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OZET

AMORF GERMANYUM BUYUTULMESININ
MONTE CARLO SIMULASYONU

OYLUMLUOGLU GORKEM
Yiiksek Lisans Tezi, Fizik
Haziran, 1999

Bu ¢aligmada 6ncelikle ince filmin biiylidiigii taban kristalinin yiizey tipi,
taban . kristalinin ytizey sicaklii ve biiylime hizi gibi parametreler, biiylimeyi
etkileyen degiskenler olarak ele alinip, amorf germanyum biiylitiilmesi modellendi.
‘Monte Carlo’ yoéntemi kullamlarak ilk atomlarin ylizeye yaklagarak taban
atomlariyla bag yapmalarindan baslanarak ince bir filmin olusumunun bilgisayar
simiilasyonu yapildi. Ince filmi olusturan atomlarin biiylime yiizeyi ve birbirleri ile
yaptiklar: baglar yapiya uygun segilen potansiyeller altinda ele alinip yeni bir atomun
bag yapma kosullar1 ile birlikte biiyiitiilmis bir ince filmin amorf karakteri ve
Ozellikleri degerlendirildi. Bu baglamda Radyal Dagilim hesaplanarak, degisik
sicakliklar, kristai yénlenmeleri, ve biiylime hizlar i¢in ¢izildi. Bulgular literatiirde
belirli kosullar i¢in sunulan deneysel verilerle karsilagtirilda.



ABSTRACT

MODELLING OF GROWTH OF AMORPHOUS GERMANIUM
USING
MONTE CARLO SIMULATION

OYLUMLUOGLU GORKEM
M.Sc. in Physics
June, 1999

In this study, we are particularly interested in parameters effecting thin film
growth such as orientation of substrate and substrate temperature. Computer
simulation of growth, starting from the initial bonding between substrate atoms and
the atoms of the growing film, is carried out by using a Monte Carlo technique.
Furthermore, the conditions of forming new bonds between substrate atoms and
atoms of the film, and among atoms of growing films are investigated by using
phenomenological potentials that are appropriately selected for the tetrahedral
structure. The radial distribution function is plotted for different substrate
temperatures and various orientations of the substrate crystal. The results are

compared with the experimental data found in the literature for certain conditions.
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BOLUM 1
GIRiS

Yari-iletken kristallerin ince film biciminde biyiitiilmesinin teknolojik ve
endiistriyel potansiyeli giin gegtikce artmaktadir. Ince film biiyiitme lyﬁksek
teknolojiler gerektiren yontemlerle yapilmaktadir.

Biiyiitiilen filmin &zellikleri ve biiylime parametreleri arasindaki iliskilerin
deneysel olarak belirlenmesi olduk¢a zor ve zor oldugu kadar da pahali bir
yaklasimdir. Bu nedenle ince filmlerin biiylimesinin modellenmesi, cazip bir
alternatif olarak genis bir alanda uygulanmaktadir. Ince filmin biiyiimesi sirasinda
cok sayida parametre biiyiiyen filmin 6zelliklerini etkilemektedir ve modellemeler

ancak sinirlt sayida degiskeni igine alacak sekilde yapilmaktadir.

Biiyiitme teknolojisinin nemi, kristal ve amorf meteryallerin elektronik ve
yapisal Ozellikleri iizerindeki ¢alismalardan dolayi, son on yildir biiylk ilgi
cekmistir. 1960’11 yillarda moda olan amorf silisyumun ince film bigiminde
biiyiitiilmesi. giiniimiizde hala 6nemini yitirmemekle birlikte, 1980’li yillardan
itibaren gerek akademik gerekse yeni teknolojik nedenlerle. daha az popiiler olan

amorf germanyumun biiyiitiilmesi de giincel konular arasina girmigtir.

Bu calismada 6ncelikle ince filmin biiytdiigil taban kristalinin y6nlenmesi
bilyiime yiizeyinin sicakhg1 ve bilyiime hiz1, bitylimeyi etkileyen degiskenler olarak
kabul edildi ve ‘Monte Carlo’ yontemi kullamilarak amorf film biyiitiilmesinin
benzetisimi (simiilasyon) yapildi. Ince filmi olusturan atomlann biiylime yiizeyi ve
birbirleri ile yaptiklar1 baglar yapiya uygun segilen potansiyeller altinda ele aliup,
yeni bir atomun bag yapma kosullar1 degerlendirildi. Biiyiime islemi, merkez olarak
secilecek bir atom civaninda olusturulan » yarigaplt kiire igerisinde kalan atom
sayisti veren radyal dagilum ile ifade edilerek, Radyal Dagilm Fonksiyonlar:
degisik sicakhiklar, kristal y6nlenmeleri ve kristal yapinin biiylime hizina bagh olarak
¢izdirildi. Bulgular literatiirde verilmis deneysel verilerle kargilastirildi.



Bu ¢alismanin giris boliimiinde, biiyiitlilen filmin 6zellikleri ve biiytime
parametrelerinin neler oldugu, ince filmin biiylimesinin modellenme bigimi ve
teknolojideki yeri tizerinde durulmugtur. Ikinci béliimde, kristal ve amorf katilar
incelenirken, kristalin yapisint bozan krsital kusurlarinin neler olduguna bakilmig ve
adlan sikca gegen temel kavramlar {izerinde durulmustur. Ugiincii bsliimde, amorf
germanyumun yapisal Ozellikleri aragtirilarak tetrahedral amorf materyallerin
yapisii modellemek i¢in 6ne stiriilen goriisler {izerinde durulmustur. Dordiinct
bsliimde, Monte Carlo metodununun genel anlamda bir tanimi1 yapildiktan sonra ince
filmin biiyiitiilmesinde kullandifimiz bilgisayar modellemesi lizerinde durulmustur.
Besinci boliimde, tarihsel olusumuna bagli olarak potansiyelleri ele alarak,
bitytitmede kulandigimiz Stillinger-Weber tipi potansiyelin 6zellikleri {lizerinde
durulmustur. Calismanin altinc1 boliimiinde, degisik kosullarda biiyiitiilen amorf
filmlerin 6zellikleri anlatilmistir. Bu kosullarin etkileri ve simiilasyondaki 6nemleri

incelenmistir.
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BOLUM 2

KATILAR

Katilarla ilgili ¢aligmalar tarihin ilk ¢aglarindan beri yapilmis olmakla birlikte
katilanin, atom ve molekiillerin diizgiin siralanmis dizilerden olustugu diistincesi ilk
defa gazlann atomik ve kinetik teorilerinin gelistirilmesi sirasinda ortaya

konulmustur.

Katilarin 8zelliklerini incelerken, kati maddeyi sanki birbirlerine sabit
yaylarla baglanmis atomlardan olusmus bir yap: gibi diigiiniiriiz. Katiy1 olugturan
birimlerin, zaman iginde, konumlarinin ve komsuluklarinin degismeden kalmasim
saglayan cesitli bag kuvvetleri vardir. Denge halindeki bir kristal yapiya etki eden net
kuvvet sifirdir. Kristal yap1 eger minimum enerji durumunda ise sistem icin kararl
haldedir denir [1]. Bu boliimde konuyla ilgili olarak, kristal yap, kristal kusurlar,
amorf yapi, koordinasyon sayisi, radyal dagilim fonksiyonu ve kovalent bag gibi

genel tammlar tizerinde duracagiz.
2.1 KRISTAL YAPI

Atom veya atom gruplarindan meydana gelen temel birimlerin ¢ boyutta
peryodik tekran ile olusan yapilara kristal denir. Bir kristal. kararli bir ortamda
bilyiimeye basladiginda meydana gelen yapi, birbirine 6zdes yapi taslarinin ard arda
eklenmesiyle olusur ve bu durum Sekil 2.1.1°de gosterilmektedir [2]. Bu yap: taglari
tek atomlar veya atom gruplart olabilirler. O halde kristal, atom gruplarindan olugan
iic boyutlu bir orgiidir. Iste kristali hayalimizde canlandirmaya yardim edecek olan
bu sekle bir kristal orgiisi yada yalmzca orgii diyecegiz (Sekil 2.1.2). Orgliyt

olusturan herbir noktanin ¢evresinde aym diizenin bulundugu unutulmamahdir.



Sekil 2.1.1 Bir kristalde yapitaglarimin kristalin dig goriiniisiiyle iligkisi.

Kristal yapiya sahip katilar1 siniflandirmanin en kolay ve basit yolu onlan
metaller ve metal olmayanlar diye hemen ikiye aymirmaktir. Metaller yiiksek
elektriksel iletkenlige sahiptirler ve serbest elektronlart vardir. Buna karglik, metal
olmayan katilar yalitkan 6zellik gosterirler ve yalmzca yériinge elektronlar: bulunur

13].

Sekil 2.1.2 Bir kristal 6rgii 6rnegi.



Kristal o6rgii, katinin fiziksel &zelliklerini dogrudan etkiler. Elektriksel
iletkenlik, 1s1 iletkenligi, genlesme katsayisi, 1s1 sigasi, esneklik gibi fiziksel
6zellikler katinin kristal drgiisiiniin cinsine, yani simetrisine baglidir [3].

Periyodiklik yiiziinden Sekil 2.1.2 deki A, B, C,.. v.s. konumlan esdegerdir.
Bu konumlarin herhangi birine yerlesecek bir gézlemciye kristal kesin olarak aym
goriintir. Eger kristal herhangi iki atomu birlestiren bir R vektéri kadar 6telenirse,
kristal yine 6telemeden 6nceki ile aymi yapiya sahip olur. Bir bagka deyisle, kristal
boyle bir 6teleme altinda degismez kalir.

Ideal bir kristal, 6zdes yap1 birimlerinin (baz) érgii uzayinda sonsuz tekrar ile
elde edilir. Bu durum kristalde uzun mesafe diizeninin varliginin bir géstergesi ve
kristalin ayird edici bir 6zelligidir. En basit elemental kristallerde yap1 birimi tek bir
atomdur. Yap: birimi, inorganik kristallerde 100 ve organik kristallerinde 10000
atomun Ustiine ¢ikabilir. Dogada ideal kristal yapiya rastlamak hemen hemen
miimkiin degildir. Kristalin periyodik yapisim1 bozan birgok neden vardir ve bunlara
kristal yap1 kusurlari denir [2].

2.2 KRISTAL KUSURLARI

Kristal kusurlarinin yapisimi anlamak i¢in ilk Once kristalin yiizeyi
incelenmelidir. Orgii titresimleri ihmal edilirse, bir kristal yap: igerisindeki atomlarin
periyodik dizilis diizeni; noktasal, ¢izgisel ve hacimsel gibi degisik boyutlu

kusurlarin varlif ile ideal yapidan sapar.

Homojen maddelerde termal veya mekanik etki ile olusan noktasal yap:
bozukluklan, kristal yapt igerisinde bir atomun bulunmasi gereken konumda
bulunmamasi (bogluk), 6rgii noktasinda baska cins atomun bulunmasi (drgii-yeri
safsizligr), ve Orgii noktalar arasindaki bog bolgelerde atomlarnn bulunmas: (arayer

safsizligr) seklinde ortaya ¢ikar.



Kristal yapilarda ayrica ‘dislokasyon’ denilen ¢izgisel kusurlar da bulunabilir.
Bunlar kristali boydan boya katedebildikleri gibi, kapal1 bir ilmek de olugturabilirler.

Metal kristalleri plastik olarak deforme edildiginde, atom diizlemlerinden
biri, digeri lizerine kayarak yeni bir sekillenim alir, ve bu durumda da deformasyon

ve dolayisiyla da dislokasyon ortaya ¢ikar.
2.3 AMORF YAPI

Atom yada atom gruplarimin belli bir diizen i¢inde yerlesmedigi maddelere
amorf madde denir. Amorf katilar1 meydana getiren atomlar uzun mesafe diizenine
sahip olmamalarina ragmen kiigiik 6l¢ekte tamamen diizensiz degillerdir [2]. Amorf
maddeler i¢in de yap: birimleri arasinda bir kisa mesafe diizeninden séz etmek

miimkiindiir.

Amorf germanyum gibi periyodik olmayan sistemlerde dalga-vektorii uzayi
(ters-uzay) kavrami gecerli degildir. Bu yiizden periyodik olmayan sistemlerin

calisilabilmesi i¢in daha baska temel kavrmalara gereksinim vardir [4].

Son kirk yilda gerceklesen pek ¢ok teknolojik gelismeye ragmen, periyodik
olmayan sistemlere ¢ok iyi bir 6rnek olusturan amorf yan-iletkenler konusu, heniiz
goreceli olarak son yillarda incelemeye baslanmig ve amorf yari-iletkenlerin fizigini
anlamamiz konusundaki gelismeler, heniiz kristaller diizeyine ulasmamigstir [4].
Bunun en biiytik nedeni, kristallerdeki peryodik yap: tizerine kurulmus matemetiksel

modellerin, amorf malzemeler i¢in benzerlerinin bulunmayisidir.

Kristallerde elektronlarin dalga fonksiyonlar1 Bloch formundadir;
W(E,7) = ulF )explik - 7) 2.3.1)

Burada u(7)=u(r+R), sistemin simetrisini tammlayan V(r)=V(r+R) potansiyelindeki

periyoda sahip bir fonksiyon olup, kristal momentumu faz olarak dalga fonksiyonuna



girer. Bloch formunun kristalin periyodik olmasindan kaynaklandigi géz &niine
alimrsa, kristal olmayan maddeler igin dalga fonksiyonu bu formda olmak zorunda
degildir, ancak periyodik olmayan malzemeler igin de Schrédinger esitliginin
¢bziimleri olmasi gerekir. Bu nedenle, kristalde enerjiye bagl elektronik seviye
yogunlugu N(E) ise, E enerjisi etrafinda dE enerji aralifindaki elektron sayisi
N(E)X(E)dE ile ifade edilir. Burada f(E) Fermi dagilim fonksiyonunu géstermektedir.
N(E) ve ilgili dalga fonksiyonlarinin hesaplanmasinda en basit yaklagim metaller i¢in
gegerli olan serbest elektron yaklagimidir:

hk?
2m

E=

(2.3.2)

k dalga vektorii, m etkin kiitle, 7% ise Planck sabitidir, ve tek bir spin yéniindeki

elektronlar igin elektronik seviye yogunlugu,

2 2
N(E)= i _ kf”,= 1(2—’") JE (2.3.3)
dEdk 2r°h°  27° .

esitligi ile verilir.

Kristallerde kristal Orgiiniin yarattign elektrik alan ile etkilesimler, esitlik
(2.3.2)'den 6nemli farklhilasmalara neden olur. Ciinkii elektron enerjisi, k vektériiniin
yOniine ve bandlarn olusumuna baglidir. Yabanci atomlar, fononiar veya kusurlar
nedeniyle. mitkemmel bir 6rgiiden sapmalar gésterir ve ortalama serbest yol A sonlu
olabilir. Eger A ¢ok kii¢iik degilse (kA ~1) enerji seviye yogunlugunlugundaki
degisiklikler ¢ok biiyiik olmaz.

Burada sunu belirtmek gerekir ki; kristal olmayan yapilarda, yerellesmis ve

stirekli seviyeler ayni enerjide bulunmazlar. Bu deneysel olarak da gosterilmistir [4].

Amorf maddeler, Fermi diizeyi enerji araliginin orta bélgesinde olusuyla yari-

iletkenlere benzerler. Ancak bu &zelligin kirik baglar gibi 6rgii kusurlarindan ileri



geldigi bilinmektedir [2]. En ¢ok incelenen amorf yari-iletken tiirleri silisyum ve
germanyum gibi dortytizlii (tetrahedral) yapidaki amorf katilardir.

Amorf yari-iletkenlerde hem elektronlar hem de bosluklar akim tasiyabilirler.
Yiik tagiyicilan diizensiz yapida daha gok sagilir ve dolayisiyla ortalama serbest yol
diizensizlik olgeginde olur [5]. D. Adler’e gére bant kiyilarindaki elektron durumlan
yerellesmis olup tlim kati igine uzanmaz [5]. Bu durum Sekil 2.3.1°de

gosterilmektedir.

N(E)

Sekil 2.3.1 Amorf katilarda, band ortasinda yerellesmemis durumlar oldugunda,
meydana geldigi sanilan elektron durum yogunlugu. Tarali bélgeler yerellesmis

durumlan gosterir.

2.4 KOORDINASYON SAYISI

Koordinasyon sayisi, referans bir atomun en yakin komsularinn sayisini
verir. Kristal germanyum bilinen elmas yapiya sahiptir ve koordinasyon sayis1 4’tiir.
Kristal maddelerde yap1 birimlerinin periyodik tekrarindan dolay: koordinasyon
sayis1 kristal i¢in ayirt edici bir 6zellik iken, amorf maddelerin yapilarinda uzun

mesafe diizeninin olmayisi, bu tip maddelerde koordinasyon sayisinin kristal degeri



etrafinda degisik degerler almasina neden olmaktadir. Ciinkii amorf yapida isin i¢ine

en yakin komgu gekillenimlerinde az da olsa sapmalar girmektedir [6].

Sekil 2.4.1 Elmasin kristal yapis: ve dortlii bag diizeni.

Sekilde elmas yapisinin dortlii bag (tetrahedral) 6zelligi gsterilmistir. Her

atomun en yakin komsu sayis1 4, ikinci en yakin komsgu sayis1 12°dir.

B

2.5 RADYAL DAGILIM FONKSIYONU

Radyal Dagiim Fonksiyonu (RDF) herhangi bir referans atomdan olan
uzakliga bagh olarak, ortalama atom yogunlugu olarak ifade edilir [7]. Eger p(r)
orijindeki bir atomun r noktasindaki komsu atom bulunmasinin olasilik yogunlugu
ise, p(r) dr, orijindeki rastgele bir atomun r ile r+dr arahifinda bulunan, komsu atom

sayisini verir.
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Yap1 fonksiyonu
R . R .
S(K)=1+4x Idr rilo(r)- po]%g +47p, Jdr 20 Kr (2.5.1)
0 0 .
ifadesi ile verilmektedir. Bu ifadedeki ¢ikartilip eklenen son terim
P R
(%J [dr 4z sin Kr 2.5.2)
0

diizglin bir madde dagilimindan olan sagilmay1 temsil eder. Burada R, numunenin
boyutlarina oranla ¢ok biiyiik bir uzaklik, p, ise ortalama yogunluktur. Bu terim ¢ok
ktictik agil1 ileri yondeki sagilmalar diginda ihmal edilebilir, ve R — « oldugunda
orijinde bir delta fonksiyonuna gider. Bu delta fonksiyonunun katkisi ihmal
edilebilecek kadar kii¢iik olmas1 nedeniyle bir kenara birakilirsa,

sin Kr
Kr

S(K)=1+ o]dr drr? [p(r) = p,] (2.5.3)

olur. Orijinde segilen herhangi bir atomdan r uzakliktaki atomlarin sayisal yogunlugu

p(r) olarak gosterilirse, radyal dagilim fonksiyonu g(r) séyle tanimlanir:
p(r) = po g(r) . (2.5.4)

Buna gére, denklem (2.5.3) s6yle yazilabilir:

2 (S—HI‘(rﬁ) . (2.5.5)

S(K)-1=4zp, e]‘a’r [g(r)—- 1]

Bu ifadenin ters-Fourier doniistimii alinirsa;
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glr)-1= anp de [S(k)-1]kx? Si‘;rK" . (2.5.6)

00

Bu formiil deneysel olarak dlgiilen S(X ) yap1 faktoriinden giderek g(r) radyal
dagilim fonksiyonunu elde etmeye yarar [8].

Merkez olarak segilecek bir atom sayisini veren radyal dagilim foksiyonunu
hesapladiktan sonra radyal dagilim fonksiyonlarini merkez atomdan olan uzakliga (r)
bagli olarak ¢izdigimizde yogunlugun bulundugu yerlerde pikler gériilecektir. Bu
piklerin anlami belirtilen mesafelerde bir yogunlugun yada atomun bulundugudur.

Buna bagh olarak amorf katilardaki kisa mesafe diizenine dogrudan kanit
radyal dagihm fonksiyonundaki ilk ve ikinci piklerdir. Radyal dagilim
fonksiyonundaki ilk pikin genigligi en yakin komgu yerlesimini, yani bag
uzunlugundaki sapmalar1 gosterir, ikinci pikin genisligi ise dihedral bag agilarindaki
degismeler ile artar. Amorf katidaki koordinasyon sayisim bulmak igin ilk pikin

altindaki alam1 hesaplamamiz gerekecektir.

Amorf katilarin karakterizasyonunda kullamlan radyal dagilim fonksiyonu
amorf yapida kisa mesafe diizeninin incelenmesini saglarken yapiy1 olusturan

kimyasal bagin olusumu hakkinda da bilgiler verir.
2.6 ELMAS YAPI

Karbon atomlarinin olugturdugu iki ayn yiizey merkezli kiibik 6rgi, birinin
baslangici [000] ve 6tekinin baglangici [Y%4Y4%] konumunda olacak sekilde i¢ ige
gecirilerek Sekil 2.2.1°de gériilen elmas yapi elde edilir.

Bdylece, yiizey merkezli kiibik 6rgiilerden birindeki her karbon atomu &teki
orgiiniin atomlan tarafindan olusturulan bir diizgiin dértylizliintin (tetrahedronun)
merkezinde bulunur. I¢ ice giren iki yiizey merkezli kiibik Srgiiniin olugturdugu yeni

orgii, sonugta yine iki atom bazhi bir yiizey merkezli kiibik 6rgiidiir. Bu yapida birim
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kiip basina sekiz atom diiger. Bunlardan dordii ylizey merkezli kiibiin &rgii
noktalarindan, 6teki dordii ise dort ayn tetrahedronun merkezlerindeki atomlardan
gelir. Orgii sabiti, bir konvansiyonel kristal yapida iki atom arasindaki uzakliga denir
ve kristal i¢in orgii sabiti ayirt edici bir 6zelliktir. Elmas yapida 6rgii sabiti olarak,
kartezyen koordinat sistemine uygun olmasi bakimindan, ti¢iincii komgu uzakliina
denk gelen, ylizey merkezli kiibik yapinin kenar1 kabul edilir.

Elmas yapi, elementlerin peryodik tablosundaki IV. sititunda kargilagilan
yonlenmis kovalent bagn bir 6rnegidir. Kristal germanyumun 6rgii sabiti a= 5.65A
dur. Germanyum amorf halde ise rastgele tetrahedral aga sahiptir [9].

Germanyum grup IVA elementleri iginde, yer kabugunun yaklasik %10°nu
olusturur. Germanyum gri beyaz renkte olup krilgan bir Ozellik tasir. Ciinkii
yapisindaki Ge-Ge baginin baglanma kuvveti zayiftir. Bunun nedeni atom numarasi
artikca baglanmada kullamlan elektronlarin daha zayif kuvvetle g¢ekilmeleridir.
Germanyum, silisyuma bir¢ok yoniiyle benzer, ancak ondan daha aktif bir elementtir.
Germanyum bazi elementlerin ¢ok az miktan ile katkilandinildiginda elektrik akimin
bir yénde gegirmek gibi bir 6nemli 6zellik kazanir. Bu 6zellik nedeniyle de alternatif

akimi dogru akima g¢evirme gibi ayirt edici bir 6zellige sahiptir.

2.7 KOVALENT BAG

Kovalent bag ozellikle organik kimyada elektron bagi veya es kutuplu bag
olarak bilinir. Bir karsilagtirma yapmak istersek, iki karbon atomu arasindaki bag,
iyonik kristaldeki bag kadar kuvvetlidir.

Kovalent bagin en énemli 6zelligi yone ¢ok bagli olmasidir. Bu nedenle
karbon, silisyum ve germanyum gibi elementlerin elmas yapisinda bulunurlar; bu
yapida atomlar en yakin dort komsuya diizgiin dortyiizliiniin acilaryla baglanirlar.
Olusan bu yap1 12 en yakin komsulu altigen siki yap: kadar kararlidir. Kovalent bag
iki atomun iki elektronuna ortak olmasiyla saglamir. Bag:i olugturan elektronlar
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kismen bu iki atom arasindaki bélgede yer alirlar. Kovalent bad olusturan iki
elektronun spinleri anﬁparaleldir.

Kovalent bag, komsu atomlarin valans elektronlarinin paylagiimasiyla olusan
bir bag oldugu i¢in genellikle peryodik cetvelin III., IV. ve V. gruplarim tegkil eden
elementlerde goriiliir. Germanyum, silisyum, ve karbon gibi peryodik cetvelin IV.
grubunu olusturan kristallerin, 4 degerlikli atomlarmin bir araya gelmesinde dig
yoriingelerdeki 4 elektronu ortaklasarak kovalent bag seklinde baglanirlar ve boylece
saf kristalleri olustururlar. Kovalent baglanmada molekiil bagina baglanma enerjisi
yaklasik olarak 10 eV civarindadir. Molekiiler baglarnn molekiil basina diisen bag
enerjisine goére siraladigimizda kovalent bag, iyonik bagdan hemen sonra ikinci
sirada yer almaktadir.

Germanyum (Z=32) atomunun elektron yapisina baktifimiz zaman, ig
kabuklarin 28 elektronla dolu oldugunu, geriye kalan dért elektrondan ikisinin /=0 ve
[=] alt gruplarinda yer alacak bigimde dis kabuklara yerlestigini goriiriiz.
Germanyum atomunun /=0 ve /=/ alt gruplanindaki elektron eksikligini
kapatabilmesi i¢in dort elektrona daha gereksinimi vardir. Germanyum kristalindeki
her atom bu dort elektronun komsu germanyum atomlanyla elektron ortaklig:
yapmak suretiyle Sekil 2.7.1°de goriildiigii gibi, aralarinda kovalent (esdegerlikli)
baglar yaparlar [2]. Boylece ortamda herhangi bir serbest elektronun mevcut

olmayis1 sonucu, germanyum kristali saf durumda iken ve 7 =0K sicaklikta iyi bir

yalitkan 6zellik tasir.
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Sekil 2.7.1 Germanyum kristalinde, atomlaras1 kurulan kovalent baglar.
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BOLUM 3

FELEKTRONIKSEL OZELLIKLER VE YAPISAL MODELLER

Germanyum kati halde gosterdigi elektriksel ve yapisal 6zelliklerden dolay:
bilimsel bir ¢ekicilige sahiptir. Germanyumun kristal halindeki yapisinm iyi
bilinmesine karsin, sivi ve amorf halinin anlasilmasi daha zordur. Germanyum,

silisyum ve karbon elmas yapida kristallesir.

3.1 ELEKTRONIK OZELLIKLER

Kristal yapidaki katilarin yan-iletken olma &zelliklerini, klasik enerji band
teorisi basariyla agiklamaktadir. Kati i¢inde bulunan atom sayisimn ¢ok yliksek
olmasindan dolayi, seviyeler birbirine ¢ok yakin olarak yerlesirler. Bu sézii edilen
seviyeler madde igerisinde siirekli bir dagilim gosterirler. Bu ytizden belli bir
seviyedeki enerji yerine, belli bir enerji araligina dagilmis seviyelerden, yani enerji
bandlarindan s6z etmek daha dogru olur. Bu, belli bir enerji araliina dagilms
toplam enerji seviyesi sayisina, seviye (durum) yogunlugu (DOS) denir. Sekil
3.1.1°de gergekte 3 boyutlu yapilar olan kristal germanyum ile amorf germanyumun
bag yapilan ve bu yapilara karsilik gelen seviye yogunluklan yasak enerji aralig

civarinda sematik olarak ¢izilmistir.

Ideal kristalde enerji seviye yogunlugu. yasak enerji aralign disinda E*ye
bagli olarak degisir (Sekil 3.1.1-a). Enerjinin E = £, oldugu noktada enerji seviye
yogunlugu (E,~E)” bigiminde sifira gider. Sonra yasak band aralig1 baslar. Klasik
band teorisine gére, madde igerisinde enerjisi band aralig1 igine diisen hicbir elektron
veya desik bulunamaz. Daha sonra enerji seviye yogunlugu, E=E, de yeniden

(E-E.)"” bagintisiyla yiikselir.
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Sekil 3.1.1 Kristal Germanyum ve Amorf Germanyum i¢in iki boyutlu,
basitlestirilmis yap1 ve enerji seviye yogunlugu.

E,’nin altinda hemen hemen tlim seviyeler doludur. Bu seviyelere valans
(degerlik) seviyeleri denir. E, en yliksek dolu seviyedir. E, ’nin {izerindeki hemen
hemen tiim seviyeler ise bostur. Bu seviyeler iletkenlik seviyeleri olarak adlandinlir.

Ciinkii ancak bu seviyelerdeki nispeten diigiik sayidaki elektronlar serbest olarak
hareket eder ve iletkenlige katkida bulunurlar.

Bilindigi gibi bag yapan iki elektronun enerjileri bag yapmadan onceki
enexjilérine goOre artan ve azalan iki banda déniisiir. Buna karsilik baska elektronlarla
bag yapmayan ve yalmz kalarak kopuk baglari olusturan elektronlarin enerjileri
degismeden valans ve iletkenlik bandlarinin arasinda kalir. Bu enerjinin tam olarak
ne deger alacagi, bagli bulundugu atomun diger l¢ elektronuna ve elektronun
etrafindaki diger atomlarin olusturdugu potansiyele baglidir. Bu nedenle amorf
germanyumda kopuk baglar iletkenlik ve valans bandlar1 arasinda enerji seviye
yogunlugunu biiylik 6l¢iide artinr ve kristallerdeki belirli tuzaklarin aksine, g¢ok
cesitli enerji degerleri alarak, yasak band aralif: i¢inde belirli bir dagilim gésterirler.
Bu dagilim, madde igerisinde elektronlarin hareketini olanaksiz kilar. (Sekil 3.1.1-b).
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3.2 BAND YAPISI

Amorf yan-iletkenlerin band yapilanyla ilgili degisik modeller &ne
siriilmiigtiir. Biitiin bu degisik modellerde lokalize seviyeler olmakla birlikte,
modeller birbirlerinden kuyruk enerji konumlarinin yasak band aralig icine ne kadar

girdigi ve nasil bir dagilim gosterdigi konularinda farkliliklar gésterir.

3.2.1 CFO (Cohen-Fritzsche-Ovshinski) MODELI

Bu model, atomlann g¢ok biiylik bir kisminin kendi 6rgii noktalarinda
oldugunu ve valans gereksinimlerinin de saglandigim kabul eder. Valans ve
iletkenlik band kuyruklan yasak enerji aralig: iginde ist iste gelir [5]. Bu maddenin
herhangi bir noktasinda valans bandindaki bir elektronun, maddenin bagka bir
noktasindaki iletkenlik bandindaki bir elektronundan daha yiiksek enerjiye sahip

olabilmesi demektir.

10
e o
AL N
m N/
Y
AN

Sekil 3.2.1.1 Cohen-Fritzsche-Ovshinski Modelinde enerjiye karsin enerji seviye
yogunlugu N(E) ve mobilite ( u ).
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Boyle elektronlar valans band kuyrugunun iist seviyelerinden yari-iletkenin
farkli bir noktasindaki, iletkenlik band seviyelerine gegebilirler [10]. Cohen-
Fritzsche-Ovshinski modelinde Fermi seviyesi, elektronik seviye yogunlugunun
minimum oldugu band aralifinin ortalarindadir. Siirekli seviyelerden lokal seviyelere
gegcis, valans band1 igin £, iletkenlik band1 i¢in £, ’de olur. E, ve E, enerjilerinde
mobilite keskin bir sekilde diiser ve iletkenlik mekanizmasi, yiiklerin T=0K’de sonlu
bir mobilite veren, diigikk mobiliteli, band taginmasindan, lokal seviyeler arasinda,

termal olarak uyarilan ve T=0K’de kaybolan termal uyariml: sigrama yoluyla olur.

3.2.2 DAVIS-MOTT MODELI

Bu modelde, Sekil 3.2.2.1°de goriildiigii gibi £, ile E, arasinda AE_, ve E,
ile £, arasinda AE, gibi uzun mesafe diizeninin yoklugundan kaynaklanan lokalize

enerji seviyeleri vardir [11]. Bu seviyeler, maddenin yapisindaki kusurlardan

kaynaklanan band kuyruklarindan farkl olarak ele alinir.

N(E)

— Eg_ .

Ey Ee

m

Sekil 3.2.2.1 Davis-Mott Modelinde enerjiye karsin enerji seviye yogunlugu N(E) ve
mobilite u.
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Davis-Mott Modelinde de localize seviyeleri siirekli seviyelerden mobilite

esigi de denilen E, ve E, enerjileri ayirir. Bu enerjilerde mobilitenin en az 100 kez

degismesi s6z konusudur. Ustelik Davis-Mott’a gére yasak band aralifinin
ortalarinda dengeleyici enerji seviyeleri vardir. Bu seviyeler, amorf yari-iletkenlerde

a.c iletkenligi ve Fermi seviyesinin mihlanmasim agiklamak i¢in 6nerilmektedir.
3.3 ELEMENTEL YARI-ILETKENLER

Dogal halde, iginde 6nemli oranda kimyasal veya kristolografik kusurlar
iceren maddelere ‘elementel yari-iletkenler’ denir. Kimyasal bakimdan saf
germanyum (Ge), silisyum (Si), selenyum (Se) gibi elementler elementel yari-
iletkenlerdir. Bu sozii edilen elementler periyodik cetvelde ve Tablo 3.3.1°de
goriildiigi gibi bir grup olusturur. Tablo 3.3.1°e dikkatli bir gekilde bakildiginda sol
alt kisimdakilerin metal, sad tisttekilerin ise kat1 halde yalitkan oldugu gériiliir.

B (Z=5) C Z=6)
S (Z=14) P (Z=15) S (Z=16)
Ge (z=32) As (Z=33) Se (Z=34)
@) Sb Z=51) Te (Z=52) 1Z=53)

Tablo 3.3.1 Elementel yari-iletkenler.

Elementel yar-iletkenlerin enerji bandlarinin basitlegtirilmis yapis1 Sekil
3.3.1°de goriilmektedir. Enerji band yapis:1 sekildeki gibi olan bir yari-iletken madde
T=0K de yahtkan durumda olmasmna kargin, sicakhiin yiikselmesi (T>0K) ile
termik enerjileri soguran bir kisum elektronlarin, iletkenlik bandina (ib) gegmeleri
sonucunda iletken duruma gelir. E, dégerlik bandinin (db) en iist, E, ise iletkenlik
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bandinin (ib) en alt enerji diizeylerini, AE yasak band (yb) genisligini gosterir [3].
T =0 K de ‘degerlik veya valans bandi’ tamamen dolu, bundan AF kadar uzaktaki
‘iletkenlik bandy’ ise bostur. Bunun sonucu olarak da mutlak sifir sicakliinda
yalitkandirlar. Ancak oda sicakliginda termal olarak uyarilan bir miktar degerlik
elektronlan iletkenlik bandina ¢ikacaklardir. Kristale bir elektrik alan uygulanmasi
halinde, iletkenlik bandindaki bu elektronlarin alan dogrultusunda hareket etmeleri

sonucunda da, madde az da olsa iletken duruma gelecektir [3].
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Sekil 3.3.1 Yari-iletkenlerin enerji bantlarinin yapisi.

Yari-iletkenlerin ortak 6zelligi, degerlik ve iletkenlik bantlarini birbirinden
ayiran yasak enerji bantt araligiuin dar olusudur. Bizim burada materyal olarak
kullandigimiz germanyum elementi igin (7 =0K ) deki yasak enerji bant genisligi
AE ~0.66 eV 'tur. Sicaklik arttik¢a, elektronlar degerlik bandindan, iletim bandina

1s1sal olarak uyanliriar [3].
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3.4 YAPISISAL OZELLIKLER

Amorf Germanyum kisa mesafe diizeninde tetrahedral yapiya sahiptir. Sekil
3.4.1°de en yakin komsu uzaklig: degismemek kosulu ile germanyumun degisik iki
tetrahedral baglanisi goriilmektedir. Seklin ilk kisminda kristal yapiyt yani elmas
yapisini, ikinci kisimda ise diizgiin besken tipi baglanma goriilmektedirki, burada
baglarda 60° lik bir dénme s6z konusu olup en yakin komsu ve ikinci komsu
uzakliklar1 degismemis, fakat kristal yapr olan elmastaki altili halka yerine besli
halka olusmustur [6]. Bu besli halka hemen hemen diizlemsel olup baglar arasi agilar

tetrahedral yapidaki deger olan 109.5”ye ¢ok yakindir.

-

Sekil 3.4.1 Kristal germanyumdaki altili halka ve amorf yapida bulunabilecek
eskenar besken halka

Boylece besli bir halka olusturan germanyum atomlarina ¢zgii dalga
fonksiyonu ¢oziimleri yerellesmis durumlara karsilik gelecektir. Degisik boyutlu
halkalarin doguracag yerellesmis durumlar degisik enerji degerlerine gelisi giizel
dagilmistir [2]. Bu yiizden 6ngériilen amorf yap: modelinde halka istatistiklerinin de

g6z Oniine alinmas: gereken Slglitlerden biri sayilmalidir [6].
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3.5 YAPISAL MODELLER

Tetrahedral amorf meteryalleri ve onlarin eriyiklerinin yapisim modellemek
lizere gok cesitli goriisler 6ne siirtilmiistiir [12].

3.5.1 MIKROKRISTALIT MODEL

Mikrokristalit modeline gére amorf meteryaller 15-20 A boyutlarindaki
kristal obeklerinin bol kusurlu bir zar bolgesi ile birbirlerine baglanmalarindan
olugsmustur. Kristal &bekleri kimine gore elmas, kimine gore ‘wurizite’ yapida,
kimine gérede bu her iki yapinmin kangimi olan bir yapida oldugu varsayilmaktadir.
Bu modelde amorf meteryaller hidrojenle katkilandirildiginda yapisal bir rahatlama
sonucu mikrokristalitler olusmaktadir. Bu modelin olumsuz yénii ise Radyal Dagilim
Fonksiyonundaki {glincii tepenin amorf yapida gorilmemesi ve diger tepelerin

birinci tepeye gore daha genis olmasidir [6].
3.5.2 SUNGERSI YAPI (SWISS-CHEESE) MODELI

Siingersi yapr modeline gore amorf materyal homojen ve siirekli bir yapi
olup, icinde ortalama 20A araliklarla serpistirilmis en az 5A ¢apinda bosluklar
(voidler) oldugu varsayilmaktadir. Boylelikle, kristalin yogunluguna oranla amorf
yapida 6lgiilen % 5-30’luk azalma kolayca agiklanabilmektedir [6].

Atomlann diizenli bir yapiya sahip olmamasi, atomik bag uzunluk ve
agilaninin degisikliklere ugramasina neden olur. Ancak atomlarin elektronik yapisi bu
degisikliklerin gelisigiizel olmasim onler. Eger komsu atomlarin birbirine goére
geometrik konumu kuantum fiziginin kabul edebilecegi toleranslarda (atomik bag
uzunlugu ve agist yoniiniinden) bag yapilmasim olanaksiz kilarsa, istenen bag
olusamaz ve bu atomun bag sayisi eksik olacaktir. Buna kopuk bag denir.
Bosluklarin duvarlarinda bulunan kopuk baglar, bant aralifinda yerellesmis durum
olusturmaktadirlar. Bu kopuk baglarin sayis1 Elektron Spin Rezonans sinyalinden
elde edilen ¢iftlenmemis spin yogunluguna esittir. Kopuk baglarin sayisina oranla
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¢ok fazla hidrojenin amorf meteryalin aginda barinabilmesi, bu bosluklarla ve kopuk
bag sayisi ile agiklanabilmektedir [13].

3.5.3 GELiSiGUZEL AG MODELI

Ik olarak Polk [14] tarafindan énerilmis bu modele gore koordinasyon sayisi
4 degerinde, en yakin komsu uzakligy yada bag uzunlugu kristaldeki degerinde,
baglar arasi ac1 ideal tetrahedral aci olan 109°’den en fazla F20° sapabilecek
sekilde ve fazla sayida kopuk bag olmadan gergeklestirilebilmistir. Bu modelde ¢ok
miktarda begli halka bulundugunda, amorf III-V yari-iletkenlerini agiklayamamakla
birlikte tetrahedral bag yapili, elemental, kovalent yari-iletkenleri (germanyum)
olduk¢a iyi modellemektedir. Radyal Dagilim Fonksiyonundaki {iglincii tepenin
yoklugu ve ikinci tepenin daha genis olmas1 Polk modelindeki halka istatistifinden
ve baglar arasindaki agilardaki kiigiik degismelerden kaynaklanmaktadir.

Polk modeli daha sonra gelistirilerek daha biiyiik yapilar i¢in biyiitiilmiigtiir.
Buna gore 6nce her atom doért bag yapacak bicimde, bag uzunluklan degismeyecek
ve dihedral acilardaki degisme 20° *den biiyiik olmayacak bigimde atom koordinatlart
belirlenmekte, daha sonra bu koordinatlar bilgisayara verilerek bir Keating tipi

esneklik potansiyeli ile yerel minimuma rahatlatiimaktadir [6].

Gozden gegirilen moddeler kullamlarak elektronik 6zellikler hesaplandiginda,
bu ozelliklerin bir kismi tatminkar sekilde hesaplanabilmekle beraber hazirlanma

kosullarinin etkisi kolaylikla modellere konulamamaktadir [6].
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BOLUM 4

MONTE CARLO SIMULASYONU

Monte Carlo teknigi ¢ok biiyiik say1 setlerinin rasgele dérneklenmesi temeline
dayali1 bir yontemdir. Bu yontemde kullanmlan ‘Monte Carlo’ entegrasyonunun
prensibi ele alinan fonksiyonu, noktalarin gelisigiizel bir 6rneklenmesinde

degerlendirip, bu gelisigiizel 6rneklemeye dayanarak integrali tahmin etmektir.

4.1 MONTE CARLO METODU

Monte Carlo metodu herhangi bir sorunu ¢6zmek igin gelisigiizel sayilar
kullanan bir tekniktir. Monte Carlo metodu olarak bilinen sayisal metodlar
istatistiksel benzetme metodlan olarakta bilinir [15]. Monte Carlo metodu asirlardir
bilinmesine ve kullamilmasina kargin, son on yildan bu yana gelistirilerek, ¢ok daha
kompleks problemlere ve uygulamalara yeterli yaklasiklikta ¢oziimler tretebilecek
diizeye getirilmistir. Monte Carlo ismi, Monoco’nun bagkentinin bir kumar merkezi
olmasindan ve bu sans oyunlarimin sayilarin istatistiksel dagiliminin benzetiminden

dolayidir.

Bugiin Monte Carlo metodu, diinya atmosferindeki radyasyon gegisi gibi
kompleks fiziksel simirlarin ve yiiksek enerji fizigi deneylerindeki gizemli alt niikleer
isleyislerin simiilasyonunda veya sans oyunlarmin simiilasyonu gibi eglendirmeye
kadar varan birgok degisik alanlarda stirekli olarak kullanilmaktadir.

Istatistiksel simiilasyon metodlari, bazi matematiksel ve fiziksel sistemleri
tarif eden genel veya kismi diferansiyel denklemlere uygulanan sayisal mantik
metodlan olarak tarif edilir. Monte Carlo metodunun bir ¢ok uygulamasinda, fiziksel
isleyis dogrudan simiile edilebilir ve sistemin hareketini ifade eden diferansiyel
denklemleri yazmaya ihtiya¢ duyulmaz. Yalnizca gerekli olan sistemi tarif eden
olasilik yogunlugu fonksiyonunun bilinmesidir. $ekil 4.1.1, Monte Carlo metodunun
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bir fiziksel sisteme uygulandifi istatistiksel simiilasyonu sematik olarak

gostermektedir.

= = -
Giines astgele Say1 Ureteci |0 1]
Sistemi ifade eden
£x) olasihk yogunluk
> fonksiyonu
Simiilasyonun ! x
Senucu
Radyasyon, Giines,Riizgar,.
etkisi
Sistem Simiilasyon

Sekil 4.1.1 Fiziksel Sistemdeki Monte Carlo Metodu.

Bir fiziksel sistemin gelisiminin olasilik yogunluklan ile tarif edilebilecegi
distiniiliirse, Monte Carlo simiilasyonun isleyisi bunlardan Ornekleme yoluyla
¢ozlime ulagmaktir. Problem {izerine biitiin olarak dagitilan rastgele sayilan iiretmek
icin, hizhi ve etkili bir yontem gerekmektedir. Bu rastgele orneklemelerin ve
kararlann sonuglan istenen problemin sonucunu iiretmek i¢in uygun bir yontem ve
kararhlikta arttinlarak birbirleriyle iliskilendirilmelidir [16]. Monte Carlo metodunun
Onemli karakteristigi, fiziksel problemin bir ¢6ziimiine ulagsmak igin rastgele
ornekleme teknigini de kullanmasidir. Diger yandan uygun bir sayisal ¢6ziimiin elde
edilmesi fiziksel sistemin bilinmeyen durumlan igin diferansiyel denklemlerin

¢6zlimiiniin yapilarak sistemin matematiksel modeli ile baslar.

Monte Carlo metodu rastgele veya stokastik islemleri simiile ederken bu
durum gergekte simrhdir. Ciinkii birgok Monte Carlo uygulamasi lineer denklemler
sisteminin tersi veya sinirl1 bir integralin sonucu gibi stokastik igerik goriiniimiine

sahip degildir. Tablo 4.1.1, Monte Carlo metodunun kullanildig1 istatistiksel
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simiilasyon tekniklerinin degisik uygulama alanlannm  bazilarm gostermektedir.
Goriildigii gibi uygulamalarin genisligi évrensel yapilanmamn: simiilasyonundan,
lineer denklem sistemlerinin ¢éziimiine kadar genis bir alam. olusturur. [15].

Niikleer reaktor dizayni

Radyasyonla kanser tedavisi

Trafik akigi

Yildizlarin gelisimi

Ekonometri

Borsa tahminleri

Petrol aramalari

VLSI dizayni, ve digerieri.

Tablo 4.1.1 Monte Carlo Metodunun Baz: Uygulama Alanlari.
4.2 RASTGELE-SAYI URETECI

Monte Carlo metodunda kullanilan rastgele sayilarin siralanmasi torbadan
numara ¢ekme veya zar atma gibi bazi rastgele islemlerle iiretilebilir. Pratikte Monte
Carlo hesaplamas: igin bilgisayar kullandifimiz zaman genellikle rastgele sayilarin
{iretilmesini bilgisayara yaptirinz. lyi tamimlanmig bir aritmetik prosediire gore
iiretilen sayilarin gercek rastgele gibi digliniilemiyecegi acgiktir. Bu nedenle

bilgisayarn iirettigi bu sayilar rastgelemsi (pseudorandom) olarak isimlendirebiliriz.

Bir ¢cok metodla rastgele sayilarin bir siralamasi elde etmek miimkiindiir.
Siralamadaki herbir numara kendisinden sonra gelecek numaray: bulmak igin bazi
aritmetik prosediirler kullanir. Béylelikle biitiin siralama ilk numaray1 vermekle tayin

edilir. Bilgisayar iizerindeki rastgele sayilari iireten aritmetik prosediiriin, bazi
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numaralardan sonra kendini tekrar eden bir siralama da olugturabilir. En yaygin
aritmetik iglemlerden biri olan ve bu ¢alimada da kullanilan ydntem s6yledir:

Xo=C mod(Xp-1, N),

Burada tekrarlanma periyodunun miimkiin oldugu kadar biiyiik olmas: tercih edilir..
Periyodu artiran kosullar ise, (i) N degerinin bilytik olmasi (kullandigimiz 32 bitlik
makinaya bagh olarak maksimum deger olan 2321 secildi), (ii) baslangig degerinin
biiyiikge ve tek sayr olmasi (periyodu iki kati artirmaktadir, xo=123457 degeri.
kullanildy), (iii) C=8m=+3, m=pozitif tamsay1 olmasidir (C=16803 degeri kullanilds).

43 AMORF GERMANYUMUN BUYUTULMESININ BILGISAYAR
MODELLENMESI

Amorf maddelerin yapisal 6zelliklerini anlamak i¢in gelistirilen birgok model
vardir. Bunlardan bazilan, atomlar aras1 potansiyelleri Monte Carlo veya Molekiiler
Dinamik metodlartyla beraberce kullamirken, bazilann enerji minimizasyonu
tekniklerini kullanir. Bazi modeller ise kisa mesafe diizeninin belirli 6zelliklerine
dayandinlmistir [17]. Kolaylik agisindan bu yaklagimlar1 yapisal ve potansiyel
modeller olmak iizere iki ayn grupta diistinmek miimkiindiir.

Bu caligmada, germanyum atomlarmmn amorf yapry1 olusturmak igin teker
teker bir taban kristal yiizeye yerlestirilmesini simiile eden ve Monte Carlo metodunu
kullanan bir bilgisayar modellemesi olusturuldu. Buna bagl olarak biyiiyen film
atomlarmin olusturdugu kiimeler istatistiksel analiz yapilabilecek kadar biyik
oldugunda radyal dagilim fonksiyonlar1 hesaplandi.

Monte Carlo Simiilasyonu, termal dengedeki bir atomik sistemin en olasi
konfigiirasyonunu elde etmek igin diizenlenmis rastgele say1 setlerini kullanan bir
metoddur. Bu denge kosullar1 [18] herbir basamakta saglanarak atomlarin rastgele
hareket ettirilmeleriyle elde edilmigtir [6]. Biiyitmenin modellenmesinde

kullandigimiz Monte Carlo metodunun uygulanmasi sonucu elde edilen yapidaki
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atomlarin konumlarimn kesinligi yada inandiricilif1 atomlarin hareket etme (Monte
Carlo adim) sayilarina baglidir. Taban ylizeyine yeni bir atom yerlegtirilmedeﬁ
bagka bir atom gonderilmemelidir. Buna bagli olarak kullanilan Monte Carlo
Simiilasyon modelinde, biiyliyen kristal yilizeye tutunmus atomlarm ve bunlara
baglanan yeni gelen atomlarin denge konumlarina ulagincaya kadarki hareket ettirme
say1s1, biiyliyen filmin yapisimin olugturulmasinda oldukga etkili bir degisken olarak
kullanilmagtir.

Amorf filmin biiytid{igii taban kristalinin atomlar1 ve bu atomlar arasindaki
bag iliskileri ile ilgili bilgiler bir veri tabaninda bulunmaktadir. Biiylime modeli
yapilirken baslangigta, bir dizi taban (alttas) atomunun koordinatlar: veri tabanindan
alinir, ardindan yeni bir atom rastgele secilen bir noktaya yaklastinlir. Atomun
oturabilecedi koordinatlar, ¢evresindeki diger atomalarin potansiyellerinin etkisi ilé
belirlenmektedir. Dolayis: ile atomun yiizey iizerindeki denge konumuna yaklagana
kadar yaptign Monte Carlo adim, bulundugu nokta civarindaki potansiyellerce
yonlendirilir. Bu sekilde arka arkaya yiizeyle ve birbirleri ile bag yapan atomlar filmi
olustururlar.

Yapilan simiilasyon iglemlerinin siras1 agagidaki gibi dzetlenebilir:

1. Taban kristalinin yiizey tipine karar verilir. Bunlar 108 atomdan olugan 3
katmanli (100) ve (111) yiizeyli tabanlarla (alttaslarla), 96 atomdan olusan 2
katmanl (110) yiizeyli taban olup, yandan, 6nden ve yukandan goriintisleri Sekil

4.3.1°de verilmistir.
2. Yeni bir atomun x ve y koordinatlari rastgele segilir.
3. Bu atomun merkezinde bulundugu ve bag uzunlugundan daha biiyiik¢e yarigapl

bir silindirin i¢inde bulunabilecek, yiizeydeki veya diger atomlarin en yukarida

olant bulunur. Yeni atomun z-koordinati buna bag yapacak sekilde segilir.
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4, Segilen atomun bulundugu noktadaki kristalin yarattifn potansiyel dolayisiyla
atoma etki eden toplam kuvvet hesaplamr. (Esitlik 5.3.1)

5. Herbir yonde hareket miktari, net kuvvetin bileskesi ile segilen rastgele sayiya
bagli olarak hesaplanir. (Esitlik 4.3.1)

6. Segilen atom yeni konumuna gére aym gekilde defalarca (Monte Carlo adimi

sayis1) hareket ettirilerek denge durumuna yaklagsmasi saglanir.

7. Filmde daha 6nce bag yapmus ‘eski’ atomlardan biri rastgele secilir. 4, 5 ve 6 1nct
adimdaki iglemler yapilir.

8. Adim 7, varolan film atomlar1 sayisimin Monte Carlo adimi sayisi ile ¢arpimi
kadar tekrar edilir.

9. Adim 1’e doniilerek yeni bir atom segilir.

Bu ¢alismada taban kristalleri iizerine 108 atomdan olusan 3 katmanli (100)
ve (111) yiizeyli tabanlarla (alttaslarla), 96 atomdan olusan 2 katmanl: (110) yiizeyli
boélgeler {izerine, her deney i¢in aym olmak tiizere 300 atom biriktirildi. Taban
atomlar1 donmus kabul edildi, taban atomlarin radyal dagilim fonksiyonlan referans
olarak ¢izilerek biiyliyen germanyumun radyal daglim fonksiyonulart taban
atomlarindan bagumsiz olarak aym grafik {izerine ¢izildi. Dolayist ile taban atomlari
bu ¢aligmalarda sadece yiizey simetrisini dikte ettirmis oldu. Ayrica x ve y yonlerinde
periyodik siur kosullan kullanilarak, sonlu kiigik bir 6rnek yerine, siiperhiicre
anlayis1 iginde sonsuz bir yap1 biiyiitiilmiig oldu. Periyodik sinir kosullan1 radyal
dagilim fonksiyonu hesaplarina da katildi.



Sekil 4.3.1 Kiristal Germanyumun (100), (110) ve (111) simetri ylizeyleri tizerindeki
tomlarin pozisy
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Biiylime simiilasyonunun 5’inci basamakta anlatilan, rastgele sayiya bagh
olarak herbir yonde hareket ettirme miktar1 icin segilen i’inci atomun yeni konum
vektorii agagidaki gibi olsun:

11
1l

1|
+
S

Yerdegistirme vektorii 8 *mn o ’iincii bileseni asagidaki formiille ifade edilir [6]:

2k, T
5, =—-2 ln[l+(x—-l)R:| “4.3.1)
E, X x
Burada,
S - 7! ve A eF,
2k,T
olup, F,, /’inci atoma etkiyen kuvvetin v'lincii bileseni, kg Boltzman sabiti, T,

Kelvin cinsinden sicaklik, R, 0 ile 1 arasinda {iretilen rastgele sayilar, ve £ ise Monte
Carlo adiminin miktaridir. 7’inci atomun segilen herhangi bir yonde ilerleyebilecegi

maksimum mesafeyi verir.

Esitlik (4.3.1)’den de kolayca goériilebilecegi gibi yerdegistirme vektori

Jd, 'niin degeri, R=1 i¢in —€ sonucunu, R=0 degeri igin ise +& sonucunu verecektir.

Diger taraftan R’nin rastgele degerleri igin

6,[s¢

olup, #’inci atom, segilen herhangi bir yonde en fazlae kadar ilerleyebilecektir.
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Sekil 4.3.2 Taban kristal yﬁzeyé eklenen atom sayisinin 8 oldugunda taban yiizeye

yerlestirilen atomlarin hareketleri.
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Dolayisiyla o, ;

s, =-£ mfe! +(e171-e771)R] @32)

lims, =(1-2R)e
7—0

Bu durumda, yani yiiksek sicakliklarda veya zayif kuvvetler altinda i’inci atomun
hareketi rastgeledir. Diger limitte:

lim §, =*¢

7>

olmas1 durumunda, yani diigiik sicakliklarda veya biiyiik kuvvetlerde ise hareket, net
kuvvet y6niindedir ve maksimum yerdegistirme olan €’a yaklasir.

6, 'niin, olasilik yogunluk foksiyonu [—€, € ] araliginda exponansiyel olarak
tammlanmistir, segilen kiiglik ¢ degeri i¢in F, kuvveti & uzakhg: icinde

farkedilebilir bir sekilde degismeyecektir. £’dan kiigilkk mesafeler igin iki atomun

_a¢
konumlan arasindaki karsilikli gegis olasiliklari e ¥ dir. Burada A¢ iki konum

arasindaki gegisten kaynaklanan enerjideki degismedir. Béylece bu gegis olasiliklan
detayli denge sartlarim saglar. Biitiin bunlar egitlik (4.3.4)’te agik¢a ifade edilmistir.

0 =-¢ (4.3.3)
Inx

Bu denklemin R, i¢in ¢dziimii;
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148/ 5
1 B ) 2
R; = e ¢ ——|= 434
d ( 1)( x] x? -1 (434
x —
x
F'oF + & hareketi i¢in gegis olasihgy,
in Prne AS
ARy =—7—2s ¢ @ L. (4.3.5)
x° -1 £
Diger taraftan 7' — 7, - 5 hareketi igin gecis olasiligy,
In +2ny AS
AR =—-2—2 ¢ ; (4.3.6)
x° -1 g
bigiminde verilir. Boylece iki konum aras: gegis olasiliklarinin orani,
F, o, Ag
AR - _iVadU it A
8 g kT g T 4.3.7)

AR ;

Ag

Yukandaki siire¢ segilen bir say1 kadar enerjileri e ko7

dagilimina uygun
atom gruplar olusturmak igin tekrarlanir. Kullanilan bu Monte Carlo ydntemi klasik
Metropolis tekniginden 6nemli olglide farklilik gostermektedir. Metropolis
tekniginde pozisyon rastgele degistirildiginde sistemin enerjisi azalmigsa yeni

_ A8
pozisyon 1/1 olasilikla kabul edilir, eger enerji artmigsa olasilik e “*” fonksiyonu ile

hesaplanir. Dolayisi ile kullandigimiz yéntem [6], hem daha simetriktir, hem de bir
sonraki alacafi pozisyonu sadece rastgele degil, kuvvetlerin de etkisini katarak

Onermektedir.

Sekil 4.3.3 taban kristal ylizeye eklenen atom sayisimnin 3 ve 9 olmasi

durumunda ki olugan konfigurasyonu gostermektedir.
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Sekil 4.3.3 Taban kristal yiizeye eklenen atom sayisinin 3 ve 9 oldugunda atomlarin

taban ylizeyle yaptiklan baglar.
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Sekil 4.3.4 Biiyiitmeye bagladiktan sonra, taban kristal ylizeye eklenen atom
sayisinin 90 oldugu andaki bu atomlarin taban yiizeyle yaptif1 baglarla olugan
konfigiirasyon.

Atomlar genellikle digiik enerjili, dolayis1 ile daha kararli yap1 olugturma
egilimi gésterirler. Mutlak sifir sicakliinda atomlar durgun haldedir, kinetik
enerjileri sifir ve potansiyel enerjileri minimumdur. Isil enerji verilerek sicaklik
artinlirsa atomlar denge konumlarn civarinda titregmeye baglarlar, dolayisiyla atomlar
aras1 uzaklik degiseceginden tabanin potansiyel fonksiyonu da degisecektir. Buna
bagh olarak, kullanilan Monte Carlo Simiilasyon modelinde, taban sicakhfida
yapinin olugmasinda Snemli etkisi olan bir degisken olarak kullanilmigtir.
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BOLUM 5

ATOMLAR ARASI POTANSIYELLER

Amorf germanyumun ince film bigiminde biiyiitiilmesi sirasinda, filmi
olusturan atom ve molekiillerin biiylime ylizeyi ve birbirleriyle yaptiklar1 baglar,
yaplya uygun secilen potansiyellere bagh olarak degismektedir. Bunun sonucu olarak
biiylitmede kullanilan potansiyel fonksiyonlarinin 6nemi biiyiiktiir. Bu potansiyel
fonksiyonlarindan bazilar1 agagida tammlanmugtir.

5.1 LENNARD-JONES POTANSIYELI

N atomlu bir sistemin toplam potansiyel enerjisinin en genellestirilmis hali;

X1 w_ A L
¢=ZU,(ri)+5§:U2(r,.,rj)+§ S U, F o7, F )+ e (5.1.1)
i=1 N “ijk
i f i fek

bigimindedir. Burada 7, i’inci atomun konum vektoriinti gosterir. U, fonksiyonu tek

cisim etkilesmelerini verir ve genellikle sistemin etkisi altinda oldugu yiizey etkileri

ve dis kuvvetleri tarif eder. U, (F, ,F/) , Uy (F, 7 ,F,() , ... fonksiyonlar sirasiyla iki ve
iic cisim etkilesimleri tarif eder. Bizim kullandigimiz bu modelde iki ve {i¢ cisim
etkilesimlerini ele aldik ve toplam potansiyel enerji i¢in yazdigimiz fonksiyondaki
daha yiiksek terimleri ihmal ettik.

Matematiksel olarak iki cisim etkilesmesini en basit ve genel bir bi¢imde,

Mie tipi [19] bir potansiyel ile ifade edebiliriz:

Uz(i;,’-;j)=Eo L (r_()] - i [r_ﬁj m=n (512)
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Burada |F,.j| =|i‘} —F,|; P’inci atomdan j’inci atoma giden yer vektoriinii

gosterir. Denklem 5.1.2°deki ikinci terim kisa mesafelerde potansiyele fazla etkili
olacak bir katkida bulunmaz iken, ilk terim daha baskin olacak ve kisa mesafede
uzaklastine: etki saglayacaktir. Iki cisim potansiyeline en bilinen 6rnek, Mie

potansiyelinin m=12 ve n=6 degerlerine karsilik gelen Lennard-Jones potansiyelidir:
12 6
U, (7.7 )=4E, ("—°J —[5’—] (5.13)

Ancak burada, ro parametresi 2" ¢ ~1.122462 ile Slgeklenmistir. Sekil 5.1.1°de
Lennard-Jones potansiyeli goriilmektedir.

U_2/E

1.5
1+t Lennard-Jones Potansiyeli -
0.5 ]
| (o) . weea. W=
//,_
/'/
0.5 | o
-1t ~
-1.5 :
0.5 1 1.5 2 2.5
r/r_O

Sekil 5.1.1 Lennard-Jones potansiyeli.

Lennard-Jones potansiyeli igin enerji parametresini E, =2.817eV, ve iki

cisim yap: parametresini de 7, =2.2951A alinz. Bu parametreler, Pearson, v.d.
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tarafindan kat1 silisyum bulk ve silisyum atom 6bekleri i¢in deneysel verilerle uyum
icinde bulunmugtur [19].

5.2 AXILORD-TELLER POTANSIYELI

Silisyum ve germanyum gibi kovalent materyaller i¢in iki cisim etkilesmesini
iceren potansiyel ifadesi tek basina yeterli degildir. Bu durum sadece kristal degil
amorf yapida da bulundugu bilinen tetrahedral yapiy1 elde etmekte dnemli bir rol
oynayan i cisim etkilesmelerini gerektirmektedir [20]. Axilrod-Teller potansiyeli en
genel sekilde ifade edilirse:

D=0, + 0,
(5.2.1)

®=ZU2(’-';”-:J')+ ZU3(F;’FJ’E‘)

i=<j i< J=<k

bigiminde olacaktir. Burada iki cisim elkilesmesi i¢in gerekli olan terimin agik

12 6
U,,7 )= E{[:i] —2[:—"} } (5.2.2)
y y

ile verilir. Bu ise Esitlik (5.1.1) ile verilen Mie potansiyelinin m=12 ve n=6

ifadesi,

durumuna karsilik gelir. Ancak, »' = r / 2" koordinat doniisiimii yapimus hali ile,

Usr(r')=U_s(r), Lennard-Jones potansiyelinden farki yoktur.

Ug cisim etkilesmesini igeren potansiyel Pearson [19] tarafindan verildigi gibi
Axilrod-Teller’in 6nerdigi ii¢ kat, iki kutuplu bir potansiyel etkiiesimi, denklem
(5.2.3)’deki gibidir [19].

1+3cosd, cosf, cosb,

U,.7.7)=2 Y (5.2.3)
iy k" ki
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Burada ii¢ cisim etkilesmesinin yogunluk parametresi silisyum i¢in Z=3484.0
ev A dur. FysFysPys 1, j, k ile adlandinlmig ve atomlar tarafindan olusturulmus

ticgenin kenarlandir. §,,6,,6, ise bu kenarlar arasinda kalan agilann gsterir.
Yukanidaki ii¢ cisim potansiyeli basit bir analitik forma sahiptir.

5.3 STILLINGER-WEBER POTANSIYELI

Stillinger-Weber potansiyeli germanyum i¢in atomlar arasi iki cisim ve iig
cisim potansiyellerinin bir kombinasyonudur. iki cisim potansiyeli iki atom
arasindaki kimyasal baglarin olusumunu tamimlarken, li¢ cisim potansiyeli aym tipte
iki atomun olugturdugu iki bag arasindaki ag¢inin yapisiyla ilgilidir.

Germanyumun ve silisyum’un yapisal benzerliklerinden dolayr germanyum
atomlarn arasindaki karsilikli etkilesmelerin silisyumunkine benzer oldugunu

beklemek miimkiindiir [21].

Stillinger-Weber tipi potansiyelin en genel bigimi asagidaki gibi verilir:

FF R )= i Py Tw T
Q(rl’rjvrk)_E0;f2[0]+Eoz,/;[O_, o ,O'J (531)

gk

Burada iki cisim etkilegmeleri asagidaki forma sahiptir:
fo(r)= (5.3.3)

*dir. Kristalin baglanma

Burada7, ile tammlanan vektérel nicelik ]i‘}jl =‘F,. -7

(cohessive) enerjisinde minimuma ulasan f,’nin -1 degerini almas1 i¢in &

parametresi uygun bi¢imde segilir.
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Diger taraftan ii¢ cisim etkilegmerinin agik fom.lu ise agagidaki gibidir:
£ )= bl 10 )+ Bl r 0, )+ Blrg o7y, 64) (5.3.5)

bi¢iminde yazildiginda herbir terim

h(r 7y,

iy

2
ﬂk)=ler (ry=a) - (ry-a) (cosﬁﬂk +§) R A>0 (5.3.6)

ifadesi ile tammlanir. Burada, @, , i atomunun j ve k atomlar ile yapmig oldugu

baglar arasindaki agidir. Ug cisim etkilegsmesindeki son ¢arpan cos8’y1 —1/3 degerine

yani tetrahedral ag1 8 =109.5° degerini almasina zorlayacaktir. Stillinger-Weber tipi
potansiyelde a parametresi, birinci en yakin komsu ile ikinci en yakin komsu atomlar
arasindaki mesafede kesilsin diye segilir. Sekil 5.3.1’de Stillinger-Weber

potansiyelinde iki cisim etkilesmesinin atomlar arasi uzaklikla nasil degistigi

gosterilmektedir.

1.5

1 A Stillinger-Weber —
0.5

(r)
o

{2

-0.5

-1.5

06 08 1 12 14 16 18 2
r
Sekil 5.3.1 Stillinger-Weber potansiyeli.

an
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g,0,A,4,B,p,q,7,0,b ,a, Stillinger-Weber potansiyelinin parametreleridir.
Bu potansiyel parametrelerinin degerleri, Ding ve Andersen’nin germanyum igin
yaptifi Molekiiler Dinamik ¢aligmasindan almmustir [22]. Bu parametrelerin
degerleri Talalo 5.3.1°de gosterilmektedir.

Germanyum
Parametreler Referans [22]

A 7.049556277
B 0.6022245584

g€V) 1.9300

o (A) 2.1810

vl 31.0
a 1.80
p 4
q 0
4 1.20

Tablo 5.3.1 Stillinger-Weber potansiyelinin germanyum i¢in parametreleri.

Germanyumun ii¢ fazim1 da iyi bir sekilde tammlayacak potansiyel
parametrelerinin bulunamadig: bildirilen galismada elde edilen bu parametrelerin,
kristal ve amorf germanyum igin iyi sonug¢ verdigi gorilmiistir. Ding ve
Andersen’un parametreleri bu ¢alimada aynen kullamlmakla birlikte, iki nemli
konuda farkli yaklagilmistir. Bunlardan birisi yéntem farki olup, Molekiiler Dinamik
simiilasyonu yerine Monte Carlo simiilasyonu yapilmasidir. ikincisi ise amorf

germanyum biiyiitme kosullarinin segimindedir: Ding ve Andersen kiip seklinde bir
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kristal 8rnegi ile baglayip, atomlar1 deney kosullarina uygun sicaklik ve benzeri
degerlerde titresmeye birakarak amorf yapi elde etmiglerdir. Diger taraftan bu
calismada ise, gercek amorf yap1 biiyiitme deneylerinde oldugu gibi, soguk bir tabana
(alttaga) buhardan biriktirme yolu ile amorf yapiya ulasmak amaglanmstir.

Germanyum i¢in kullanilan iki cisim potansiyel parametreleri, enerji ve
uzunluk 6lcekleri diginda, silisyum i¢in kullamilan Stillinger-Weber potansiyelinin
parametreleriyle aymdir. Ug cisim etkilesmesinin indirgenmis gerilimi A ile
gosterilir [23]. Germanyum igin kullamlan bu model parametre silisyum igin
kullanilan Stillinger-Weber parametre degerinden daha biiytiktiir.
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BOLUM 6

HESAPLAMALAR VE SONUCLARIN TARTISILMASI

Bu caligmada sirasiyla ince filmin biytidiigii taban kristalin yénlenmesi,
biiyitiilen ince filmdeki atomlan hareket ettirme sayilar, biiylime yiizeyinin sicakligi
ve Monte Carlo adimi bilylimeyi etkileyen degiskenler olarak ele alindi. Aym
zamanda ince filmin biiyiitiilmesi sirasinda, filmi olusturan atom ve molekiillerin
biiytime yiizeyi ve birbirleriyle yaptiklar1 baglar, kullanilan potansiyel fonksiyonuna
da bagh oldugundan, segilen o6zel potansiyel fonksiyonu ile bilgisayar ortaminda
biiytitme iglemi yapildi.

Taban kristal germanyum atomlarimin (100), (110) ve (111) diizlemleri
lizerinde biiyiitme islemi yapilmigtir. Biylitiilen kristal yiizeye yerlesmis atomlarin
ve yeni gelen atomlarin denge konumlarina ulasincaya kadarki hareket ettirme
sayilar1 (Monte Carlo adim sayis1) 10, 50, 100, 1000 ve 5000 adim olarak segilerek
biiytiyen filmin yapisimin olusturulmasinda degisken olarak kullamilmistir. Biiyiime
esnasinda sicaklik parametresi i¢in 100K, 300K, 600K, 900K ve 1300K alindi.
Monte Carlo adimu olarak 0.05, 0.10, 0.15 ve 0.20 A degerleri igin biiyiitme yapildi.

Programa eklenen periyodik sinir sartlan kullanilarak biiytitilen herbir ince
film i¢in radyal dagilim fonksiyonlar1 degisik parametre kombinasyonlar1 i¢in

¢izdirildi.

Sekil 6.1.1°de taban yiizeyi 3 tabakadan olugan ve 108 atomdan olusan kristal
germanyumun (100) diizlemi iizerine Stillinger-Weber tipi potansiyel kullamlarak
300 atomdan olusan bir amorf yapt biiyiitiildii. Biiyiitme esnasinda sicaklik
parametresini 300K, Monte Carlo adim sayis1 100 ve Monte Carlo adum 0.1 A
olarak se¢ildi. Bu parametrelere uygun olarak biiyiitiilen ince filmin radyal dagilim
fonksiyonu ¢izildi (Sekil 6.1.2). Ana pikler, yani ilk ti¢ pik, 2.35 A, 3.9 A, 6.1 A



degerlerinde olugdu. Elmas yapiya sahip germanyum i¢in bu degerler 2.35 A, 4.0 A,
4.7 A ve 6.1 A’dur. Amorf germanyum i¢in elde edilen deneysel [22] RDF
egrisinden de goriildiigti gibi, kristal igin 3.ncti komsuya karsilik gelen pik amorfta
kaybolmustur. Biiytitillen amorf yapida da bu pik yoktur. Diger pikler de pozisyon
itibar ile dogru yerlerde gikmislardir. Ornegin, birinci maksimumun, kristal ve amorf
germanyumda aym noktada oldugu gériiliir. Birinci maksimum en yakin komgu
uzakligim verdiginden, birinci koordinasyon sayisinin, kristal germanyumda oldugu
gibi amorf germanyum igin de 4 oldugu ve en yakin komsu atomlarinin, kristal
germanyumda oldugu gibi ~4.0A ebatht bir tetrahedron olusturdugu gériiliir. Pik
yiiksekliklerinin ¢ok az bir farklilik gosterdigi, fakat temelde radyal dagihm
fonksiyonlarinin ayni oldugu goriilmiistiir. Eger 300 atom yerine daha biiyiik sayida
atom biriktirerek simiilasyon yapilirsa, RDF egrisinin uzaktaki degerlerinin
yiikselmesi ve deneysel egriye yaklagsmasi dogal olarak beklenir.

Ince filmin biiyiitiilmesi sirasinda aragtirilan parametrelerden birisi atomlarin
yerlestigi taban kristalin yonlenmesinin biiyliimeye etkisinin nasil olacag: idi. Bunun
icin, Stillinger-Weber tipi potansiyel kullanarak, sicaklik parametresi 300K’de,
Monte Carlo adim sayis1 100, Monte Carlo adim 0.1A degeri alinarak taban kristal
y6nlenmelerinin (100), (110), (111) tiplerinin herbirine 300 atom eklendi. Bu
parametrelere uygun olarak biiyiitlilen ince filmlerin radyal dagilim fonksiyonu,
karsilastirma yapilabilmesi bakimindan her bir taban kristal yénlenmesi i¢in ¢izildi
(Sekil 6.1.3). Detayda ufak tefek farkliliklar olmasina karsin, 300 atomluk bir
Ornekte taban (alttas) ylizeyinden uzaklasilmasi nedeni ile, taban (alttas) yiizey
y6nlenmesinin etkisi hemen hemen kalmamakta ve bu da, Sekil 6.1.3’teki RDF
karsilastirmasinda fazlaca bir fark goriilmemesine yansimaktadir. Ancak, ylizey
tipinin ilk tek-katmanin olusumunda degisik sonuglar dogurmasi beklenir ve

bilinmektedir.

Ince filmin biiyiitiilmesi sirasinda aragtirilan parametrelerden bir digeri ise
kristal yiizeye yerlesmis atomlarin ve yeni gelen atomlarin denge konumlarina
ulagincaya kadarki hareket ettirme sayisimn, yani Monte Carlo adim sayisinin
biiylimeyi nasil etkiledigi bulmak idi. Bu da biiylime hizina karsilik gelir. Biiylitme
esnasinda Monte Carlo adim sayilar, genelde, 10, 50 ve 100 olarak alindi. Bu
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parametrelere uygun olarak biiyiiytiilen ince filmlerin radyal dagilim fonksiyonlari
her bir adim sayisi igin ¢izildi, ve aralarindaki farki géstermek icin ilgili radyal
dagilim fonksiyonlan benzer iki grafikte, Sekil 6.1.4 ve Sekil 6.1.5°de gosterildi.
Hizh biiyiitmede ikinci pikin yanldig: ve kiiciik degerlere kaydig: gériilmiigtiir.

Ikinci pikin daha dar olmasinin sebebi, amorf yapidaki, zellikle yiizeyde
olusabilecek beklerin sonlu biiyiikliikkte olmasindandir. Obekleri olusturan atomlar
daha az komsuluklara sahip olduklarindan, gézlenen piklere katkilar1 daha azdir.

Pik konumlarinin ve pik yiiksekliklerinin birbirinden farklihiklar géstermesi
tabana ilk yerlestirme esnasinda yerlesecek atomun dogru yere oturmasina yani
hareket ettirme sayisina bagh oldugu gériilmiistiir.

Ince filmin biiyiitiilmesi sirasinda, sicaklik parametreleri 100K, 300K, 600K,
900K ve taban kristal germanyumun (100), (110), (111) yénlenmeleri i¢in biiyiitme
islemi yapildi. Biiylitme esnasinda diger parametreler ise, potansiyel olarak
Stillinger-Weber kullamldi, Monte Carlo adim sayis1 100 ve Monte Carlo adim1 0.1A
degerlerinde sabit tutuldu. Sekil 6.1.6’da (100), Sekil 6.1.7°de (110) ve Sekil 6.1.8°de
(111) taban kristal yonlenmeleri igin verilen sicaklik degerlerinde biyiitiilen filmin
radyal dagilim fonksiyonlan goriilmektedir.

Pik konumlarinin ve pik yiiksekliklerinin ¢ok az bir farkhilik gosterdigi, fakat
temelde radyal dagilm fonksiyonlarnin ayni oldugu gérilmiistiir. Kullandigimiz
sicaklik degerlerinden elde ettiimiz sonuglara gére igerisinde bosluklarin ve kopuk
baglarin bulundugu mikrokristal model tahminleriyle uyum igindedir. Ugtincti pikin
olusumu kristal 6zelliklerin baskn bir rol oynadiginin bir géstergesidir.

Ince filmin biiyiitiilmesinde inceledigimiz parametrelerden sonuncusu Monte
Carlo adimidir. Bunun igin, kristal germanyum (100) tabamunin {izerine Stillinger-
Weber tipi potansiyel kullanarak 300 atom eklendi. Sicaklik parametresi 100K,
Monte Carlo adim sayis1 5000 i¢in biiyiitme iglemi yapildi. Monte Carlo adiminin
0.1A ve 0.2A degerlerine uygun olarak biiyiitillen ince filmin radyal dagilim
fonksiyonu her bir Monte Carlo adimui i¢in ¢izildi. Sekil 6.1.9’a bakildiginda olusan
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piklerin daha keskin ve ikinci komsu pikin daha dar oldugu gériildii. Ikinci pikin dar
olmasmin sebebi olarak olusan obeklerin sonlu biiyiiklitkte olmasidir. Obeklerin
yiizeyde olusturduklar1 atomlar daha az komsuluklara sahip olduklarindan gézlenen
piklere fazla bir katkisi olmaz. Biiyiitiilen yapida altigenler olusmasina ragmen,
meydana gelen dimer’ler nedeniyle monolayer olusamamakta ve dolayisiyla da yap:
yiikselerek aralarda bosluklar birakmaktadir. Bu da yapmin olusumunu olumsuz
yonde etkilemektedir.

Sekil 6.1.10 ve 11°de Stillinger-Weber tipi potansiyel kullanarak Monte Carlo
adim sayist 100 ve Monte Carlo adimi 0.1A degerlerinde tutulan iki biiyiitme yapildz.
Kristal germanyumun (100) ve (111) yiizeyli tabanlaninda, sicaklifin 100K, 300K,
600K ve 900K alindigi durumlar i¢in dihedral agidaki degismeler ¢izildi. Bu
parametrelere uygun radyal dagilim fonksiyonlarina bakildiginda ikinci maksimum
aym uzaklikta, fakat daha genis oldugu goriiliir. Bunun nedeni $ekil 6.1.10 ve $ekil
6.1.11’de goriildiigii gibi amorf germanyumda baglanma agilanimn kristal
germanyumda oldugu gibi 109.5° olmayip, +10 derecelik bir bozulmaya ugramis

olmasidir.

Kristal germanyum igin deneysel radyal dagilim fonksiyonlarn ile bu
caligmada elde edilen gekiller karsilastinldiginda, bag uzunluklann ve kristalde
bulunan bag ag¢ilarinda sapmalar oldugu Sekil 6.1.10 ve Sekil 6.1.11°den de
goriilmektedir. Dikkat ¢eken bir nokta da, Sekil 6.1.11°deki dihedral agidaki

sapmalarin daha fazla olmasidir.

Ozetlersek, germanyumun amorf halinin, kristal halinden kisa erimde ¢ok
farkhi olmadigi beklenmelidir. O yiizden radyal dagilim fonksiyonunda ilk
maksimumun kristal ve amorf’da aym olmasi sasirtic: degildir. Amorf yapi ile kristal
yap: arasindaki en belirgin fark iigtincii tepede goriilmektedir. Amorf yapida iigiincii
tepe hemen hemen yok gibidir. Yani uzun mesafe diizeninden séz etmek zordur.
Ciinkii liclincii komsu atomlar, kristal yapidaki uzakliklarda degillerdir. Ayrica,
degismeyen bir diger 6lgiit de germanyum atomlarinin amorf yapida da az bir sapma

ile tetrahedral bag yapmalandir.
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Biiyitiilen amorf germanyum ince filminde, atomlarin diizenli bir yapiya
sahip olmamasi; atomik bag uzunlugu ve agilarda degismelere neden olmugtur.
Ancak germanyum atomlanmin yapisal ozelliklerinden dolayr bu degisikliklerin
gelisigiizel olmasim 6nlemistir. Bilgisayar ortaminda biiyiitiilen amorf germanyuma
ait istatistiklerden de goriilebilecegi gibi ortalama bag uzunlugu; 2.50 A ile 2.60 A
arasinda degerler almistir. Benzer bigimde ortalama a¢1 sapmasi ise; -0.76° ile -016°
arasindadir. Komgu atomlarm birbirine gére geometrik konumu yani atomik bag
uzunlugu ve agis1 yéniinden bag yapilmasim olanaksiz kildiginda, istenen bag
olugsamamugtir.

Buna karsilik bagka elektronlarla bag yapmayan ve yalmz kalarak kopuk bag
olugturan elektronlarin enerjileri degismeden valans ve iletkenlik bantlarinin arasinda
kalmagtir. Bu enerjinin tam olarak ne deger alacagi, bagh bulundugu atomun diger ¢
elektronuna ve elektronun etrafindaki diger atomlarin olusturdugu potansiyele bagli
olarak degismektedir. Biiyiitilen amorf germanyuma ait istatistiklerden de
gériilebilecegi gibi ortalam enerji -2.48 eV ile -3.13 eV araligindadir ki bu da bilinen

ve beklenen enreji ile uyum igindedir.

Amorf germanyumdaki kopuk baglar; kimyasal buhar biriktirme, argon
atmosferinden puskiirtme ve elektrik bosalmasi gibi teknikler kullanilarak hidrojen
ile doyuruldugunda, belirli bir miktar hidrojen yapiya girer ve hidrojenin biiyiik bir
kismu kink baglardaki tek elektronlara baglanir. Ge-H baglan aynen Ge-Ge baglan
gibi enerji agisindan ikiye ayrlarak valans ve iletkenlik bantlarimin igine diigerler.
Dogal olarak kopuk baglarla birlesen her hidrojen atomu, yasak band araligindaki bir
seviyeyi yok ederek, valans ve iletkenlik bandina birer seviye eklerler.
Hidrojenlenmis amorf germanyumdan elde edilen bilgiler 1s:13inda da 6n gorilen
mikrokristalik, siingersi yapi, gelisigiizel ag modelleriyle tutarli olmasi
gerekmektedir. Biiyiitilen amorf germanyum ince filmden elde edilen istatistiki
sonuglara gore %15 ile %30 oraninda bulunanan kopuk baglar hidrojenle
katkilandinlmak suretiyle;
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1. Kopuk baglar doyurulmus olacak ve boylelikle yapidaki kopuk bag sayisi,
dolayisiyla da bant aralifindaki yerellesmis durum yogunlugu biiyik Olciide
azaltilmig olacaktir.

2. Amorf germayumun yapisi rahatlatilarak Ge-Ge baglarimin daha kararli olmalar

saglanacaktir.

3. Hidrojenlenmis amorf germanyum bdéylelikle III ve V grubu elementler ile
katkilanabilecektir.

Biiyiitme sirasinda, atomlar x ve y yonlerinde peryodik simr kosullan
kullanilarak, sonlu kiiciik bir 6rnek yerine, siiperhiicre anlayis1 i¢inde sonsuz bir yap1
biiylitiildii. Biiyiitiilen amorf germanyuma ait istatistikler de géze ¢arpan en 6nemli
Ozellik [yiizey sicakhigimin 300K oldugu, taban kristal germanyumun atomlarinin
(100) ve (110) ylizey yonlenmelerinde] kopuk bag oramin %14-19 gibi kiigiik bir
yiizdede olmasi, ortalama bag boyunun 2.54 A yani kristaldeki degere ¢ok yakin,
ortalama a¢1 sapmasimn —0.53° gibi kiigiik bir deger almasi ve ortalama enerjinin
—2.94 eV gibi gercek degerine yakin olmasi, bu sicaklik ve ylizey yonlenmelerinde
bityiitmenin ne derece basarili oldugunu gostermektedir. Eger 300 atom yerine daha
biiyik sayida atom biriktirerek biiylitme yapilirsa, radyal dagilim fonksiyonu
egrisinin uzaktaki degerlerinin yiikselmesi ve mikrokristalit modeline uygun bir

yapinin olusmas: dogal olarak beklenecektir.

TC VI TR KURDLY
DORURAI LSy ) LIERKEEZ



49

Sekil 6.1.1 Biiytitilen ince filmin iki farkli bakis agisindan gériiniigii.

T=300K EPS = 0.1 NMCS = 100
40 ) L] LI L] L) L] B

35¢ " a-Ge Deney — - /o
c-Ge ----

30 L a‘Ge —— /

25F

20p

RDF - g(r)

15t

10¢

Sekil 6.1.2 Bilyiitiilen amorf germanyum, deneysel amorf germanyum [22] ve kristal
germanyumun radyal dagilim fonksiyonlarmnin karsilagtiriimasi.



T=300K NMCS=100 EPS=0.1

RDF - g{r)

Sekil 6.1.3 Biiyiitiilen amorf germanyumun taban yi{izeyin y6énlenimlerine gore
radyal dagilim fonksiyonlarnin karsilastiriimasi.
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Ge(100)
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Sekil 6.1.4 Biiyiitiilen amorf germanyumun Monte Carlo adim sayisina gore radyal

dagilim fonksiyonlarinin karsilastirilmasi.
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Ge(100)
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Sekil 6.1.5 Biyiitlilen amorf germanyumun Monte Carlo adim sayisina gére radyal

dagilim fonksiyonlarinin karsilastiriimasi.
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EPS=0.1 Ge{100)

NMCS = 100

Sekil 6.1.6 Biiyiitiilen amorf germanyumun degisik sicaklik degerlerine gére radyal

dagilim fonksiyonlarinin karsilastirilmasi.
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EPS=0.1 Ge(110)

NMCS = 100

Sekil 6.1.7 Biiyiitiilen amorf germanyumun degisik sicaklik degerlerine gore radyal

dagilim fonksiyonlarimin karsilagtirilmasi.
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Ge(111)

EPS =0.1

NMCS = 100

Sekil 6.1.8 Biiyiitillen amorf germanyumun degisik sicaklik degerlerine gére radyal

dagilim fonksiyonlarinin karsilastirilmasi.
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100 K NMCS=0000 Ge(100)

T=

Sekil 6.1.9 Biiyiitiilen amorf germanyumun degisik Monte Carlo adimina gore radyal

dagilim fonksiyonlarinin karsilagtirilmas.
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Sekil 6.1.10 Dihedral A¢idaki degisme.
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Sekil 6.1.11 Dihedral A¢idaki degisme.
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Ge(100) yiizey = Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama

sicaklig (K) % oram1 _ bag boyu (A) ac1 sapmasi Enerji (eV)
100 19 2.54 -0.21° -2.94
300 18 2.54 -0.53° —2.94
600 23 2.56 -0.31° -2.71
900 28 2.58 —-0.69 ° ~2.48
1300 32 2.60 —0.69 ° -2.24

Tablo 6.1.1. Ge(100) tizerine degisik sicakliklarda biiytitiillen 300 atomluk
amorf germanyuma ait istatistikler (NMCS=100, € =0.14).

c—Ge tabanin Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
(alttasin) ylizey % oram bag boyu (A) ag1sapmasi Enerji (eV)

tipi
(100) 19 2.54 -0.21° -2.94
(110) 19 2.56 -0.57° -2.91
(111) 17 2.54 —0.76 ° -3.00

Tablo 6.1.2. Degisik yiizey tipli kristal germanyum tabanlan (alttaglarr)
iizerine 300K ’de biiyiitiilen amorf germanyuma ait istatistikler
(NMCS=100, £ =0.1).

Monte Carlo adimi  Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
e (A) % orani  bag boyu (A) ac¢isapmasi Enerji (eV)
0.10 18 2.53 —0.43° -2.98
0.15 16 2.50 -0.30° -3.13
0.20 20 2.55 —0.87° —2.81

Tablo 6.1.3. Ge(110) tizerine Monte Carlo adimlar ile biiyiitiilen 300
atomluk amorf germanyuma ait istatistikler NMCS=1000, T=300K).
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Monte Carlo adin Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
sayisi, NMCS % oram  bag boyu (A) ac1sapmasi Enerji (eV)

10 24 2.54 —0.16° —2.77
100 18 2.54 —0.53° ~2.94

Tablo 6.1.4. Ge(100) iizerine degisik sayida € = 0.1 A’luk Monte Carlo
adimlan ile biiyiitiilen 300 atomluk amorf germanyuma ajt istatistikler
(T=300K).

Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
sayisi, NMCS % oram bag boyu (A) ac1sapmasi Enerji (eV)

100 19 2.54 -0.21° -2.94
5000 17 2.52 —0.56° —3.07

Tablo 6.1.5. Ge(100) iizerine degisik sayida £ = 0.1A°luk Monte Carlo
adimlarn ile bilyiitiilen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler

(T=100K).
Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
say1s1, NMCS % oran1  bag boyu (A) a1 sapmasi Enerji (eV)
100 17 2.54 -0.76° -3.00
1000 16 2.51 —0.67° -3.09

Tablo 6.1.6. Ge(111) iizerine degisik sayida € = 0.1A’luk Monte Carlo
adimlan ile biiyiitiilen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler

(T=300K).
Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
sayisi, NMCS % orani bag boyu (A) ac1 sapmasi _Enerji (eV)
50 19 2.56 -0.57° -2.91
1000 18 2.53 —0.43° -2.98

Tablo 6.1.7. Ge(110) iizerine degisik sayida € = 0.1 A’luk Monte Carlo
adimlan ile biiyiitilen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler
(T=300K).
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Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
say1s1, NMCS % orani __ bag boyu (A) ac1sapmasi Enerji (eV)

50 28 2.58 -0.69 ° -2.48
1000 16 2.50 -0.30° -3.13

Tablo 6.1.8. Ge(110) iizerine degisik sayida € = 0.15 A’luk Monte Carlo
adimlar ile biiytitiilen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler
(T=300K).

Monte Carlo adim  Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
sayisi, NMCS % orani bag boyu (A) ac1 sapmas1 Enerji (eV)

50 23 2.54 -0.59° =2.75
1000 20 2.55 —0.87° -2.81

Tablo 6.1.9. Ge(110) tizerine degisik sayida € = 0.2 A’luk Monte Carlo
adimlari ile biiyiitiillen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler
(T=300K).

Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
sayis1, NMCS % orani bag boyu (A) ac1 sapmasi Enerji (eV)
100 22 2.54 -0.41° -2.79
5000 22 2.55 -0.37° —2.82

Tablo 6.1.10. Ge(100) tizerine degisik sayida € = 0.2 A’luk Monte Carlo
adimlar ile bilytitiillen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler

(T=600K).
Monte Carlo adim Kopuk bag Ortalama Ortalama  Ortalama
say1s1, NMCS % orani  bag boyu (A) a¢1sapmas:i Enerji (eV)
10 19 2.54 -0.55° —2.88
50 21 2.53 -0.23° —2.89
100 20 2.52 -0.38° -2.92
5000 18 2.51 —0.36° —3.04

Tablo 6.1.11. Ge(100) iizerine degisik sayida € = 0.2 A’luk Monte Carlo
adimlan ile biiyiitiilen 300 atomluk amorf germanyuma ait istatistikler
(T=300K).
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