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ÖZET 

 

Son yıllarda nanoyapılar ve nanoyapı tabanlı teknolojilerin bilimsel etkisi gün 

geçtikçe artmaktadır. Özellikle yarıiletken nanoyapıların elektronik özelliklerinde, farklı 

boyutlarda modelleme ve katkılama ile değişiklikler yapma düşüncesi önemli bir 

araştırma konusudur. Teknolojik aletlerin üretilmesinde ve geliştirilmesinde yarıiletken 

nanoyapıların kullanılması araştırmanın önemini arttırmaktadır. Bu tezde, farklı 

geometrik yarıçaplarda modelleme, heteroyapı oluşturma ve farklı konumlarda katkılama 

gibi yöntemlerin yarıiletken nanoyapıların elektronik özellikleri üzerindeki etkisi 

incelenmiştir. Bu incelemedeki amaç, teknolojik açıdan avantajlı ve kullanışlı yarıiletken 

malzemeler elde etmektir. Yapılan toplam enerji hesaplarında yoğunluk fonksiyonel 

teorisi tabanlı düzlem dalga öz uyum alan programı kullanılmıştır. Ayrıca elektronik 

özellikleri belirlemek için bant yapı ve düzlemsel potansiyel hesaplamaları yapılmıştır. 

Bu hesaplamalar sonucunda nanoyapılarla ilgili ortaya konan geometrik ve elektronik 

özelliklerin yarıiletken teknolojisinin gelişimine katkıda bulunması amaçlanmaktadır. 
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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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BÖLÜM 1 

 

 

GİRİŞ 

 

 

Bir maddenin atomik ve moleküler seviyedeki nanoyapılarının kontrolü olarak 

bilinen nanoteknoloji günümüzde disiplinler arası bir yapıya dönüşmüştür. Özellikle son 

yıllarda nanobilim ve nanoteknoloji önemli bir gelişim göstermiş ve bu gelişimin etkisi 

dünya üzerindeki her alanda kabul edilmiştir [1]. Bu nedenle birçok bilim dalı açısından 

araştırma konuları içeren ve önemli ölçüde araştırmaların yapıldığı bir teknoloji alanı 

olarak karşımıza çıkmaktadır. Bu teknolojinin temel amacı, makro ölçekteki ürünlerinin 

imalatında atomların ve moleküllerin kontrol edilmesi olarak bilinmektedir. Bu amaca 

bağlı olarak nanometre boyutundaki meteryallarin ifadesi olan nanoyapılar kavramı 

ortaya çıkmıştır. Nanoyapılar büyüklüğüne bağlı müthiş ilgiden kaynaklanan eşsiz 

mekaniksel, fiziksel ve kimyasal özellikleriyle ön plana çıkmaktadırlar [2]. Bu ilginin 

büyüklük odaklı olması organik kimya, moleküler biyoloji, yarıiletken fiziği ve mikro 

fabrikasyon gibi birçok alana yayılmasına neden olmuştur. Karbon nanotüplerin 1991 

yılında keşif edilmesinin ardından [3], özellikle bir boyutlu nanoyapılı sistemler 

araştırmacıların bir odağı olarak dikkat çekmiştir [4-6]. Teorik olarak nanotüp, nanobant, 

nanoçubuk ve nanotel olarak bilinen yarıiletken nanoyapıların potansiyel uygulamaları 

giderek artan bir ilgi uyandırmaktadır [7-9]. Buna bağlı olarak bir boyutlu yarıiletken 

nanoyapılar nanoboyutlu elektronik teknolojisi, optoelektronik ve fotonlu uygulamaların 

gelişimi için kullanılmaktadır [10-12]. Bu durum yarıiletken fiziği alanında nanoyapılarla 

ilgili birçok akademik çalışma yapılmasına yol açmıştır. Çalışmaların genellikle bulk 

yapılar, bulk heteroyapılar ve bu yapılardan elde edilen nanoteller ile ilgili olduğu 

görülmektedir. Fakat son yıllarda yabancı atom ile katkılanmış nanoyapılar çalışma alanı 

olarak sıklıkla tercih edilir duruma gelmiştir. Bir nanoyapıya yapılacak olan yabancı atom 

katkılanmasının geometrik ve elektronik özelliklerinde değişiklikler meydana getireceği 
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düşüncesi yarıiletken teknolojisindeki çalışmalar açısından oldukça hakim bir düşünce 

olarak karşımıza çıkmaktadır. Özellikle bu değişikliklerin teknolojinin lehine olacak 

şekilde gerçekleştirilme çabasının elektronik ve optik aletler açısından yeni buluşlara yol 

açacağı düşünülmektedir. Yarıiletkenlerin günümüz teknolojisinde kullanılan aletlerin 

yapımında ve geliştirilmesinde önemli bir yere sahip olduğu düşünüldüğünde problemin 

önemi daha da artmaktadır.   

Günümüzde, bu problem göz önünde bulundurularak yapılan çalışmalar 

incelendiğinde III-V bileşik yarıiletkenlerinden olan Galyum Nitrür (GaN) ve GaN’in 

katkılanmış hallerinin önemli bir yeri olduğu görülmektedir. GaN elektronik açıdan 

bakıldığında direkt bant genişliğine sahip bir yarıiletken olarak karşımıza çıkmaktadır. 

Bu özelliği sayesinde ışık yayan diyotlar [13,14], lazer diyotlar, ultraviyole (UV) 

detektörler, mikrodalga güç ve ultra yüksek enerji anahtarları [15] gibi elektronik aletlerin 

üretiminde önemli bir yere sahip olduğu bilinmektedir. Son zamanlarda özellikle GaN’in 

nanotel yapıların ışık yayan diyotların fabrikasyonunda düzlemsel yapılara alternatif 

olarak kullanılmaya başlanması sık rastlanan bir durum haline gelmiştir [16-21]. Buna 

bağlı olarak GaN mavi ışık yayan diyotlar (LED), lazer ve düz panel ekran gibi elektronik 

aletlerin üretiminde daha güçlü bir etkiye sahip olmuştur [22]. Bu tezde katkılanmış 

nanoyapıların elde edilmesinde yabancı atom olarak hem galyum (Ga) hem de azot (N) 

atomu yerine geçebilen ve 6A grubunda olan tellür (Te) atomu kullanılmıştır [23]. Ayrıca 

GaN ile bulk ve nanotel heteroyapı oluşturmak için ikinci bir yarıiletken olarak Bor Fosfat 

(BP) kullanılmıştır. BP’de III-V bileşik yarıiletkenlerden olup direkt olmayan ve geniş 

bant aralığına sahip bir yarıiletken olarak bilinir. Bu özelliğinden dolayı BP elektronik ve 

optik uygulamalar için önemli bir role sahip olmuştur [24-26]. Zinc Blende (ZB) GaN 

oda sıcaklığında silikon üzerinde elde edilmiş BP’in üzerinde elde edildiğin de örgü 

sabitleri sırasıyla 8.578 a.u ve 8.524 a.u olarak ölçülmüş ve bu değerler incelendiğinde, 

iki yarıiletken arasındaki örgü uyuşmazlığının 0.6%’dan az olduğu görülmüştür [27]. Bu 

ölçüme bağlı olarak örgüsü uyuşan yarıiletkenler olarak nitelendirilmektedirler. Bu 

uyuşma durumundan yola çıkarak, BP’in GaN ile örgüsü uyuşan ve heteroeklem olarak 

GaN üzerine elde edilebilen bir yarıiletken olduğu söylenilebilir [28]. Aynı zamanda BP 

kendisiyle yüksek bir uyuma sahip olan GaN’in bazı alt katmanlar üzerinde elde 

edilmesinde kullanılmaktadır [27]. Örneğin BP yarıiletkenlerin deneysel olarak GaN ve 

Si arasında bir tampon malzeme olarak kullanıldığı bilinmektedir [29].  



 

3 

Yarıiletken teknolojisi açısından son derece önemli bir yeri olan katkılanmış GaN 

yarıiletkenlerin hem nanotel hem de heteroyapısı ile ilgili son yıllarda birçok deneysel ve 

teorik çalışma yapılmıştır. Sb ve P atomlarının ortak bir şekilde katkılanarak sentezlendiği 

[30], ferromanyetik özellikte Cu katkılı pasifleştirilmiş yapısının elde edildiği [31],  Cr 

katkılı olarak elde edilip ferromanyetik karakterizasyonun ortaya konduğu [32] ve bulk 

yapıda taşıyıcı konsantrasyon ile sentezlenmiş yapısına Hg atomunun katkılandığı [33] 

GaN nanoteller bu alandaki bazı deneysel çalışmalar olarak karşımıza çıkmaktadır. 

Yapısal elektronik ve manyetik özelliklerin incelendiği Fe, Co, Mn katkılı [34], elektronik 

özelliklerinin incelendiği P atomu ile katkılı [35] ve ferromanyetik olarak ele alınan Cr 

atomu ile katkılı [36] olarak modellenmiş GaN nanotel çalışmaları ise teorik olarak 

gerçekleştirilmiştir. Ayrıca GaN ile ilgili yapılan optielektronik entegre bağlı devreler 

için GaN/BP/Si olarak elde edilen [27], anizotropik elektron devinimliğinin ortaya 

konduğu AlGaN/GaN olarak modellenen [37], ilk ilke hesaplamaları ile elektronik 

özelliklerinin ortaya konduğu Cr katkılı AlN/GaN olarak modellenen [38] ve hem 

wurtzite hemde ZB örgü yapılarında bant enerjilerinin elde edildiği GaN/AlN olarak 

modellenen [39] deneysel ve teorik heteroyapı çalışmaları örnek olarak verilebilir. Bu 

çalışmalardan yola çıkılarak GaN yarıiletkeninin bulk yapısı, nanotel yapıları, BP ile 

oluşturduğu heteroyapıları ve bu yapıların Te atomu ile katkılanmış hallerinin 

incelenmesi yapılmıştır. Bu incelemeler atomların, moleküllerin ve bunlardan oluşmuş 

olan kristallerin birbirleri ile etkileşimlerinin birçok özelliğinin ortaya konduğu yoğunluk 

fonksiyonel teorisi (DFT) temelli ‘ab initio’ hesaplamaları ile yapılmıştır [40]. DFT 

moleküller ve yoğun madde sistemlerin özelliklerinin önceden tahmin edilmesi ve 

tanımlanmasına yönelik ilk ilke hesaplamalarında önemli bir teoridir [41]. Ayrıca bu 

hesaplamalarda değişim korelasyon potansiyeli olarak DFT’nin temel durum 

özelliklerinin iyi bir şekilde ifade etmeye yarayan Genel Gradyent Yaklaşımı (GGA) 

kullanılmıştır. 

Bu tezde yarıiletken olarak seçilmiş olan GaN nanoyapıların geometrik ve 

elektronik özellikleri yoğun bilgisayar simülasyon hesaplamaları kullanılarak detaylı bir 

şekilde incelenmiştir. Bu incelemede GaN yarıiletkenin bulk yapısı, üç farklı yarıçap 

değerindeki nanotel yapıları, üç faklı yarıçap değerinde Te atomu katkılanmış nanotel 

yapıları, belli bir yarıçapta birden fazla Te atomu katkılanmış nanotel yapıları, BP 

yarıiletkenle oluşturduğu bulk ve nanotel heteroyapısı ve bu heteroyapıların Te atomu ile 
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katkılanmış halleri ele alınmıştır. Ayrıca belli bir yarıçap değeri için birden fazla Te 

atomu katkısı ve bu katkıların farklı pozisyonlarda yapılmasının elektronik özellikler 

üzerine olan etkisi incelenmiştir. Bulk ve nanotel yapıların elektronik özelliklerini 

belirlemek için bant yapıları hesaplanmıştır. Bulk heteroyapı ve nanotel heteroyapıları 

oluşturan iki farklı yarıiletken yapının arasındaki bölgenin arayüzey özelliğini belirlemek 

için düzlemsel potansiyel hesaplamaları yapılmıştır. Bu hesaplamalarda GaN yarıiletken 

nanoyapıların modellenmesi z yönünde periyodik olma koşulu göz önünde 

bulundurularak yapılmıştır. Son olarak katkılanmış ve katkılanmamış GaN nanoyapıların 

temel durum hallerinin elde edilmesi için yapılan geometrik optimizasyon 

hesaplamalarının elektronik özellikleri üzerindeki etkisi ortaya konmuştur. 

Bu tez, aşağıdaki şekilde oluşturulmuştur.  Nanoteknolojiye kısa bir giriş yapılıp 

nanoyapılar ile ilgili gerçekleştirilen çalışmalardan birinci bölümde bahsedilmiştir. 

Bununla birlikte GaN yarıiletkeninin bu teknolojideki önemi ortaya konularak yapılan 

çalışmalar özetlenmiştir. İkinci bölümde teori üzerinde yoğunlaşarak, hesaplamalarda 

kullanılan DFT hakkında ayrıntılı bilgi verilmiştir. Üçüncü bölümde ise yapılan 

hesaplamaların detayları ele alınarak, yarıiletken nanoyapıların geometrik ve elektronik 

özellikleri incelenerek sonuçlar tartışılmıştır. 
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BÖLÜM 2 

 

 

TEORİ 

 

 

2.1. Çok Cisim Problemi 

 Atomlar, moleküller ve bunlardan oluşan katı yapılar gibi çok parçacıklı 

sistemlerin tanımlanabilmesi ve bu yapıların fiziksel özelliklerinin belirlenmesi fizik 

alanındaki bilim dünyasının en önemli problemlerinden olmuştur. Bu problemin çözümü 

kuantum etkilerinin ortaya çıkması ve madde içindeki elektronları tanımlamak için 

kuantum mekaniğinin yasalarının kullanıldığı oldukça karmaşık bir iştir. Ayrıca farklı 

sistemler gözetildiğinde elektronların sayısı artmakta ve birbirleriyle olan etkileşimleri 

hızla karmaşık bir hal almaktadır. Bu sistemlerin özelliklerinin belirlemesi için sistemlere 

ait Schrödinger denkleminin çözülmesini gerektirmektedir. Çok parçacıklı sistemlerde 

fiziksel özelliklerin sahip oldukları elektronların dağılımları ile belirlenmesi ve serbestlik 

dereceleri büyük olduğundan dolayı sistemler için Schrödinger denkleminin çözümü son 

derece zordur. Bu denklem bir kristal sistem, bir molekül veya katıdaki elektronlar 

davranışlarını tanımlayan çok cisim dalga fonksiyonlarını içerir. Elektronlar ve çekirdek 

tarafından oluşturulan bir sistemin Schrödinger denklemi temel olarak,   

 

 𝐻̂𝜓(𝑅𝑖
⃗⃗  ⃗, 𝑟𝑖⃗⃗ ) = 𝐸𝜓(𝑅𝑖

⃗⃗  ⃗, 𝑟𝑖⃗⃗ )           (2.1) 

 

formunda verilir. Burada ψ, çekirdek koordinatlarının 𝑅𝑖
⃗⃗  ⃗ ve elektron koordinatlarının 𝑟𝑖⃗⃗  

konumlarına bağlı olduğu çok parçacık dalga fonksiyonu göstermektedir. Diğer taraftan 

E sistemin toplam enerjisi ve 𝐻̂ ise sistemin hamiltonyen operatörüdür. Çok parçacıklı 

bir sistem için hamiltonyen yapısını açacak olursak, 
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 𝐻̂ = 𝑇̂𝑛 + 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑛𝑛 + 𝑉̂𝑒𝑒 + 𝑉̂𝑒𝑛 + 𝑉̂𝑑𝑖ş         (2.2) 

 

formunda olduğunu görürüz. Bu yapı incelendiğinde kinetik enerjiyi ifade eden 𝑇𝑛 ve 𝑇𝑒 

terimleri sırasıyla sistemin çekirdek ve elektronlarının kinetik enerjilerini göstermektedir. 

Potansiyel ifadeler 𝑉𝑛𝑛 , 𝑉𝑒𝑒, 𝑉𝑒𝑛  ve 𝑉𝑑𝑖ş ise sırasıyla çekirdeklerin birbirinden 

etkileşiminden kaynaklanan potansiyel enerjisi, elektronların kendi aralarındaki 

etkileşiminden doğan potansiyel enerji, elektronlarla çekirdekler arasındaki etkileşimden 

doğan potansiyel enerji ve tüm parçacıkların dış alanla olan etkileşim terimlerini 

göstermektedir. Atomik birimler ( ℏ = e = me = 4𝜋𝜖0= 1) göz önüne alınarak bu 

hamiltonyen, 
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formunda ayrıntılı bir şekilde ifade edilebilir. Bu hamiltonyen kullanılarak Schrödinger 

denklemi için çözüm yapıldığında sistem için enerji öz değerleri elde edilmiş olur. Bu 

değerlerin elde edilmesi için denklemin çözülmesi gerekmektedir. Schrödinger 

denklemindeki çok elektron problemini çözmek için geçmişten bu yana “çok-elektron 

dalga fonksiyonunun bulmayı amaçlayan dalga fonksiyonları yöntemi, green 

fonksiyonları yöntemi ve elektron yoğunluğunu bulma temeline dayanan elektronik 

yoğunluk yöntemi” olmak üzere üç farklı yöntem üzerinde durulmuştur [42]. 

Araştırmacılar bu yöntemler doğrultusunda yukarıda tanımlanmış olan çok cisim 

probleminin çözümünü kolaylaştırmak amacıyla çeşitli yaklaşımlarda bulunmuşlardır.   

2.1.1. Born-Oppenheimer Yaklaşımı 

 Çok cisim problemi kolaylaştırıcı ilk yaklaşım 1927 yılında Born ve Oppenheimer 

tarafından yapılmıştır. Born-Oppenheimer veya adyabatik yaklaşım olarak bilinen bu 

yaklaşıma göre elektronların çekirdeklere göre hafif olduğu, çekirdeklerin hareketleriyle 

karşılaştırıldığında da çok daha hızlı parçacıklar oldukları ve çekirdeklerin elektronların 

anlık pozisyonlarından etkilenmediği ortaya konmuştur [43]. Fakat çekirdekler sadece 
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elektronların oluşturduğu ortalama alanda hareket edebilir ve elektronların tek tek ani 

hareketleri pozisyonlarını değiştirmez.  Bu yaklaşım altında eşitlik (2.2)’deki 

hamiltonyenin yapısı oldukça basitleştirmektedir. Bu yaklaşıma göre çekirdekler kararlı 

olacaklardır ve kinetik enerjileri sıfır alınabilir. Bunun yanında çekirdek-çekirdek 

etkileşiminden kaynaklanan enerji değeri de sabit olacağından uygun bir referans değeri 

ile sıfır olarak alınır. Kristalin bulunduğu dış alan da sıfır alınırsa hamiltonyen sadece üç 

terimden oluşacak olan 

 

 𝐻̂𝑒 = 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒𝑒 + 𝑉̂𝑒𝑛            (2.4) 

 

elektronik hamiltonyenine dönüşür ve bu hamiltonyenin açık formu 

 

 𝐻̂ = −∑
1

2

𝑁𝑒
𝑖=1 ∇𝑖

2 +
1

2
∑ ∑

1

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|

𝑁𝑒
𝑗>𝑖

𝑁𝑒
𝑖=1 − ∑ ∑

𝑍𝐼

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑅𝐼⃗⃗⃗⃗ |

𝑁𝑛
𝐼=1

𝑁𝑒
𝑖=1        (2.5) 

 

şeklinde yazılır. Hamiltonyen oldukça sade bir hale gelmiş olmasına karşın Schrödinger 

denkleminin çözümü hala çok karışıktır. Burada meydana gelen karışıklığın sebebi çok-

elektron dalga fonksiyonu (𝑁 ≈ 1026) olmak üzere 3N tane değişkene sahip olmasıdır.  

2.1.2. Hartree Yaklaşımı 

 Çözümü hala çok zor olan problem için Hartree, dalga fonksiyonu yöntemine 

dayanan bir yaklaşım yapmıştır. Hartree çok elektron Schrödinger denklemini tek 

elektron Schrödinger denklemine dönüştürerek problemin çözümüne kolaylık sağlayacak 

bir yöntem ileri sürmüştür [44]. Öz uyum alan (SCF) yöntemi olarak ta bilinen bu yöntem 

ile bir ortalama alan tanımlanarak çok elektron Schrödinger denklemi, tek elektron 

Schrödinger denklemine dönüştürülmektedir. Bu yöntemde denklem (2.4)’teki elektron-

elektron etkileşiminden kaynaklanan Vee terimi sıfır olarak kabul edilir. Bunun yerine 

etkileşimi temsil etmek için bir öz uyum alanı ortaya konulmuştur. 

 Çok-elektronlu sistemde seçilmiş herhangi bir i’inci elektron kendisi dışındaki 

tüm elektron ve çekirdekler tarafından etkilenecektir. Herhangi bir zaman anında bu 

elektronun bulunduğu pozisyonda, diğer tüm elektronların oluşturacağı alanla aynı alanı 

oluşturan bir dış kaynak 𝑉𝑑𝑖ş oluşmaktadır. Bu alan içindeki i’inci elektronun potansiyel 

enerjisi her bir elektron için 𝑉𝑖 olarak tanımlanırsa [45], elektron-elektron etkileşim 
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enerjisi potansiyeller cinsinden oluşturabilir. Burada tanımlanmış olan dış potansiyel 

teriminin eklenmesi ile denklem (2.5)’daki hamiltonyen   
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formunu alarak daha da basit hale gelmiştir. Burada çok elektron Schrödinger 

denkleminden tek elektron Schrödinger denklemine yapılan dönüşüm SCF olarak 

adlandırılan bir ortalama alan tanımlanarak gerçekleştirilmiştir. Fakat Hartree yöntemi 

Pauli ilkesi ile uyum sağlamamaktadır. Çünkü bu yaklaşımda elektronik dalga fonksiyonu 

 

 Ψ𝑒(𝑟 1, 𝑟 2, … 𝑟 𝑁) =  Ψ1  (𝑟 1).Ψ2  (𝑟 2)…Ψ𝑁(𝑟 𝑁)        (2.7) 

 

şeklinde tek tek elektronların dalga fonksiyonlarının çarpımı olarak yazılmakta ve 

herhangi iki elektronun yer değiştirmesi durumunda simetrik kalmaktadır. Fakat Pauli 

ilkesine göre aynı durumda elektronik dalga fonksiyonun antisimetrik olması 

gerekmektedir [46]. Bu durumda Hartree yaklaşımının elektronların anti-simetrik dalga 

fonksiyonlarına sahip olduklarını hesaba katmadığı görülmektedir [47]. Ortaya çıkan bu 

durum Hartree yönteminin kusuru olarak bilinir. 

2.1.3. Hartree Fock Yaklaşımı 

 Hartree yaklaşımında elektronik dalga fonksiyonun Pauli ilkesini sağlamaması 

sorun Hartree ve Fock tarafından 1930 yılında ortaya konmuş olan yaklaşımla aşılmıştır 

[48]. Bu yaklaşım anti simetrik dalga fonksiyonlarını kullanarak tek elektron dalga 

fonksiyonlarından, çok elektron dalga fonksiyonunu Hartree yaklaşımına göre daha iyi 

ifade etmektedir [49]. Bu yaklaşımda elektronik dalga fonksiyonu, elektronik orbitallerin 

anti simetrik çarpımı  

 

 Ψ(𝑟 1) =  Ψ1(𝑟 1).Ψ2(𝑟 2). Ψ3(𝑟 3)…Ψ𝑁(𝑟 𝑁)         (2.8) 

 

olarak yazılır [50]. Daha sonra bu anti simetrik çarpım 1951 yılında Slater tarafından 

ortaya konmuş olan Slater determinantı ile, 

 



 

9 

 

 Ψ(r 1, r 2, r 3, … ) =
1

√𝑁!
|

𝜓1(r 1) 𝜓1(r 2)

𝜓2(r 2) 𝜓2(r 2)

… 𝜓1(r N)

⋯ 𝜓2(r N)
⋮ ⋮

𝜓N(r 1) 𝜓𝑁(r 2)
⋮ ⋮
… 𝜓n(r N)

|     (2.9) 

 

formunda verilir [51]. Burada determinant elektronik dalga fonksiyonunun anti simetrik 

olma şartını sağlamaktadır. Yukarıdaki eşitlikle tanımlanmış olan dalga fonksiyonu 

kullanılarak problem için Hartree-Fock yaklaşımına bağlı olarak Schrödinger denklemi 

 

 [−
1

2
∑ ∇𝑖

2
𝑖 + V𝑑𝑖ş  (𝑟 𝑖) + V𝐻  (𝑟 𝑖) + V𝑒𝑥𝑐  (𝑟 𝑖)]Ψ𝑖  (𝑟 𝑖) =  𝐸𝑖

𝐻𝐹Ψ𝑖(𝑟 𝑖)   (2.10) 

 

formunda ifade edilir. Bu yaklaşımdan kaynaklanan bir değişim (exchange) potansiyeli 

için 𝑉𝑒𝑥𝑐 terimi hamiltonyene eklenmektedir. Bu yaklaşımın en önemli avantajları tek 

elektron dalga fonksiyonlu bir slater determinantı kullanması, varyasyonel olması ve 

toplam enerjiyi minimize eden bir deneme dalga fonksiyonu kullanması şeklinde 

sıralanabilir. Fakat elektronlar arasındaki korelasyonun dikkate alınmaması dezavantaj 

olarak görülmektedir. Aynı zamanda değişim teriminin yerel olmaması Hartree-Fock 

denkleminin çözümünü zorlaştırmaktadır. Bu yaklaşım çok cisim problemini çözmede 

başarılı olmasa da değişim potansiyel enerji terimini ve etkileşim enerjisini temsil eden 

korelasyon enerjisi kavramını açıklamaktadır [52,53]. 

2.1.4. Yoğunluk Fonksiyonu Yaklaşımı  

 Schrödinger denkleminin çözümü için kritik bir yer tutan elektron-elektron 

etkileşme potansiyelinden gelen katkının belirlenmesi ve problemin çözümünü sağlamak 

için kullanılan yaklaşımlardan bir diğeri yoğunluk fonksiyonu yaklaşımıdır. Bu 

yaklaşımda denklemin temel değişkeni olarak dalga fonksiyonu yerine elektron yük 

yoğunluğu kullanılmaktır. Bu düşünce yoğunluk fonksiyonel teorisinin temelini 

oluşturmaktadır.   

2.2. Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi 

 Temel değişken olarak dalga fonksiyonu yerine elektron yoğunluğu kullanımı 

fikri ilk olarak Thomas ve Fermi tarafından ortaya atılmıştır [54,55]. Daha sonra 

1960’ların ortalarında çok elektronlu sistemlerin yapısal, elektronik ve titreşim olarak 
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isimlendirilen temel hal özelliklerinin belirlenmesi amacıyla ortaya atılmıştır. Zaman 

içerisinde Hohenberg ve Kohn 1964 [56] ve onun devamı olan Kohn ve Sham 1965 [57] 

teoremi ile yerel yoğunluk yaklaşımı ve pseudopotansiyel metodu kullanılarak 

birbirinden farklı birçok değişik sistem için, kesin ve beklenen sonuçların elde 

edilmesinde basit bir taslak oluşturulmuştur [58].  

 Bu taslağa göre çok parçacıklı sistemler için çözümü zor olan dalga tabanlı 

Schrödinger eşitliğinin yoğunluk fonksiyonu n(𝑟 ) cinsinden ifade edilmesi problemin 

çözümüne kolaylık sağlayacağı düşüncesi vardır. Çok parçacıklı bir sistemi tanımlayan 

denklemi yoğunluk cinsinden ifade etmek için, çok-cisim dalga fonksiyonu için tek-

parçacık yoğunluk operatörünün beklenen değerini hesaplamak gerekir. Bu durumda 

sistemin yoğunluk fonksiyonu sırasıyla, 

)()(
1

i

N

i

rrrn





           (2.11) 





N

i
NNi

rdrdrrrrrnrn
1

1

2

1
...)...()()(ˆ)(


      (2.12) 


NN

rdrdrrNrn


...)...()(
2

2

                    (2.13) 

formlarında ifade edilir. Buradaki son eşitliğin her iki tarafının 𝑟  üzerinden integrali 

alınırsa, 

NrdrdrdrrNrdrn
NN
 


...)...()(

2

2

                 (2.14) 

sistemin parçacık sayısına ulaşılmış olur.  

 DFT kapsamında çok-elektronlu bir sistem için Hamiltonyen denklem (2.5)’te 

küçük bir değişiklik yapılarak 

 

 𝐻̂𝑒 = 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑑𝑖ş + 𝑉̂𝑒𝑒          (2.15) 

 

şeklinde yazılmaktadır. Bu hamiltonyenin birinci terimi elektronların kinetik enerjisini, 

ikinci terimi dış potansiyel enerjiyi ve üçüncü terimi ise elektron-elektron 
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etkileşmesinden kaynaklanan potansiyel enerji terimini temsil etmektedir. Sistemin enerji 

terimlerinin yoğunluk cinsinden yazılabilir olmasının sağlaması için hamiltonyendeki her 

terimin daha yakından incelemesi gerekmektedir.  

 İlk olarak kinetik enerji terimini göz önüne alındığında yoğunluk cinsinden tam 

olarak yazılmasının mümkün olmadığı görülmektedir. Bu olumsuzluğu ortadan 

kaldırmak için terim, kendi ile aynı yoğunluğa sahip yardımcı bir sistem ile tanımlanır. 

Yapılan tanıma göre sistem için N tane etkileşmeyen parçacığın yoğunluk ifadesi, 

 

𝑛(𝑟 ) = ∑ |∅𝑖(𝑟 )|
2𝑁𝑒

𝑖           (2.16) 

 

formundadır. Burada yoğunluk ifadesi tek parçacık orbitallerinin mutlak değerlerinin 

karelerinin toplanması şeklinde verilir. Bu ifadedeki orbitaller aynı zamanda Kohn-Sham 

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

orbitallerinin kinetik enerjilerinin toplamı ve ek bir Δ𝑇 terimi kullanılarak 

 

 𝑇𝑠 = −
1

2
∑ ∫𝜙𝑖

∗
𝑖 (𝑟 )∇𝑖

2𝜙𝑖(𝑟 )𝑑𝑟 + Δ𝑇       (2.17) 

 

şeklinde yapılmaktadır. 

 Dış potansiyel enerji terimi sistemin Hamiltonyeni dikkate alındığında potansiyeli 

temsil eden teriminin beklenen değerinin, 

  
i

idııdıı
rVE )(ˆ 

         (2.18) 

şeklinde yazılması ile bulunur. İşlem N tane parçacık üzerinden gerçekleştirildiğini 

düşündüğümüzde dış potansiyel enerjisi, 

  NN
i

idııdıı
rdrdrrrVE


...)...()(...
2

2

1
       (2.19) 

şeklinde hesaplanır. Denklem (2.12) bu eşitlikte yerine koyulduğunda sistemin dış 

potansiyel biriminden gelen enerji değeri yoğunluk cinsinden 
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  rdrnrVE
dııdıı


)()(          (2.20) 

 

formunda yazılmış olur. 

 Elektron-elektron etkileşmesinden oluşan potansiyel enerji katkısının 

hamiltonyendeki terimi 𝑉𝑒𝑒’nin N tane parçacık üzerinden beklenen değeri 

 

 
  


NN

i ij
ji

ee
rdrdrr

rr
E


 ...)...(

1
...

2

1
1

2

1
1

       (2.21) 

 

  



NNee

rdrdrr
rr

rdrd
E





...)...(...

2

1
3

2

1

21

21        (2.22) 

 

formlarında ifade edilir. Burada iki parçacıklı bir sistem olan elektron-elektron 

etkileşmesinden bahsedildiğinden parçacık yoğunluğu, 

 ),()()(),( ,)2(,,)2( rrnrnrnrrn


        (2.23) 

şeklinde yazılmaktadır. Yoğunluğun 𝑟  ve 𝑟 ,⃗⃗  konumları sırasıyla bir elektronu ve ikinci bir 

elektronu temsil etmektedir. Yukarıda iki parçacık için yazılmış olan yoğunluk ifadesi 

denklem (2.22)’e yerleştirildiğinde enerji değeri,  

  



eeee

Erdrd
rr

rnrn
E ,

`,

, )()(

2

1 




       (2.24) 

şeklini alır. Burada Δ𝐸𝑒𝑒 katkısı denklem (2.23)’ten gelmektedir. Elektronların kinetik 

enerjisi, dış potansiyel enerji ve elektron-elektron etkileşiminden kaynaklanan potansiyel 

enerji için elde edilmiş olan terimlerin toplamı alınarak çok parçacıklı bir sistem için 

yoğunluk cinsinden toplam enerji ifadesi, 
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










ee

dıı
i

iri

ETrdrd
rr

rnrn

rdrnrVrdrrE

,

`,

,

*2*

)()(

2

1

)()()()(
2

1









(2.25) 

şeklindedir. Toplam enerji için yazılan bu ifadenin iki terimi,  

 𝐸𝑋𝐶 = ∆𝑇 + ∆𝐸𝑒𝑒          (2.26) 

şeklinde yazılır ve bu terim yapılan teorik çalışmalarda kullanılan meteryalin özelliği 

dikkate alınarak değişik yaklaşımlarla ifade edilmektedir. Bu tez çalışmasındaki sistemler 

için GGA yapılmıştır. Burada xc
E  sistemin değişim korelasyon ifadesi olup GGA 

yaklaşımına göre, 

  rdrnrnE ec

GGA

xc


)).(()(           (2.27) 

 şeklinde ifade edilir. Bu ifade yerine yazıldığında sistemin toplam enerjisi, 

 

 










rdrnrnrdrd
rr

rnrn

rdrnrVrdrrE

ec

dıı
i

iri









)).(()(
)()(

2

1

)()()()(
2

1

,

`,

,

*2*





(2.28) 

şeklindeki son halini alır. Bu eşitlik sistem için yoğunluğunun bir fonksiyoneli olarak 

yazılmış olan toplam enerjisinin ifadesini vermektedir. 

2.2.1. Hohenberg Kohn Teoremleri 

Hohenberg ve Kohn, Thomas-Fermi modeli üzerinde çalışırken n(𝑟 ) elektron 

yoğunluğunun değişken fonksiyon olduğu varyasyonal bir yöntem geliştirmişlerdir. Bu 

yönteme bağlı olarak iki önemli teorem ortaya koymuşlar ve bu teoremlerin ispatlarını 

yapmışlardır. Bu yönteme göre, dış potansiyel ne olursa olsun temel durumdaki tüm 

elektronik sistemlere uygulanan bir F[n(𝑟 )] evrensel fonksiyoneli vardır ve esas iş bu 

fonksiyoneli tanımlayabilmektir [56]. Bu fonksiyonelin tanımlanabilmesi verilen bir dış 

potansiyelde temel durum enerjisinin belirlenmesini kolaylaştırmaktadır.  
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Teorem 1  

Bir dış potansiyel 𝑉𝑑𝑖ş(𝑟 ) altında parçacıkları etkileşen herhangi bir sistem bir 

sabit ile n(𝑟 ) temel durum elektron yoğunluğu tarafından benzersiz bir şekilde 

belirlenir.  

 

Teorem 1’in Sonucu  

Sistemin Hamiltonyeni, enerjiyi sadece kaydıracak bir sabit dışında tamamen 

belirlenmiş olacağından, sistemin çok elektron dalga fonksiyonu ve diğer 

özellikleri tamamen belirlenebilir. 

Bu teoremi göz önüne alarak Sistemin Hamiltonyenin,  

 𝐻̂ = 𝐹̂ + 𝑉̂𝑑𝑖ş           (2.29) 

şeklinde yazıldığını düşünelim. Buradaki 𝐹̂ terimi,  

 𝐹̂ = 𝑇̂ + 𝑉̂𝑒𝑒           (2.30) 

formunda ilki sistemin kinetik enerjisini ikincisi ise elektron-elektron etkileşmesinden 

kaynaklanan Hamiltonyen terimini içeren bir yapıda verilmiştir. Bu durumda 𝑛0(𝑟 ) temel 

durum yoğunluklu sistem için yazılmış 𝜓𝑑𝑖ş
(1)(𝑟 ) ve 𝜓𝑑𝑖ş

(2)(𝑟 ) dalga fonksiyonlarına bağlı 

olarak elde edilmiş iki faklı 𝐻̂𝑑𝑖ş
(1)(𝑟 ) ve 𝐻̂𝑑𝑖ş

(2)(𝑟 ) Hamiltonyenin ve eşit olmayan 𝑉̂𝑑𝑖ş
(1)

 ve 

𝑉̂𝑑𝑖ş
(2)

 şeklindeki dış potansiyellerinin olduğunu varsayalım. Varyasyonel prensibe göre 

enerji değeri, 

 )2()1()2()1()1()1()1( ˆˆ  HHE        (2.31) 

şeklindedir ve bu temel durumun dejenere olmadığını düşünülürse eşitsizlik tamamıyla 

kaldırılabilir [59-61]. Çünkü iki Hamiltonyende aynı 𝑛0(𝑟 ) temel durum yoğunluğuna 

sahiptir. Bu durumda (2.31) eşitliğini yeniden, 

    rdrnVVHH
dııdıı


)(]ˆˆ[ˆˆ

0

)2()1()2()2()2()2()1()2(     (2.32) 
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şeklinde yazılır. Bu durumun tersi düşünülürse aynı ifade, 

   rdrnVVHH
dııdıı


)(]ˆˆ[ˆˆ

0

)1()2()1()1()1()1()2()1(      (2.33) 

şeklinde de ifade edilebilir. Denklem (2.31) dan yola çıkılarak )1(E  ve )2(E , 

 )2()1()2()1( ˆ  HE           (2.34) 

 )1()2()1()2( ˆ  HE           (2.35) 

şeklinde yazılabilir. Buradaki 
)1(E  ve 

)2(E  ifadelerine sırsıyla denklem (2.32) ve (2.33) 

yerleştirilirse ve eşitlikler taraf tarafa toplanırsa, 

 
)2()1()2()1( EEEE           (2.36) 

şeklinde ifade edilen çelişkili bir durum ortaya çıkacaktır. Bu nedenle önemsiz bir katkı 

sabitiyle ayrılmadıkça, taban durum için aynı elektronik yoğunluğa karşılık gelen iki 

farklı potansiyel elde etmek mümkün değildir [62,47]. Dış potansiyel sabit içindeki 

yoğunluk tarafından eşsiz bir şekilde belirlenir. Bu da bizim teoremi olmayana ergi 

yöntemi ile ispatlamamızı sağlamaktadır. 

Teorem 2  

Tüm elektron sistemleri için, 𝑛(𝑟 ) elektron yoğunluğunun fonksiyoneli olarak 

enerji E[n(𝑟 )] evrensel fonksiyoneli şeklinde tanımlanabilir. Bu tanım aynı 

zamanda 𝑉𝑑𝑖ş(𝑟 ) içinde geçerlidir. Sistemin temel durum enerjisi, verilen bir 

𝑉𝑑𝑖ş(𝑟 ) dış potansiyeli için global minimum değerine sahiptir ve fonksiyonelini 

minimize eden 𝑛(𝑟 ) yoğunluğu,  temel durum yoğunluğu 𝑛0(𝑟 )’dir.  

 

Teoremin 2’nin Sonucu  

E[n(𝑟 )] fonksiyoneli tek başına temel durum enerjisini ve yoğunluğunu 

belirlemek için yeterlidir. Genel olarak uyarılmış elektron durumları başka 

yöntemlerle belirlenmelidir. 
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 Sistemin toplam enerji ifadesini 𝑛(𝑟 )’nin bir fonksiyoneli olarak,  

  
IIdııiçHK

ErdrnrVnEnTnE


)()(][][][      (2.37) 

şeklinde ifade edilir. Bu enerji ifadesinin son bölümündeki EII karşılıklı etkileşen 

çekirdeklerin enerjisini ifade etmektedir. Enerjinin birinci terimi kinetik enerjiyi ikinci 

terimi ise iç potansiyel enerjiyi ifade etmekte ve bu terimlere bağlı olarak 𝐹[𝑛] ifadesi, 

 ][][][ nEnTnF
içHK

          (2.38) 

şeklinde yazılmaktadır. Bütün sistemleri ifade edebilen bu yapı (2.37) eşitliğine 

yerleştirilirse sistemin toplam enerji ifadesi, 

  
IIdııHKHK

ErdrnrVnFnE


)()(][][       (2.39) 

formunu alır. Tek bir temel durum yoğunluğu 𝑛(1)(𝑟 )’ye bağlı olarak temel durumdaki 

bir sistemin Hamiltonyenin beklenen değeri,  

 )1()1()1()1()1( ˆ][  HnEE
HK

        (2.40) 

şeklinde ifade edilir. Varyasyonel prensibe göre sistem için tanımlanmış ikinci bir  

𝑛(2)(𝑟 ) yoğunluğu için daha büyük bir enerji değeri elde edilecek ve ilk enerjiyle 

karşılaştırıldığında, 

 )2()2()1()2()1()1()1()1( ˆˆ EHHE        (2.41) 

İfadesi ortaya çıkmaktadır. Bu yapı göz önünde bulundurularak yapılan hesaplamalar 

sonucunda sistemin toplam enerjisinin minimum olduğu zaman ki yoğunluğu, sistemin 

temel durum yoğunluğu olarak kabul edilir. 

2.2.2. Kohn Sham Denklemleri 

 Çok-elektronlu sistemleri için Kohn ve Sham 1965 yılında değişim ve korelasyon 

etkilerini de içeren Hartree Fock denklemlerine benzeyen öz uyumlu denklemler için bir 

formülasyon ifade ettiler. Bu formülasyona göre gerçek ve etkileşen elektronların olduğu 
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bir sistem, etkileşmenin olmadığı hayali bir sisteme dönüştürülüp elektronlar etkin bir 

potansiyel etkisinde hareket ettirilmektedir [57]. Elektronların hayali bir sistemde hareket 

ettiği fikrini ortaya koyan bu potansiyel Kohn-Sham tek parçacık potansiyeli olarak 

bilinmektedir.   

 DFT temel prensibine göre dalga fonksiyonlarını kullanmadan sadece temel 

durum elektron yoğunluğunu ile çok elektron sistemlerinin özellikleri belirlenmektedir. 

Çok parçaçıklı bir sistemin toplam enerji ifadesinin türevini alalım 

 
𝜕𝐸𝑋𝐶

𝐺𝐺𝐴

𝜕𝑛

𝜕𝑛

𝜕𝜙𝑘
∗ = 𝜀𝑘𝜙𝑘(𝑟 )        (2.42) 

N tane elektrondan oluşan bir sistem için relativistik olmayan Schrödinger denkleminin 

elde edilen yoğunluğa bağlı toplam enerji ifadesi denklem (2.27)’teki gibi olduğu 

düşünülürse toplam enerjinin her bir teriminin türevi alınacaktır. Bu durum göz önünde 

bulundurulduğunda dış potansiyel enerji Edış, kinetik enerji Ts, ve Hartree enerjisi EH ve 

değişim korelesyon enerji Eexc terimlerinin ayrı ayrı kısmi türevlerinin alınmasıyla sistem 

için yazılmış olan denklem, 

 
𝜕𝐸𝑋𝐶

𝐺𝐺𝐴

𝜕𝑛

𝜕𝑛

𝜕𝜙𝑘
∗ = [−

1

2
∇2 + ∫

𝑛(𝑟 )

|𝑟 −𝑟 ,|
𝑑𝑟 + V𝑑𝑖ş  (𝑟 ) + V𝑋𝐶  ] 𝜙𝑘(𝑟 ) = 𝜀𝑘𝜙𝑘(𝑟 )   (2.43) 

formunu alır. Bu denklemdeki potansiyel ifadeleri temsil eden terimlerin toplamı etkin 

potansiyel olarak isimlendirilir ve bu etkin potansiyel ifadesi  

 𝑉̂𝑒𝑡 = 𝑉̂𝑑𝑖ş(𝑟̂) + 𝑉̂𝑋𝐶          (2.44) 

şeklinde yazılır. Aynı zamanda sistemin tüm terimlerini temsil eden kısım Kohn-Sham 

denklemleri ya da orbitalleri olarak bilinir. Yukarıda ifade edilen 𝑉̂𝑒𝑡 potansiyel ifadesi 

denklem (2.43)’da yerine yazıldığında sistem için genel olarak, 

 (𝑇̂ + 𝑉̂𝑒𝑡)𝜙𝑘(𝑟 ) = 𝜀𝑘𝜙𝑘(𝑟 )         (2.45) 

ifadesi elde edilmiş olur. Eşitlikte kinetik enerji ve etkin potansiyel enerji için belirtilmiş 

olan terimlerin toplamı,    
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 𝐻𝐾𝑆 = 𝑇̂ + 𝑉̂𝑒𝑡          (2.46) 

Kohn-Sham hamiltonyenini oluşturur. Tanımlanmış olan bu hamiltonyene bağlı olarak 

olarak sistemin Schrödinger denklemi, 

 𝐻𝐾𝑆𝜙𝑘(𝑟 ) = 𝜀𝑘𝜙𝑘(𝑟 )         (2.47) 

şeklinde yazılır. Bu eşitlik N elektronlu bir sistemin Kohn-Sham denklemlerine göre 

yazılmış Schrödinger denklemini göstermektedir. Bu denklem DFT kapsamında yapılan 

toplam enerji hesaplamalarının temelini oluşturmaktadır. Toplam enerji hesapları için 

kendini doğrulama yöntemi kullanılmaktadır. Bu yöntemin yapısı şekil 2.1 de verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 2.1. Kohn-Sham denklemi kullanılarak kendini doğrulama yöntemi ile yapılan 

toplam enerji hesabının şeması. 

 

 

Tahmini bir 𝑛1(𝑟 ) 

Yeni bir 𝑛(𝑟 ) yoğunluğu 

Çözüm kendi içinde 

HAYIR EVET 

Yeni bir 𝑛2(𝑟 ) yoğunluğu Toplam enerjiyi 

𝐻𝐾𝑆𝜙𝑘(𝑟 ) = 𝜀𝑘𝜙𝑘(𝑟 )  
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Şekil DFT’ni kullanarak yapılan öz yinelemeli alan yönteminin akış diyagramını 

vermektedir. Bu şemadaki akış sistem kendi kendini doğruladığı ana kadar devam 

edecektir. Minimum enerji için gerekli olan şart sağlandığında enerjinin toplam değeri 

hesaplanır.  

2.2.3. Genel Gradyent Yaklaşımı  

 Elektron yoğunluğundaki homojen olmama sorununu çözmek için gradyent ve 

daha yüksek dereceli türevler cinsinden yoğunluğun bir açılımı yapılır [62]. Soyut olarak 

tanımlanmış olan bu yaklaşım genel olarak değişim korelasyon enerjisinin bir parçasının 

yoğunluk 𝑛(𝑟) ve gradyentin karesi (s2)’ye bağlı olarak  

  𝐸𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴 = ∫𝑛(𝑟) 𝜀𝐸𝑋𝐶

𝐺𝐺𝐴(𝑛(𝑟), 𝑠2)𝑑𝑟        (2.48)    

formunda tanımlanır [63]. Bu denklem asimtotik olarak, uzayda yavaş bir şekilde değişen 

yoğunluklar için geçerlidir. Burada ayrı ayrı normalizasyon koşullarını sağlayan boşluk 

değişim korelasyonuna ek olarak izotropi koşulu da hesaba katılmaktadır. Bu yaklaşım 

göz önünde bulundurulup teorik olarak birçok potansiyel fonksiyonu üretilmiştir. 

Bunlardan Perdew ve Wang  (PW) tarafından ileri sürülen PW86 ve PW91 [64,66], 

Becke, Lee, Yang ve Parr (BLYP) tarafından ileri sürülen BLYP [67,68] ve Perdew, 

Burke ve Enzerhof (PBE) tarafından ileri sürülen PBE [69,70] fonksiyonelleridir. Bu 

tezde yapılan toplam enerji hesaplarında GGA baz alınarak üretilmiş PBE 

pseudopotansiyelleri kullanılmıştır.  

2.2.4. Pseudopotansiyel Formalizmi 

Elektronik dalga fonksiyonları Bloch teoremi kullanılarak düzlem dalga setlerine 

göre yazmak her zaman iyi bir yöntem değildir. Bu yöntem ile sıkı bağlı durumda olan 

kabuk orbitallerini açmak ve kabuk bölgesindeki valans elektronlarının dalga 

fonksiyonlarının çok hızlı salınımlarını tanımlamak için çok fazla sayıda düzlem dalgaya 

gerek vardır. Bu durum elektronik dalga fonksiyonlarının hesaplanması için çok kolay bir 

iş değildir. Ortogonalize düzlem dalga (OPW) metoduna [71] dayanan pseudo-potansiyel 

yöntemi, çok az sayıda düzlem dalga setleri kullanılarak elektronik dalga 

fonksiyonlarının yazılmasına olanak sağlamaktadır [72-74]. Bu yöntem göz önünde 

bulundurularak şekil 2.2’de Bor (B) atomu için kabuk ve valans bölgesini gösteren basit 

bir model verilmiştir.  
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Şekil 2.2. B atomunun kabuk ve valans bölgesini gösteren basit atom modeli. 

 

Şekilde kabuk bölgesinde sıkı bağlı elektronlar ve çekirdek bulunmaktadır. 

Valans bölgesinde ise atomun elektronik özelliklerini belirlemede önemli bir rol oynayan 

değerlik elektronları bulunmaktadır. Kabuk bölgesindeki toplam enerji seviyeleri, valans 

bölgesine göre daha büyüktür. Her iki bölgenin de aynı büyüklükteki bir negatif 

potansiyele maruz kaldıkları düşünüldüğünde valans elektronları daha yüksek kinetik 

enerjiye sahip olacaklardır. Bant yapısı hesaplamalarında önemli bir soruna neden olan 

bu durum pseudopotansiyel yöntemi ile ortadan kaldırılmıştır. Bu yönteme göre valans 

elektronlarını etkileyen ve kabuk elektronlarının kısmen perdelenen iyonik potansiyel 

yerine bir pseudopotansiyel tanımlanır [75,77]. Bu potansiyel Şekil 2.3 verilmiş olan 

kabuk bölgesindeki düzensiz bir yapıdaki dalga fonksiyonu yerine daha düzgün ve 

yumuşak bir yapıdaki fonksiyon olarak tanımlanır.  

Kabuk bölgesi 

Valans bölgesi 

B Atomu 

Grup No: 3A 

Atom Numarası: 5 

1s2 2s2 2p1 
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Şekil 2.3. Gerçek dalga ve pseudopotansiyel dalga fonksiyonlarının gösterimi. 

 

Şekil incelendiğinde potansiyelin rc kesme değerinden sonra valans bölgesi için değişmez 

kaldığı görülmektedir. Fakat kabuk bölgesi için ise daha düzgün ve yumuşak pseudo-

fonksiyonlarla yer değiştirmektedir. Aynı zamanda şekilde bir sistem için tanımlanmış 

olan Vs pseudopotansiyel, ∅ dalga fonksiyonu, VR gerçek potansiyeli, 𝜓 gerçek dalga 

fonksiyonu ve rc kabuk bölgesinin yarıçapı kavramlarını göstermektedir. Kabuk bölgesi 

dışında gerçek potansiyelle pseudopotansiyelin yapıları aynıdır. Pseudopotansiyel kabuk 

bölgesindeki elektronları hareketsiz kabul ederek yok sayar ve sadece valans 

elektronlarını dikkate alır. Bu sayede sistemin elektron sayısı azalmakta ve hesaplama 

yapılması açısından önemli bir kolaylık getirmektedir. DFT çerçevesinde bir 

pseudopotansiyel, küresel perdeleme yaklaşımı ve radyal Kohn-Sham denklemi öz-

uyumlu çözümü elde edilir [78]. 

2.3. Yarıiletken Nanoyapıların Sayısal Hesaplamaları 

Yarıiletken malzemelerin hem iletken hem de yalıtkan özellik gösterecek şekilde 

elde edilmesi elektronik teknolojisi açısından son derece önemlidir. Yarıiletkenlerin 

özellikle nanoyapılar olarak modellenmesi ve katkılama yoluyla bant yapılarında 

değişiklikler meydana getirilebilir olması bu maddelerin önemini çok daha fazla 
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arttırmıştır. Katkılama işlemi iletkenlik özelliğinin arttırılması veya azaltılması olanak 

sağlamaktadır. Bu özelliklerin bir sonucu olarak katkılanmış yarıiletken nanoyapılar ile 

iki uçlu diyot ve üç uçlu transistör gibi elektronik teknolojisinde kontrol işlevi olan mantık 

devre elemanları elde etmek mümkündür. Bu devre elemanları günümüz teknolojisinin 

temelini oluşturmaktadır. Bu bölümde tez çalışmasında ele alınan nanoyapıların yapısal 

özellikleri, SCF hesaplaması, sistem parametreleri, bant yapı hesaplaması ve düzlemsel 

potansiyel hesaplamaları ile ilgili temel bilgiler verilmiştir.  

2.3.1. Yarıiletken Nanoyapıların Örgü Yapısı 

 Bu tezde GaN yarıiletkenin ZB örgülü yapısı kullanılmıştır. Buradaki örgü yapı 

tetra hedral bir geometrik yapıdan oluşmaktadır. Metanın (CH4) bağ yapısı örnek 

alındığında merkeze yerleşmiş bir N atomunun etrafına her biri ile 109.5o ‘lik bağ açısı 

bulunan dört adet Ga atomu gelmektedir [79]. Şekil 2.4’te GaN bulk yapısı ve Ga ve N 

atomlarında oluşmuş tetra hedral geometrik yapısı verilmiştir. Bu tezde GaN bulkı tetra 

hedral koordinasyon geometrisine sahip zinc blande yapılı olarak modellenmiştir. Bu yapı 

her bir N atomuna bağlı 4 adet Ga atomu ile (Ga-N-Ga) üçlüsü şeklinde oluşmuş olan 

birbirine eşit dört adet açıdan oluşmaktadır.  Geometrik optimizasyon sırasında bu 

değerler değişime uğramaktadır.  

 

 

Şekil 2.4. Zinc Blende örgülü GaN bulk yapısı ve tetra hedral geometrisi. 
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 Özellikle nanotellerle ilgili yapılmış olan geometrik optimizasyon çalışmalarda 

bulk yapılar için yapılanlara göre açı değerlerinin değişiminin daha fazla olduğu 

gözlenmektedir. Bu durum maddenin elektronik özelliklerinde önemli değişimlere yol 

açmaktadır. Optimizasyon sonrası denge durumuna ulaşmış olan sistemin elektronik 

özelliklerindeki değişimini gözleyebilmek için yarıiletken sistemlerin bant yapılarını 

incelemesi gerekmektedir. Bant yapıları sistemin Brillouin hücresi üzerinde tanımlı olan 

temel simetri yönelimleri ile belirlenen özel k noktaları dikkate alınarak elde 

edilmektedir. Bu tezde incelenen sistemlerin bant yapıları ZB kristal yapının Brillouin 

hücresine göre belirlenmiş Γ (𝜋 𝑎⁄ )(0,0,0) ve Z (2𝜋 𝑎⁄ )(0,0,1) özel simetri noktalarını 

kullanılarak elde edilmiştir. Bu özel noktaların seçilmesinin sebebi tezde incelenen 

nanoyapıların (001) doğrultusunda modellenmiş olmasıdır. Bu doğrultuda yapılacak 

incelemenin elektronik özelliklerin belirlenmesi açısından önemli fikirler vereceği 

düşünülmektedir.  

2.3.2. Öz Uyum Alan Hesaplamaları 

 Bu tezde çok elektronlu sistemlerin enerjik ve elektronik yapısı ile ilgili 

çalışmaların gerçekleştirildiği ampirik parametrelerin kullanılmadığı kuantum mekanik 

eşitliğinin çözümü temeline dayanan ab-initio hesaplamaları kullanılmıştır. Bu 

hesaplamalar sayesinde deneysel çalışmalar ile anlamlı bir karşılaştırma yapabilmek ve 

henüz denemesi yapılmamış kesin tahminler elde etmek mümkündür. Bu amaç 

doğrultusunda yapılan moleküler simülasyon çalışmalarla henüz denenmemiş çalışmalara 

ışık tutmak hatalı deneylerden doğan maddi kayıpların minimize edilmesi 

amaçlanmaktadır.  

 Ab-initio tabanlı Quantum Espresso programının GGA altındaki DFT 

uygulanması güvenilir sonuçlar vermektedir. Bu güvenilirlik sayesinde kristal yapıdaki 

sistemlerin elektronik taban durum özellikleri ile ilgili geçerli sonuçlar elde edilmektedir 

[80]. DFT kendi aralarında etkileşim içinde olan elektronların çok cisim problemini SCF 

hesaplaması yoluyla çözümlenmiş tek parçacıklı Schrödinger sistemi eşitliğine 

indirgemektedir [81]. Bunun yanında hesaplamalar da bir maddenin kimyasal bağ 

olayından sorumlu olan ve ilgili fiziksel özellikleri belirleyen valans elektronlarınla ilgili 

olan hesaplamalarda pseudopotansiyel uygulamasını kullanmaktadır [82]. Bu tez için 

kullanılan sistemlerin en kararlı hali olan denge durumunu elde etmek için Kinetik Enerji 

Kesim (Ekesim) değeri, sistemi temsil eden özek k noktaları knokta ve örgü sabiti gibi 
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parametrelerin yakınsama çalışması yapılmıştır. Bir sistemin denge durumunu minimum 

enerjiye sahip olduğu zamanda oluşur. Bu işlemler nanoyapıdaki sistemlerin belirsizlik 

durumlarını ortadan kaldırılmaktadır. Bir sistem için belirsizlik kavramı ne kadar az 

olursa, o sistemin tanımlaması da gerçeğe o kadar yakın bir şekilde yapılmış olmaktadır. 

2.3.3. Sistem Parametreleri 

Pseudopotansiyeli metodu kullanılarak yapılan ilk-ilkeler hesaplamaları Quantum 

Espresso programı temel bileşenlerinden biri olan Düzlem Dalga Öz-Uyumlu Alan 

(PWSCF) paket programı kullanılmıştır [2]. Espresso, nano boyuttaki yapıların gerçeğe 

uygun bir şekilde modellenmesi ve elektronik yapısının hesaplamalarının yapılması için 

kullanılan bir programdır. Araştırmacıların son zamanlarda ilgi odağı olan ve 

hesaplamalarında sıkça kullanılan bir program olarak bilinir. Bu program düzlem dalga 

ve pseudopotansiyeller yardımı ile DFT temeline göre çalışmaktadır. Bu tezde programın 

relaxion ve scf yapı hesaplamaları kullanılmıştır. Bu parametreler çalışılmakta olan 

sistemine göre değişen önemli parametreler olarak bilinir. Sistemin tanımı için önemli 

olan diğer parametreler ise Ekesim ve Knokta olarak bilinmektedir. Bu parametreler sistemin 

minimum kararlı halini belirlemeye yarayan fiziksel kavramları temsil etmektedirler. 

i. Kinetik Enerji Kesim Değeri  

 Düzlem Dalga Baz Setleri Bloch teoremine göre elektronik dalga fonksiyonu her 

bir noktasında bir kesikli düzlem dalga setine göre, 

         (2.49)  

formunda verilir [83]. Buradaki dalga fonksiyonunu açmak için sonsuz bir düzlem dalga 

setine ihtiyaç duyulur. Ancak hesaplama açısından bu durum çok mümkün değildir ve bu 

sonsuz düzlem dalga setine bir sınırlama getirilir. Bu sınırlama sistemin kinetik 

enerjilerinin belirli bir kesme enerjisinden küçük düzlem dalgaların  
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dahil edilmesi ile gerçekleştirilir. Fakat düzlem dalgaların bu şekilde sınırlanması toplam 

enerji hesaplarında hataya yol açar. Bu hatayı minimize etmek için kesme enerjisinin 
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değeri azaltılabilir. Fakat sistem için toplam enerji değeri belli bir minimum değere 

ulaştığında kesme enerjisinin artırmasının bir anlamı yoktur. Bu gibi bir durum için elde 

edilen kinetik enerji değeri sistem için en uygun kesme enerji değeri olarak bilinir ve 

Ekesim olarak isimlendirilir.  

ii. Ters Uzaydaki k Nokta Sayısı (knokta) 

 Sonsuz sayıda elektrondan oluşan bir kristal için yapılan hesaplamalarda dalga 

vektörünün periyodik fonksiyonunun Brillouin bölgesi üzerinden integralinin alınması 

çok zor bir iştir. Çünkü sonsuz sayıdaki her elektron için tanımlanmış fonksiyonların 

değerinin bilinmesi gerekir ve bunun için sonsuz sayıda da k noktası belirlenmesi 

gerekmektedir. Bu durumda elektronik dalga fonksiyonu değeri bir birine yakın olan k 

noktaları için ortalama bir k noktası seçimi yapılır. Bu şeçim bize çok sayıda k noktası 

yerine biri birine yakın olanları temsil eden tek bir k noktası için integral alma kolaylığını 

sağlamaktadır. Bu durumda Brillouin Zone (BZ) daki integraller bir takım özel k 

noktaların ayrık toplamı şeklinde hesaplanmaktadır [84]. Bunun için sistemin brillouin 

bölgesini temsil etmek için kxkxk şeklinde ifade edilen, düzlem dalga baz setleri 

oluşturmak gerekmektedir. Buradaki baz setleri oluşturmak için gerekli olan özel k 

noktalarının üretimi çeşitli yöntemlerle geliştirilmektedir [85,86]. 

Fakat sistemi yukarıda ifade edildiği gibi düzlem dalga baz setlerini kullanarak 

tanımladığımızda baz durumlarının sayısının kesme enerjisine göre süreksiz olma sorunu 

ile karşılaşırız. Bu süreksizlik farklı k nokta sayılarında farklı kesme enerjilerinin 

oluşması şeklinde olacaktır. Ortaya çıkan bu sorun daha yoğun kxkxk düzlem dalga baz 

seti seçimi ile hafifletilmektedir. Bu şekilde yapılmış bir seçim elverişli bir ters uzay 

formülasyonuna ve sistemin toplam enerjisinin basit bir tespitine olanak sağlar [80]. Aynı 

zamanda bu durum atomik yapının relax olmasını sağlamaktadır. Böylece komplex bir 

süperhücrede optimize olmuş bulk kristali, yüzey kristali veya yüzey geometrisi için 

yapısal parametrelerin dengesine izin verilmiş olur [87]. Bu durum sistemlerinin ideal 

minimum enerji seviyesinin tanımlanması için de geçerlidir [88]. Ayrıca hesaplardaki 

pseudopotansiyel seçimi ve kullanılan örgü parametre değerleri de bu tanımlamaları 

etkilemektedir [89]. 
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2.3.4. Bant Yapı Hesaplamaları 

Yarıiletken teknolojisi için en önemli özelliklerden birisi bant düzensizliklerinin 

ana bileşenlerinin bulk özellikleri tarafından belirlenip belirlenmediğidir. Bir başka 

önemli özellik ise alaşım ve katkıla yoluyla elektrik özelliklerinin içsel olarak 

değiştirilebilmesidir. Günümüzde gerek deneysel teknikler gerekse teorik modeller 

kullanılarak yarıiletkenlerin bu özellikleri ile ilgili çalışmalar odak noktası haline 

gelmiştir. Son yıllarda yapılan çalışmalarda deneysel teknikler, yarıiletkenlerin elektronik 

özellikleri ile ilgili çalışılmalarda başarılı sonuçlar vermiştir. Aynı zamanda bu teknikler 

kullanılarak elde edilen değerlerin, teorik olarak elde edilen değerlerle uyum içinde 

olduğu görülmüştür.  

Son yıllarda yarıiletkenlerle ilgili yapılan teorik çalışmaların birçoğunda enerji 

bant teorisi kullanılmıştır. İlk olarak Bloch tarafından çalışılmış bu teori kuantum 

mekaniği kullanımı ile araştırmacılara kristal için kusursuz bir enerji bant yapısı 

vermektedir. Fakat bu teori tek elektron yaklaşımı üzerine kurulmuş olduğundan 

elektron-elektron etkileşiminin yok sayıldığı ideal olmayan bir ortamı ifade eder [90]. Bu 

sebeple en güvenilir yaklaşım, SCF teorisini kullanan Kohn-Sham ve Hohenberg’ in DFT 

üzerine temellendirilir[56,57]. Bir yarıiletkenin iletkenlik özelliği ile ilgili iyi bir analiz 

yapabilmek için şekil 2.5’te iletken, yalıtkan ve yarıiletken için verilmiş olan bant 

yapılarını incelemek gerekir [91].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 2.5. Katıların yasak enerji aralığına göre sınıflandırılması. 

İletken Yarıiletken Yalıtkan 
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Şekilde yasak enerji aralığının altında valans bandı, üstünde ise iletim bandı 

bulunmaktadır. İletim bandının minimum noktası iletim bant kıyısı, valans bandının 

maksimum noktası ise valans bant kıyısı olarak adlandırılır [90]. Bu iki kıyı arasında 

kalan aralıkta bant aralığı (Eg) olarak bilinir. Bant aralığı kavramı bir maddenin iletkenliği 

açısından önemli bir yer tutmaktadır. Bir maddenin iletim yapabilmesi için valans 

bandındaki elektronların dışarıdan gelen bir etki ile uyarılıp iletim bandına geçmesi 

gerekmektedir. Bu durum göz önünde bulundurulduğunda bant aralığının kısa olması 

iletim özelliğini arttırmakta, tersi durum da ise azaltmaktadır. İletkenlerin iletim bantı ile 

valans bandı arasında hiç boşluk yoktur ve bundan dolayı iletkenlik özelliği gösterirler. 

Yalıtkanların ise bant aralığı çok büyük olduğundan elektronlar iletim bandına 

geçemezler ve bu yüzden iletkenlik özelliği göstermezler. Yarıiletkenlerdeki bant aralığı 

ise yalıtkanlara göre daha küçüktür. Bu özellikten dolayı yarıiletkenler hem iletken hem 

de yalıtkan özellik gösterirler. Bu özelliği kullanabilmek için yabancı atom katkılama 

işlemi yapılmaktadır. Buradaki amaç katkılama sayesinde bant aralığı değerini istenilen 

şekilde elde edip iletkenlik özelliğini kontrol etmektir. Yarıiletkenlerde yabancı atom 

katkılama işlemi ile elde edilen n-tipi ve p-tipi katkılanmış bant yapı modelleri şekil 

2.6’da verilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 2.6. n-tipi ve p-tipi olarak katkılanmış yarıiletken bant yapı modelleri 

n-tipi  p-tipi 

Ee(ev) 

Katkılanmış Yarıiletkenler 

EF 

İletim Bandı 

Valans Bandı Valans Bandı 

İletim Bandı 

EF 
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Kovalent bağlarla oluşmuş yarıiletken kristal yapısını n-tipi katkılanmış olarak 

elde etmek için kendini oluşturan atomlardan daha büyük değerlikte bir yabancı atom 

kullanılmaktadır. Katkılanan atomun fazla olan elektronları iletim bandına geçer ve iletim 

elektronlarla olur. Aynı kristal yapıyı p-tipi katkılanmış olarak elde etmek için ise daha 

düşük değerlikte bir yabancı atom kullanılmaktadır. Burada katkılanan atomun eksik olan 

elektron sayısını kristalin yapısından tamamlaması sonucunda valans bandında boşluklar 

oluşur. İletim işlemi bu boşluklar sayesinde gerçekleşir. Burada yabancı atom cinsi, sayısı 

ve değerlik elektron sayısı kristale göre farklı farklı seçilerek yarıiletken nanoyapıların 

bant yapısı ve buna bağlı olarak iletkenlik özelliği teknolojinin lehine olacak şekilde elde 

edilmektedir.  

2.3.5. Düzlemsel Potansiyel Eğri Hesaplamaları 

 Heteroyapı olarak modellenmiş bir sistem için elde edilmiş düzlemsel potansiyel 

eğri belli bir düzlem boyunca enerjiye bağlı olarak sistemin yapısal özelliği gösteren 

önemli bir kavramdır. Bu kavram özellikle yarıiletken heteroyapılar şeklinde 

modellenmiş olan sistemler için sıkça kullanılmaktadır. Heteroyapıların oluşumunda iki 

farklı yarıiletken kullanılması ve bu yarıiletkenlerin bulk karakterinin farklı olması bu 

yapılarda arayüzey meydana getirmektedir. Bu arayüzeylerin etkisinin ortaya konması 

için sistemin makul derecede küçük atom değerlerinde ve ters uzay formülasyonuna 

uygun süper hücrelerin periyodik tekrarı şeklinde çalışılması gerekir [90]. Bu etkiyi 

gözleyebilmek için heteroyapıların arayüzeyleri ile ilgili yapılan öz-uyum alan hesapları 

ile elektronik yük yoğunluğu dağılımlı ve buna bağlı olarak elektrostatik potansiyel 

bulunmaktadır. Arayüzeylerin x ve y düzlemleri boyunca periyodik oldukları 

düşünüldüğünde yalnızca z‘nin fonksiyonu olacak bir şekilde düzlemsel averaj ifadesi, 

 

 𝑓(̅𝑧) =
1

𝑆
∫ 𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧)𝑑𝑥𝑑𝑦

 

𝑆
         (2.51) 

 

formunda verilir. Bu eşitlikten yararlanılarak üç boyutlu elektronik yük yoğunluğundan 

tek boyutlu yük yoğunluğu 𝑛̅(𝑧) ve buna bağlı olarak düzlemsel potansiyel eğrisi 𝑉̅(𝑧)  

elde edilir. Periyodik fonksiyonlar arasındaki fark arayüzeydeki etkiyi ortaya 

koymaktadır. Buradaki farklılık daha belirgin bir şekilde bulk yapıdaki salınımlar 

olmaksızın makroskobik averaj tekniği yardımı elde edilebilir [92,93] . Bu makroskobik 
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averaj klasik elektro magnetizasyonu ifade eden temel bir kavram olarak bilinir [94]. Bir 

sistem için tanımlı mikroskobik ve makroskobik averaj değerlerinin konuma bağlı olarak 

sırasıyla 𝑓(𝑚𝑖𝑘𝑟𝑜)(𝑟) ve 𝑓(𝑚𝑎𝑘𝑟𝑜)(𝑟) fonksiyonları ile ifade edildiği düşünülürse bu 

değerler birbirlerine bağlı bir şekilde 

 

 𝑓(𝑚𝑎𝑘𝑟𝑜)(𝑟) = ∫𝑤(𝑟 − 𝑟′)𝑓(𝑚𝑖𝑘𝑟𝑜)(𝑟′) 𝑑𝑟′      (2.52) 

 

formunda yazılabilirler. Buradaki 𝑤(𝑟) fonksiyonu problemin geometrik yapısı ve 

karakteristik uzunluk değerine bağlı olarak yazılmış bir filtre fonksiyonudur. Bu tez 

çalışmasında kullanılan 𝑤(𝑟) aynı yapılı örgüsü uyuşan yarıiletkenlerin arayüzeyi için 

tanımlı her iki yarıiletkenden bağımsız bir fonksiyondur. Yukarıda verilmiş olan 

düzlemsel averaja uygun bir şekilde bu fonksiyonun açılımı, 

 

 𝑤(𝑧) =
1

𝑎
𝜃 (

𝑎

2
− |𝑧|)          (2.53) 

 

formundadır. Eşitlik içerisinde yer alan 𝜃 tek boyutlu basamak fonksiyonu olarak bilinir 

ve z eksenine bağlı olarak 

 

 𝜃 = 𝑓(̿𝑧) =
1

𝑎
∫ 𝑓̅𝑧+𝑎/2

𝑧−𝑎/2
(𝑧′)𝑑𝑧′        (2.54) 

 

formunda ifade edilir. Heteroyapılı bir sistemin potansiyel eğrileri üzerinden elde edilen 

makroskobik averaj ara yüzeyin her iki tarafındaki mikroskobik salınımları 

sergilememektedir. Fakat iki bulk boyunca sürekli değer olarak iyileştirilmiş 

makroskobik bir limit olarak görülür. Makroskobik değerdeki sapma arayüzey 

bölgesindedir ve bulk yapılar arasındaki potansiyel farkı gösterir.  

 Heteroyapıların yarıiletkenlerden oluşmasının en önemli sebebi elektronik ve 

optik elektronik özellikler gösteriyor olmalarıdır [87]. Heteroyapı oluşturmak için 

yarıiletkenlerin seçiminde örgü sabiti kriteri kullanılır ve bu kritere bağlı olarak örgüsü 

uyuşan ve uyuşmayan olmak üzere iki farklı heteroyapı oluşur. Bu tezde heteroyapı 

oluşturmak için örgü uyumsuzluk değeri %0.6 olan BP ve GaN kullanılmıştır. Bu iki 

yarıiletken dikkate alınarak örgüsü uyuşan BP/GaN heteroyapılar elde edilmiştir.  
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BÖLÜM 3 

 

 

SONUÇLAR VE TARTIŞMA 

 

 

Günümüzde yarıiletken teknolojisi elektronik ve optik aletlerin yapımında sıkça 

kullanılmaktadır. Bu durum yarıiletken malzemelerin teknolojik gelişim açısından önemli 

bir unsur haline gelmesini sağlamaktadır. Özellikle, bu malzemelerin nano boyutlarda 

farklı geometrik yapılarda modellenmesi yarıiletkenlerin elektronik özelliklerinde önemli 

değişimlere yol açmaktadır. Bu tezde yarıiletken nanoyapıların geometrik ve elektronik 

özellikleri araştırılmıştır. Ayrıca son zamanlarda önemli bir araştırma konusu olan 

nanoyapılara yabancı atom katkılama işlemi ele alınıp modellenen nanoyapıların 

özellikleri incelenmiştir.  

Yarıiletken malzemelerin bulk yapısı, nanotel yapısı, bulk heteroyapısı, nanotel 

heteroyapısı ve bunların katkılanmış hallerinin incelemesinin yapıldığı bu tezde III-V 

bileşik yarıiletken olarak bilinen GaN ve bununla heteroyapıyı oluşturan BP malzemeleri 

ele alınmıştır. İlk olarak bu malzemelerin birim hücre kübik yapısı olarak bilinen bulk 

yapılarının temel parametreleri belirlenmiştir. Bu işlemden sonra parametreleri 

belirlenmiş olan GaN malzeme için üç farklı yarıçap değerinde nanotel yapı, bulk 

heteroyapı, belli bir yarıçap değerinde nanotel heteroyapı ve bu yapıların Te atomu ile 

katkılanmış hallerinin modellemesi yapılmıştır. Te atomu 6A grubundadır ve hem Ga 

hem de N atomu yerine katkılama yapılabilir özelliğe sahiptir [23]. Ayrıca belli bir 

yarıçap değeri için birden fazla Te atomu katkılama işlemi iki farklı şekilde yapılarak 

katkılanmış atomun pozisyonunun elektronik özelliklere olan etkisi incelenmiştir. 

Modellemesi yapılan, bulk yapı, nanotel yapı ve heteroyapıların her birinin denge 
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durumlarını elde etmek amacıyla geometrik optimizasyon çalışması yapılmıştır. Bu 

çalışmadan sonra bulk, nanotel ve katkılanmış nanotel yapı olarak modellenmiş GaN 

yarıiletkenlerin her biri için bant yapı hesaplaması yapılmıştır. Ayrıca heteroyapıların 

arayüzeylerindeki potansiyel farkı belirlemek için elektronik potansiyel eğrileri elde 

edilmiştir. Bu eğriler üzerinden arayüzeyde oluşan potansiyel farklar hesaplanmıştır. Son 

olarak modellemeleri yapılmış ve denge durumları elde edilmiş tüm nanoyapıların 

geometrik ve elektronik özellikleri incelenmiştir.   

3.1. Yarıiletken Bulk Yapısı 

Bu bölümde, GaN ve BP malzemelerin 1x1x1 boyutlarındaki birim hücrelerini 

temsil eden bulk yapılarının yapısal özellikleri incelenmiştir. Her iki malzemenin kafes 

yapısı ZB örgü yapısına sahip olacak şekilde modellenmiştir. Bulk yapı bir maddenin 

kafes yapısının her türlü özelliğini içinde barındıran en küçük yapısı olarak bilinmektedir. 

Kafes, bulk yapılar üst üste veya yan yana olacak şekilde her üç boyutta istiflenmesi 

sonucunda meydana gelmektedir. Bulk yapı bir maddenin her özelliğini içinde 

barındırması nedeniyle periyodiklik koşulu kullanılarak incelenmesi teorik hesaplamalar 

açısından büyük avantaj sağlamaktadır. Modellenen GaN ve BP bulk yapılar şekil 3.1’ de 

gösterilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.1. Zinc blende örgüdeki a) GaN ve b) BP bulk yapıları. 

Şekildeki yapıların, yapısal özelliklerini belirlemek amacıyla örgü sabiti, sistemin 

temel durum hesaplamalarında elektronik dalga fonksiyonunu oluşturan düzlem dalga 

Ga        N         B        P 

a) b) 
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baz setlerini sınırlamak için kinetik enerji kesim değeri (Ekesim) ve ters uzayda k 

noktalarını temsil eden düzlem dalga baz setindeki notaların sayısı (knokta) optimize 

edilmiştir. Optimizasyon işlemi ile yarıiletkenin bulk yapıdaki bu malzemelerin minimum 

toplam enerji düzeyindeki temel durumları hesaplanmıştır.   

3.1.1. GaN Bulk Yapısının Yapısal Özellikleri   

ZB örgüdeki bir GaN yarıiletken yapının birim yapısını temsil eden bir adet 

bulk’ının içerisinde 4 adet Ga ve 4 adet N atomu vardır. GaN yapıyı optimize etmek için 

değişik örgü sabiti değerlerine karşılık gelen toplam enerji değerleri hesaplanmıştır. Bu 

şekilde elde edilen verilerle oluşturulan enerjinin örgü sabitine göre değişimi şekil 3.2’de 

verilmiştir.  
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Şekil 3.2. GaN bulk yapı için toplam enerjinin örgü sabitine göre değişimi. 

 

Şekilden de görüldüğü gibi minimum toplam enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti 

8.597a.u. (1a.u. = 0.0529nm) olarak belirlenmiştir. Bazı bilimsel çalışmalarda ZB örgü 

yapısında GGA yaklaşımı kullanılarak 8.630au [95], 8.677au [96] ve 8.579au [97] olarak 

hesaplanmıştır. GaN bulk yapısının örgü sabiti yakınsama işleminde elektronik dalga 
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fonksiyonunu oluşturan düzlem dalga baz setlerini sınırlamak için kullanılan Ekesim=30 

Ryd seçilmiştir. Bununla beraber ters uzaydaki knokta değeri 6 ve bu değere bağlı olarak 

da noktaları temsil eden düzlem dalga baz seti ise 6x6x6 olarak alınmıştır. 

Bulk yapının denge durumunun elde edilmesi ve sistemin tanımlanması için 

önemli bir yeri olan Ekesim parametresidir. Bu parametrenin yakınsama işlemi için değişik 

Ekesim değerleri için toplam enerji değerleri hesaplanmıştır. Hesaplama sonucunda elde 

edilen verilerden oluşturulan toplam enerjinin, kinetik enerji kesim değerlerine göre 

değişimi Şekil 3.3’de verilmiştir.  
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Şekil 3.3. GaN bulkın toplam enerjinin kinetik enerji kesim değerine göre değişimi. 

 

Şekilde bulk yapının toplam enerji değerlerinin 25Ryd ve sonrasındaki Ekesim 

değerlerinde bir limit durumuna vardığı görülmektedir. Diğer bir deyişle, sistem bu 

değerlerde minimum toplam enerjiye sahiptir. GaN bulk yapısı için yapılan bu yakınsama 

çalışmasında sistem için örgü sabiti ve knokta değerleri sabit tutulmuştur. Sistemin toplam 

enerji ve temel durum hesaplamalarında elektronik dalga fonksiyonunu oluşturan düzlem 

dalga baz setlerini sınırlamak için Ekesim değerleri değiştirilmiştir. Şekilden de görüldüğü 
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gibi Ekesim’in 25Ryd, 30Ryd ve sonraki değerler minimum toplam enerjiye en yakın 

durumdadır. Bu değerler için hesaplanan toplam enerji değerleri arasında çok küçük bir 

fark olduğundan dolayı iki enerji değerinden biri sistem için uygun bir parametre olarak 

kabul edilebilir. Hesaplar yapılırken kolaylık olması ve zaman kazanmak açısından Ekesim 

değeri 30 Ryd olarak seçilmiştir.  

Sistemi tanımlamak açısından önemli olan bir diğer parametre ters uzayda k 

noktalarını temsil eden knokta değerleridir. Değişik knokta değerleri için toplam enerji hesabı 

yapılmıştır. Yapılan hesaplamalar sonucunda toplam enerjinin k noktalarının oluşturduğu 

düzlem dalga baz seti değerine göre değişimi Şekil 3.4’te gösterilmiştir.  
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Şekil 3.4. GaN bulk yapısı için toplam enerjinin knokta değerlerine göre değişimi. 

GaN bulk yapı için yapılan bu yakınsama çalışmasında örgü sabiti ve kinetik enerji kesim 

değerleri sırası ile 8.597a.u. ve 30 Ryd alınmıştır. Bununla beraber ters uzayda k 

noktalarını temsil eden düzlem dalga baz setlerinin değerleri değiştirilmiştir. Şekilden 

görüldüğü gibi toplam enerji değeri 6 ve 8 değerlerinde bir limit minimum enerji durumu 

vardır. Sistem bu değerlerden sonra minimum enerji değerlerine sahiptir. Bu durum göz 

önünde bulundurularak sonraki hesaplamalarda zaman kazanmak için k nokta sayısı 6 

seçilmiştir.  
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3.1.2. BP Bulk Yapısının Yapısal Özellikleri 

Hesaplamalarda kullanılmış olan bir diğer yarıiletken BP bulk yapısı da GaN bulk 

yapıda olduğu gibi zinc blande örgü yapısında modellenmiştir. Modellenen bulk yapı 

içerisinde 4 adet B ve 4 adet P atomu vardır. BP bulk yapıyı optimize etmek için değişik 

örgü sabiti değerlerine karşılık gelen toplam enerji değerleri hesaplanmıştır. Bu şekilde 

elde edilen verilerle oluşturulan enerjinin örgü sabitine göre değişimi Şekil 3.5’de 

verilmiştir.  
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Şekil 3.5. BP bulk yapı için toplam enerjinin örgü sabitine göre değişimi. 

 

Şekilden de görüldüğü gibi minimum toplam enerji değerine karşılık gelen örgü 

sabiti 8.592a.u. olarak belirlenmiştir. Başlangıç olarak BP bulk yapısının örgü sabiti 

yakınsama işlemi sırasında, elektronik dalga fonksiyonunu oluşturan düzlem dalga baz 

setlerini sınırlamak için Ekesim değeri 30 Ryd seçilmiştir. Bununla beraber ters uzaydaki 

knokta değeri 6 ve bu değere bağlı olarak düzlem dalga baz setleri ise 6x6x6 olarak 

alınmıştır. 
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Bulk yapının denge durumunun elde edilmesi için düzlem dalga baz setlerini 

sınırlamak açısından Ekesim parametresinin yakınsama işlemi önemlidir. Bu parametrenin 

belirlenmesi için Ekesim’in değişik değerleri için toplam enerji değerleri hesaplanmıştır. 

Hesaplama sonucunda elde edilen verilerden oluşturulan toplam enerjinin, kinetik enerji 

kesim değerlerine göre değişimi Şekil 3.6’da verilmiştir.  
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Şekil 3.6. BP bulk için toplam enerjinin kinetik enerji kesim değerine göre değişimi. 

Şekilde toplam enerji değerlerinin 25Ryd ve sonrasında bir limit durumuna 

ulaşmıştığı görülmektedir. Diğer bir deyişle, sistem bu değerlerde minimum toplam enerji 

değerlerine sahiptir. BP bulk yapısı için yapılan bu yakınsama çalışmasında sistem için 

örgü sabiti 8.592a.u.  ve ters uzayda knokta 6 değerleri sabit tutulmuştur. Sistemin toplam 

enerji ve düzlem dalga baz setlerini sınırlamak için kullanılan Ekesim değerleri 

değiştirilmiştir. Ekesim’in 25Ryd, 30Ryd ve 35Ryd değerleri için hesaplanan toplam enerji 

değerleri arasında çok küçük farklar olduğundan 25Ryd ve sonrasındaki enerji 

değerlerinin sistem için uygun birer parametre olabileceği görülmektedir. Hesaplar 
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sırasında zamandan ve iş tasarrufu sağlamak açısından Ekesim’in 30Ryd olarak 

seçilmesinin sistem için uygun olacağı kararına varılmıştır.  

Sistemi için önemli olan bir diğer parametre ters uzayda düzlem dalga baz setlerini 

oluşturmak için kullanılan knokta değerleridir. Bu parametreyi belirlemek için değişik knokta 

değerleri için toplam enerji hesabı yapılmıştır. Yapılan hesaplamalar sonucu toplam 

enerjinin k noktalarının oluşturduğu düzlem dalga baz seti değerine göre değişimi Şekil 

3.7’de gösterilmiştir.  
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Şekil 3.7. BP bulk yapı için toplam enerjinin knokta değerlerine göre değişimi. 

Şekilden görüldüğü gibi toplam enerji değeri 6 ve 8 değerlerinden sonra bir limit durumu 

vardır. BP bulk yapı için yapılan bu yakınsama çalışmasında örgü sabiti ve Ekesim değerleri 

sırası ile 8.592 a.u. ve 30 Ryd olarak alınmıştır. Bununla birlikte ters uzayda düzlem dalga 

baz setlerini oluşturmak için kullanılan knokta değerleri değiştirilmiştir. Şekilden de 

görüldüğü gibi k noktalarının 6 ve sonraki değerleri minimum enerjiye en yakın 

durumdadır. Bu değerlerden sonra toplam enerji değerleri arasında çok küçük bir değişim 

olduğundan 6’dan sonraki herhangi bir değerin sistem için uygun olabileceği 



 

38 

görülmektedir. Bundan sonraki yapılacak olan hesaplamalarda zamandan ve iş gücünden 

tasarruf sağlamak için knokta değeri 6 olarak belirlenmiştir.  

3.1.3. Yarıiletken Bulkların Bant Yapıları  

BP ve GaN yarıiletken bulk yapıların yapısal özelliklerini temsil eden sistem 

parametreleri Ekesim, knokta ve örgü sabiti değerleri belirlendi. Bu değerler optimizasyon 

çalışmalarının yapılması bulk yapılar için denge durumunu oluşturmaktadır. Denge 

durumu elde edilmiş olan BP ve GaN bulk yapıların elektronik özelliklerini gözlemek 

amacıyla bant yapıları çizilmiştir. Yarıiletken bulk yapıların Fermi enerji düzeyleri (Ef) 

dikkate alınarak çizilmiş elektronik bant yapıları şekil 3.8’de verilmiştir 

 

 

Şekil 3.8. Denge durumundaki a) GaN ve b) BP bulk yapılarının Γ ve Z özel noktalarına 

göre bant yapıları. 

a) 

Γ      Γ 

b) 
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Şekildeki bulk yapıların elektronik bant çizimleri ters uzaydaki Γ ve Z özel noktalarına 

göre elde edilmiştir. Elektronik bant çizimler herbir bulk yapının Fermi enerji düzeyleri 

Ef dikkate alınarak yapılmıştır. GaN ve BP bulk yapılarının valans ve iletkenlik bantları 

arasındaki farkı temsil eden bant aralık değerleri (Eg) sırasıyla 1.551ev ve 1.360ev olarak 

bulunmuştur.  

Yapılan yakınsama çalışmaları soncunda GaN ve BP bulk yapıları için elde edilen 

minimum örgü sabiti, Ekesim değeri ve knokta değerleri tablo 3.1’de verilmiştir. Tabloda 

ayrıca deneysel örgü sabitleri ve bu sabitlerin hesaplanan örgü sabiti değerleri arasındaki 

fark değeri verilmektedir.  

 

Tablo 3.1. Yarıiletken bulk yapıların Ekesim, knokta, a, aden ve Fark değerleri. 

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

GaN 30 6 8.597 8.504a 1,1% 

BP 25 6 8.592 8.576b 0.2% 

a[98,99], b[27,100] 

 

Tablo incelendiğinde yarıiletken bulk yapıların minimum knokta değerleri aynı çıkmıştır. 

Buna karşı örgü sabiti ve Ekesim değerleri arasındaki farklılık çok az bir farklılık vardır. 

Ayrıca örgü sabitlerinin deneysel ve bu çalışma da elde edilmiş olan değerleri arasındaki 

farklarında küçük olukları görülmektedir. GaN ve BP bulk yapıların elektronik 

özelliklerini belirlemek için hesaplanan Valans Bant Maximum (VBM), Ef, Eg ve toplam 

atom sayısı (N) değerleri tablo 3.2’de verilmiştir.  

Tablo 3.2. Yarıiletken bulk yapıların N, VBM, Ef ve Eg değerleri 

 N VBM(ev) Ef(ev) Eg(ev) 

GaN 8 9.210 9.253 1.551 

BP 8 9.127 9.258 1.360 

 

Tabloda  VBM değerinde 0.083ev, Ef değerlerde 0,005ev  ve Eg değerlerde ise 

0,191ev’luk bir fark gözlenmektedir. GaN bulk’ı için VBM ve Eg büyük  Ef değeri ise 

küçük çıkmıştır. Bu karşı her iki yarı iletken için de değerlerin birbirlerine çok yakın 

olarak hesaplandığı görülmektedir.  
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3.2. Farklı Yarıçap Değerinde Katkılanmamış GaN Nanotel Yapılar 

Katkılanmamış nanotellerin modellenmesi için GaN bulk yapısı x, y ve z 

yönlerinde sırasıyla 11x11x1 boyutlarında büyütülmüştür. Bu yapının merkezine yakın 

bir bölgede bir adet Ga atomu referans olarak belirlenmiştir. Belirlenmiş olan referans 

atomu nanotelleri oluşturacak olan çemberlerin merkezi olarak kabul edilmiştir. Referans 

alınan atomun çevresinde bir çember çizilmiş ve tamamı bu çember içerisinde kalan Ga 

ve N atomları nonatel yapıyı oluşturmuştur. Bu şekilde oluşturulmuş üç farklı yarıçaptaki 

nanotellerin kesit görünümü şekil 3.9’de verilmektedir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.9. 11x11x1 boyutlu GaN yapı üzerinde 0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm’lik üç farklı 

yarıçap değerinde oluşturulmuş nanotellerin kesit görünümü. 

 

Şekilden de görüldüğü gibi 0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm yarıçap değerlerinde üç farklı 

çember çizilmiştir. Tamamı bu çemberlerin içerisinde kalan Ga ve N atomları her yarıçap 

karşılık bir adet nanotel yapı oluşturmaktadır. Bu şekilde elde edilmiş olan GaN nanotel 

Y 

X 

Z 

0,94nm 

0,57nm 

0,76nm 
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(GaNNT) yapıların denge durumlarının elde edilmesi için geometrik optimizasyon 

işlemleri gerçekleştirilmiştir. Bu işlemler sırasında Ekesim ve knokta değerleri sırasıyla 

30Ryd ve 6 olarak ele alınmıştır. Üç farklı yarıçap değeri için elde edilmiş GaNNT’lerin 

ideal konfigürasyonları ve denge durumundaki konfigürasyonları şekil 3.10 ‘da 

gösterilmiştir.  

 

 

Şekil 3.10. (001) yönünde üç farklı yarıçaplı katkılanmamış GaN nanotellerin a) ideal 

komfigürasyonu ve b) denge durum komfigürasyonu. 

Şeklin 3.10 a)’da üç farklı yarıçaptaki nonotellerin ideal komfigurasyonları verilmiştir. 

Şekil 3.10 b)’de ise bu nanotel yapılar için denge durumundaki komfigürasyonları 

gösterilmiştir. Bu denge durumunda nanoyapıların minimum enerji düzeyinde olduğu 

a) Ga        N        

b) 



 

42 

bilinmektedir. Denge durumunu elde etmek için yapılan işleme geometrik optimizasyon 

adı verilmektedir.  

3.2.1. 0.57nm Yarıçaplı GaN Nanotel 

 Yarıçap değeri 0.57nm olan çember içerisinde kalan ZB örgü yapısındaki nanotel 

yapı 21 adet Ga ve 16 adet N atomlarından oluşmaktadır. Toplamda 37 adet atom içeren 

bu GaN nanotel yapı GaNNT(37) şeklinde gösterilmiştir. Daha sonra modellemesi 

yapılmış olan yapının örgü sabitinin yakınsaması yapılmıştır. Minimum enerji değerine 

karşılık gelen örgü sabiti değeri belirlenerek temel durum konfigürasyonları elde 

edilmiştir. Sistemin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi Şekil 3.11’da 

verilmiştir  
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Şekil 3.11. 0.57nm yarıçaplı katkılanmamış GaN nanotel yapının toplam enerjisinin 

örgüsabitine göre değişimi. 

Şekilde minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri 8.644a.u. olarak 

belirlenmiştir. Yapılan toplam enerji hesaplamalarında elde edilen Ekesim ve knokta değerine 

bağlı olarak 1x1x6 düzlem dalga baz seti kullanılmıştır.   
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3.2.2. 0.76nm Yarıçaplı GaN Nanotel 

Yarıçap değeri 0.76nm olan çember içerisinde kalan nanotel yapı 37 adet Ga ve 32 

adet N atomlarından oluşmaktadır. Toplamda 69 adet atomu bulunan GaN nanotel yapı 

GaNNT(69) şeklinde gösterilmiştir. Nanotel yapının örgü sabitinin yakınsaması 

minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri belirlenerek yapılmıştır. Bu 

işlem sonucunda nanotel yapının temel durum konfigürasyonları elde edilmiştir. Sistemin 

toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi Şekil 3.12’de verilmiştir. 
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Şekil 3.12. 0.76nm yarıçaplı katkılanmamış GaN nanotel yapının toplam enerjisinin 

örgüsabitine göre değişimi. 

 

Şekilden de görüldüğü gibi minimum enerji değeri karşılık gelen örgü sabiti değeri 

8.605a.u. olarak belirlenmiştir. Toplam enerji hesaplamaları sonucunda elde edilmiş olan 

örgü sabiti değeri 0.57nm yarıçaplı nanotel yapıdaki örgü sabitinden daha küçük 

çıkmıştır. Yapılan toplam enerji hesaplamalarında daha önce elde edilmiş olan Ekesim ve 

Knokta değerine bağlı olarak 1x1x6 düzlem dalga baz seti kullanılmıştır.  
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3.2.3. 0.94nm Yarıçaplı GaN Nanotel 

 Yarıçap değeri 0.94nm olan çemberin sınırları içerisinde kalan atomların 

oluşturduğu nanotel yapıda 57 adet Ga ve 52 adet N atomu bulunmaktadır. Toplam atom 

sayısının 109 adet olduğu GaN nanotel yapı GaNNT(109) şeklinde gösterilmiştir. Bu 

yapının örgü sabitinin yakınsama çalışması minimum enerji değerine karşılık gelen örgü 

sabiti değeri belirlenerek yapılmıştır. Bu işlem sonucunda nanotel yapının temel durum 

konfigürasyonları elde edilmiştir. Sistemin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi 

Şekil 3.13’de verilmiştir. 
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Şekil 3.13. 0.94nm yarıçaplı katkılanmamış GaN nanotel yapının toplam enerjisinin 

örgüsabitine göre değişimi. 

 

Şekilden de görüldüğü gibi minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri 

8.586 a.u. olarak belirlenmiştir. Belirlenmiş olan örgü sabiti değeri 0.57nm ve0.76nm 

değerlerindeki değerlere göre daha küçük çıkmıştır. Sistem için yapılan toplam enerji 

hesaplamalarında elde eilen olan Ekesim ve knokta değerine bağlı olarak 1x1x6’lık düzlem 

dalga baz seti kullanılmıştır.  
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3.2.4. Katkılanmamış GaN Nanotellerin Bant Yapısı 

 Denge durum konfigürasyonları elde edilmiş üç farklı yarıçap değerindeki GaNNT 

yapıların elektronik bant yapıları çizilmiştir. Elektronik bant yapısı özellikle yarıiletken 

nanoyapıların iletkenlik durumları hakkında bilgi veren önemli bir özellik olarak bilinir. 

Üç farklı yarıçaplı GaNNT yapının Fermi enerji seviyeleri dikkate alınarak çizilmiş 

elektronik bant yapıları şekil 3.14’de verilmiştir  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.14. Üç farklı yarıçaplı katkılanmamış GaN nanotellerin Γ ve Z özel noktalarına 

göre bant yapıları. 

Elektronik bant yapılarının çizimleri ters uzaydaki Γ ve Z noktalarına göre elde edilmiştir. 

GaNNT(37), GaNNT(69) ve GaNNT(109) yapılarının Fermi enerji düzeyi dikkate 

alınarak hesaplanmış bant aralık değerleri sırasıyla 0.956ev, 1.455ev ve 1.534ev olarak 

bulunmuştur. GaNNT yapının yarıçap değeri ve atom sayısı arttıkça bant aralık 

değerlerinin de arttığı gözlenmektedir.  

Γ             Γ           Γ 
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3.3. Farklı Yarıçap Değerinde Tekli Te Atomu Katkılanmış GaN Nanotel Yapılar 

Üç farklı yarıçap değerinde modellenmiş GaNNT yapıların her birine bir adet Te 

atomu katkılanmıştır. Bu şekilde elde edilen nanotel yapılar Te atomu ile katkılanmış 

GaNNT yapılar (Te-GaNNT) olarak gösterilmiştir. Katkılama işlemi nanotel yapılarının 

çevre bölgesindeki Ga atomlarının yerine Te atomları yerleştirilerek yapılmıştır. 

Modellenen nanotel yapıların geometrik optimizasyon hesaplaması sırasında Ekesim ve 

knokta değerleri sırasıyla 30Ryd ve 6 olarak ele alınmıştır. Bu işlem sonucunda elde edilen  

0.57nm, 0.76nm ve 0.94nm yarıçaplı üç farklı Te-GaNNT yapıların ideal 

komfigürasyonları ve denge durum komfigürasyonları şekil 3.15‘de gösterilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.15. (001) yönünde üç farklı yarıçaplı Te atomu katkılanmış GaN nanotellerin           

a) ideal komfigürasyonu ve b) denge durum komfigürasyonu.  

Ga        N        Te 
a) 

b) 
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3.3.1. 0.57 nm Yarıçaplı Te Katkılanmış GaN Nanotel 

Katkılanmış 0.57nm yarıçaplı nanotel yapı 1 adet Te atomu, 20 adet Ga atomu ve 

16 adet N atomundan oluşmaktadır. Toplamda 37 adet atom içeren Te atomu katkılanmış 

GaN nanotel yapı Te-GaNNT(37) şeklinde gösterilmiştir. Modellemesi yapılmış olan bu 

nanotel yapının örgü sabitinin yakınsaması yapılmıştır. Minimum enerji değerine karşılık 

gelen örgü sabiti değeri belirlenerek temel durum konfigürasyonları elde edilmiştir. 

Sistemin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi Şekil 3.16’te gösterilmektedir.   
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Şekil 3.16. 0.57nm yarıçaplı Te atomu katkılanmış GaN nanotel yapının toplam 

enerjisinin örgüsabitine göre değişimi. 

Şekilde minimum enerji değerine karşılık gelen Te-GaNNT(37) yapının örgü 

sabiti değeri 8.575a.u. olarak belirlenmiştir. Yapılan toplam enerji hesaplamalarında daha 

önceden elde edilmiş olan Ekesim ve knokta değerinlerine bağlı olarak 1x1x6 düzlem dalga 

baz seti kullanılmıştır.  
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3.3.2. 0.76 nm Yarıçaplı Te Katkılanmış GaN Nanotel 

Katkılanmış 0.76nm yarıçaplı nanotel yapı 1 adet Te atomu, 36 adet Ga atomu ve 

32 adet N atomundan oluşmaktadır. Toplamda 69 adet atomu bulunan GaN nanotel yapı 

Te-GaNNT(69) şeklinde gösterilmiştir. Nanotel yapının örgü sabitinin yakınsaması 

minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri belirlenerek yapılmıştır. Bu 

işlem sonucunda nanotel yapının temel durum konfigürasyonları elde edilmiştir. Sistemin 

toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi Şekil 3.17’de verilmiştir. 
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Şekil 3.17. 0.76nm yarıçaplı Te atomu ile katkılanmış GaN nanotel yapının toplam 

enerjisinin örgüsabitine göre değişimi. 

 
Şekilden de görüldüğü gibi Te-GaNNT(69) yapı için elde edilen minimum enerji değerine 

karşılık gelen örgü sabiti değeri 8.596a.u. olarak belirlenmiştir. Katkılanmış nanotel yapı 

için belirlenmiş bu değer 0.57nm yarıçaplıdaki değere göre daha büyük çıkmıştır. Yapılan 

toplam enerji hesaplamalarında elde edilen Ekesim ve  knokta değerine bağlı olarak 1x1x6 

düzlem dalga baz seti kullanılmıştır.  
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3.3.3. 0.94 nm Yarıçaplı Te Katkılanmış GaN Nanotel 

Katkılanmış 0.94nm yarıçaplı nanotel yapı içerisinde 1 adet Te atomu, 56 adet Ga 

atomu ve 52 adet N atomu bulunmaktadır. Toplam atom sayısının 69 adet olduğu GaN 

nanotel yapı Te-GaNNT(109) şeklinde gösterilmiştir. Bu yapının örgü sabitinin 

yakınsama çalışması minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri 

belirlenerek yapılmıştır. Bu işlem sonucunda nanotel yapının temel durum 

konfigürasyonları elde edilmiştir. Sistemin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi 

Şekil 3.18’de verilmiştir. 
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Şekil 3.18. 0.94nm yarıçaplı Te atomu ile katkılanmış GaN nanotel yapının toplam 

enerjisinin örgüsabitine göre değişimi. 

 
Şekilden de görüldüğü gibi Te-GaNNT(69) yapı için elde edilen minimum enerji değerine 

karşılık gelen örgü sabiti değeri 8.575a.u. olarak belirlenmiştir. Katkılanmış nanotel yapı 

için belirlenmiş bu değer 0.57nm’lik yarıçaplıdaki değere göre artma ve 0.76nm yarıçaplı 

değere göre ise azalma göstermiştir. Yapılan toplam enerji hesaplamalarından elde edilen 

Ekesim ve knokta değerlerine bağlı olarak 1x1x6 düzlem dalga baz seti kullanılmıştır.  
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3.3.4. Tekli Te Atomu Katkılanmış GaN Nanotellerin Bant Yapısı 

 Denge durum konfigürasyonları elde edilmiş farklı yarıçaplardaki Te-GaNNT 

yapıların elektronik bant yapıları çizilmiştir. Burada amaç yarıiletken nanotel yapılarda 

katkılama işlemi ve yarıçap değişiminin bant yapılarında ve iletkenlik özelliklerinde 

değişikliği gözlemektir. Üç farklı yarıçaptaki Te-GaNNT yapıların Fermi enerji seviyeleri 

dikkate alınarak çizilmiş elektronik bant yapıları şekil 3.19’da verilmiştir  

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.19. Üç farklı yarıçaplı Te atomu katkılanmış GaN nanotellerin Γ ve Z özel 

noktalarına göre bant yapıları. 

Elektronik bant yapılarının çizimleri ters uzaydaki Γ ve Z noktalarına göre yapılmıştır. 

Te-GaNNT(37), Te-GaNNT(69) ve Te-GaNNT(109) yapılarının Fermi enerji 

düzeylerine göre bant aralık değerleri sırasıyla 0.899ev, 0.756ev ve 0,621ev olarak 

bulunmuştur. Te-GaNNT yapının yarıçap değeri ve atom sayısı arttıkça bant aralık 

değerlerinin de azaldığı gözlenmektedir.  

Γ             Γ            Γ 
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3.4. Birden Fazla Te Atomu Katkılanmış GaN Nanotel Yapılar 

Önceki bölümde ele alınmış olan yarıiletken nanoyapılardan 0.57nm yarıçap 

değerindeki katkılanmamış GaNNT(37) yapısına bu bölümde birden fazla Te atomu 

katkılama işlemi yapılmıştır. Bu işlemle katkılanmış atom sayısının değişiminin 

elektronik özellikler üzerindeki etkisi incelenmiştir. Birden fazla katkılanmış nanotel 

yapılar GaNNT(37) yapıya tekli, çiftli ve üçlü Te atomu katkılanarak elde edilmiştir. 

Katkılama yapılacak pozisyonlarla ilgili literatür taraması yapılmış ve buna bağlı olarak 

4 adet pozisyon belirlenmiştir. Pozisyonları belirlenmiş olan atomlar sırası ile Ga1, Ga2, 

Ga3 ve Ga4 şeklinde numaralandırılmış olup GaNNT(37) yapısı üzerinde şekil 3.20’de 

gösterilmektedir. Şekilde Ga1, Ga2 ve Ga3 atomları çevre bölgesine Ga4 atomu ise merkez 

bölgesinde olduğu görülmektedir.  

 

Şekil 3.20. Yarıçap değeri 0.57 nm olan GaNNT(37) yapıdaki katkılama yapılacak Ga 

atomlarının pozisyonları. 

Şekilden de görüldüğü gibi 4 farklı Ga atomunun pozisyonu belirlenmiştir. Birden 

fazla Te atomu katkılanmış GaNNT yapılar bu pozisyonlar dikkate alınarak 

oluşturulmuştur. Katkılanan Te atomları farklı pozisyonlarda olan ve numaralandırılmış 

Ga atomları ile yer değiştirilmiştir. Ayrıca farklı pozisyonda katkılamanın etkisini 

görmek içi tekli, ikili ve üçlü katkılanmış her nanotel için iki farklı şekilde modelleme 

yapılmıştır. Bu modelleme sayesinde Te atomunun farklı pozisyon katkılarının elektronik 

özellikleri üzerindeki etkisi incelenmiştir.  Bu duruma bağlı olarak iki farklı şekilde 

katkılama stratejisi elde edilmiş olacaktır. 
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3.4.1. Tekli Te Katkılanmış GaN Nanoteller 

Tekli Te atomu katkılanmış GaNNT yapıları elde etmek için şekil 3.19’da 

gösterilmiş olan Ga1 ve Ga4 atomlarının pozisyonları kullanılmıştır. Ga1 pozisyonu 

kullanılarak çevre katkılı ve Ga4 pozisyonunu kullanarak ise merkez katkılı GaNNT 

yapıları modellenmiştir. Bu amaçla 0.57 nm yarıçaplı farklı şekilde katkılanmış iki adet 

Te-GaNNT (37) yapı elde edilmiştir. İki farklı pozisyon için Te atomu ile katkılanmış bu 

nanotel modelleri şekil 3.21’de gösterilmiştir. 

 

Şekil 3.21. Ga1 ve Ga4 pozisyonlarında tekli Te katkılanmış GaN nanotellerin a) ideal 

konfigürasyonları ve b) denge durum konfigürasyonları. 

Şekilden de görüldüğü gibi her iki pozisyon kullanılarak modellenmiş olan tekli Te 

katkılanmış nanotellerin ideal konfigürasyonu ve denge durumları gösterilmektedir. 

Ayrıca her iki nanotellerin denge durumuna ulaşmak için yapılan geometrik optimizasyon 

hesaplamaları sonucunda elde edilen toplam enerjinin örgü sabitine göre değişimleri şekil 

3.22’ de verilmektedir.  
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Şekil 3.22. a) Ga1 ve b) Ga4 pozisyonlarında tekli Te katkılanmış GaN nanotellerin toplam 

enerjisinin örgü sabitine göre değişimi. 

Şekilde Ga1 ve Ga4 katkılı olan Te-GaNNT(37)’lerin minimum toplam enerji değerlerine 

karşılık elde edilen örgü sabiti değerleri ise sırasıyla a(Ga1)=8,587a.u. ve                

a(Ga4)=8,681 a.u. olarak belirlenmiştir. 
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3.4.2. Çiftli Te Katkılanmış GaN Nanoteller 

Çiftli Te atomu katkılanmış GaNNT yapıları elde etmek için şekil 3.19’da 

gösterilmiş olan Ga1, Ga2 ve Ga4 atomlarının pozisyonları kullanılmıştır. Ga1 ve Ga2 

atomlarının pozisyonları kullanılarak çevre-çevre şeklinde, Ga4 ve Ga1 pozisyonunu 

kullanarak ise merkez-çevre şeklinde katkılanmış Te-GaNNT yapıları modellenmiştir. Bu 

amaçla 0.57 nm yarıçap değerinde farklı şekilde katkılanmış iki adet Te-GaNNT (37) yapı 

elde edilmiştir. Elde edilen bu yapıların iki farklı pozisyon için Te atomları ile katkılanmış 

modellemeleri şekil 3.23’te gösterilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.23. Ga1-Ga2 ve Ga4-Ga1 pozisyonlarında çiftli Te katkılanmış GaN nanotellerin 

a) ideal konfigürasyonları ve b) denge durum konfigürasyonları. 

Şekilde iki farklı şekilde modellenmiş olan çiftli Te katkılanmış nanotellerin ideal 

konfigürasyonu ve denge durumları konfigürasyonları gösterilmektedir. Buna bağlı 

olarak denge duruma ulaşmak için yapılan geometrik optimizasyon hesaplamaları 

sonucunda elde edilen toplam enerjinin örgü sabitine göre değişimleri şekil 3.24’te 

verilmektedir.  
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Şekil 3.24. a) Ga1-Ga2 ve b) Ga4-Ga1 pozisyonlarında çiftli Te katkılanmış GaN 

nanotellerin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi. 

Şekilde Ga1-Ga2 ve Ga4-Ga1 katkılı iki adet, ikili Te-GaNNT(37)’lerin minimum toplam 

enerji değerlerine karşılık örgü sabiti değerleri ise sırasıyla a(Ga1-Ga2)=8,544a.u. ve                     

a(Ga4-Ga1)=8,642a.u. olarak belirlenmiştir. 
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3.4.3. Üçlü Te Katkılanmış GaN Nanoteller 

Üçlü Te atomu katkılanmış GaNNT yapıları elde etmek için şekil 3.20’de 

gösterilmiş olan Ga1, Ga2, Ga3 ve Ga4 atomlarının pozisyonları kullanılmıştır. Ga1, Ga2 

ve Ga3 atomaların pozisyonları kullanılarak Ga1-Ga2-Ga3 şeklinde, Ga4, Ga1 ve Ga2 

pozisyonları kullanılarak Ga4-Ga1-Ga2 şeklinde katkılanmış Te-GaNNT yapıları 

modellenmiştir. Bu amaçla 0.57 nm yarıçap değerinde farklı şekilde katkılanmış iki adet 

üçlü Te-GaNNT(37) yapı elde edilmiştir. Elde edilen bu yapıların iki farklı pozisyonda 

Te atomları ile katkılanmış modellemeleri şekil 3.25’te gösterilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.25. Ga1-Ga2-Ga3 ve Ga4-Ga1-Ga2 pozisyonlarında üçlü Te katkılanmış GaN 

nanotellerin a) ideal konfigürasyonları ve b) denge durum konfigürasyonları. 

Şekilden de görüldüğü gibi iki farklı şekilde modellenmiş olan üçlü Te katkılanmış 

nanotellerin ideal konfigürasyonu ve denge durumları gösterilmektedir. Buna bağlı olarak 

denge duruma ulaşmak için yapılan geometrik optimizasyon hesaplamaları sonucunda 

elde edilen toplam enerjinin örgü sabitine göre değişimleri şekil 3.26’da verilmektedir.  
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Şekil 3.26. a) Ga1-Ga2-Ga3 ve b) Ga4-Ga1-Ga2 pozisyonlarında üçlü Te katkılanmış GaN 

nanotellerin toplam enerjisinin örgü sabitine göre değişimi. 

Şekilde Ga1-Ga2-Ga3 ve Ga4-Ga1-Ga2 katkılı üçlü Te-GaNNT(69)’lerin minimum toplam 

enerji değerlerine karşılık örgü sabiti değerleri sırasıyla a(Ga1-Ga2-Ga3)= 8.517 a.u. ve 

a(Ga4-Ga1-Ga2)=8.594a.u. olarak belirlenmiştir. 
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3.4.4. Birden Fazla Te Atomu Katkılanmış GaN Nanotellerin Bant Yapısı 

 Bu bölümde Te-GaNNT yapılarin elektronik özelliklerinin Te atom sayısına göre 

değişimi incelenmiştir. Ayrıca ikişer adet modellenmiş olan tekli, çiftli ve üçlü Te-

GaNNT yapılar kullanılarak iki farklı şekilde katkılama strateji gerçekleştirilmiştir. Bu 

stratejilerden ilki Yulong Zang ve arkadaşlarının kullanımış olduğu Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-

Ga2-Ga3 pozisyonlarına [23] ikincisi ise Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2 pozisyonlarına 

yapılmıştır. Burada amaç katkılanmış atomların farklı pozisyonlarının elektronik 

özellikler üzerindeki etkisini gözlemektir. Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3 pozisyonlarında 

gerçekleştirilmiş sırasıyla tekli, çiftli ve üçlü katkılanmış Te-GaNNT’ler ve bant yapıları 

şekil 3.27’de gösterilmiştir.  

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.27. Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3 şeklinde tekli, çiftli ve üçlü Te atomu katkılanmış 

GaN nanotellerin Γ ve Z özel noktalarına göre bant yapıları. 

Bant yapı çizimleri her üç nanotel yapı için Fermi düzeyleri dikkate alınarak yapılmıştır. 

Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3 şeklinde tekli, çiftli ve üçlü olarak modellenmiş nanotellerin 

Γ               Γ     Γ 



 

59 

valans ve iletkenlik bant arasındaki farkı temsil eden bant aralık değerleri sırasıyla 

0.896ev, 0.549ev ve 0.371ev olarak hesaplanmıştır. Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2 

pozisyonlarında gerçekleştirilmiş sırasıyla tekli, çiftli ve üçlü katkılanmış Te-GaNNT’ler 

ve bant yapıları şekil 3.28’de gösterilmiştir. 

 

 

  

 

 

Şekil 3.28. Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2 şeklinde tekli, çiftli ve üçlü Te atomu katkılanmış 

GaN nanotellerin Γ ve Z özel noktalarına göre bant yapıları. 

Bant yapı çizimleri her üç nanotel yapı için Fermi düzeyleri dikkate alınarak yapılmıştır. 

Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2 şeklinde tekli, çiftli ve üçlü olarak modellenmiş nanotellerin 

valans ve iletkenlik bantları arasındaki farkı temsil eden bant aralık değerleri sırasıyla 

0.483ev, 0.424ev ve 0.097ev olarak hesaplanmıştır.  
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3.5. BP/GaN Heteroyapılar  

Bulk veya nanotel yapı olarak modellenmiş III-V bileşik yarıiletken yapı olan 

GaN, diğer bir bileşik yarı iletken olan BP ile ard arda gelecek şekilde modellenerek 

heteroyapılar oluşturulmuştur. Bu şekilde meydana getirilen yapılarda birleşmenin 

yapıldığı arayüzey bölgesinde iki ayrı yarıiletkenin potansiyel eğrilerinden kaynaklanan 

bir fark gözlenmektedir. Bu farkın oluşmasından faydalanılarak yapılan nano 

boyutlardaki modellemeler optik ve elektronik malzemelerin üretiminde kullanılmaktadır 

[87]. Ayrıca bu potansiyel fark kuantum kuyuları oluşturmaktadır. Bu bölümde BP ve 

GaN yarıiletkenleri kullanılarak bulk heteroyapı, katkılanmış bulk heteroyapı, nanotel 

heteroyapı ve katkılanmış nanotel heteroyapı olmak üzere 4 farklı heteroyapı 

modellemesi yapılmıştır. (001) yönünde büyütülmüş olan bu yapılar (100) yönünden 

görüntüsü şekil 3.29’da verilmektedir. 

 

 

Şekil 3.29. (001) doğrultusunda modellenmiş BP/GaN bulk ve nanotel heteroyapılarının 

sırasıyla a)katkılanmamış ve b) katkılanmış modelleri. 
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3.5.1. BP/GaN Bulk Heteroyapı Sistemler 

BP/GaN bulk heteroyapılar her iki yarıiletken bulk yapının (001) yönünde ard 

arda getirilmesi ile oluşturulmuştur. Bu bölümde BP/GaN bulk yapılar için 

katkılanmamış ve Te atomu ile katkılanmış olmak üzere iki farklı sistem incelenmiştir. 

i. Katkılanmamış Bulk Heteroyapı 

BP bulk yapı ile GaN bulk yapısı kullanılarak BP/GaN birer katmanlı bulk 

oluşturulmuştur. Bulk heteroyapı olarak bilinen bu yapı (1+1) şeklinde bir katman BP 

bulk yapısı ile bir katman GaN bulk yapısı (001) yönünde art arda gelecek şeklinde 

dizilerek elde edilmiştir. Birer katmanlı şeklinde olan bu bulk heteroyapının üç farklı 

yönden gösterimi Şekil 3.30‘da verilmiştir. 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.30. (001) doğrultusundaki BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının üç farklı yönden 

görüntüsü. 

Şekilde BP ve GaN’ in zincblende olarak modellenmiş bulk yapılarından 

oluşturulmuş olan BP/GaN (1+1) bulk heteroyapısının üç farklı yönden görüntüsü 
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bulunmaktadır. Bunun yanı sıra BP ve GaN daha önce belirlenmiş olan örgü sabitleri 

sırasıyla 8.592a.u. ve 8.597a.u. değerlerindedir. Bu değerler karşılaştırıldığında 

birbirlerine çok yakın oldukları görülmektedir. Yapılan karşılaştırma sonucu 

hesaplamalar sonucunda belirlenmiş olan örgü sabiti değerlerinin arasındaki 

uyuşmazlığın 0.6%’dan daha az olduğu görülmüştür. Bu uyuşmazlık çok küçük bir değer 

olduğundan iki yarıiletken malzeme için örgü sabiti uyuşan malzemeler denilebilir. 

BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının minimum toplam enerjisinin farklı örgü sabitlerine 

göre değişimi şekil 2.31’de verilmiştir.  
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Şekil 3.31. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının minimum toplam enerjisinin örgü sabitine 

göre değişimi. 

Şekil dikkatlice incelendiğinde, minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri 

8.647a.u. [101] değerine yakın olarak 8.651a.u. bulunmuştur. Hesaplamalarda sistemin 

Ekesim değeri 30 Ryd ve sistemi ters uzayda temsil eden düzlem dalga baz seti ise 6x6x3 

olarak alınmıştır. Belirlenen sonuç BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının minimum enerji 

seviyesindeki en son örgü sabiti değerini verir.  
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Sistemin denge durumundaki örgü sabiti değeri belirlendikten sonra elektronik 

özellikleri hakkında önemli bilgiler veren düzlemsel potansiyel eğrisi hesaplanmıştır. 

Sistemin potansiyel eğrisine z ekseni boyunca bakıldığında iki farklı yarıiletken yapıdan 

oluşması nedeniyle arayüzey bölgesinde bir potansiyel fark gözlenmektedir. Burada 

meydana gelen potansiyel fakı daha iyi görebilmek için düzlemsel potansiyel eğriler 

üzerinden makroskobik averaj eğrisi elde edilmiştir. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapı için 

elde edilmiş olan düzlemsel potansiyel ve makroskobik averaj eğrilerinin z yönüne göre 

değişimleri şekil 3.32’de verilmiştir. 
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Şekil 3.32. BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının düzlemsel potansiyel ve makroskobik 

averaj eğrilerinin z yönüne göre değişimi. 

Şekil incelendiğinde, sistemin arayüzeyinden kaynaklanan minimum bir 

potansiyel fark görülmektedir. Denge durumu elde edilmiş olan sistem için potansiyel 

fark yaklaşık olarak 0.0023Ryd olarak belirlenmiştir. Buradaki makroskobik averaj 

değerindeki fark, arayüzeyin her iki tarafındaki bulk karakteri ve örgü sabitlerinin uyumu 

gibi faktörlerden dolayı BP bileşiğinin tampon malzeme olarak kullanılabilme özelliğine 

sahip olduğunu göstermektedir [27].  
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ii. Katkılanmış Bulk Heteroyapı 

BP/GaN bulk heteroyapısının katkılanmış modellemesi için GaN bulk tarafındaki 

Ga atomu yerine Te katkılanarak yapılmıştır. Katkılama işlemi ile amaçlanan arayüzey 

bölgesinde düzlemsel potansiyel eğrisi ve makroskobik averaj eğrisi üzerindeki 

potansiyel farkta değişiklik meydana getirmektir. Potansiyel eğri üzerinde meydana gelen 

değişiklikler dikkate alınarak elde edilen yarıiletken heteroyapıların elektrik ve elektronik 

teknoloji açısından kullanışlılığı araştırılmaktadır. Te atomu ile katkılanmış BP/GaN 

(1+1) bulk heteroyapı bir katman BP bulk yapı ve bir katman Te-GaN yapının z ekseni 

boyunca art arda gelmesiyle sonucunda oluşturulmuştur. Bu şekilde oluşturulmuş 

katkılanmış bulk heteroyapısı Te-BP/GaN (1+1) olarak gösterilmiştir. Te atomu ile 

katkılanmış birer katmanlı bulk heteroyapının üç farklı yönden gösterimi Şekil 3.33‘de 

verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.33. (001) doğrultusundaki Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının üç farklı yönden 

görüntüsü. 

Şekilde Te-BP/GaN (1+1) katkılanmış bulk heteroyapının üç farklı yönden 

görüntüsü bulunmaktadır. Modellemesi yapılmış olan katkılanmış bulk heteroyapının 
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denge durumunu elde etmek için toplam enerji hesapları yapılmıştır. Bu hesaplar 

yapılırken sistem parametreleri olarak Ekesim değeri 30 Ryd, sistemi ters uzayda temsil 

eden düzlem dalga baz seti ise 6x6x3 olarak alınmıştır. Te-BP/GaN (1+1) bulk 

heteroyapının minimum toplam enerjisinin farklı örgü sabitlerine göre değişimi şekil 

3.34’de verilmiştir.  
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Şekil 3.34. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının minimum toplam enerjisinin örgü 

sabitine göre değişimi. 

 

Şekilde Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapısının minimum enerji değerine karşılık gelen 

örgü sabiti değeri 8.656a.u. olarak belirlenmiştir. Heteroyapı için belirlenmiş olan bu 

sonuç sistemin denge durumunu temsil eden minimum enerji seviyesindeki en son örgü 

sabiti değeridir. Elde edilen bu değer katkılanmamış bulk heteroyapının örgü sabiti 

değerine göre daha büyüktür.  Bulk heteroyapılarda katkılama işlemi örgü sabiti değerini 

arttırmaktadır.  
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Sistemin denge durumundaki örgü sabiti değeri belirlendikten sonra elektronik 

özellikleri hakkında önemli bilgiler veren düzlemsel potansiyel eğrisi z ekseni boyunca 

hesaplanmıştır. Bu eğriye bakıldığında iki farklı yarıiletken ve katkılanma işlemi 

sayesinde arayüzey bölgesinde bir potansiyel fark gözlenmektedir. Burada meydana 

gelen potansiyel fakı daha iyi görebilmek bu değerler üzerinden makroskobik averaj 

eğrisi elde edilmiştir. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapı için elde edilmiş olan düzlemsel 

potansiyel ve makroskobik averaj eğrilerinin z yönüne göre değişimleri şekil 3.35’te 

verilmiştir. 
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Şekil 3.35. Te-BP/GaN (1+1) bulk heteroyapının düzlemsel potansiyel ve makroskobik 

averaj eğrisinin z yönüne göre değişimi. 

Şekil incelendiğinde, sistemin arayüzeyinden kaynaklanan bir potansiyel fark 

görülmektedir. Denge durumu elde edilmiş Te-BP/GaN (1+1) sistem için potansiyel fark 

yaklaşık olarak 0.0012Ryd olarak belirlenmiştir. Buradaki makroskobik averaj 

değerindeki farka dikkat edildiğinde katkılanmamış yapıya göre bir azalma meydana 

gelmiştir. Bulk heteroyapılar için yapılan katkılama işlemi potansiyel fark değerinde 

azalmaya yol açmıştır.  
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3.5.2. BP/GaN Nanotel Heteroyapı Sistemler  

BP/GaN heteroyapılar her iki yarıiletken nanotel yapının (001) doğrultusunda art 

arda getirilmesi sonucunda oluşturulmuştur. Bu bölümde BP/GaN nanotel yapıların 

katkılanmamış ve Te atomu ile katkılanmış olmak üzere iki farklı sistemi incelenmiştir. 

i. Katkılanmamış Nanotel Heteroyapı 

Katkılanmamış nanotel heteroyapıyı oluşturmak için 0.57nm yarıçaplı BP nanotel  

(BPNT(37)) ve GaNNT(37) yapısında ZB örgüsüne sahip yarıiletkenler kullanılmıştır. 

Bu yarıiletken nanotel yapılar önce bir adet BPNT(37) ve ardından bir adet GaNNT(37) 

gelecek şekilde (001) doğrultusunda dizilmiştir. Bu şekilde meydana getirilmiş olan 

nanotel heteroyapı BPGaNNT(74) olarak gösterilmiştir. Birer katman iki nanotelden 

oluşan nanotel heteroyapının üç farklı yönden gösterimi şekil 3.36‘da verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.36. (001) doğrultusundaki BPGaNNT(74) heteroyapının üç farklı yönden 

görüntüsü. 
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Şekilde 0.57nm yarıçap değerinde modellenmiş BPNT ve GaNNT yapılarından 

oluşturulmuş olan BPGaNNT(74) heteroyapısının üç farklı yönden görüntüsü 

bulunmaktadır. Örgü sabitleri çok yakın değerlere sahip olan iki yarıiletken yapıdan 

oluşturulmuş nanotel heteroyapının denge durumunu elde edilmiştir. Sistemi denge 

durumuna getirebilmek için toplam enerji hesapları yapılmıştır. BPGaNNT(74) 

heteroyapının minimum toplam enerji değerlerinin farklı örgü sabitlerine göre değişimi 

şekil 3.37’de verilmiştir.  
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Şekil 3.37. BPGaNNT(74) heteroyapının minimum toplam enerjisinin örgü sabitine göre 

değişimi. 

 

Toplam enerji hesaplamalarında sistemin Ekesim değeri 30 Ryd ve sistemi ters 

uzayda temsil eden düzlem dalga baz seti ise 1x1x6 olarak alınmıştır. Şekil dikkatlice 

incelendiğinde, minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değerinin 8.718a.u. 

olarak belirlenmiştir. Bu belirlenen sonuç BPGaNNT (74) heteroyapının minimum enerji 

seviyesindeki en son örgü sabiti değerini verir. Katkılanmamış bulk heteroyapıya göre 

örgü sabiti değerinin artığı gözlenmektedir. Sistemin denge durumundaki örgü sabiti 

değeri belirlendikten sonra elektronik özellikleri hakkında bilgi elde etmek için düzlemsel 
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potansiyel eğrisi hesaplanmıştır. Nanotel heteroyapı olarak modellenmiş olan sistemin 

düzlemsel potansiyel eğrisine z ekseni boyunca bakıldığında arayüzey bölgesinde bir 

potansiyel fark gözlenmektedir. Burada meydana gelen potansiyel fakı daha iyi 

görebilmek için düzlemsel potansiyel eğriler üzerinden makroskobik averaj eğrisi elde 

edilmiştir. BPGaNNT(74) bulk heteroyapı için elde edilmiş olan düzlemsel potansiyel ve 

makroskobik averaj eğrilerinin z yönüne göre değişimleri şekil 3.38’de verilmiştir. 
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Şekil 3.38. BPGaNNT(74) nanotel heteroyapının düzlemsel potansiyel ve makroskobik 

averaj eğrisinin z yönüne göre değişimi. 

 

Şekil incelendiğinde, sistemin arayüzeyinden kaynaklanan bir potansiyel fark 

görülmektedir. Sistem için temel durumdaki potansiyel hesaplamalar sonucunda elde 

edilen potansiyel fark değeri yaklaşık olarak 0.0149Ryd olarak belirlenmiştir. Bu 

makroskobik averaj fark değeri, katkılanmamış bulk heteroyapıya göre daha büyük 

çıkmıştır.  
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ii. Katkılanmış Nanotel Heteroyapı 

0.57nm yarıçaplı BPGaNNT heteroyapısının katkılanmış modellemesinin elde 

edilmesi için GaNNT(37) tarafındaki Ga atomu yerine Te katkısı yapılmıştır. Katkılama 

işlemi ile amaçlanan katkılanmamış nanotel heteroyapı ile katkılanmış nanotel 

heteroyapıların arayüzey bölgesindeki düzlemsel potansiyel eğrisi ve makroskobik averaj 

eğrisi üzerindeki potansiyel farkta değişiklik meydana getirmektir. Te atomu ile 

katkılanmış BPGaNNT(74) heteroyapı bir katman BPNT yapı ve bir katman Te-GaNNT 

yapının z ekseni boyunca art arda gelmesiyle sonucunda oluşturulmuştur. Bu şekilde 

oluşturulmuş katkılanmış nanotel heteroyapı Te-BPGaNNT(74) olarak gösterilmiştir. Te 

atomu ile katkılanmış nanotel heteroyapının üç farklı yönden gösterimi Şekil 3.39‘da 

verilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.39. (001) doğrultusundaki Te-BPGaNNT(74) heteroyapının üç farklı yönden 

görüntüsü. 
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Şekilde 0.57nm yarıçaplı BPNT(37) ve Te-GaNNT(37) yapıdan oluşturulmuş Te-

BPGaNNT(74) heteroyapının üç farklı yönden görüntüsü bulunmaktadır. Modellemesi 

yapılmış olan katkılanmış nanotel heteroyapı sistemi denge durumuna getirilmiştir. 

Sistemi denge durumuna getirebilmek için toplam enerji hesapları yapılmıştır. Te-

BPGaNNT(74) heteroyapının minimum toplam enerji değerlerinin farklı örgü sabitlerine 

göre değişimi şekil 3.40’ta verilmiştir.  
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Şekil 3.40. Te-BPGaNNT(74) heteroyapının minimum toplam enerjisinin örgü sabitine 

göre değişimi. 

 

Toplam enerji hesaplamalarında sistemin Ekesim değeri 30 Ryd ve sistemi ters 

uzayda temsil eden düzlem dalga baz seti ise 1x1x6 olarak alınmıştır.  Şekil dikkatlice 

incelendiğinde, minimum enerji değerine karşılık gelen örgü sabiti değeri 8.722a.u. 

olarak belirlenmiştir. Bu belirlenen sonuç Te-BPGaNNT (74) heteroyapının minimum 

enerji seviyesindeki en son örgü sabiti değerini verir. Bu sonuç bize katkılanmamış 

nanotel heteroyapıya göre örgü sabiti değerinin arttığı göstermektedir.   
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Sistemin denge durumundaki örgü sabiti değeri belirlendikten sonra elektronik özellikleri 

için düzlemsel potansiyel eğrisi hesaplanmıştır. Katkılanmış nanotel heteroyapı olarak 

modellenmiş olan sistemin düzlemsel potansiyel eğrisine z ekseni boyunca bakıldığında 

arayüzey bölgesinde bir potansiyel fark gözlenmektedir. Burada meydana gelen 

potansiyel farkı daha iyi görebilmek için düzlemsel potansiyel eğriler üzerinden 

makroskobik averaj eğrisi elde edilmiştir. Te-BPGaNNT(74) bulk heteroyapı için elde 

edilmiş olan düzlemsel potansiyel ve makroskobik averaj eğrilerinin z yönüne göre 

değişimleri şekil 3.41’de verilmiştir. 
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Şekil 3.41. Te-BPGaNNT(74) heteroyapının düzlemsel potansiyel ve makroskobik averaj 

eğrisinin z yönüne göre değişimi. 

Şekilde sistemin arayüzeyinden ve katkılanma işleminden kaynaklanan bir 

potansiyel fark görülmektedir. Denge durumu elde edilmiş sistem için bu potansiyel fark 

yaklaşık olarak 0.0105Ryd olarak belirlenmiştir. Bu yapı için makroskobik averaj 

değerindeki fark değerinde katkılanmamış yapıya göre bir azalma meydana gelmiştir. 

Bundan dolayı nanotel heteroyapılar için yapılan katkılama işlemi potansiyel fark 

değerinde azalmaya yol açmıştır. 
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3.6. Katkılanmış Yarıiletken Nanoyapıların Geometrik ve Elektronik Özellikleri 

Geometrik optimizasyon sonucunda denge durumu elde edilmiş, katkılanmamış 

ve katkılanmış yarıiletken nanoyapıların örgü sabiti ve bant yapıları elde edilmiştir. 

Hesaplamalar sonucunda katkılanmamış GaN yarıiletken nanoyapılar için elde edilen 

örgü sabiti, fermi enerji düzeyi ve bant aralığı değerler tablo 3.3’te gösterilmiştir.   

Tablo 3.3. Katkılanmamış nanotel yapıların yarıçap, atom sayısı, örgü sabiti, fermi enerji düzeyi 

ve bant aralığı değerleri. 

r(nm) N a(a.u.) Ef(ev) Eg(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 incelendiğinde yarıiletken nanoyapılar da r, N ve Ef değerleri artıkça Eg 

bant aralığı da artmaktadır. Buna karşılık olarak a değeri azalmaktadır. Farklı yarıçap 

değerlerinde katkılanmış olan yarıiletken nanoyapılar için ise örgü sabiti, fermi enerji 

düzeyleri ve bant aralıkları dikkate alınarak elde edilen veriler tablo 3.4’te verilmiştir. 

Tablo 3.4. Katkılanmış nanotel yapıların yarıçap, atom sayısı, örgü sabiti, fermi enerji düzeyi ve 

bant aralığı değerleri. 

r(nm) N a(a.u.) Ef(ev) Eg(ev) 

0.57 37 8.575 2.423 0.899 

0.76 69 8.596 3.330 0.756 

0.94 109 8.576 4.262 0.621 

 

Tablo incelendiğinde katkılanmış olarak farklı yarıçap değerlerinde modellenmiş 

yarıiletken nanotel yapıların r, N ve Ef değerleri artmasına karşı Eg değerleri azalmaktadır. 

Yapılan incelemeler sonucunda 0.57nm yarıçaplı olan nanotel yapının örgü sabiti 

değerinin düzeni bozduğu düşünülmektedir. Yukarıda verilmiş olan değerler kullanılarak 

GaNNT yapıların katkılanmamış ve katkılanmış yapılarının a ve Eg değerlerinin üç farklı 

yarıçap değerine göre değişimi şekil 3.42’de verilmiştir.  
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Şekil 3.42. Katılanmamış ve katkılanmış GaNNT yapıların a) örgü sabiti ve b) bant 

aralığının üç farklı yarıçap değerine göre değişimi. 

 

Şekilde 3.42.a)’da GaNNT yapıların geometrik olarak yarıçap değerinin artmasına 

karşılık örgü sabiti değerlerinin azaldığı gözlenmiştir. Bunun yanında Te-GaNNT 
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yapıların örgü sabiti değerlerinden 0.57nm’lik olan nanotel dışındaki yapılarında azalma 

eğilimi gösterdiği görülmektedir. Şekil 3.42.b)’de ise bant aralığı için yapılan 

hesaplamalar sonucunda GaNNT yapıların yarıçap değerinin artması ile bant aralığının 

genişlediği, Te-GaNNT yapılar içinde yarıçap değerinin artmasına karşılık bant aralığının 

daraldığı gözlenmektedir. Bu sonuçlardan yola çıkarak GaNNT’ler için yarıçap değeri 

arttıkça iletkenlik azalmakta, Te-GaNNT için ise yarıçap değeri arttıkça iletkenlik özelliği 

artmaktadır. Bu durumda farklı yarıçaplardaki GaNNT yapılar için Te atomu katkılama 

işleminin iletkenlik özelliğini arttırdığı sonucuna varılmaktadır.  

 Birden fazla Te atomu ile katkılanmış nanotellerin elektronik özelliklerini 

incelemek için modellenen yapıların örgü sabiti ve bant aralığı hesaplamaları yapılmıştır. 

Ayrıca Te katkılanmış bölgelerin pozisyonları değiştirilerek iki farklı şekilde katkılama 

yapılmış ve bu geometrik değişimin elektronik özellikler üzerindeki etkisi gözlenmiştir. 

0.57nm yarıçaplı GaNNT(37) için tekli, çiftli ve üçlü olarak iki farklı şekilde katkılanmış 

yapıların örgü sabiti, fermi enerji düzeyi ve bant aralığı değerleri tablo 3.5’te verilmiştir.  

Tablo 3.5. Birden fazla Te atomu ile katkılanmış GaNNT yapıların katkılanan atom sayısı, örgü 

sabiti, fermi enerji düzeyi ve bant aralığı değerleri. 

Pozisyon Nk a(a.u.) Ef(ev) Eg(ev) 

(Ga1) 1 8.587 2.396 0.896 

(Ga1-Ga2) 2 8.544 3.324 0.549 

(Ga1-Ga2-Ga3) 3 8.517 3.627 0.371 

(Ga4) 1 8.681 2.851 0.483 

(Ga4-Ga1) 2 8.642 3.184 0.424 

(Ga4-Ga1-Ga2) 3 8.594 3.466 0.097 

Tablo incelendiğinde her iki bölümde seçilmiş olan pozisyonlarda yapılmış olan 

katkılamada katkılanmış atom sayısı arttıkça a ve Eg değerlerinin azaldığı gözlenmiştir. 

Buna artışa karşılık her iki pozisyonda da yapılan katkılama içinde Ef değerlerini arttırdığı 

görülmektedir. Bu sonuçlar bize katkılanmış atom sayısı artışının nanotel yapıların 

iletkenlik özelliğini arttırdığını göstermektedir. Tablodaki değerler dikkate alınarak her 

iki şekilde yapılan katkılama işlemi için örgü sabiti ve bant aralığının katkılanmış atom 

sayısına göre değişimleri şekil 3.43’te verilmiştir.  
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Şekil 3.43. (Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) ve (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2) iki farklı 

şekilde katkılanmış tekli, çiftli ve üçlü Te-GaNNT yapıların a) örgü sabitleri 

ve b)bant aralıklarının atom sayısına göre değişimi. 
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Şekiller dikkatlice incelendiğinde her iki katkılama stratejisi ile ilgili birden fazla 

yapılan katkılama işleminde örgü sabiti değerlerinde paralel bir şekilde azalma olduğu 

görülmüştür. Bunun yanında  (Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) şeklinde yapılan katkılamanın 

örgü sabiti değerleri  (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2) şeklinde yapılana göre daha küçük 

değerlere sahiptir. Aynı pozisyonlar için bant aralığı ile ilgili değişim incelendiğinde hem 

(Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) hem de (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2) şeklinde yapılan 

katkılamada, katkılanmış atom sayısı arttığında bant aralığı azalmakta ve buna göre 

iletkenlik özelliği artmaktadır. Elde edilen sonuçlara bağlı olarak 0.57nm yarıçaplı birden 

fazla Te atomu katkılanmış Te-GaNNT yapılar için (Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) şeklinde 

yapılan katkılamanın (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2)’e göre daha büyük bant aralığı 

değerlerine sahip olduğu görülmektedir. 

GaN ve BP yarıiletkenleri kullanılarak bulk ve nanotel olarak oluşturulan 

heteroyapılarının katkılanmamış ve katkılanmış yapılarının örgü sabiti ve averaj 

potansiyel fark değerleri tablo 3.6’da verilmiştir.  

Tablo 3.6. Katkılanmamış ve katkılanmış olarak elde edilen bulk ve nanotel heteroyapıların örgü 

sabiti ve potansiyel fark değerleri. 

Heteroyapı  a(a.u.) ΔV(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 verilmiş olan değerler incelendiğinde bulk ve nanotel yapı olarak 

modellenmiş her iki heteroyapı içinde katkılama işlemi örgü sabiti değerini arttırmıştır. 

Bu sonuca bakılarak katkılama işleminin heteroyapılarda örgü sabiti değerlerini arttırdığı 

sonucuna varılmaktadır. Katkılanmamış bulk ve nanotel heteroyapıların her ikisi içinde 

elde edilen averaj potansiyel fark değerinin katkılanmış yapılarına göre daha büyük 

olduğu görülmektedir. Bu durum bize bulk ve nanotel olarak modellenmiş olan her iki 

yapı içinde katkılama işleminin arayüzeydeki potansiyel farkı azaltan özellikte olduğu 

sonucuna ulaştırmıştır. Diğer taraftan bulk heteroyapı için averaj eğrileri üzerinden elde 

edilen potansiyel fark değerlerinin nanotele göre daha küçük olduğu görülmektedir. 

Sistemin nanotel olarak modellenmesi potansiyel fark üzerende artış etkisi yapmaktadır.  
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3.7. Sonuç 

Bu çalışmada temeli DFT’ye dayanan ilk ilke toplam enerji hesaplamalarını 

kullanarak GaN yarıiletken malzemesinin katkılanmış ve katkılanmamış nanoyapıları 

incelenmiştir. Günümüzde nano boyutta oluşturulan yarıiletken malzemeler elektrik ve 

elektronik teknolojisi açısından çok önemli bir yere sahiptir. Özellikle bu yapılar üzerinde 

farklı yarıçaplarda modelleme, katkılama ve heteroyapı oluşturma gibi yöntemler 

elektronik özellikler açısından önemli değişikliklere yol açmaktadır. Buradaki amaç bu 

yöntemler sayesinde teknolojik açıdan avantajlı ve kullanışlı yarıiletken malzeme elde 

etmektir. Bu tezde yapılan incelemede GaN yarıiletken malzemenin bulk yapısı, farklı 

yarıçap değerlerindeki nanotel yapıları ve BP ile yapmış oldukları heteroyapıları ele 

alınmıştır. GaN yarıiletken için bulk, nanotel ve heteroyapı olarak oluşturulan tüm 

sistemlerin modelleme işlemi sırasında ZB örgüsü kullanılmıştır. Nano boyutlarda 

modellenmiş bir sistemin en kararlı halinin denge durumu olduğu bilinmektedir. Buna 

bağlı olarak hesaplamalarda ilk olarak modelleme işlemi yapılmış sistemlerin nano 

boyutlarındaki yapılarının minimum toplam enerji değerleri ele alınarak, bunlara karşılık 

gelen denge durumundaki örgü sabiti değerleri bulunmuştur. Bundan sonra her sistem 

için bant yapısı hesaplanmış ve buna bağlı olarak elektronik özellikleri elde edilmiştir. 

Ayrıca, farklı yarıçap değerleri için modellenmiş olan nanotel yapılarında geometrik 

özelliklerin elektronik yapıya olan etkisi incelenmiştir. Bununla beraber belli bir 

yarıçapta nanotel yapıya iki farklı konumda birden fazla Te atomu katkılanmış nanotel 

modellemesi yapılmıştır. Bu şekilde elde edilmiş nanoteller üzerinde katkılanmış atom 

sayısının artması ve değişik konumlardaki katkılanmanın elektronik özelliklerine olan 

etkisi incelenmiştir. Buna ek olarak GaN yarıiletken malzemelerin BP ile oluşturduğu 

bulk ve nanotel heteroyapıları incelenerek, bu malzemelerin katkılanmamış ve 

katkılanmış durumlarda arayüzey potansiyel farkları hesaplanmıştır.  

Yapılan hesaplamalar sonucunda nano boyutta farklı geometrik şekillerde 

modellenmiş olan yarıiletken malzemelerin elektronik özelliklerinin farklılık gösterdiği 

görülmektedir. Özellikle bulk ve nanotel yapılar arasında iletkenlik özellikleri açısından 

önemli farklılıkların olduğu gözlenmiştir. Farklı yarıçap değerleri için yapılan incelemede 

GaNNT yarıiletkenler için yarıçap değerinin artması örgü sabiti değerinin azalmasına, 

bant aralığının artmasına ve buna karşılık iletkenliğin azalmasına yol açmaktadır.                   

Te-GaNNT yapılarda ise yarıçap değerinin artması bant aralığı değerini azaltmaktadır. 
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Bu durum bize Te-GaNNT’lerde yarıçap değeri artışının iletkenliği arttırdığını 

göstermektedir. Belli bir yarıçap değerinde Te-GaNNT için yapılan birden fazla Te atomu 

katkılaması incelendiğinde (Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) ve (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2) 

şeklinde yapılan katkılama işlemlerinin her ikisinde de katkılanmış atom sayısının artması 

örgü sabiti ve bant aralığı değerlerini azaltmaktadır. Ayrıca (Ga1, Ga1-Ga2, Ga1-Ga2-Ga3) 

şeklinde yapılan katkılama işleminde (Ga4, Ga4-Ga1, Ga4-Ga1-Ga2) şekilde yapılana göre 

örgü sabiti değerlerinin küçük ve bant aralığı değerlerinin ise daha büyük çıktığı 

görülmektedir. Bu bilgilerden yola çıkarak birden fazla Te atomu ile katkılanmış GaNNT 

yapılarda katkılanan atom sayısının artması iletkenlik özelliğini arttırmaktadır. GaN’in 

BP ile bulk ve nanotel olarak oluşturduğu heteroyapıların her ikisinde de katkılama işlemi 

örgü sabiti değerlerini arttırmıştır. Örgü sabiti değerleri artarken potansiyel fark 

değerlerinim katkılama ile azaldığı görülmektedir. Ayrıca heteroyapı sistemlerin nanotel 

olarak modellenmesi potansiyel fark üzerinde artış etkisi gösterdiği belirlenmiştir. Bu 

tezde farklı geometrik şekillerde elde edilen yarıiletken malzemeler için önemli sonuçlar 

elde edilmiştir. Bu sonuçlar göz önünde bulundurularak elde edilen yarıiletken 

nanoyapılar, güneş pillerinin, sayısal devre tasarımında kullanılan mantık devrelerinin ve 

bu devrelerden elde edilen elektronik ve optik malzemelerin yapımı ve geliştirilmesine 

olanak sağlanmaktadır. 

Gelecekte nanoyapılar ile yapılacak olan çalışmalardaki sistemlerin toplam atom 

sayıları oldukça fazla tutulması gerekli görüldüğü düşünülmektedir. Özellikle nanoteller 

için yapılan hesaplamalarda büyük yarıçaplı yapılar elektronik özellikleri daha iyi 

göstermektedir. Bununla beraber yarıçapın büyümesi sistemin denge durumu için yapılan 

toplam enerji hesaplamalarında bilgisayar kullanımı, enerji tüketimi ve zaman açısından 

dezavantaj yaratacaktır. Ayrıca GaN ve BP ile bulk ve nanotel olarak oluşturulan 

heteroyapıların ara yüzeylerindeki potansiyel farkların birden çok katman kullanılarak 

incelenmesinin daha faydalı olacağı düşünülmektedir. 
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oldu. 2003-2004 yılları arasında İstanbul Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü 

Ortaöğretim Alan Öğretmenliği Anabilim Dalı Fizik Öğretmenliği Programını bitirdi. 

Ardından 2007 yılında Trakya Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü Fizik anabilim dalında 

Yüksek Lisans eğitimine başladı ve 2010 yılında mezun oldu. Daha sonra aynı bölümde 

2010 yılında doktora eğitimine başladı. 2013-2014 yılları arasında Ahmet Yesevi 

Üniversitesi Bilişim Teknolojileri ve Mühendislik Fakültesi Bilgisayar Mühendisliği 

yüksek lisans programını bitirdi. 2014 yılında başladığı Trakya Üniversitesi Keşan Yusuf 

Çapraz Uygulamalı Bilimler Yüksekokulu Bilgisayar Teknolojisi ve Bilişim Sistemleri 

bölümünde öğretim görevlisi olarak görevine devam etmektedir. 


