullanabilmek igin yabanci atom katkilama
islemi yapilmaktadir. Buradaki amag katkilama sayesinde bant aralig1 degerini istenilen
sekilde elde edip iletkenlik 6zelligini kontrol etmektir. Yariiletkenlerde yabanci atom
katkilama islemi ile elde edilen n-tipi ve p-tipi katkilanmig bant yapi1 modelleri sekil

2.6’da verilmistir.

Ee(ev)‘ i

Iletim Band1 [letim Band1

Valans Bandi Valans Bandi

n-tipi p-tipi
Katkilanmis Yariiletkenler

v

Sekil 2.6. n-tipi ve p-tipi olarak katkilanmis yariiletken bant yap1 modelleri
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Kovalent baglarla olugsmus yariiletken kristal yapisini n-tipi katkilanmis olarak
elde etmek icin kendini olusturan atomlardan daha biiyiik degerlikte bir yabanci atom
kullanilmaktadir. Katkilanan atomun fazla olan elektronlari iletim bandina gecer ve iletim
elektronlarla olur. Ayni kristal yapiy1 p-tipi katkilanmis olarak elde etmek igin ise daha
diisiik degerlikte bir yabanci atom kullanilmaktadir. Burada katkilanan atomun eksik olan
elektron sayisini kristalin yapisindan tamamlamasi sonucunda valans bandinda bosluklar
olusur. iletim islemi bu bosluklar sayesinde gergeklesir. Burada yabanci atom cinsi, sayist
ve degerlik elektron sayisi kristale gore farkli farkli segilerek yariiletken nanoyapilarin
bant yapisi ve buna bagli olarak iletkenlik 6zelligi teknolojinin lehine olacak sekilde elde

edilmektedir.

2.3.5. Diizlemsel Potansiyel Egri Hesaplamalari

Heteroyap1 olarak modellenmis bir sistem i¢in elde edilmis diizlemsel potansiyel
egri belli bir diizlem boyunca enerjiye bagl olarak sistemin yapisal 6zelligi gosteren
onemli bir kavramdir. Bu kavram o6zellikle yariiletken heteroyapilar seklinde
modellenmis olan sistemler i¢in sik¢a kullanilmaktadir. Heteroyapilarin olusumunda iKi
farkli yariiletken kullanilmasi ve bu yariiletkenlerin bulk karakterinin farkli olmasi bu
yapilarda arayiizey meydana getirmektedir. Bu arayiizeylerin etkisinin ortaya konmasi
igin sistemin makul derecede kiigiik atom degerlerinde ve ters uzay formiilasyonuna
uygun siiper hiicrelerin periyodik tekrari seklinde calisiimasi gerekir [90]. Bu etkiyi
gozleyebilmek i¢in heteroyapilarin arayiizeyleri ile ilgili yapilan 6z-uyum alan hesaplari
ile elektronik yiik yogunlugu dagilimli ve buna bagli olarak elektrostatik potansiyel
bulunmaktadir. Arayilizeylerin x ve y diizlemleri boyunca periyodik olduklari

diisiiniildiiglinde yalnizca z‘nin fonksiyonu olacak bir sekilde diizlemsel avera;j ifadesi,

f@) =5 [ f (v, 2)dxdy (2.51)

formunda verilir. Bu esitlikten yararlanilarak ii¢ boyutlu elektronik yiik yogunlugundan
tek boyutlu yiik yogunlugu 71(z) ve buna bagl olarak diizlemsel potansiyel egrisi V (z)
elde edilir. Periyodik fonksiyonlar arasindaki fark arayiizeydeki etkiyi ortaya
koymaktadir. Buradaki farklilik daha belirgin bir sekilde bulk yapidaki salinimlar
olmaksizin makroskobik averaj teknigi yardimi elde edilebilir [92,93] . Bu makroskobik
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averaj klasik elektro magnetizasyonu ifade eden temel bir kavram olarak bilinir [94]. Bir
sistem igin tanimli mikroskobik ve makroskobik averaj degerlerinin konuma bagl olarak
sirastyla fMikro) () ye fmakro) (1) fonksiyonlar ile ifade edildigi distiniiliirse bu

degerler birbirlerine bagli bir sekilde
f(makro) (r) = fW(T' _ rr)f(mikro) (r')dr' (2.52)

formunda yazilabilirler. Buradaki w(r) fonksiyonu problemin geometrik yapisi ve
karakteristik uzunluk degerine bagli olarak yazilmis bir filtre fonksiyonudur. Bu tez
calismasinda kullanilan w(r) ayni yapil orgiisii uyusan yariiletkenlerin arayiizeyi igin
tanimli her iki yariiletkenden bagimsiz bir fonksiyondur. Yukarida verilmis olan

diizlemsel averaja uygun bir sekilde bu fonksiyonun agilima,
w(z) =26 (5 - Izl) (2.53)

formundadir. Esitlik icerisinde yer alan 8 tek boyutlu basamak fonksiyonu olarak bilinir

ve z eksenine bagli olarak

z+a/2

0=Ff@)=-["""F@)dz (2.54)

formunda ifade edilir. Heteroyapili bir sistemin potansiyel egrileri tizerinden elde edilen
makroskobik averaj ara yiizeyin her iki tarafindaki mikroskobik salinimlari
sergilememektedir. Fakat iki bulk boyunca siirekli deger olarak iyilestirilmis
makroskobik bir limit olarak goriliir. Makroskobik degerdeki sapma arayiizey
bolgesindedir ve bulk yapilar arasindaki potansiyel farki gosterir.

Heteroyapilarin yariiletkenlerden olusmasinin en 6nemli sebebi elektronik ve
optik elektronik ozellikler gosteriyor olmalaridir [87]. Heteroyapi olusturmak igin
yariiletkenlerin se¢iminde orgii sabiti Kriteri kullanilir ve bu kritere bagh olarak orgiisii
Uyusan ve uyusmayan olmak tizere iki farkli heteroyapi olusur. Bu tezde heteroyapi
olusturmak i¢in 6rgii uyumsuzluk degeri %0.6 olan BP ve GaN kullanilmistir. Bu iki
yariiletken dikkate alinarak orgiisii uyusan BP/GaN heteroyapilar elde edilmistir.
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BOLUM 3

SONUCLAR VE TARTISMA

Gliniimiizde yariiletken teknolojisi elektronik ve optik aletlerin yapiminda sik¢a
kullanilmaktadir. Bu durum yariiletken malzemelerin teknolojik gelisim acisindan 6nemli
bir unsur haline gelmesini saglamaktadir. Ozellikle, bu malzemelerin nano boyutlarda
farkli geometrik yapilarda modellenmesi yariiletkenlerin elektronik 6zelliklerinde 6nemli
degisimlere yol agmaktadir. Bu tezde yariiletken nanoyapilarin geometrik ve elektronik
ozellikleri arastirilmistir. Ayrica son zamanlarda Onemli bir arastirma konusu olan
nanoyapilara yabanci atom katkilama islemi ele alinip modellenen nanoyapilarin
ozellikleri incelenmistir.

Yariiletken malzemelerin bulk yapisi, nanotel yapisi, bulk heteroyapisi, nanotel
heteroyapis1 ve bunlarin katkilanmis hallerinin incelemesinin yapildigi bu tezde III-V
bilesik yariiletken olarak bilinen GaN ve bununla heteroyapiy1 olusturan BP malzemeleri
ele almmistir. ik olarak bu malzemelerin birim hiicre kiibik yapis1 olarak bilinen bulk
yapilarinin temel parametreleri belirlenmistir. Bu islemden sonra parametreleri
belirlenmis olan GaN malzeme i¢in ii¢ farkli yarigap degerinde nanotel yapi, bulk
heteroyapi, belli bir yarigap degerinde nanotel heteroyap: ve bu yapilarin Te atomu ile
katkilanmis hallerinin modellemesi yapilmistir. Te atomu 6A grubundadir ve hem Ga
hem de N atomu yerine katkilama yapilabilir 6zellige sahiptir [23]. Ayrica belli bir
yarigcap degeri i¢in birden fazla Te atomu katkilama islemi iki farkli sekilde yapilarak
katkilanmis atomun pozisyonunun elektronik oOzelliklere olan etkisi incelenmistir.

Modellemesi yapilan, bulk yapi, nanotel yapi1 ve heteroyapilarin her birinin denge
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durumlarin1 elde etmek amaciyla geometrik optimizasyon calismasi yapilmistir. Bu
calismadan sonra bulk, nanotel ve katkilanmig nanotel yapi olarak modellenmis GaN
yariiletkenlerin her biri i¢in bant yap1 hesaplamasi yapilmistir. Ayrica heteroyapilarin
arayiizeylerindeki potansiyel farki belirlemek icin elektronik potansiyel egrileri elde
edilmistir. Bu egriler {izerinden arayiizeyde olusan potansiyel farklar hesaplanmistir. Son
olarak modellemeleri yapilmis ve denge durumlart elde edilmis tiim nanoyapilarin

geometrik ve elektronik 6zellikleri incelenmistir.

3.1. Yarniiletken Bulk Yapisi

Bu béliimde, GaN ve BP malzemelerin 1x1x1 boyutlarindaki birim hiicrelerini
temsil eden bulk yapilarinin yapisal 6zellikleri incelenmistir. Her iki malzemenin kafes
yapist ZB orgii yapisina sahip olacak sekilde modellenmistir. Bulk yap1 bir maddenin
kafes yapisinin her tiirlii 6zelligini iginde barindiran en kiiglik yapis1 olarak bilinmektedir.
Kafes, bulk yapilar {ist iiste veya yan yana olacak sekilde her ii¢ boyutta istiflenmesi
sonucunda meydana gelmektedir. Bulk yapi bir maddenin her 06zelligini iginde
barindirmasi nedeniyle periyodiklik kosulu kullanilarak incelenmesi teorik hesaplamalar
acisindan biiyiik avantaj saglamaktadir. Modellenen GaN ve BP bulk yapilar sekil 3.1” de

gosterilmigtir.

Qcaon@sr

Sekil 3.1. Zinc blende o6rgiideki a) GaN ve b) BP bulk yapilar1.

Sekildeki yapilarin, yapisal 6zelliklerini belirlemek amaciyla 6rgii sabiti, sistemin

temel durum hesaplamalarinda elektronik dalga fonksiyonunu olusturan diizlem dalga
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baz setlerini sinirlamak igin kinetik enerji kesim degeri (Ekesim) Ve ters uzayda k
noktalarini temsil eden diizlem dalga baz setindeki notalarin sayisi (Knokta) Optimize
edilmistir. Optimizasyon islemi ile yariiletkenin bulk yapidaki bu malzemelerin minimum

toplam enerji diizeyindeki temel durumlar1 hesaplanmistir.

3.1.1. GaN Bulk Yapisinin Yapisal Ozellikleri

7B orgiideki bir GaN vyariiletken yapinin birim yapisini temsil eden bir adet
bulk’mnin icerisinde 4 adet Ga ve 4 adet N atomu vardir. GaN yap1y1 optimize etmek igin
degisik orgii sabiti degerlerine karsilik gelen toplam enerji degerleri hesaplanmistir. Bu
sekilde elde edilen verilerle olusturulan enerjinin 6rgii sabitine gore degisimi sekil 3.2°de

verilmistir.

-791,45

-791,46

-791,47

-791,48

E (Ryd)

-791,49

-791,50

-791,51 1

T T T T T T T T T T T T T

8,2 8,3 8,4 8,5 8,6 8,7 8,8 8,9 9,0
a(a.u.)

Sekil 3.2. GaN bulk yapi i¢in toplam enerjinin 6rgii sabitine gore degisimi.
Sekilden de goriildiigli gibi minimum toplam enerji degerine karsilik gelen orgii sabiti
8.597a.u. (la.u. = 0.0529nm) olarak belirlenmistir. Baz1 bilimsel ¢alismalarda ZB 6rgii

yapisinda GGA yaklasimi kullanilarak 8.630au [95], 8.677au [96] ve 8.579au [97] olarak
hesaplanmistir. GaN bulk yapisinin 6rgii sabiti yakinsama isleminde elektronik dalga
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fonksiyonunu olusturan diizlem dalga baz setlerini sinirlamak icin kullanilan Ekesim=30
Ryd secilmistir. Bununla beraber ters uzaydaki knokta degeri 6 ve bu degere bagli olarak
da noktalar1 temsil eden diizlem dalga baz seti ise 6x6x6 olarak alinmistir.

Bulk yapimin denge durumunun elde edilmesi ve sistemin tanimlanmasi ig¢in
onemli bir yeri olan Ekesim parametresidir. Bu parametrenin yakinsama islemi igin degisik
Ekesim degerleri icin toplam enerji degerleri hesaplanmistir. Hesaplama sonucunda elde
edilen verilerden olusturulan toplam enerjinin, kinetik enerji kesim degerlerine gore

degisimi Sekil 3.3°de verilmistir.
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Sekil 3.3. GaN bulkin toplam enerjinin kinetik enerji kesim degerine gore degisimi.

Sekilde bulk yapiin toplam enerji degerlerinin 25Ryd ve sonrasindaki Ekesim
degerlerinde bir limit durumuna vardigi goriilmektedir. Diger bir deyisle, sistem bu
degerlerde minimum toplam enerjiye sahiptir. GaN bulk yapis1 i¢in yapilan bu yakinsama
caligmasinda sistem i¢in Orgii sabiti ve knokta degerleri sabit tutulmustur. Sistemin toplam
enerji ve temel durum hesaplamalarinda elektronik dalga fonksiyonunu olusturan diizlem

dalga baz setlerini sinirlamak i¢in Ekesim degerleri degistirilmistir. Sekilden de goriildiigi
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gibi Ekesim’in 25Ryd, 30Ryd ve sonraki degerler minimum toplam enerjiye en yakin
durumdadir. Bu degerler i¢in hesaplanan toplam enerji degerleri arasinda ¢ok kiigiik bir
fark oldugundan dolayi iki enerji degerinden biri sistem i¢in uygun bir parametre olarak
kabul edilebilir. Hesaplar yapilirken kolaylik olmasi ve zaman kazanmak agisindan Ekesim
degeri 30 Ryd olarak se¢ilmistir.

Sistemi tanimlamak agisindan 6nemli olan bir diger parametre ters uzayda k
noktalarini temsil eden knokta degerleridir. Degisik knokta degerleri i¢in toplam enerji hesabi
yapilmistir. Yapilan hesaplamalar sonucunda toplam enerjinin k noktalarinin olusturdugu

diizlem dalga baz seti degerine gore degisimi Sekil 3.4’te gosterilmistir.

791,490 =
-791,495 -
2, 791,500
3
L
-791,505 -
-791,510 - -, .
T T T T T T T T T T T T T
2 4 6 8 10 12 14

nokta

Sekil 3.4. GaN bulk yapis1 i¢in toplam enerjinin knokta degerlerine gore degisimi.

GaN bulk yapi i¢in yapilan bu yakinsama ¢alismasinda 6rgii sabiti ve kinetik enerji kesim
degerleri siras1 ile 8.597a.u. ve 30 Ryd alinmistir. Bununla beraber ters uzayda k
noktalarini temsil eden diizlem dalga baz setlerinin degerleri degistirilmistir. Sekilden
gorildiigii gibi toplam enerji degeri 6 ve 8 degerlerinde bir limit minimum enerji durumu
vardir. Sistem bu degerlerden sonra minimum enerji degerlerine sahiptir. Bu durum goéz
onilinde bulundurularak sonraki hesaplamalarda zaman kazanmak i¢in k nokta sayis1 6

secilmistir.
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3.1.2. BP Bulk Yapisinin Yapisal Ozellikleri

Hesaplamalarda kullanilmis olan bir diger yariiletken BP bulk yapis1 da GaN bulk
yapida oldugu gibi zinc blande 6rgii yapisinda modellenmistir. Modellenen bulk yap1
icerisinde 4 adet B ve 4 adet P atomu vardir. BP bulk yapiy1 optimize etmek i¢in degisik
Orgii sabiti degerlerine karsilik gelen toplam enerji degerleri hesaplanmistir. Bu sekilde
elde edilen verilerle olusturulan enerjinin orgii sabitine gore degisimi Sekil 3.5°de

verilmistir.
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-96,61

-96,62
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Sekil 3.5. BP bulk yap1 i¢in toplam enerjinin 6rgii sabitine gore degisimi.

Sekilden de goriildiigii gibi minimum toplam enerji degerine karsilik gelen orgii
sabiti 8.592a.u. olarak belirlenmistir. Baglangi¢ olarak BP bulk yapisinin orgii sabiti
yakinsama islemi sirasinda, elektronik dalga fonksiyonunu olusturan diizlem dalga baz
setlerini sinirlamak i¢in Ekesim degeri 30 Ryd se¢ilmistir. Bununla beraber ters uzaydaki
Knokta degeri 6 ve bu degere bagli olarak diizlem dalga baz setleri ise 6x6x6 olarak

alinmistir.
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Bulk yapinin denge durumunun elde edilmesi i¢in diizlem dalga baz setlerini
sinirlamak agisindan Ekesim parametresinin yakinsama islemi dnemlidir. Bu parametrenin
belirlenmesi i¢in Ekesim’in degisik degerleri icin toplam enerji degerleri hesaplanmistir.
Hesaplama sonucunda elde edilen verilerden olusturulan toplam enerjinin, kinetik enerji

kesim degerlerine gore degisimi Sekil 3.6’da verilmistir.

-96,2 ]

-96,3

-96,4

E(Ryd)
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10 20 30 40 50
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Sekil 3.6. BP bulk i¢in toplam enerjinin kinetik enerji kesim degerine gore degisimi.

Sekilde toplam enerji degerlerinin 25Ryd ve sonrasinda bir limit durumuna
ulagsmistig1 goriilmektedir. Diger bir deyisle, sistem bu degerlerde minimum toplam enerji
degerlerine sahiptir. BP bulk yapisi i¢in yapilan bu yakinsama ¢aligsmasinda sistem i¢in
orgli sabiti 8.592a.u. ve ters uzayda knokta 6 degerleri sabit tutulmustur. Sistemin toplam
enerji ve diizlem dalga baz setlerini smirlamak i¢in kullanilan Ekesim degerleri
degistirilmistir. Ekesim’in 25Ryd, 30Ryd ve 35Ryd degerleri i¢in hesaplanan toplam enerji
degerleri arasinda ¢ok kiiciik farklar oldugundan 25Ryd ve sonrasindaki enerji

degerlerinin sistem i¢in uygun birer parametre olabilecegi goriilmektedir. Hesaplar
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sirasinda zamandan ve is tasarrufu saglamak acisindan Egesim’in 30Ryd olarak
secilmesinin sistem i¢in uygun olacagi kararma varilmistir.

Sistemi i¢in dnemli olan bir diger parametre ters uzayda diizlem dalga baz setlerini
olusturmak i¢in kullanilan Knokta degerleridir. Bu parametreyi belirlemek i¢in degisik knokta
degerleri icin toplam enerji hesab1 yapilmistir. Yapilan hesaplamalar sonucu toplam
enerjinin k noktalarmin olusturdugu diizlem dalga baz seti degerine gore degisimi Sekil

3.7°de gosterilmistir.

96,586 4 "
-96,600 -
S -96,614 -
>
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-96,628 -
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Sekil 3.7. BP bulk yap1 i¢in toplam enerjinin knokta degerlerine gore degisimi.

Sekilden goriildiigii gibi toplam enerji degeri 6 ve 8 degerlerinden sonra bir limit durumu
vardir. BP bulk yap1 i¢in yapilan bu yakinsama ¢alismasinda 6rgii sabiti ve Exesim degerleri
sirasi ile 8.592 a.u. ve 30 Ryd olarak alinmistir. Bununla birlikte ters uzayda diizlem dalga
baz setlerini olusturmak icin kullanilan knokta degerleri degistirilmistir. Sekilden de
goriildiigli gibi k noktalarmin 6 ve sonraki degerleri minimum enerjiye en yakin
durumdadir. Bu degerlerden sonra toplam enerji degerleri arasinda ¢ok kii¢iik bir degisim

oldugundan 6’dan sonraki herhangi bir degerin sistem i¢in uygun olabilecegi
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goriilmektedir. Bundan sonraki yapilacak olan hesaplamalarda zamandan ve is giiciinden

tasarruf saglamak i¢in knokta degeri 6 olarak belirlenmistir.

3.1.3. Yaniiletken Bulklarin Bant Yapilar

BP ve GaN yariiletken bulk yapilarin yapisal 6zelliklerini temsil eden sistem
parametreleri Exesim, Knokta Ve Orgii sabiti degerleri belirlendi. Bu degerler optimizasyon
caligmalarinin yapilmasi bulk yapilar i¢in denge durumunu olusturmaktadir. Denge
durumu elde edilmis olan BP ve GaN bulk yapilarin elektronik 6zelliklerini gézlemek
amaciyla bant yapilari ¢izilmistir. Yariiletken bulk yapilarin Fermi enerji diizeyleri (Ef)

dikkate alinarak ¢izilmis elektronik bant yapilar1 sekil 3.8’de verilmistir

b)

ol
] -
ol -
i) L

Sekil 3.8. Denge durumundaki a) GaN ve b) BP bulk yapilarinin I' ve Z 6zel noktalarina

gore bant yapilari.
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Sekildeki bulk yapilarin elektronik bant ¢izimleri ters uzaydaki I' ve Z 6zel noktalarina
gore elde edilmistir. Elektronik bant ¢izimler herbir bulk yapinin Fermi enerji diizeyleri
Er dikkate alinarak yapilmistir. GaN ve BP bulk yapilarinin valans ve iletkenlik bantlar
arasindaki farki temsil eden bant aralik degerleri (Eg) sirasiyla 1.551ev ve 1.360ev olarak
bulunmustur.

Yapilan yakinsama ¢alismalar1t soncunda GaN ve BP bulk yapilari i¢in elde edilen
minimum Orgii sabiti, Ekesim degeri ve knokta degerleri tablo 3.1°de verilmistir. Tabloda
ayrica deneysel orgii sabitleri ve bu sabitlerin hesaplanan 6rgii sabiti degerleri arasindaki

fark degeri verilmektedir.

Tablo 3.1. Yariiletken bulk yapilarin Eiesim, Knokta, @, aden V€ Fark degerleri.

Ekesim(Ryd) knokta a(au) adeneysel(a.u.) Fark

GaN 30 6 8.597 8.5042 1,1%
BP 25 6 8.592 8.576° 0.2%

2[98,99], °[27,100]

Tablo incelendiginde yariiletken bulk yapilarin minimum knokta degerleri ayni ¢ikmaistir.
Buna kars1 6rgii sabiti ve Exesim degerleri arasindaki farklilik ¢ok az bir farklilik vardir.
Ayrica orgii sabitlerinin deneysel ve bu ¢alisma da elde edilmis olan degerleri arasindaki
farklarinda kiiciik oluklart goriilmektedir. GaN ve BP bulk yapilarin elektronik
ozelliklerini belirlemek i¢in hesaplanan Valans Bant Maximum (VBM), Es, Eg ve toplam

atom sayist (N) degerleri tablo 3.2’de verilmistir.

Tablo 3.2. Yariiletken bulk yapilarin N, VBM, E; ve E4 degerleri

N VBM(ev) Ei(ev) Eq(ev)
GaN 8 9.210 9.253 1.551
BP 8 9.127 9.258 1.360

Tabloda VBM degerinde 0.083ev, Ef degerlerde 0,005ev ve Eg degerlerde ise
0,191ev’luk bir fark gozlenmektedir. GaN bulk’1 icin VBM ve Eq4 biiylik Erf degeri ise
kiiclik ¢cikmistir. Bu kars1 her iki yari iletken i¢in de degerlerin birbirlerine ¢ok yakin

olarak hesaplandig1 goriilmektedir.
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3.2. Farkh Yaricap Degerinde Katkilanmamis GaN Nanotel Yapilar

Katkilanmamis nanotellerin modellenmesi i¢in GaN bulk yapist x, y ve z
yonlerinde sirasiyla 11x11x1 boyutlarinda biiyiitiilmiistiir. Bu yapinin merkezine yakin
bir bolgede bir adet Ga atomu referans olarak belirlenmistir. Belirlenmis olan referans
atomu nanotelleri olusturacak olan ¢emberlerin merkezi olarak kabul edilmistir. Referans
alian atomun ¢evresinde bir cember ¢izilmis ve tamami1 bu ¢ember igerisinde kalan Ga
ve N atomlari nonatel yapiy1 olusturmustur. Bu sekilde olusturulmus ti¢ farkli yarigaptaki

nanotellerin kesit goriiniimii sekil 3.9°de verilmektedir.

o,

- ——

X

Sekil 3.9. 11x11x1 boyutlu GaN yap1 iizerinde 0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm’lik ii¢ farkl

yarigap degerinde olusturulmus nanotellerin kesit goriiniimii.
Sekilden de goriildiigli gibi 0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm yaricap degerlerinde ii¢ farkli

¢ember ¢izilmistir. Tamami bu ¢emberlerin icerisinde kalan Ga ve N atomlar1 her yarigcap

karsilik bir adet nanotel yap1 olusturmaktadir. Bu sekilde elde edilmis olan GaN nanotel
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(GaNNT) yapilarin denge durumlarinin elde edilmesi i¢in geometrik optimizasyon
islemleri gergeklestirilmistir. Bu islemler sirasinda Ekesim V€ Knokta degerleri sirasiyla
30Ryd ve 6 olarak ele alinmstir. Ug farkli yaricap degeri icin elde edilmis GaNNT lerin
ideal konfigiirasyonlar1 ve denge durumundaki konfigiirasyonlar1 sekil 3.10 ‘da

gosterilmistir.

‘GaUN

Sekil 3.10. (001) yoniinde ii¢ farkli yaricapl katkilanmamis GaN nanotellerin a) ideal

komfigiirasyonu ve b) denge durum komfigiirasyonu.

Seklin 3.10 a)’da ii¢ farkli yarigaptaki nonotellerin ideal komfigurasyonlar1 verilmistir.
Sekil 3.10 b)’de ise bu nanotel yapilar i¢in denge durumundaki komfigiirasyonlari

gosterilmistir. Bu denge durumunda nanoyapilarin minimum enerji diizeyinde oldugu
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bilinmektedir. Denge durumunu elde etmek i¢in yapilan isleme geometrik optimizasyon

ad1 verilmektedir.

3.2.1. 0.57nm Yaricaph GaN Nanotel

Yarigap degeri 0.57nm olan ¢ember igerisinde kalan ZB 6rgii yapisindaki nanotel
yapt 21 adet Ga ve 16 adet N atomlarindan olusmaktadir. Toplamda 37 adet atom iceren
bu GaN nanotel yapt GaNNT(37) seklinde gosterilmistir. Daha sonra modellemesi
yapilmis olan yapinin 6rgii sabitinin yakinsamasi yapilmistir. Minimum enerji degerine
karsilik gelen Orgii sabiti degeri belirlenerek temel durum konfigiirasyonlar1 elde
edilmigtir. Sistemin toplam enerjisinin Orgii sabitine gore degisimi Sekil 3.11°da

verilmigtir
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-4054,355

-4054,360 —
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-4054,385 — T - T - T - T T 1T T T " T T T
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a(a.u.)

Sekil 3.11. 0.57nm yaricaph katkilanmamis GaN nanotel yapinin toplam enerjisinin

Orglisabitine gore degisimi.

Sekilde minimum enerji degerine karsilik gelen Orgii sabiti degeri 8.644a.u. olarak
belirlenmistir. Yapilan toplam enerji hesaplamalarinda elde edilen Exesim Ve Knokta degerine

bagli olarak 1x1x6 diizlem dalga baz seti kullanilmistir.
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3.2.2. 0.76nm Yaricaplh GaN Nanotel

Yaricap degeri 0.76nm olan ¢ember igerisinde kalan nanotel yap1 37 adet Ga ve 32
adet N atomlarindan olugsmaktadir. Toplamda 69 adet atomu bulunan GaN nanotel yap1
GaNNT(69) seklinde gosterilmistir. Nanotel yapmin Orgii sabitinin yakinsamasi
minimum enerji degerine karsilik gelen Orgii sabiti degeri belirlenerek yapilmistir. Bu
islem sonucunda nanotel yapinin temel durum konfigiirasyonlari elde edilmistir. Sistemin

toplam enerjisinin Orgii sabitine gore degisimi Sekil 3.12°de verilmistir.
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Sekil 3.12. 0.76nm yaricapl katkilanmamis GaN nanotel yapinin toplam enerjisinin

Orgiisabitine gore degigimi.

Sekilden de goriildiigii gibi minimum enerji degeri karsilik gelen orgii sabiti degeri
8.605a.u. olarak belirlenmistir. Toplam enerji hesaplamalar1 sonucunda elde edilmis olan
Orgii sabiti degeri 0.57nm yaricapli nanotel yapidaki Orgii sabitinden daha kiigiik
cikmistir. Yapilan toplam enerji hesaplamalarinda daha 6nce elde edilmis olan Eesim Ve

Khokta degerine bagli olarak 1x1x6 diizlem dalga baz seti kullanilmistir.
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3.2.3. 0.94nm Yaricaphh GaN Nanotel

Yaricap degeri 0.94nm olan g¢emberin sinirlart igerisinde kalan atomlarin
olusturdugu nanotel yapida 57 adet Ga ve 52 adet N atomu bulunmaktadir. Toplam atom
sayisinin 109 adet oldugu GaN nanotel yapt GaNNT(109) seklinde gosterilmistir. Bu
yapinin 6rgii sabitinin yakinsama ¢aligsmas1 minimum enerji degerine karsilik gelen 6rgii
sabiti degeri belirlenerek yapilmistir. Bu islem sonucunda nanotel yapmin temel durum
konfigiirasyonlar1 elde edilmistir. Sistemin toplam enerjisinin 6rgii sabitine gore degisimi

Sekil 3.13’de verilmistir.
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Sekil 3.13. 0.94nm yaricapl katkilanmamis GaN nanotel yapinin toplam enerjisinin

orglisabitine gore degisimi.

Sekilden de goriildiigii gibi minimum enerji degerine karsilik gelen Orgii sabiti degeri
8.586 a.u. olarak belirlenmistir. Belirlenmis olan 6rgii sabiti degeri 0.57nm ve0.76nm
degerlerindeki degerlere gore daha kiigiik ¢ikmistir. Sistem ig¢in yapilan toplam enerji
hesaplamalarinda elde eilen olan Exesim Ve knokta degerine bagli olarak 1x1x6’lik diizlem

dalga baz seti kullanilmistir.
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3.2.4. Katkilanmamis GaN Nanotellerin Bant Yapisi

Denge durum konfigiirasyonlari elde edilmis {i¢ farkli yarigap degerindeki GaNNT
yapilarin elektronik bant yapilar ¢izilmistir. Elektronik bant yapis1 6zellikle yariiletken
nanoyapilarin iletkenlik durumlar1 hakkinda bilgi veren 6nemli bir 6zellik olarak bilinir.
Uc farkli yarigapli GaNNT yapinin Fermi enerji seviyeleri dikkate almarak ¢izilmis
elektronik bant yapilari sekil 3.14°de verilmistir

E(ev)
]
E {ev)

E(ev)

Sekil 3.14. Ug farkl yarigaph katkilanmamis GaN nanotellerin ' ve Z &zel noktalarina

gore bant yapilari.

Elektronik bant yapilarinin ¢izimleri ters uzaydaki I" ve Z noktalarina gore elde edilmistir.
GaNNT(37), GaNNT(69) ve GaNNT(109) yapilarmnin Fermi enerji diizeyi dikkate
alinarak hesaplanmis bant aralik degerleri sirasiyla 0.956ev, 1.455ev ve 1.534ev olarak
bulunmustur. GaNNT yapimnin yarigap degeri ve atom sayist arttik¢a bant aralik

degerlerinin de artti1 gdzlenmektedir.
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3.3. Farkh Yaricap Degerinde Tekli Te Atomu Katkilanmis GaN Nanotel Yapilar
Ug farkli yarigap degerinde modellenmis GaNNT yapilarin her birine bir adet Te
atomu katkilanmistir. Bu sekilde elde edilen nanotel yapilar Te atomu ile katkilanmis
GaNNT yapilar (Te-GaNNT) olarak gosterilmistir. Katkilama islemi nanotel yapilarinin
cevre bolgesindeki Ga atomlarinin yerine Te atomlart yerlestirilerek yapilmistir.
Modellenen nanotel yapilarin geometrik optimizasyon hesaplamasi sirasinda Ekesim Ve
Knokta degerleri sirasiyla 30Ryd ve 6 olarak ele alinmistir. Bu islem sonucunda elde edilen
0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm yarigapli ¢ farkli Te-GaNNT yapilarin ideal

komfigiirasyonlart ve denge durum komfigiirasyonlar1 sekil 3.15°de gosterilmistir.

‘GabNﬁTe {
[

89 o

Sekil 3.15. (001) yoniinde ii¢ farkli yarigapli Te atomu katkilanmis GaN nanotellerin

a) ideal komfigiirasyonu ve b) denge durum komfigiirasyonu.
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3.3.1. 0.57 nm Yaricaph Te Katkilanmis GaN Nanotel

Katkilanmis 0.57nm yari¢apli nanotel yap1 1 adet Te atomu, 20 adet Ga atomu ve
16 adet N atomundan olusmaktadir. Toplamda 37 adet atom igeren Te atomu katkilanmig
GaN nanotel yap1 Te-GaNNT(37) seklinde gosterilmistir. Modellemesi yapilmis olan bu
nanotel yapinin 6rgii sabitinin yakinsamasi yapilmistir. Minimum enerji degerine karsilik
gelen Orgli sabiti degeri belirlenerek temel durum konfigiirasyonlar1 elde edilmistir.

Sistemin toplam enerjisinin orgii sabitine gore degisimi Sekil 3.16’te gosterilmektedir.
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Sekil 3.16. 0.57nm yarigapli Te atomu katkilanmis GaN nanotel yapimin toplam

enerjisinin orgilisabitine gore degisimi.

Sekilde minimum enerji degerine karsilik gelen Te-GaNNT(37) yapinin orgi
sabiti degeri 8.575a.u. olarak belirlenmistir. Yapilan toplam enerji hesaplamalarinda daha
onceden elde edilmis olan Ekesim V€ Knokta degerinlerine baglh olarak 1x1x6 diizlem dalga

baz seti kullanilmistir.
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3.3.2. 0.76 nm Yaricaph Te Katkilanmis GaN Nanotel

Katkilanmig 0.76nm yaricapli nanotel yap1 1 adet Te atomu, 36 adet Ga atomu ve
32 adet N atomundan olusmaktadir. Toplamda 69 adet atomu bulunan GaN nanotel yap1
Te-GaNNT(69) seklinde gosterilmistir. Nanotel yapmin orgili sabitinin yakinsamasi
minimum enerji degerine karsilik gelen orgii sabiti degeri belirlenerek yapilmistir. Bu
islem sonucunda nanotel yapinin temel durum konfigiirasyonlar1 elde edilmistir. Sistemin

toplam enerjisinin Orgii sabitine gore degisimi Sekil 3.17°de verilmistir.
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Sekil 3.17. 0.76nm yaricapli Te atomu ile katkilanmig GaN nanotel yapinin toplam

enerjisinin orgilisabitine gore degisimi.

Sekilden de goriildiigii gibi Te-GaNNT(69) yapi i¢in elde edilen minimum enerji degerine
karsilik gelen orgii sabiti degeri 8.596a.u. olarak belirlenmistir. Katkilanmis nanotel yap1
i¢in belirlenmis bu deger 0.57nm yarigaplidaki degere gore daha biiyiik ¢ikmigtir. Yapilan
toplam enerji hesaplamalarinda elde edilen Ekesim V& Knokta degerine bagl olarak 1x1x6

diizlem dalga baz seti kullanilmistir.
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3.3.3. 0.94 nm Yaricaph Te Katkilanmis GaN Nanotel

Katkilanmis 0.94nm yarigapli nanotel yapi i¢erisinde 1 adet Te atomu, 56 adet Ga
atomu ve 52 adet N atomu bulunmaktadir. Toplam atom sayisinin 69 adet oldugu GaN
nanotel yapi1 Te-GaNNT(109) seklinde gosterilmistir. Bu yapmin oOrgii sabitinin
yakinsama c¢alismast minimum enerji degerine karsilik gelen orgii sabiti degeri
belirlenerek yapilmistir. Bu islem sonucunda nanotel yapmnin temel durum
konfigiirasyonlar1 elde edilmistir. Sistemin toplam enerjisinin 6rgii sabitine gore degisimi

Sekil 3.18’de verilmistir.
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-11214,215
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Sekil 3.18. 0.94nm yaricapli Te atomu ile katkilanmig GaN nanotel yapinin toplam

enerjisinin Orgiisabitine gore degisimi.

Sekilden de goriildiigii gibi Te-GaNNT(69) yapi i¢in elde edilen minimum enerji degerine
karsilik gelen Grgii sabiti degeri 8.575a.u. olarak belirlenmistir. Katkilanmis nanotel yap1
icin belirlenmis bu deger 0.57nm’lik yarigaplidaki degere gore artma ve 0.76nm yaricapl
degere gore ise azalma gostermistir. Yapilan toplam enerji hesaplamalarindan elde edilen

Exesim Ve Knokta degerlerine bagl olarak 1x1x6 diizlem dalga baz seti kullanilmigtir.
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3.3.4. Tekli Te Atomu Katkilanmis GaN Nanotellerin Bant Yapisi

Denge durum konfigiirasyonlar1 elde edilmis farkli yarigaplardaki Te-GaNNT
yapilarin elektronik bant yapilari ¢izilmistir. Burada amag yariiletken nanotel yapilarda
katkilama islemi ve yaricap degisiminin bant yapilarinda ve iletkenlik 6zelliklerinde
degisikligi gozlemektir. Ug farkli yaricaptaki Te-GaNNT yapilarin Fermi enerji seviyeleri
dikkate alinarak ¢izilmis elektronik bant yapilari sekil 3.19°da verilmistir

Eiev)

Sekil 3.19. Ug farkli yaricapli Te atomu katkilanmis GaN nanotellerin I ve Z 6zel

noktalarina gore bant yapilari.

Elektronik bant yapilarmin ¢izimleri ters uzaydaki I' ve Z noktalarina gére yapilmistir.
Te-GaNNT(37), Te-GaNNT(69) ve Te-GaNNT(109) yapilariin Fermi enerji
diizeylerine gore bant aralik degerleri sirasiyla 0.899ev, 0.756ev ve 0,621ev olarak
bulunmustur. Te-GaNNT yapmin yarigap degeri ve atom sayisi arttikca bant aralik

degerlerinin de azaldig1 gézlenmektedir.
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3.4. Birden Fazla Te Atomu Katkilanmis GaN Nanotel Yapilar

Onceki béliimde ele alinmis olan yariiletken nanoyapilardan 0.57nm yarigap
degerindeki katkilanmamis GaNNT(37) yapisina bu bdliimde birden fazla Te atomu
katkilama islemi yapilmistir. Bu islemle katkilanmis atom sayisinin degisiminin
elektronik ozellikler iizerindeki etkisi incelenmistir. Birden fazla katkilanmis nanotel
yapilar GaNNT(37) yapiya tekli, ¢iftli ve ti¢lii Te atomu katkilanarak elde edilmistir.
Katkilama yapilacak pozisyonlarla ilgili literatiir taramasi1 yapilmis ve buna bagh olarak
4 adet pozisyon belirlenmistir. Pozisyonlar1 belirlenmis olan atomlar siras1 ile Gai, Gay,
Gas ve Gas seklinde numaralandirilmis olup GaNNT(37) yapist lizerinde sekil 3.20°de

gosterilmektedir. Sekilde Gai, Gay ve Gas atomlari ¢evre bolgesine Gas atomu ise merkez

D}@,

o

bolgesinde oldugu goriilmektedir.

Sekil 3.20. Yaricap degeri 0.57 nm olan GaNNT(37) yapidaki katkilama yapilacak Ga

atomlarinin pozisyonlari.

Sekilden de goriildiigii gibi 4 farkli Ga atomunun pozisyonu belirlenmistir. Birden
fazla Te atomu katkilanmis GaNNT yapilar bu pozisyonlar dikkate alinarak
olusturulmustur. Katkilanan Te atomlar1 farkli pozisyonlarda olan ve numaralandirilmig
Ga atomlan ile yer degistirilmistir. Ayrica farkli pozisyonda katkilamanin etkisini
gormek i¢i tekli, ikili ve tiglii katkilanmis her nanotel icin iki farkli sekilde modelleme
yapilmistir. Bu modelleme sayesinde Te atomunun farkli pozisyon katkilarinin elektronik
Ozellikleri {izerindeki etkisi incelenmistir. Bu duruma bagh olarak iki farkli sekilde

katkilama stratejisi elde edilmis olacaktir.
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3.4.1. Tekli Te Katkilanmis GaN Nanoteller

Tekli Te atomu Kkatkilanmis GaNNT yapilar1 elde etmek i¢in sekil 3.19’da
gosterilmis olan Gai ve Gas atomlarinin pozisyonlar1 kullanilmistir. Gai pozisyonu
kullanilarak c¢evre katkili ve Gas pozisyonunu kullanarak ise merkez katkilt GaNNT
yapilart modellenmistir. Bu amagla 0.57 nm yaricaph farkli sekilde katkilanmis iki adet
Te-GaNNT (37) yapi elde edilmistir. iki farkli pozisyon igin Te atomu ile katkilanmis bu

nanotel modelleri sekil 3.21°de gosterilmistir.

P09

Sekil 3.21. Ga; ve Gas pozisyonlarinda tekli Te katkilanmig GaN nanotellerin a) ideal

konfigiirasyonlar1 ve b) denge durum konfigiirasyonlari.

Sekilden de goriildiigli gibi her iki pozisyon kullanilarak modellenmis olan tekli Te
katkilanmis nanotellerin ideal konfigiirasyonu ve denge durumlar1 gosterilmektedir.
Ayrica her iki nanotellerin denge durumuna ulagmak i¢in yapilan geometrik optimizasyon
hesaplamalar1 sonucunda elde edilen toplam enerjinin 6rgii sabitine gore degisimleri sekil

3.22° de verilmektedir.
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Sekil 3.22. a) Gai ve b) Gas pozisyonlarinda tekli Te katkilanmis GaN nanotellerin toplam

enerjisinin 6rgl sabitine gore degisimi.

Sekilde Gai ve Gay katkili olan Te-GaNNT(37)’lerin minimum toplam enerji degerlerine
karsilik elde edilen oOrgii sabiti degerleri ise sirasiyla a(Gai)=8,587a.u. ve

a(Gas)=8,681 a.u. olarak belirlenmistir.

53



3.4.2. Ciftli Te Katkilanmis GaN Nanoteller

Ciftli Te atomu katkilanmig GaNNT vyapilar1 elde etmek i¢in sekil 3.19°da
gosterilmis olan Gai, Gaz ve Gas atomlarinin pozisyonlar1 kullanilmistir. Gay ve Gaz
atomlarinin pozisyonlar1 kullanilarak g¢evre-¢evre seklinde, Gas ve Gai pozisyonunu
kullanarak ise merkez-¢evre seklinde katkilanmig Te-GaNNT yapilart modellenmistir. Bu
amagla 0.57 nm yaricap degerinde farkl: sekilde katkilanmis iki adet Te-GaNNT (37) yap1
elde edilmistir. Elde edilen bu yapilarin iki farkli pozisyon i¢in Te atomlari ile katkilanmis

modellemeleri sekil 3.23’te gosterilmistir.

P09
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Sekil 3.23. Gai-Gaz ve Gas-Gai pozisyonlarinda ¢iftli Te katkilanmig GaN nanotellerin

a) ideal konfigilirasyonlar1 ve b) denge durum konfigiirasyonlari.

Sekilde iki farkli sekilde modellenmis olan ¢iftli Te katkilanmis nanotellerin ideal
konfigiirasyonu ve denge durumlar1 konfigiirasyonlar1 gosterilmektedir. Buna bagh
olarak denge duruma ulagsmak i¢in yapilan geometrik optimizasyon hesaplamalari
sonucunda elde edilen toplam enerjinin Orgii sabitine gore degisimleri sekil 3.24’te

verilmektedir.
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Sekil 3.24. a) Gai-Ga» ve b) Gas-Ga: pozisyonlarinda ¢iftli Te katkilanmis GaN

nanotellerin toplam enerjisinin orgii sabitine gore degisimi.

Sekilde Gai-Gay ve Gas-Gay katkili iki adet, ikili Te-GaNNT(37)’lerin minimum toplam
enerji degerlerine karsilik Orgii sabiti degerleri ise sirasiyla a(Gai-Gaz)=8,544a.u. ve

a(Gas-Gar)=8,642a.u. olarak belirlenmistir.
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3.4.3. Uclii Te Katkilanmus GaN Nanoteller

Uclii Te atomu katkilanmis GaNNT yapilar elde etmek icin sekil 3.20°de
gosterilmis olan Gai, Gaz, Gaz ve Gas atomlarinin pozisyonlar1 kullanilmistir. Gai, Gaz
ve Gas atomalarin pozisyonlar1 kullanilarak Gai-Gax-Gasz seklinde, Gas, Gai ve Gaz
pozisyonlar1 kullanilarak Gas-Gai-Gaz seklinde katkilanmig Te-GaNNT yapilart
modellenmigtir. Bu amagla 0.57 nm yarigap degerinde farkl sekilde katkilanmisg iki adet
ticlii Te-GaNNT(37) yapi elde edilmistir. Elde edilen bu yapilarin iki farkli pozisyonda

Te atomlar1 ile katkilanmis modellemeleri sekil 3.25°te gosterilmistir.

Y Y

Sekil 3.25. Gai;-Gaz-Gas ve Gas-Gai-Gaz pozisyonlarinda iiclii Te katkilanmis GaN

nanotellerin a) ideal konfigiirasyonlar1 ve b) denge durum konfigiirasyonlari.

Sekilden de goriildiigli gibi iki farkli sekilde modellenmis olan ii¢li Te katkilanmis
nanotellerin ideal konfigiirasyonu ve denge durumlari gosterilmektedir. Buna bagli olarak
denge duruma ulasmak i¢in yapilan geometrik optimizasyon hesaplamalar1 sonucunda

elde edilen toplam enerjinin orgii sabitine gore degisimleri sekil 3.26°da verilmektedir.
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Sekil 3.26. a) Gai-Gax-Gaz ve b) Gas-Gai-Gaz pozisyonlarinda tiglii Te katkilanmis GaN

nanotellerin toplam enerjisinin orgii sabitine gore degisimi.

Sekilde Gai-Gaz-Gas ve Gas-Gai-Gay katkili tiglii Te-GaNNT(69)’lerin minimum toplam
enerji degerlerine karsilik orgii sabiti degerleri sirasiyla a(Gai-Gax-Gasz)= 8.517 a.u. ve
a(Gas-Gar-Gaz)=8.594a.u. olarak belirlenmistir.
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3.4.4. Birden Fazla Te Atomu Katkilanmis GaN Nanotellerin Bant Yapisi

Bu boliimde Te-GaNNT yapilarin elektronik 6zelliklerinin Te atom sayisina gore
degisimi incelenmistir. Ayrica ikiser adet modellenmis olan tekli, ciftli ve ticlii Te-
GaNNT vyapilar kullanilarak iki farkli sekilde katkilama strateji gergeklestirilmistir. Bu
stratejilerden ilki Yulong Zang ve arkadaslarinin kullanimis oldugu Gai, Gai-Gaz, Gai-
Gaz-Gas pozisyonlarina [23] ikincisi ise Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gaz pozisyonlarina
yapilmistir. Burada amag¢ katkilanmis atomlarin farkli pozisyonlarinin elektronik
Ozellikler lizerindeki etkisini gozlemektir. Gai, Gai-Gaz, Gai-Gaz-Gaz pozisyonlarinda
gerceklestirilmis sirasiyla tekli, ¢iftli ve liglii katkilanmis Te-GaNNT ler ve bant yapilari
sekil 3.27°de gosterilmistir.

E (ev)

Sekil 3.27. Gai, Gai-Gaz, Gai-Gaz-Gas seklinde tekli, ¢iftli ve tiglii Te atomu katkilanmis

GaN nanotellerin T ve Z 6zel noktalarina gore bant yapilari.

Bant yap1 ¢izimleri her {i¢ nanotel yapi i¢in Fermi diizeyleri dikkate alinarak yapilmistir.

Gai, Gai-Gay, Gai-Gaz-Gas seklinde tekli, ¢iftli ve tiglii olarak modellenmis nanotellerin
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valans ve iletkenlik bant arasindaki farki temsil eden bant aralik degerleri sirasiyla
0.896ev, 0.549¢v ve 0.371lev olarak hesaplanmistir. Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Ga
pozisyonlarinda gergeklestirilmis sirasiyla tekli, ¢iftli ve ticlii katkilanmis Te-GaNNT ’ler

ve bant yapilar sekil 3.28de gdsterilmistir.

E {(ev)

Sekil 3.28. Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay seklinde tekli, ¢iftli ve tiglii Te atomu katkilanmis

GaN nanotellerin T ve Z 6zel noktalarina gore bant yapilari.

Bant yapi ¢izimleri her {i¢ nanotel yapi i¢cin Fermi diizeyleri dikkate alinarak yapilmistir.
Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay seklinde tekli, ¢iftli ve ticlii olarak modellenmis nanotellerin

valans ve iletkenlik bantlari arasindaki farki temsil eden bant aralik degerleri sirasiyla

0.483ev, 0.424ev ve 0.097ev olarak hesaplanmistir.
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3.5. BP/GaN Heteroyapilar

Bulk veya nanotel yap1 olarak modellenmis III-V bilesik yariiletken yap1 olan
GaN, diger bir bilesik yari iletken olan BP ile ard arda gelecek sekilde modellenerek
heteroyapilar olusturulmustur. Bu sekilde meydana getirilen yapilarda birlesmenin
yapildigi arayiizey bolgesinde iki ayr1 yariiletkenin potansiyel egrilerinden kaynaklanan
bir fark gozlenmektedir. Bu farkin olusmasindan faydalanilarak yapilan nano
boyutlardaki modellemeler optik ve elektronik malzemelerin iiretiminde kullanilmaktadir
[87]. Ayrica bu potansiyel fark kuantum kuyulari olusturmaktadir. Bu boliimde BP ve
GaN yariiletkenleri kullanilarak bulk heteroyapi, katkilanmig bulk heteroyapi, nanotel
heteroyapt ve katkilanmis nanotel heteroyapt olmak {tizere 4 farkli heteroyap:
modellemesi yapilmistir. (001) yoniinde biiyiitiilmiis olan bu yapilar (100) yoniinden

goriintlisii sekil 3.29°da verilmektedir.

@c:on@Psr@Pe

b)

Sekil 3.29. (001) dogrultusunda modellenmis BP/GaN bulk ve nanotel heteroyapilarinin

sirastyla a)katkilanmamis ve b) katkilanmis modelleri.
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3.5.1. BP/GaN Bulk Heteroyap: Sistemler
BP/GaN bulk heteroyapilar her iki yariiletken bulk yapinin (001) yoniinde ard
arda getirilmesi ile olusturulmustur. Bu bolimde BP/GaN bulk yapilar igin

katkilanmamis ve Te atomu ile katkilanmis olmak iizere iki farkli sistem incelenmistir.

I. Katkilanmams Bulk Heteroyapi

BP bulk yapr ile GaN bulk yapist kullanilarak BP/GaN birer katmanli bulk
olusturulmustur. Bulk heteroyap1 olarak bilinen bu yap1 (1+1) seklinde bir katman BP
bulk yapisi ile bir katman GaN bulk yapis1 (001) yoniinde art arda gelecek seklinde
dizilerek elde edilmistir. Birer katmanli seklinde olan bu bulk heteroyapinin ii¢ farkl

yonden gosterimi Sekil 3.30°da verilmistir.

Sekil 3.30. (001) dogrultusundaki BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin ii¢ farkli yonden

goruntusi.

Sekilde BP ve GaN’ in zincblende olarak modellenmis bulk yapilarindan

olusturulmus olan BP/GaN (1+1) bulk heteroyapisinin {i¢ farkli yonden goriintiisii
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bulunmaktadir. Bunun yani sira BP ve GaN daha Once belirlenmis olan 6rgii sabitleri
sirastyla 8.592a.u. ve 8.597au. degerlerindedir. Bu degerler karsilastirildiginda
birbirlerine ¢ok yakin olduklar1 goriilmektedir. Yapilan karsilastirma sonucu
hesaplamalar sonucunda belirlenmis olan Orgii sabiti degerlerinin arasindaki
uyusmazligin 0.6%’dan daha az oldugu goriilmiistiir. Bu uyusmazlik ¢ok kiiciik bir deger
oldugundan iki yariiletken malzeme i¢in Orgii sabiti uyusan malzemeler denilebilir.
BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin minimum toplam enerjisinin farkli 6rgii sabitlerine

gore degisimi sekil 2.31°de verilmistir.
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Sekil 3.31. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin minimum toplam enerjisinin orgii sabitine

gore degisimi.

Sekil dikkatlice incelendiginde, minimum enerji degerine karsilik gelen 6rgii sabiti degeri
8.647a.u. [101] degerine yakin olarak 8.651a.u. bulunmustur. Hesaplamalarda sistemin
Ekesim degeri 30 Ryd ve sistemi ters uzayda temsil eden diizlem dalga baz seti ise 6x6x3
olarak alinmistir. Belirlenen sonu¢ BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin minimum enerji

seviyesindeki en son Orgii sabiti degerini verir.
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Sistemin denge durumundaki orgii sabiti degeri belirlendikten sonra elektronik
Ozellikleri hakkinda 6nemli bilgiler veren diizlemsel potansiyel egrisi hesaplanmistir.
Sistemin potansiyel egrisine z ekseni boyunca bakildiginda iki farkli yariiletken yapidan
olusmasi nedeniyle arayiizey bolgesinde bir potansiyel fark gozlenmektedir. Burada
meydana gelen potansiyel faki daha iyi gorebilmek icin diizlemsel potansiyel egriler
tizerinden makroskobik averaj egrisi elde edilmistir. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapi igin
elde edilmis olan diizlemsel potansiyel ve makroskobik averaj egrilerinin z yoniine gore

degisimleri sekil 3.32’de verilmistir.
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Sekil 3.32. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapmin diizlemsel potansiyel ve makroskobik

averaj egrilerinin z yoniine gore degisimi.

Sekil incelendiginde, sistemin arayiizeyinden kaynaklanan minimum bir
potansiyel fark goriilmektedir. Denge durumu elde edilmis olan siStem icin potansiyel
fark yaklagik olarak 0.0023Ryd olarak belirlenmistir. Buradaki makroskobik averaj
degerindeki fark, araylizeyin her iki tarafindaki bulk karakteri ve 6rgii sabitlerinin uyumu
gibi faktorlerden dolay1 BP bilesiginin tampon malzeme olarak kullanilabilme 6zelligine

sahip oldugunu gostermektedir [27].
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Ii. Katkilanmis Bulk Heteroyapi

BP/GaN bulk heteroyapisinin katkilanmig modellemesi i¢in GaN bulk tarafindaki
Ga atomu yerine Te katkilanarak yapilmistir. Katkilama islemi ile amaglanan arayiizey
bolgesinde diizlemsel potansiyel egrisi ve makroskobik averaj egrisi tiizerindeki
potansiyel farkta degisiklik meydana getirmektir. Potansiyel egri lizerinde meydana gelen
degisiklikler dikkate alinarak elde edilen yariiletken heteroyapilarin elektrik ve elektronik
teknoloji acisindan kullanishiligi arastirilmaktadir. Te atomu ile katkilanmis BP/GaN
(1+1) bulk heteroyap1 bir katman BP bulk yap1 ve bir katman Te-GaN yapinin z ekseni
boyunca art arda gelmesiyle sonucunda olusturulmustur. Bu sekilde olusturulmus
katkilanmis bulk heteroyapist Te-BP/GaN (1+1) olarak gosterilmistir. Te atomu ile
katkilanmis birer katmanli bulk heteroyapinin ii¢ farkli yonden gosterimi Sekil 3.33°de

verilmistir.

Sekil 3.33. (001) dogrultusundaki Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin ti¢ farkli yonden

goruntisu.

Sekilde Te-BP/GaN (1+1) katkilanmis bulk heteroyapinin {i¢ farkli yonden

goriintiisii bulunmaktadir. Modellemesi yapilmig olan katkilanmig bulk heteroyapinin
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denge durumunu elde etmek icin toplam enerji hesaplar1 yapilmistir. Bu hesaplar
yapilirken sistem parametreleri olarak Ekesim degeri 30 Ryd, sistemi ters uzayda temsil
eden diizlem dalga baz seti ise 6x6x3 olarak alimmustir. Te-BP/GaN (1+1) bulk
heteroyapinin minimum toplam enerjisinin farkli orgli sabitlerine gore degisimi sekil

3.34°de verilmistir.
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Sekil 3.34. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapimnin minimum toplam enerjisinin Orgii

sabitine gore degisimi.

Sekilde Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapisinin minimum enerji degerine karsilik gelen
orgl sabiti degeri 8.656a.u. olarak belirlenmistir. Heteroyap1 icin belirlenmis olan bu
sonug sistemin denge durumunu temsil eden minimum enerji seviyesindeki en son orgii
sabiti degeridir. Elde edilen bu deger katkilanmamis bulk heteroyapinin 6rgii sabiti
degerine gore daha biiyiiktiir. Bulk heteroyapilarda katkilama islemi 6rgii sabiti degerini

arttirmaktadir.
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Sistemin denge durumundaki 6rgii sabiti degeri belirlendikten sonra elektronik
ozellikleri hakkinda 6nemli bilgiler veren diizlemsel potansiyel egrisi z ekseni boyunca
hesaplanmistir. Bu egriye bakildiginda iki farkli yariiletken ve katkilanma islemi
sayesinde araylizey bolgesinde bir potansiyel fark gozlenmektedir. Burada meydana
gelen potansiyel faki daha iyi gorebilmek bu degerler iizerinden makroskobik averaj
egrisi elde edilmistir. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyap1 i¢in elde edilmis olan diizlemsel

potansiyel ve makroskobik averaj egrilerinin z yoniine goére degisimleri sekil 3.35°te

verilmistir.
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Sekil 3.35. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapinin diizlemsel potansiyel ve makroskobik

averaj egrisinin z yoniine gore degisimi.

Sekil incelendiginde, sistemin arayiizeyinden kaynaklanan bir potansiyel fark
goriilmektedir. Denge durumu elde edilmis Te-BP/GaN (1+1) sistem i¢in potansiyel fark
yaklasik olarak 0.0012Ryd olarak belirlenmistir. Buradaki makroskobik averaj
degerindeki farka dikkat edildiginde katkilanmamis yapiya gore bir azalma meydana
gelmistir. Bulk heteroyapilar icin yapilan katkilama islemi potansiyel fark degerinde

azalmaya yol agmustir.

66



3.5.2. BP/GaN Nanotel Heteroyapi Sistemler
BP/GaN heteroyapilar her iki yariiletken nanotel yapinin (001) dogrultusunda art
arda getirilmesi sonucunda olusturulmustur. Bu boliimde BP/GaN nanotel yapilarin

katkilanmamis ve Te atomu ile katkilanmis olmak iizere iki farkli sistemi incelenmistir.

I. Katkilanmamis Nanotel Heteroyapi

Katkilanmamis nanotel heteroyapiy1 olusturmak i¢in 0.57nm yaricapli BP nanotel
(BPNT(37)) ve GaNNT(37) yapisinda ZB orgiisiine sahip yariiletkenler kullanilmistir.
Bu yariiletken nanotel yapilar 6nce bir adet BPNT(37) ve ardindan bir adet GaNNT(37)
gelecek sekilde (001) dogrultusunda dizilmistir. Bu sekilde meydana getirilmis olan
nanotel heteroyapt BPGaNNT(74) olarak gosterilmistir. Birer katman iki nanotelden

olusan nanotel heteroyapinin ii¢ farkli yonden gosterimi sekil 3.36°da verilmistir.

Sekil 3.36. (001) dogrultusundaki BPGaNNT(74) heteroyapinin ii¢ farkli yonden

goruntusi.
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Sekilde 0.57nm yarigcap degerinde modellenmis BPNT ve GaNNT yapilarindan
olusturulmus olan BPGaNNT(74) heteroyapisinin ii¢ farkli yonden goriintiisii
bulunmaktadir. Orgii sabitleri ¢ok yakin degerlere sahip olan iki yariiletken yapidan
olusturulmus nanotel heteroyapinin denge durumunu elde edilmistir. Sistemi denge
durumuna getirebilmek igin toplam enerji hesaplar1 yapilmistir. BPGaNNT(74)
heteroyapinin minimum toplam enerji degerlerinin farkli 6rgii sabitlerine gore degisimi

sekil 3.37°de verilmistir.
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Sekil 3.37. BPGaNNT(74) heteroyapinin minimum toplam enerjisinin 0rgii sabitine gore

degisimi.

Toplam enerji hesaplamalarinda sistemin Ekesim degeri 30 Ryd ve sistemi ters
uzayda temsil eden diizlem dalga baz seti ise 1x1x6 olarak alinmistir. Sekil dikkatlice
incelendiginde, minimum enerji degerine karsilik gelen 6rgii sabiti degerinin 8.718a.u.
olarak belirlenmistir. Bu belirlenen sonu¢ BPGaNNT (74) heteroyapinin minimum enerji
seviyesindeki en son Orgii sabiti degerini verir. Katkilanmamis bulk heteroyapiya gore
Orgii sabiti degerinin artig1 gézlenmektedir. Sistemin denge durumundaki 6rgii sabiti

degeri belirlendikten sonra elektronik 6zellikleri hakkinda bilgi elde etmek i¢in diizlemsel
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potansiyel egrisi hesaplanmigtir. Nanotel heteroyapi olarak modellenmis olan sistemin
diizlemsel potansiyel egrisine z ekseni boyunca bakildiginda arayiizey bolgesinde bir
potansiyel fark gozlenmektedir. Burada meydana gelen potansiyel faki daha iyi
gorebilmek i¢in diizlemsel potansiyel egriler lizerinden makroskobik averaj egrisi elde
edilmistir. BPGaNNT(74) bulk heteroyapi i¢in elde edilmis olan diizlemsel potansiyel ve

makroskobik averaj egrilerinin z yoniine gore degisimleri sekil 3.38’de verilmistir.
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Sekil 3.38. BPGaNNT(74) nanotel heteroyapinin diizlemsel potansiyel ve makroskobik

averaj egrisinin z yoniine gore degisimi.

Sekil incelendiginde, sistemin arayiizeyinden kaynaklanan bir potansiyel fark
goriilmektedir. Sistem i¢in temel durumdaki potansiyel hesaplamalar sonucunda elde
edilen potansiyel fark degeri yaklasik olarak 0.0149Ryd olarak belirlenmistir. Bu
makroskobik averaj fark degeri, katkilanmamis bulk heteroyapiya goére daha biiyiik
cikmustir.
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Ii. Katkilanmis Nanotel Heteroyapi

0.57nm yarigcapli BPGaNNT heteroyapisinin katkilanmig modellemesinin elde
edilmesi i¢in GaNNT(37) tarafindaki Ga atomu yerine Te katkis1 yapilmistir. Katkilama
islemi ile amaglanan katkilanmamis nanotel heteroyap1 ile katkilanmis nanotel
heteroyapilarin arayiizey bolgesindeki diizlemsel potansiyel egrisi ve makroskobik averaj
egrisi lizerindeki potansiyel farkta degisiklik meydana getirmektir. Te atomu ile
katkilanmis BPGaNNT(74) heteroyap1 bir katman BPNT yap1 ve bir katman Te-GaNNT
yapimnin z ekseni boyunca art arda gelmesiyle sonucunda olusturulmustur. Bu sekilde
olusturulmus katkilanmis nanotel heteroyap1 Te-BPGaNNT(74) olarak gosterilmistir. Te
atomu ile katkilanmig nanotel heteroyapinin ii¢ farkli yonden gosterimi Sekil 3.39°da

verilmistir.

Sekil 3.39. (001) dogrultusundaki Te-BPGaNNT(74) heteroyapinin ii¢ farkli yonden

goruntisi.
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Sekilde 0.57nm yarigapli BPNT(37) ve Te-GaNNT(37) yapidan olusturulmus Te-
BPGaNNT(74) heteroyapinin ii¢ farkli yonden goriintiisii bulunmaktadir. Modellemesi
yapilmis olan katkilanmis nanotel heteroyapi sistemi denge durumuna getirilmistir.
Sistemi denge durumuna getirebilmek igin toplam enerji hesaplar1 yapilmistir. Te-
BPGaNNT(74) heteroyapinin minimum toplam enerji degerlerinin farkli 6rgii sabitlerine

gore degisimi sekil 3.40°ta verilmistir.
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Sekil 3.40. Te-BPGaNNT(74) heteroyapinin minimum toplam enerjisinin 6rgii sabitine

gore degisimi.

Toplam enerji hesaplamalarinda sistemin Ekesim degeri 30 Ryd ve sistemi ters
uzayda temsil eden diizlem dalga baz seti ise 1x1x6 olarak alinmistir. Sekil dikkatlice
incelendiginde, minimum enerji degerine karsilik gelen Orgli sabiti degeri 8.722a.u.
olarak belirlenmistir. Bu belirlenen sonu¢ Te-BPGaNNT (74) heteroyapinin minimum
enerji seviyesindeki en son Orgli sabiti degerini verir. Bu sonug¢ bize katkilanmamis

nanotel heteroyapiya gore orgii sabiti degerinin arttig1 gostermektedir.
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Sistemin denge durumundaki 6rgii sabiti degeri belirlendikten sonra elektronik 6zellikleri
icin diizlemsel potansiyel egrisi hesaplanmistir. Katkilanmis nanotel heteroyap1 olarak
modellenmis olan sistemin diizlemsel potansiyel egrisine z ekseni boyunca bakildiginda
arayiizey bolgesinde bir potansiyel fark gozlenmektedir. Burada meydana gelen
potansiyel farki daha iyi gorebilmek i¢in diizlemsel potansiyel egriler ilizerinden
makroskobik averaj egrisi elde edilmistir. Te-BPGaNNT(74) bulk heteroyapi icin elde
edilmis olan diizlemsel potansiyel ve makroskobik averaj egrilerinin z yoniine gore

degisimleri sekil 3.41’°de verilmistir.
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Sekil 3.41. Te-BPGaNNT(74) heteroyapinin diizlemsel potansiyel ve makroskobik averaj

egrisinin z yoniine gore degisimi.

Sekilde sistemin arayiizeyinden ve katkilanma isleminden kaynaklanan bir
potansiyel fark goriilmektedir. Denge durumu elde edilmis sistem i¢in bu potansiyel fark
yaklasik olarak 0.0105Ryd olarak belirlenmistir. Bu yap1 i¢in makroskobik averaj
degerindeki fark degerinde katkilanmamis yapiya gore bir azalma meydana gelmistir.
Bundan dolayr nanotel heteroyapilar icin yapilan katkilama islemi potansiyel fark

degerinde azalmaya yol agmuistir.
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3.6. Katkilanmus Yariiletken Nanoyapilarin Geometrik ve Elektronik Ozellikleri
Geometrik optimizasyon sonucunda denge durumu elde edilmis, katkilanmamis

ve katkilanmis yariiletken nanoyapilarin 6rgii sabiti ve bant yapilar1 elde edilmistir.

Hesaplamalar sonucunda katkilanmamis GaN yariiletken nanoyapilar i¢in elde edilen

Orgii sabiti, fermi enerji diizeyi ve bant araligi degerler tablo 3.3’te gosterilmistir.

Tablo 3.3. Katkilanmamis nanotel yapilarin yarigap, atom sayisi, orgii sabiti, fermi enerji diizeyi

ve bant aralig1 degerleri.

r(nm) N a(a.u.) E(ev) Eq(ev)
0.57 37 8.644 1.191 0.967
0.76 69 8.605 2.955 1.437
0.94 109 8.586 3.844 1.548

Tablo incelendiginde yariiletken nanoyapilar da r, N ve Ef degerleri artik¢a Eg
bant aralig1 da artmaktadir. Buna karsilik olarak a degeri azalmaktadir. Farkli yarigap
degerlerinde katkilanmis olan yariiletken nanoyapilar igin ise Orgii sabiti, fermi enerji

diizeyleri ve bant araliklar1 dikkate alinarak elde edilen veriler tablo 3.4’te verilmistir.

Tablo 3.4. Katkilanmig nanotel yapilarin yarigap, atom sayisi, 6rgii sabiti, fermi enerji diizeyi ve

bant aralig1 degerleri.

r(nm) N a(a.u.) Et(ev) Eq(ev)
0.57 37 8.575 2423 0.899
0.76 69 8.596 3.330 0.756
0.94 109 8.576 4.262 0.621

Tablo incelendiginde katkilanmis olarak farkli yarigap degerlerinde modellenmis
yariiletken nanotel yapilarin r, N ve Er degerleri artmasina kars1 Eg degerleri azalmaktadir.
Yapilan incelemeler sonucunda 0.57nm yaricapli olan nanotel yapinin 6rgii sabiti
degerinin diizeni bozdugu diisliniilmektedir. Yukarida verilmis olan degerler kullanilarak
GaNNT yapilarin katkilanmamis ve katkilanmis yapilarinin a ve Eq degerlerinin {i¢ farkli

yarigap degerine gore degisimi sekil 3.42°de verilmistir.
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Sekil 3.42. Katilanmamis ve katkilanmig GaNNT yapilarin a) orgii sabiti ve b) bant

araliginin ti¢ farkl yaricap degerine gore degisimi.

Sekilde 3.42.a)’da GaNNT yapilarin geometrik olarak yaricap degerinin artmasina
karsilik oOrgli sabiti degerlerinin azaldigi gozlenmistir. Bunun yaninda Te-GaNNT
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yapilarin 6rgii sabiti degerlerinden 0.57nm’lik olan nanotel disindaki yapilarinda azalma
egilimi gosterdigi goriilmektedir. Sekil 3.42.b)’de ise bant aralifi i¢in yapilan
hesaplamalar sonucunda GaNNT yapilarin yaricap degerinin artmasi ile bant araliginin
genisledigi, Te-GaNNT yapilar iginde yarigap degerinin artmasina karsilik bant araliginin
daraldig1 gozlenmektedir. Bu sonuglardan yola ¢ikarak GaNNT’ler i¢in yarigap degeri
arttikca iletkenlik azalmakta, Te-GaNNT i¢in ise yaricap degeri arttik¢a iletkenlik 6zelligi
artmaktadir. Bu durumda farkli yaricaplardaki GaNNT yapilar i¢in Te atomu katkilama
isleminin iletkenlik 6zelligini arttirdigi sonucuna varilmaktadir.

Birden fazla Te atomu ile katkilanmig nanotellerin elektronik Ozelliklerini
incelemek i¢in modellenen yapilarin 6rgii sabiti ve bant aralig1 hesaplamalart yapilmistir.
Ayrica Te katkilanmis bolgelerin pozisyonlart degistirilerek iki farkli sekilde katkilama
yapilmis ve bu geometrik degisimin elektronik 6zellikler {izerindeki etkisi gdzlenmistir.
0.57nm yarigapli GaNNT(37) i¢in tekli, ¢iftli ve ti¢lii olarak iki farkli sekilde katkilanmig

yapilarin 6rgii sabiti, fermi enerji diizeyi ve bant aralig1 degerleri tablo 3.5°te verilmistir.

Tablo 3.5. Birden fazla Te atomu ile katkilanmig GaNNT yapilarin katkilanan atom sayisi, 6rgii

sabiti, fermi enerji diizeyi ve bant aralig1 degerleri.

Pozisyon Nk a(a.u.) Ef(ev) Eqy(ev)
(Gay) 1 8.587 2.396 0.896
(Ga:-Gay) 2 8.544 3.324 0.549
(Ga1-Gar-Gas) 3 8.517 3.627 0.371
(Gag) 1 8.681 2.851 0.483
(Gas-Gay) 2 8.642 3.184 0.424
(Gas-Gaz-Gay) 3 8.594 3.466 0.097

Tablo incelendiginde her iki bdliimde secilmis olan pozisyonlarda yapilmis olan
katkilamada katkilanmis atom sayis1 arttikca a ve Eg degerlerinin azaldigr goézlenmistir.
Buna artiga karsilik her iki pozisyonda da yapilan katkilama i¢inde Er degerlerini arttirdig:
goriilmektedir. Bu sonuclar bize katkilanmis atom sayisi artisinin nanotel yapilarin
iletkenlik 6zelligini arttirdigin1 gostermektedir. Tablodaki degerler dikkate alinarak her
iki sekilde yapilan katkilama islemi i¢in orgii sabiti ve bant araliginin katkilanmis atom

sayisina gore degisimleri sekil 3.43’te verilmistir.
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Sekil 3.43. (Gai, Gai-Gaz, Gai-Gar-Gas) ve (Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay) iki farkli
sekilde katkilanmais tekli, ¢iftli ve ticlii Te-GaNNT yapilarin a) 6rgii sabitleri

ve b)bant araliklarinin atom sayisina gore degisimi.
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Sekiller dikkatlice incelendiginde her iki katkilama stratejisi ile ilgili birden fazla
yapilan katkilama isleminde orgii sabiti degerlerinde paralel bir sekilde azalma oldugu
goriilmiistiir. Bunun yaninda (Gai, Gai-Gaz, Gai-Gaz-Gas) seklinde yapilan katkilamanin
orgl sabiti degerleri (Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay) seklinde yapilana gore daha kiicilik
degerlere sahiptir. Ayn1 pozisyonlar i¢in bant araligi ile ilgili degisim incelendiginde hem
(Gai, Gai-Gay, Gai-Gar-Gas) hem de (Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay) seklinde yapilan
katkilamada, katkilanmis atom sayisi arttiginda bant araligi azalmakta ve buna gore
iletkenlik 6zelligi artmaktadir. Elde edilen sonuglara bagli olarak 0.57nm yaricapli birden
fazla Te atomu katkilanmis Te-GaNNT yapilar i¢in (Gai, Gai-Gay, Gai-Gax-Gas) seklinde
yapilan katkilamanin (Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gaz)’e gore daha biiyiik bant aralif
degerlerine sahip oldugu goriilmektedir.

GaN ve BP yaniletkenleri kullanilarak bulk ve nanotel olarak olusturulan
heteroyapilarinin  katkilanmamis ve katkilanmig yapilarinin 6rgli sabiti ve averaj

potansiyel fark degerleri tablo 3.6’da verilmistir.

Tablo 3.6. Katkilanmamus ve katkilanmis olarak elde edilen bulk ve nanotel heteroyapilarin 6rgii

sabiti ve potansiyel fark degerleri.

Heteroyap1 a(a.u.) AV(Ryd)
BP/GaN (1+1) 8.651 0.0023
Te-BP/GaN (1+1) 8.656 0.0012
BPGaNNT (74) 8.718 0.0149
Te-BPGaNNT (74) 8.722 0.0105

Tabloda verilmis olan degerler incelendiginde bulk ve nanotel yapi olarak
modellenmis her iki heteroyapi i¢inde katkilama islemi orgii sabiti degerini arttirmistir.
Bu sonuca bakilarak katkilama isleminin heteroyapilarda 6rgii sabiti degerlerini arttirdigi
sonucuna varilmaktadir. Katkilanmamis bulk ve nanotel heteroyapilarin her ikisi i¢inde
elde edilen averaj potansiyel fark degerinin katkilanmis yapilarina gore daha biiyiik
oldugu goriilmektedir. Bu durum bize bulk ve nanotel olarak modellenmis olan her iki
yap1 icinde katkilama isleminin arayiizeydeki potansiyel farki azaltan 6zellikte oldugu
sonucuna ulagtirmistir. Diger taraftan bulk heteroyap: icin averaj egrileri tizerinden elde
edilen potansiyel fark degerlerinin nanotele gére daha kiigiik oldugu goriilmektedir.

Sistemin nanotel olarak modellenmesi potansiyel fark lizerende artis etkisi yapmaktadir.
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3.7. Sonu¢

Bu calismada temeli DFT’ye dayanan ilk ilke toplam enerji hesaplamalarini
kullanarak GaN yariiletken malzemesinin katkilanmis ve katkilanmamis nanoyapilar
incelenmistir. Gliniimiizde nano boyutta olusturulan yariiletken malzemeler elektrik ve
elektronik teknolojisi agisindan ¢ok 6nemli bir yere sahiptir. Ozellikle bu yapilar iizerinde
farkli yaricaplarda modelleme, katkilama ve heteroyapt olusturma gibi yontemler
elektronik 6zellikler agisindan 6nemli degisikliklere yol agmaktadir. Buradaki amag bu
yontemler sayesinde teknolojik agidan avantajli ve kullanigh yariiletken malzeme elde
etmektir. Bu tezde yapilan incelemede GaN yariiletken malzemenin bulk yapisi, farkl
yarigap degerlerindeki nanotel yapilar1 ve BP ile yapmis olduklar1 heteroyapilar ele
alimmistir. GaN yariiletken i¢in bulk, nanotel ve heteroyapi olarak olusturulan tiim
sistemlerin modelleme islemi sirasinda ZB o6rgiisii kullanilmistir. Nano boyutlarda
modellenmig bir sistemin en kararli halinin denge durumu oldugu bilinmektedir. Buna
bagl olarak hesaplamalarda ilk olarak modelleme islemi yapilmis sistemlerin nano
boyutlarindaki yapilarinin minimum toplam enerji degerleri ele alinarak, bunlara karsilik
gelen denge durumundaki 6rgii sabiti degerleri bulunmustur. Bundan sonra her sistem
icin bant yapis1 hesaplanmis ve buna bagl olarak elektronik ozellikleri elde edilmistir.
Ayrica, farkli yarigap degerleri icin modellenmis olan nanotel yapilarinda geometrik
ozelliklerin elektronik yapiya olan etkisi incelenmistir. Bununla beraber belli bir
yarigapta nanotel yapiya iki farkli konumda birden fazla Te atomu katkilanmis nanotel
modellemesi yapilmistir. Bu sekilde elde edilmis nanoteller {izerinde katkilanmis atom
sayisinin artmasi ve degisik konumlardaki katkilanmanin elektronik 6zelliklerine olan
etkisi incelenmistir. Buna ek olarak GaN yariiletken malzemelerin BP ile olusturdugu
bulk ve nanotel heteroyapilar1 incelenerek, bu malzemelerin katkilanmamis ve
katkilanmis durumlarda arayiizey potansiyel farklar1 hesaplanmistir.

Yapilan hesaplamalar sonucunda nano boyutta farkli geometrik sekillerde
modellenmis olan yariiletken malzemelerin elektronik 6zelliklerinin farklilik gosterdigi
goriilmektedir. Ozellikle bulk ve nanotel yapilar arasinda iletkenlik dzellikleri agisindan
onemli farkliliklarin oldugu gozlenmistir. Farkli yarigap degerleri i¢in yapilan incelemede
GaNNT yariiletkenler i¢in yaricap degerinin artmasi orgii sabiti degerinin azalmasina,
bant araliginin artmasina ve buna karsilik iletkenligin azalmasima yol a¢maktadir.

Te-GaNNT yapilarda ise yarigap degerinin artmasi bant araligi degerini azaltmaktadir.
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Bu durum bize Te-GaNNT’lerde yaricap degeri artisinin iletkenligi arttirdigini
gostermektedir. Belli bir yaricap degerinde Te-GaNNT i¢in yapilan birden fazla Te atomu
katkilamasi incelendiginde (Gay, Gai-Gay, Gai-Gaz-Gas) ve (Gas, Gas-Gai, Gas-Gar-Gay)
seklinde yapilan katkilama islemlerinin her ikisinde de katkilanmis atom sayisinin artmasi
Orgii sabiti ve bant araligi degerlerini azaltmaktadir. Ayrica (Gai, Gai-Gaz, Gai-Gaz-Gag)
seklinde yapilan katkilama isleminde (Gas, Gas-Gai, Gas-Gai-Gay) sekilde yapilana gore
orgli sabiti degerlerinin kiiclik ve bant araligi degerlerinin ise daha biiyiik ¢iktig1
goriilmektedir. Bu bilgilerden yola ¢ikarak birden fazla Te atomu ile katkilanmis GaNNT
yapilarda katkilanan atom sayisinin artmasi iletkenlik 6zelligini arttirmaktadir. GaN’in
BP ile bulk ve nanotel olarak olusturdugu heteroyapilarin her ikisinde de katkilama islemi
orgii sabiti degerlerini arttirmistir. Orgii sabiti degerleri artarken potansiyel fark
degerlerinim katkilama ile azaldig1 goriillmektedir. Ayrica heteroyapi sistemlerin nanotel
olarak modellenmesi potansiyel fark tizerinde artig etkisi gosterdigi belirlenmistir. Bu
tezde farkli geometrik sekillerde elde edilen yariiletken malzemeler i¢in 6nemli sonuglar
elde edilmistir. Bu sonuglar goz oOniinde bulundurularak elde edilen yariiletken
nanoyapilar, giines pillerinin, sayisal devre tasariminda kullanilan mantik devrelerinin ve
bu devrelerden elde edilen elektronik ve optik malzemelerin yapimi ve gelistirilmesine
olanak saglanmaktadir.

Gelecekte nanoyapilar ile yapilacak olan ¢alismalardaki sistemlerin toplam atom
sayilar1 oldukga fazla tutulmasi gerekli goriildiigii diisiiniilmektedir. Ozellikle nanoteller
icin yapilan hesaplamalarda biiyiik yarigapli yapilar elektronik ozellikleri daha iyi
gostermektedir. Bununla beraber yaricapin biiyiimesi sistemin denge durumu i¢in yapilan
toplam enerji hesaplamalarinda bilgisayar kullanimi, enerji tiiketimi ve zaman agisindan
dezavantaj yaratacaktir. Ayrica GaN ve BP ile bulk ve nanotel olarak olusturulan
heteroyapilarin ara ylizeylerindeki potansiyel farklarin birden ¢ok katman kullanilarak

incelenmesinin daha faydali olacag: diistiniilmektedir.
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