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Bu c¢alismada yiizey diizensizlikleri bulunan yariiletken ince film igin yariklasik bir
yaklagim olan Boltzmann taginim denkleminin Green fonksiyonu ¢oziim yontemi ilk
defa uygulanarak, bu diizensizliklerden kaynaklanan elektron sagilmalarinin elektriksel
iletkenlik tizerindeki etkileri incelenmistir. Koordinat doniisiimleri yapilarak, yiizey
diizensizlikleri hacmin i¢ine katilmis ve her iki sinirin da diiz olmasi saglanmstir.
Dontlismiis Hamiltonyende pertiirbasyon olarak bulunan diizensiz potansiyel enerji
terimi i¢in farkli modeller ele alinarak elde edilen iletkenlik sonuglari, literatiirde yaygin
olarak kullanilan yontemler ile elde edilen sonuclarla karsilastirilmistir. Boltzmann
taginim denklemi diizensiz duvarlar1 olan sistem i¢in sabit manyetik alan varliginda ve

manyetik alanin olmadig1 durumda gevseme zamani yaklasimi altinda ¢ézilmiistiir.
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Anahtar Kelimeler: Iletkenlik, Boltzmann tasmimm denklemi, sinir diizensizligi,
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In this work electrical conductivity of semiconducting thin films having irregular walls
has been studied through considering the effect of electron scatterings by applying, for
the first time, the Green function solution method to the solution of semiclassical
Boltzmann equation. By making coordinate transformations, the irregularities on the
walls have been transferred into the volume and in this way the both surfaces have been
brought into flat forms. By taking various models for random potential energy term
contained in the transformed Hamiltonian as the perturbation, conductivity values have
been calculated and compared with the ones obtained from the methods widely known
in literature. The Boltzmann transport equation has been solved in relaxation time
approximation for the irregular walled system in two cases, when there is a constant

magnetic field and when there is no magnetic field.
April 2011, 90 pages
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1. GIRIS

Gilinlimiizde yariiletken teknolojisi oldukca gelismistir ve biitiin devreler elektrikle
calismaktadir. Her bir parga lizerine elektrik alan uygulanmasi esastir. Bu durumda
elektriksel iletkenlikle ilgili katsayilarin hesabi biiyiik dneme sahiptir. Iletkenlik hesab1
ile ilgili cok genis bir literatiiriin oldugu goriilmektedir. Hesaplama yontemleri oldukga
fazladir. Yariiletken teknolojisi aygit boyutlarin1 mikron alt: (10000 A’dan az) bolgelere
ve mikron altinin daha da alt1 (1000 A’dan az) bélgelere kadar kiigiiltmeye devam
ettiginden kiiclik boyutlarin fizigini ilgilendiren bir ¢ok yeni sorun ortaya ¢ikmistir. Bu
sorunlar 6zellikle katihaldeki taginimin kuantumlu incelenmesinin gerekliligini ortaya
koymustur. Mikron altinin daha da alt1 bolgede, yariiletkenlerdeki taginim kuantumlu
taginim olayina yaklagir. Bu nedenle ¢éziimlerde katihal fiziginin ilk gelisiminden bu
yana yariiletken fiziginin esas dayanagi olan yariklasik Boltzmann taginim

denkleminden faydalanilmistir.

Manyetik alanin degismesi sonucunda elektriksel direncin degismesi olayina
manyetodireng denir. Manyetik alanin artmasi ile elektriksel direng artabilir (pozitif
manyetodireng) ya da azalabilir (negatif manyetodireng). Malzemenin manyetodirenci
uygulanan manyetik alanin siddetine ek olarak, manyetik alanin yoniine de (akima gore)
baglhdir. Uygulanan manyetik alan akima dik oldugu zaman enine manyetodireng,
paralel oldugu zaman boyuna manyetodiren¢ gozlenir. Uygulanan manyetik alana ek
olarak degisik sagicilarin varliginda, sayisal ve analitik yontemlerle manyetodireng
lizerine yapilan ¢alismalar oldukg¢a fazladir. Sacicilar rastgele manyetik alanlar (RMF)
ve rastgele elektrik potansiyelleri (RP) olmak {izere iki grupta toplanabilir. Rastgele
manyetik alanlar uygulanan manyetik alanin rastgele konumlarda merkezlenmis
bilesenlerinden olusur (Hedegard ve Smith 1995). Rastgele elektrik potansiyelleri de
yap1 i¢inde rastgele konumlarda merkezlenmis, uzun veya kisa erisimli ¢ok sayida
potansiyelin toplamindan olusur (Mirlin vd. 1999). Bu caligmadaki sagicilar sinir
diizensizliklerinin hacim igine dahil edilmesiyle dontismiis Hamiltonyende pertiirbasyon
terimi olarak yer alan rastgele potansiyel enerjinin neden oldugu rastgele

potansiyellerdir.



Cok tabakali sistemler, kuantum kuyulari, dar kanallar ve ince filmler gibi kisith
geometrili sistemlerde tasinim islemi iizerinde sinirdan sagilmalarin etkisinin énemli
oldugu, iletkenlik hesaplamalarindan anlasilmaktadir (Fishman ve Calecki 1989, 1991).
Mikroiiretim ve nanoiiretim teknolojisindeki gelismeler, iki boyutlu elektron sistemi
icindeki bir sinirlayici potansiyel ile ortaya ¢ikan kuantum kuyularinin incelenmesini
olanakli kilmistir. Sinirdan sagilmalarin etkileri kuantum tuzaklari, kuyular1 ve filmleri

ile ilgili herhangi bir ¢alismanin tamamlayic1 bir pargasidir.

Malzeme teknolojisindeki gelismeler, 6zellikle ultra ince film iiretimi, ultra temiz ve
yuksek vakum sistemlerindeki gelismeler fiziksel olarak sinirdan sacgilmalarin etkisinin
daha iyi anlagilmasini gerektirir. Sinirdan sagilmalarin etkisi 6zellikle pargacik ortalama
serbest yolunun sistem boyutu ile karsilagtirilabilir oldugu ultra ince ve/ya da ultra

temiz sitemlerdeki tasinimda 6nemlidir (Meyerovich ve Ponomarev 2002).

Yariiletken ince filmlerin elektron ylizey/ara yiizey sagilmalari ile siurli elektriksel
iletkenlikleri, mikroelektronik cihazlarda (Stern 1992) temel ve teknolojik bir 6neme

sahip olmasindan dolay1 son 15 yildir biiytik bir ilgi ile ¢alisilmistir.  Yiiksek elektron

yogunluklu ()1016m'2 ) silikon-metal-oksid yariiletken tersinim (inversiyon) tabakalari

icinde, iki boyutlu elektron gazinin diisiik sicaklik mobilitesi ve iletkenligi ara ylizey
sacilmalar1 ile olusturulur. Diger taraftan, tek heteroeklemli sistemlerde (6rn.
AlGaAs/GaAs), ara yiizey kabarti sacilmasinin tastyici iletkenligi iizerinde, gevsek
elektron hapsinden dolay1 sadece kiiciik bir etkiye sahip olmasi beklenir. Kiigiik ara
ylzey kabartilarinin giiclii elektron sacilmalarina neden olabildigi ince kuantum
tellerinde ise durum farklidir. Gergekte, bir AlGaAs/GaAs/AlGaAs kuantum teli iginde
kabart1 sagilmasi GaAs tel kalinligi 10 nm’den daha az oldugunda 6nemli olur (Stern
1992). Elektronik taginim iizerinde ara yiiz kabartilarinin benzer etkisi diger sistemlerde

de bulunmustur.

Uc boyutlu (3D) sistemde duvar diizensizliginin ¢ok fazla énemi olmayabilir fakat, iki
boyutlu (2D) sistem veya 2D sanki (quasi) sistemde serbest elektronlar her iki ylizeye
yakin hareket ettiklerinden dolayi, bunun O6nemi vardir. Giliniimiiz elektronik

teknolojisinde bunlar ¢ok ince filmler seklinde ve Si/SiO,, GaAs/Al,Ga;As gibi



yapilarin ara yiizlerinde tuzaklanmis elektron gazlari olarak karsimiza ¢ikar (Economou
ve Soukalis 2005). Yiizeyde/ara yiizeyde bulunan rastgele kabarti (roughness)
seklindeki diizensizlikler ince filmin elektriksel iletkenligini kuvvetli bir bigimde

etkiler, ¢iinkii burada ek yiik sagilmast s6z konusudur (Fishman ve Calecki 1989).

Yariiletken film i¢in o iletkenliginin L film kalinhg ile oo I° seklinde arttig1
deneysel (Hedegard ve Smith 1995) ve kuramsal (Fishman ve Calecki 1989, 1991)
olarak bulunmustur. Fakat ylizey kabartilar1 sinirdaki sagilmalar nedeniyle iletkenligi
azaltir ve hacim i¢inde hi¢ safsizlik (impurity), yap1 kusuru (defect) ve tanecik sinir1
(grain boundary) sacicilari olmadig1 zaman da, yani sistemin kendi gevseme zamani
sonsuz oldugu durumda bile, bu azaltict etki gegerlidir. Bundan bagka, degisik film
hazirlama kosullar1 degisik yiizey kabarti sekillerine yol agar ve bu film hazirlama
mekanizmasinin bir sonucudur (Zhao vd. 2001). Modern deneysel teknikler yilizeyin
seklinin yiiksek dogrulukla yeniden olusturulmasina olanak verir (Reis vd. 1991). Tiim
tasinim  katsayilarinin ve sistem biyiikliigiine iliskin (mesoscopic) degiskenlerin,
sadece ylizeyin ana belirtgenleri cinsinden yani yiizey kabartilarinin korelasyon

fonksiyonu araciligi ile hesabi icin tutarl bir yaklagim gereklidir.

En yaygin olarak kullanilan iki yaklasimdan biri Meyerovich ve Stepaniants’in (1995)
koordinat donilisiimii yontemi olup, burada ana diislince sinir kosulunu uygulamadaki
zorlugu hacim (bulk) hareket denklemine yiikleyerek, ne kadar karmasik olursa olsun
sinir kosulu basit bir hacim problemini ¢ézmenin yerlesik yontemlerle bir yolunun
bulunacagidir. Cogu zaman basit sinir kosullart olan karmagik bir hacim problemini
¢Oozmek, karmasik sinir kosullar1 olan daha basit bir hacim problemini ¢ézmekten ¢ok
daha kolaydir. Kulanilan bu diizenli (kanonik) doniisiim ¢izgisel degildir ve baz1 ek
rastgele c¢izgisel olmayan terimler kazanan hacim Hamiltonyeninde Onemli bir
karigikliga neden olur. Hacim Hamiltonyenindeki bu terimler baslangi¢ sinir piiriizleri
tizerindeki tiim bilgiyi icerir. Bu Hamiltonyen rastgele terimli herhangi bir hacim
Hamiltonyeni gibi islem goriir. Sinir piiriizlerinin genligi ¢ok biiyiik degilse, hacim
Hamiltonyenine gelen bu diizeltmeler pertiirbe olarak islem gorebilir. Tasinim
denkleminin sol tarafinda (dinamik) igerilen pertiirbe diizeltmeler, bazi ek dis alanlara
esdegerdir ve ¢izgi kaymalar1 (line shifts) ya da filmin kalinliginca hareket igin

kuantumlu enerji  seviyelerinin hesaplanmasinda ¢ok Onemlidir. Boltzmann



denkleminde esitligin sag tarafinda bulunan carpisma terimine gelen diizeltmeler,

tasinim katsayilarindaki degisimi tanimlar.

Fishman ve Calecki’nin (1989) kullandig1 diger yaklagimda ise, faz uzayinda elektron

dagilim fonksiyonu f(r,v,?) nin sagladigi Boltzmann taginim denkleminde bulunan

(0f /0t) ¢ay, carpisma terimi, pertiirbe olmamus /o Hamiltonyenli sistemin durumlar

arasindaki gecis olasiliklarina altin kuralin uygulanmasi ile agiklanir. Pertiirbe olmamis
sistem belirli bir sagic1 potansiyel uygulanmadan 6nceki durumdur. Bu yiizden sistemin
(pertirtbe olmamus) durumlari bilinmiyorsa bu yontem uygulanamaz. Ince film
caligmalarinda sistem z yoniinde L genislikli sonsuz ylikseklikte potansiyel kuyusu

V = olarak almir. V; smirlayici (confining) potansiyel z ) L/2 ve z{ —L/2 i¢in

Vo degerini almak lizere sistem Hamiltonyeni

Hy=( p2 12m)+Vo@(z—L/2)+Vo0(—z—L/2) olarak tamimlanir.  Yiizeylerden
birindeki diizensizligi temsil etmek iizere z=L/2+£&(r) yazilir. Burada &£(r) ylizey

kabarti  fonksiyonudur. @(z—L/2) yerine artitk @[z—L/2+&(r)]  yazilir.
V =V, {0[2 -L/2+ f(r)] - 49[2 -L/ 2]} olmak iizere Hamiltonyen arttk H, +V olarak

degisir. Pertiirbasyon terimi basamak fonksiyonunun z = L/2’de Taylor serisine
agilmasiyla V =V {0z —L/2+E&(r)]-6[z—L/2]} xVo&(r)S(z—L/2) olarak bulunur.

Boylece &(r) yiizey diizensizliginin Hamiltonyendeki V pertiirbasyon teriminde nasil

icerilebileceginin iki farkli yolu belirtilmistir.

Genellikle taginim problemleri gii¢lii sagilmalardansa zayif sagilmalarin oldugu sitemler
icin daha ilgi ¢ekicidir. Giiglii sa¢ilmalarin oldugu sistemlerde her bir duvar ¢arpismasi
sonucunda pargacik fazinin biitiiniiyle degismesi sonucu ortalama serbest yol, duvarlar
arasindaki uzakliktan daha biiyilik olamayabilir (Meyerovich ve Ponomarev 2002). Zayif
sacilmalarin oldugu sistemde etkilesme terimi V zayif kabul edildigi icin, genelde
kuvvetli sagilmalarda kullanilan ve tam bir kuantum mekaniksel yaklasim olan Kubo
formiilii (Kubo 1956, Ballentine ve Hammerberg 1984, Caceres ve Grigera 2001) tercih
edilmemektedir. Tercih edilen tek kuantum mekaniksel yontem olarak Sheng vd.’nin

(1995) gelistirdigi ve Schrodinger denklemine ait Green fonksiyonunun ozenerjisi



hesabina dayali yontem sayilabilir. Bu yontemlerin yerine daha hizli sonug¢ saglayan
klasik veya yariklasik yontemler ve bunlarin yaklasik sekilleri kullanilir. Yariklasik bir
yontem olan Boltzmann taginim denklemi ele alindiginda, dogrusal olmayan integro-
diferansiyel bir denklemdir ve ¢Oziimii zordur. Zayif sagilmalar altinda bazi
basitlestirmeler sonucu dogrusal bir diferansiyel denklem elde edilir. Bu basitlestirmeler
gevseme zamani yaklasimi (Hedegard ve Smith 1995), sacilmalar i¢in altin kural
yaklasimi (Meyerovich ve Ponomarev 2003, Palasantzas 2005, Calecki 1986) ve
carpigma iglemcisi 6zfonksiyon acilimi (Mirlin ve Wolfle 1997, 1998, Mirlin vd. 1999)

ile saglanir.

Yiizey diizensizliklerinin neden oldugu iletkenlik bir¢ok farkli yontemle hesaplanabilir.
Her bir yontemin kendine 6zgii yaklasimlart vardir ve hesaplanan iletkenlik sonuglari
arasinda da farklar bulunmaktadir. Bu bilinen yontemlerden birinin secilmesi, sonuglari
diger yoOntemlerin sonuclariyla karsilastirma olanagi saglar. Bu hesaplama

yontemlerinin hepsinde &(r) 'nin yerine kabarti korelasyon fonksiyonu (roughness

correlation) olarak adlandirilan F(p)=&(r)é(r’) veya Fourier doniisimii F(k)

kullanilir ve sayisal hesaplamalar icin F'(k) 'nin degisik modelleri ele alinir. En yaygin

olarak kullanilan modeller, 4 ve B sabitler olmak iizere, F(k)= Ae KT Gaussyen

model (Hedegard ve Smith 1995, Palasantzas 1998) ve F(k) = Be "' iistel modeldir
(Mirlin vd. 1999, Palasantzas ve De Hosson 2003).

Boliim 2’de V pertilirbasyon teriminden dolay: sistem iletkenliginde meydana gelen
degismeyi hesaplayan farkli yontemlerin ayrintili agiklamasi ele alinacaktir. Boliim 3’
de bu tezin konusu olan Boltzmann taginim denkleminin Green fonksiyonu ¢6ziim
yontemi ayrintili olarak agiklanacaktir. Boliim 4’de farkli modeller i¢in yapilan sayisal
hesaplamalar anlatilacak ve elde edilen sonucglar, diger literatiir bulgulariyla
karsilagtirmali olarak verilecektir. Bolim 5°de ise, elde edilen sonuglar tartisilarak,

yorumlanacaktir.



2. KURAMSAL TEMELLER

Sistem Hamiltoniyenine gelen |/ pertiirbasyon teriminin etkisiyle iletkenlige gelen
katkinin  hesaplanabilmesi i¢in degisik ydntemlerden bazilar1 giris boliimiinde
belirtilmistir. Bu yontemlerden ii¢ tanesi yariklasik olup, Boltzmann taginim denklemine
dayanir, diger bir yontem ise kuantum mekanikseldir ve Schrodinger denkleminin

Green fonksiyonunu esas alir.

Faz uzaymnda f(r,v,7) elektron dagilim fonksiyonunun sagladigi Denklem (2.1), ¢,

uygulanan dis potansiyel, V' (r) sistem potansiyeli ve B dis manyetik alan olmak {izere,

/AP A Sl
Vv ar+a(r) Y (atjgarp (2.1

A

Boltzmann taginim denklemidir. Burada (—j carpigsma integralidir ve kuvvet
garp

F=—e[-V¢,-VV(r)+vxB]’dir. Sistem potansiyelinin ¢esitli bilesenleri olabilir,
ornegin hacim igindeki sacicilardan dolay1 bir gevseme zamani varsa bu, 7, sistem

gevseme zamani olarak adlandirilabilir ve duvar diizensizliginden gelen gevseme

zaman1 7, 7, a herhangi bir yolla (Mathiessen’s kurali) katilabilir. Bu durumda
f(r,v,t)’ nin agikca zamana bagli olmadig: kararli hal i¢in, ¢ agist v hiz vektoriiniin
acist  olmak tzere, f(r,v,@)=fo(v)+g(r,§)o(v—vp) yazildiginda g(r,¢) nin

sagladig1 dogrusallastirilmis denklem,

v. oL foM) +e(r, HS(v—vp)] ~ L[V, V() + (v + 6V)ix ByZ]
or m

O fo) +g(r,9)5(v—vp)] _ [@]
¢arp

(2.2)

ov Ot



olur (Hedegard ve Smith 1995, Mirlin vd. 1999). Bu denklemde v, Fermi hizi ve

n = (cos @,sin @) ’dir. Yari klasik ii¢ yontem bu denkleme dayanarak agiklanabilir.

2.1 Gevseme Zamani Yontemi

Bu yontemde Denklem (2.1)’de esitligin sag tarafindaki g¢arpisma integrali igin

(%J __U=f)_ 1
carp

—g(r,§)o(v—vp) gevseme zamani yaklagimi yapilir ve
ot ) )

sistemin kendi i¢indeki E; =-VV(r) yonil sabit olmayan, rastgele elektrik alaninin

etkisi de simdilik dahil edilerek,

(iwiij@§£M¢ﬂMji ot )=

a 8¢ 70 PF PF Vi PF 8¢
D, W (2.3)
e E, - vV(r) .
m m
X

denklemi elde edilir. Bu denklemde Pr Fermi momentumu, @y=eB,/m ve
gg =n, =(—sing,cos¢) dir. Diizenli terim islemcisi Dy, pertiirbe terim islemcisi W ve

stirticii terim islemcisi y olmak iizere,

o, o (W0 avo)o] o (o e Yo
W—l{ P, s +( P, ¢+VF P, ](%} l{5V(r)n p +[V§v(l’) ¢+VF 5V(r)j8¢} (2.5)

(2.6)
m m

e Vl/(r)_ﬁ}



ifadeleri yazilir. Denklem (2.3) islemci esitligi olarak su sekilde yazilabilir:

Dg=(Dy+W)g=x (2.7)

Bunun ¢6ziimii ise, D 'nin Green fonksiyonu G cinsinden,

g(r.¢) = [dr'dg'G(r ;') (¢ (2.8)

olarak verilir. Ozfonksiyon seri yontemi kullanilarak

G(r,g;r', ¢ =2 Unic (090 (. F') elde edilir. D, ve AdjD, islemcilerine ait
nk ﬂ“nk - Z(l’l, k)

ozfonsiyonlar sirasiyla U, (r,¢) ve V, (r,¢) olmak iizere, A, , D, islemcisine ait

ozdegerdir. Ozenerji terimi ise X.(n,K) = <nk | WD, 1W|nk> olarak tanimlanr.

2.2 Fermi Altin Kurali Yontemi

Denklem (2.1)’de sag taraftaki ¢arpisma integrali igin,

(@j = S K0S K= £ (01 (kKOS (O - £ (K)) 29)
garp

at kl

yazilir (Calecki 1986). Bu denklem f(k) dagilim fonksiyonu cinsinden dogrusal
olmayan bir ifadedir. Burada W (k,k’) bir elektronun k durumundan k' durumuna

birim zamanda ge¢is olasiligi olup, kuantum mekaniksel bir kavramla yani Fermi altin
kuraliyla hesaplanir ve yonteme yar1 klasik denmesi de buradan kaynaklanir. Cok
sayidaki alt bantlardan (subband) yanlizca en diisiik enerjili tek bir bant iginde

elektronlarin  hareket ettigi basit halde ve elastik sagilmalar i¢in ifade
2

W(k,k')=(27z/h)\<k[v(r)|k’>\ (8(ex —&) diir. Bu ifade k, k' indisleri cinsinden
Or’

simetrik oldugundan Denklem (2.9) su sekilde yazilabilir:



L] —Swwnlrt- )
ot carp k'
2z _ 4 ' A2 ,
- _7” ) Jak's@ s (kN K [£(0 -1 (K)] (2.10)

Carpismalarin etkisinin dagilim fonksiyonunu 7(k) kadarlik siire icinde denge

durumuna gevsetmek oldugu varsayimi yapilirsa, Denklem (2.1)’in sag tarafinin ayrica

(%) =—[f (k)—f()(k)]/z'(k) seklinde yazilabiliyor olmasi, uzaysal bagimsiz
carp

V. f =0 ve yanhzca sabit bir E elektrik alani tarafindan siirtilen sistem halinde, bu

denklem éVV f==[/K)~ f(K)]/r(k) seklinde yazilma olanag: saglar. Yaklasik
m

olarak V f = vagl yazilabilir ve V& =mv enerji band: i¢indeki elektronlarin grup
£

hiziyla ilgili oldugundan f(k), f (k') dagilim fonksiyonlar1 i¢in ayrica,
f&) = fo(k)—er(K)E v (-)d(s —&f) (2.11)

J(K) = fo(k)—er(K)E -Vi(-)5(e —&p) (2.12)

yazilabilir (Seeger 1989). Bu iki ifadenin farki alinarak Denklem (2.10)’da hesaplama
yapilabilir ve kolaylik i¢in sabit alan E ile k x yoniinde alindiginda, k ile k'

arasindaki a¢1 « olmak tizere,

FE) = fK)==[f(K) - fr(K)](1-cose) (2.13)

elde edilir. Simdi éVV f :(@) haline gelen Denklem (2.1)’in sol ve sag tarafi
n carp

yukaridaki veriler dogrultusunda yeniden su sekilde yazilabilir:



2
. (I-cosa)o(eg — &)

K)

A !
(100~ 1500]/7 () ==L £ (k)= £y (k)] [ k(K ()

(2.14)

Sol taraftaki 1/7(k) terimi sag taraftaki ilgili ifadeyle eslestirilirse,

1/7(k)= 2—ihjdk’ <k[\/(r)| k’>\jﬁ (1-cosa)d (e, — &) (2.15)

olarak bulunur. Boylece daha once belirtildigi gibi f(r,v,¢) = fo(v)+g(r,#)o(v—vg)

biciminde yazilan dagilim fonksiyonunun diizeltme kismi

g(r,)o(v—vp)=er(K)Evy cosg(l/ mvg)o(v—vy) olarak elde edilmis olur. Burada

Delta fonksiyonunun donligiimi icin
2 2
mv-  my 2 2 1
S(e—gp) =8| ————L— |= 260 —vp?) = =5 [(v=vp)v+vp) ]| = —— (v —vp)
2 2 m m mvp

islemi uygulanmistir. Sekil 2.1°deki modelden toplam akim hesaplanirsa,

I, ==2¢| fl—zvcos d2(r,))5(v—vp) (2.16)
y X
L
I
0

Sekil 2.1 L kalinlikli filmden gegen 7, akimi
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isleminin yapilmas1 gerekir (Mirlin vd. 1999). Yukarida bulunan g(r,4) yerine

yazilarak,
mvdvd _
I, :_28.[ 2 ¢vcos¢(—)erEcos¢5(v—vF) (2.17)
2— 27 2= 22 2=
I, =B [ cos? pdgp=22E<— 2~ pE Ly, (2.18)
h 0 m h m
2
L (2.19)
m

Bu akim L x1 kesit alanindan gegtiginden akim yogunlugu

J.=2'E (2.20)
mL

ve iletkenlik, ylizeysel elektron yogunlugu » = cL olmak iizere,

_ cezr

2.21)

m

olarak elde edilir. Iletkenlik ifadesinde m ™ birimiyle hacimsel derisimin kullanilmasi

gereklidir. Bu kullanildig:1 takdirde o (Qm)_1 birimiyle hesaplanabilir. Denklem

(2.15)’den gevseme zamaninin hesaplanabilmesi i¢in Hamiltonyendeki sagici
potansiyelin bilinmesi gerekir. ince film modelinde yiizeylerden biri diizgiin, digeri
h(r) ile tanimlanan girintilere sahipse ve her iki taraftan V, derinlikli basamak
fonksiyonu seklinde bir potansiyel kuyusundan ibaretse, basamak fonksiyonunun seri

acilimi yardimiyla V (r) pertiirbasyon terimi,

V(1) = -Voh(r)d(z—L/2) (2.22)

11



alinir. Denklem (2.15) i¢in gerekli nicelik,

(kMO = (M) M k) = v v ), e

(2.23)

Agisal parantezli ifade sekillenim ortalamasi demektir ve
, 1
(V(rv(r )>=ZIV(F)/(p+r)d2r = F(p) (2.24)

ile tanimlanan potansiyel-potansiyel korelasyon fonksiyonuna esittir. Denklem (2.24)’

deki integraller r—r'=p, r=r degisken donisiimiiyle yapilirsa, qg=k'—k olmak
2

lizere Kk [\/(r)| k’>‘ = %F (¢) sonucu bulunur, burada F(q) k uzaymdaki korelasyon
Ori

fonksiyonu yani F(p)’nun Fourier doniisiimiidiir. Sabit olan k , x yoniinde

segildiginde ve Denklem (2.15)’deki dk' integrali yapilirsa,

1 4 1
TR k’dk’ZF(q)5(gk—gkr)I (1-cosa)d gy, (2.25)

Basit parabolik bant i¢in kdk' = mde'/ 7’ alnabilir ve k' =k, q=2ksin% olmak tizere,

2r

L j F(q)(1-cosa)da (2.26)

T(k) 2h

elde edilir. Daha fazla hesap yapilabilmesi ancak F'(q) fonksiyonunun tam seklinin
bilinmesi halinde olanaklidir. Bu F(g) icin en ¢ok kullanilan modeller Gaussyen ve

iistel fonksiyonlardir. Bunlara ait uygulamalar Bulgular ve Tartisma bdliimiinde
verilmistir. Denklem (2.25)’den £k ’ya, yani enerjiye bagli gevseme zamaninin

hesaplandig1 goriiliir. 7 =0 mutlak sicakliginda yanlhizca k =ky deki deger soz

12



konusudur, fakat diger durumlarda gevseme zamaninin enerji ortalamasi alinarak 7 (k)

seklinde kullanilabilir. Bu nedenle Denklem (2.21)’de 7 goriilmektedir.

2.3 Carpisma Islemcisi Yontemi

Mirlin ve Wolfle (1997) tarafindan genel olarak zamana bagli hal dikkate alinarak 7 =1

birimleriyle, K momentum uzayinda r konumunda ve ¢ aninda fermiyonlarin
7(r,k,t) dagilim fonksiyonunun uygulanan E(r,¢)= Ee" ") qi5 elektrik alani ve
diizleme dik B, sabit manyetik alan1 varligindaki f(r,K,#) ’de olusan dogrusal degisim

S1(r,k,#) igin su kinetik denklem yazilmistir (Mirlin ve Wolfle 1997):

i(@—=V-Q)f; +e(VxBy)-V, f; +€E -V, f =C{f;} (2.27)

(gj = C{f} olmak {lizere, dis kuvvet, E -Vz , yanlizca Fermi ¢emberi (& =&y )
O ) earp oe

tizerindeki durumlara etki ettigi i¢in f; sadece K 'nin ¢ acisal konumuna, drnegin x

eksenine gore acisina baglidir. Denklem (2.27)’nin her iki tarafi, biraz sonra

0 210 08 _ds(k) o _ 0

tanimlanacak olan 7 ile garpilirsa ve V, =n—+ ¢—— —

=V—
ok ko ok ok de  oe

kullanilirsa,

it(w—vqcosg) f + z'ﬂ LA

d
—ry )a¢—eEVfcos(¢E ¢)( foj—rC{ 1} (2.28)

yazilabilir. Simdi (—ﬁjelEg(@: f1(#) seklinde boyutsuz yeni bir dagilim

fonksiyonu g(¢) tanimlansin. Bunun sagladigi denklem,

cos(gp —4) =7C{g(9)} (2.29)

it(w—vqcosp)g(@)+ w,t g(j)
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olur. Yukarida tanimlanan 7 sistem gevseme zamani olup, alisilageldik gevseme

zamani yaklagimi C c¢arpisma islemcisinin tiim 6zdegerleri icin
Cxn (@) = A X (9) (2.30)

aynt degerin alindif1 4, =1/7 agidan bagimsiz (isotropic) hali temsil eder. Mirlin ve

Wolfle (1998) tarafindan bu, model I alinarak, yonden bagimsiz safsizlik sagilmasinin
bununla incelenebilecegi ve kisa erisimli iliskilendirilnis (correlated) rastgele
potansiyele uygulanabilir oldugu belirtilmistir (Mirlin ve Wolfle 1998). Aranilan g(¢)

acisal momentum 6zfonksiyonlar1 y,, (¢)=eim¢ cinsinden g(¢) = Z gmeim¢ seklinde

m=—0

2r '
seriye acilirsa Zm katsayilar gn = J- g(¢')elm¢,c;—¢ olarak verilir. Bu seri acilim
T
0

ifadesi Denklem (2.29)’da yerine koyularak, bilinmeyen g, katsayilar1 i¢in i¢ ice

girmis tekrarlama bagintilar1 elde edilir.

Zif[a)—%vq(em + e—mﬁ)} g™ — i3 ma,zg,e™ _%(eiyﬁEe—i(é o i)
m m

. (2.31)
Z/Imrgme’mj
m
Z (ior —imw, T — ﬂumz')gmeim¢ - iz %z-gmei(mw - iz ﬂ;gmei(m—l)gfﬁ =
" " m (2.32)
L -ige iv L g -is
: : .vqt .vqt 1
(ior —imw,t—,7)g,, —l%gm_l —i %gmﬂ =5e i (2.33)
88 —D(&mi1 + &m-1) =Sy (2.34)
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vqrt

Bu tekrarlama bagintilarinda katsayilar; a,, =—ior -imo,c+ 4,7, b=-i B ve
| . .
S, = —5e ’m%é‘m‘,l olarak tanimlanmistir. Model I’de a,, katsayist m 'nin dogrusal bir

. 1 . : .
fonksiyonudur, ¢ilinkii 4,7 =—7 =1’dir. Tam ¢6ziim Bessel fonksiyonlar1 cinsinden
T

elde edilen karmasik bir ifadedir.

2.4 Schrodinger Denkleminin Green Fonksiyonu Co6ziim Yontemi

Model Hamiltonyen hacim i¢indeki safsizliklardan ve ince filmin her iki yiizeyindeki
kabartilardan gelen sacilmalari igerir. Ince filmin ideal hali L kalinliginda olup,
ylzeyleri z=0 ve z=L’dedir. Hamiltonyendeki pertiirbasyon terimi yine Calecki
(1986) yontemindeki Denklem (2.22)’deki gibi V (r) = -Vyh(r)o(z—L) seklinde alinir
ve V, hapisleyici (confining) potansiyel derinliginin sonsuz limiti disiiniiliir. Ug
boyutta sonsuz biiylikliikte, yonden bagimsiz rastgele bir sistem diisiiniiliirse, sekillenim

ortalamasi alinmis Green fonksiyonunun A ortalama serbest yoldan ¢ok biiyiik |r —r'

uzakliklari i¢in sekli genel olarak,

e

2m__ jikslr=rl," 27 (2.35)

<G0(r,r ,SF)>:G0(I’—I’ ,kF):m

bi¢imindedir (Thouless 1974). Bunun Fourier doniisiimii de, k,% /2m = g olmak lzere,

su sekildedir:

2m N 2m
(kp+i/22) —k*  kp—k* +ikp /A

Gy (k) = (2.36)

Fermi dalga vektoriinlin, kp — kp +i/24 degisikligi ile i/24 gibi kiigiik bir sanal

kisim kazandigi goriilmektedir, bu da gerek G(r—r',kz) nin |r — r'| — o ’da soniime
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ugramasini ve gerekse w(r) dalga fonksiyonunun kendisinin » — oo ’da sifira gitmesini

saglar.
Orijinal Schrodinger denklemi pozitif potansiyel igin,
(V2 +k3)y =20V (Ny (2.37)

biciminde yazilabilecegi icin, ortalama Green fonksiyonunun sagladigi denklem,

(V2 4+ ki +iky | D)Gy(r —r',6;)=S(r—r') (2.38)
v2

"dir.  Yani 2—+5F +ikp /2mA |2mGy(r —r',ep)=0(r—r')’den dolayr Denklem
m

(2.38)’in ¢oziimil olan Gy(r—r',er)’yi 2m ile garparak, esas denklemin Green

fonksiyonu elde edilebilir. Denklem (2.38)’e ait 6zfonksiyonlar ve 6zdegerler,

(V2 4k +iky | DU (1) = 43U, (1) (2.39)
1 ik, -, ik.z

U r)= e 1l //e z 2-40

A = ki +ilkp 1 2)— (k7 +k2) (2.41)

olup, daha sonraki ince film incelemesine uyarlamak i¢in z bileseni ayr1 yazilmistir. O

halde Green fonksiyonu ayni1 zamanda,

, 2m eik//'(”//_”//)eikz(Z—Z')
Go(r—r'ep)=— 5 TN
AL (S kE (K + kD) +ikp | 2

(2.42)
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Seklinde yazilabilir. Simdi bu son ifadede her iki tarafin Fourier doniisiimii alinirsa

Gy(k) igin Denklem (2.36)’daki gibi bir sonug¢ elde edilebilir. ince film haline

gecilirken 0zfonksiyonlarin ve 6zdegerlerin z bileseninin degistirilmesi gerekir ve bu

durumda Denklem (2.40), (2.41) su hale gelirler:

ik, r \/E

Uy, (1) :Le —=sing,z (2.43)

¢

A

n

« =k +ilkp I A)— (k) +q7) (2.44)

Burada ¢, =%, n=1,2,..0, z yoOniindeki kuantumlu momentumdur. Denklem

(2.42)’nin alacag yeni sekil ise, €5 i¢ indisini kolaylik i¢in kaldirarak,
2m  e* U sing, zsing, 2’

Go(ry —132,2) === : (2.45)
Ad (= ki = (ki +q3) +ikp | A

Her iki tarafin r, —rj, = p koordinatlar iizerinden integrali alindiginda bir boyutlu

Green fonksiyonu elde edilir ve sagdaki toplamdan k,, diiser,

, W 2m sing,zsing,z'
Go(p:z,2)d* p=gy(z,2) == p—n (2.46)
J 6 ‘ d g‘k%—q,fﬂkF/;t

Ayn1 zamanda Denklem (2.38)’in her iki tarafinin r, —r)/, = p degiskenine gore

integrali alinirsa g((z,z") fonksiyonunun sagladigi diferansiyel denklem bulunabilir,

2 2
(86_24'%4'](% +ikF /l]J-Go(p;Z,Z,)dzp = 5(2—2’).[50’// — I’//)dzp (247)
Ty daz
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o*  d?
y+E+k%+ikF//1 go(z,2")=6(z—2') (2.48)
//

Burada g(z,z") fonksiyonu higbir sekilde r, ’ye bagl olmadigindan 0%/ 817% tiirevi

etkisizdir ve diiger, o halde saglanan denklem,

2
(d—2+k12p +ikp /AJ go(z,2)=6(z-2") (2.49)

dz

"diir. Aslinda buradan hareketle de g (z,z") i¢in Denklem (2.46) ile verilen sonug elde

edilebilirdi. Simdi Denklem (2.46) hangi temsilde yazilmigsa ayn1 temsil kullanilarak
pertiirbe olmus, tam Green fonksiyonunun yazildig1 varsayilsin. Paydaya sadece ilave

bir 6zenerji terimi geleceginden,

W 2m sing,zsing, z'
g(z,z')=— & e (2.50)
d Zn:k%—q,2,+ikF/l+Zn

olur. Burada 6zenerji Denklem (2.59)’da verilen Schrodinger denkleminin sagindaki

2mV (r)y  sirlicii  terimi yardimiyla ve w  i¢in (V2+k1%)1//0 =0 ’daki

| .
wo(r)= ﬁe’ ki sin q,z stfirmer yaklagimi kullanilarak su sekilde yazilir:

%, = (U, (2|20 (2)(N)go(z.22mV (2o ()] U, (2) (2.51)

Ancak uzun ve ayrintili islemlerin sonucunda ve bazi yaklasimlar altinda iletkenlik

ifadesi elde edilebilir. Ince metalik filmler igin gegerli olmak iizere ve n,. tane alt bantin
elektronlarla dolu oldugu durum i¢in iletkenlik ifadesi,

245 n,op2 2
o= c’d kr ~ 4y (2.52)

R R =
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n(‘
ile verilir. Burada S(n,) =Z:112 =n.(n, +1)(2n,+1)/6 olup, <|f|2> ise, tim ylizey

n=l1
diizensizlik sekillenimleri iizerinden ortalamasi alinmis korelasyon fonksiyonunu

gosterir ve basitlik icin momentumdan bagimsiz sabit bir deger olarak alinmistir.
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3. MATERYAL VE YONTEM

3.1 Koordinat Dontisiimii

Sekil 3.1 Diizensiz yiizeyleri bulunan ince film

Ortalama kalinligr L ve miikkemmel diiz yiizeyleri olan ince filmin smirlart x=+L/2
denklemi ile tanmimlanir. Sekil 3.1°deki gibi her iki ylizeyde (x eksenine dik)

diizensizlikler mevcutsa smirlar x=(L/2)-&(y,z) ve x=(-L/2)+&(y,z) olarak

degisir. Ince filmin smirlarinin sonsuz potansiyel ile smirlandirildign varsayilir ve

diizensiz yiizeyler i¢in bu simurlarda w[(L/2)—-&(y,2)]=w[(=L/2)+ & (¥,2)]=0 simir
kosullar1 gecerlidir. Yiizey diizensizlikleri film kalinligindan oldukc¢a kiigiiktiir
(&.& <L) ve rastgeledir  ({&)=(&)=0). Genellikle farkli duvarlardaki
diizensizliklerin birbirleriyle etkilesmedikleri varsayilir, &, =0. Yiizey diizensizlikleri

bulunan bu sistemde,

o Lx12[60:9- 60,0}
L-[5(.2)+ & (,2)]

Y=y, Z=z (3.1)

koordinat doniistimleri ile her iki sinirda X =L/2 ve X =—L/2 olarak diizlestirilir ve
sinir diizensizlikleri hacmin i¢ine katilmig olur. Bu doniisiimlerin yapilmasindaki amag,

hesaplamalar1 kolaylastirmaktir. Basitlik olmasi agisindan gecirgen olmayan yansitici

20



duvarlar ele alinir, bdylece duvarlardaki sinir kosulu =0 olur. Bu durumda yeni
koordinatlardaki smir kosullar1 onemsiz hale gelir, w(L/2)=w(-L/2)=0. Sonug

olarak diizensiz duvarlar1 olan bir sistem ig¢indeki taginim problemi tamamen ideal,
aynasal duvarli bir sistem igindeki taginim problemine esdeger olmus olur. Artik

Hamiltonyenin i¢inde pertiirbe terim olacaktir.

3.2 Momentum Doéniisiimii

[k koordinatlardaki (x, y, z) momentum islemcileri,

py =—ihd/ox , p, =—ihd/dy , p, =—ihd/dz (3.2)

ve donilismiis koordinatlardaki (X, Y, Z) momentum islemcileri,

P, =-ihd/0X , P, =—ihd/dY , P, =—ihd/0Z (3.3)

olmak iizere,

Py —in oy 0 X P, (szpx (1+§j (3.4)

X ’+’
pyminZmt 22, 28 ol K rE)]
dy oY dy 0X Oy Y 2\ P L

.0 (o0 0zZ o X 1., (élz &)
pa== l (az o ox azj 2 * {2(5‘2 SHARS L (36)

=8+

5;, : & fonksiyonunun y tiirevi
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&2yt & fonksiyonunun y tiirevi

esitlikleri elde edilir. Doniisim islemlerinde film kalinligt L’nin yiizey

diizensizliklerinin genliginden olduk¢a biiylik oldugu (&/L <«1) kabul edilmistir ve

islemlerde &/ L seri agilimi yapilmustir.

3.3 Hamiltonyen Doniisiimii

Hacim Hamiltonyeni de doniismiis koordinatlar cinsinden ifade edilmelidir. Homojen

filmlerde, hacim Hamiltonyeni sadece momentuma baghdir, H :I:IO(p). Yeni

degiskenler cinsinden hacim Hamiltonyeni ise kiigiik bir V “pertlirbasyon” terimi igerir.

A2
[k koordinatlardaki (x, y, z) Hamiltonyen islemcisi, H,(p) =2P; ve doniismiis
m

koordinatlardaki (X, Y, Z) Hamiltonyen islemcisi (/L seri agilimindan sonra),

; P ; PRI TPT NP
H(P):E+V olmak tizere, Ho(p)zﬂ(p£+pi+p§) ifadesindeki momentum

degerleri donilismiis koordinatlar cinsinden yazilarak, doniismiis Hamiltonyen elde

edilir. <§> =0 oldugu i¢in, “pertiirbasyon” da rastgeledir, <\7> =0.

»2 4 ’

H:P—+iPXZ+L Xxé—yPy+Xx£ .+ Hermitik eslenikler 3.7
2m mL 2m L L

s 6 s | A &y ~ &L - . .

V==2-P" +—| XP.—P, + XP.22 P + Hermitik eslenikler 3.8
mL * 2m\ LY L7 g 38

H = Hy(p)=Hy(P)+V (3.9)

Islemlerde duvarlarin goreceli olarak piiriizsiiz (&l2ys Sip-<<1) oldugu kabul

A

edilmistir. “Pertiirbasyon” sadece \% teriminden olusmaz,
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V' = ﬁ[ﬁx (fl'y -&, ) ﬁy +P.(&,-&.) }A’Z} ek terimini de igerir. Ancak hacimsel

sontim ihmal edildiginde, dalga fonksiyonlar1 basit diizlem dalgalar oldugunda, bu

terimler carpisma islemcisinden ve sonug olarak da tasinim denkleminden yok olurlar.

Islemlerde gereksiz karisikliga yol agmamak icin sadece v “pertiirbasyon” terimi

kullanilacaktir.

Sonug olarak, diizensiz duvarlara sahip bir sistem igindeki taginim problemi, tamamen

ideal aynasal duvarli ,i(L/2)=w(—L/2)=0, ancak pertiirbe hacim Hamiltonyenine

sahip bir sistem i¢indeki taginim problemine esdeger hale gelir.

3.4 Rastgele Potansiyel Enerji

Ince filmlerde, film kalinliginca (x yoniinde) olan hareket P, = ﬁThJ =1, 2,...) olacak

sekilde kuantumludur. Kalinlik ¢ok kii¢iik oldugunda, farkli j; durumlart arasindaki
uzaklik ¢ok biiyiik olabilir ki; bu durumlar arasindaki gecisler etkin bir bigcimde

durdurulur. Bu durumda pargaciklarin film boyunca (y ve z yoOniinde) olan hareketi,

V) rastgele potansiyellerindeki j durumlarinda bulunan parcaciklarin iki boyutlu
hareketine esdeger olur, yani parcaciklarin hareketi tamamen film boyunca gerceklesir.

Bu durumda film kalinlifinca olan momentum ( £,), film boyunca olan momentumdan
(P,,P.) oldukc¢a biiyiktir. Film boyunca olusan hareket i¢in iki boyutlu etkin

potansiyel,

N2

olarak ifade edilir. £(y,z) yilizey diizensizliklerinin korelasyon fonksiyonudur.

v (»,z) potansiyeli, farkli j durumlar arasindaki gegislerin ihmal edildigi durumlarda
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kullanilabilir. Bu da farkli j durumlar arasindaki uzaklik, film boyunca olan hareketin

kinetik enerjisinden biyiikse yapilabilir (z71/L > P,,P,).

Dontlismiis Hamiltonyende yer alan iki boyutlu diizensiz potansiyel enerji terimi en

genel hali ile,

_ N _(7hy 2
V(r)—gv(r_Ri)_(Tj %f(r) (3.11)

olarak ifade edilir ve r vektori film boyunca olan iki boyutlu koordinatlar1 ifade etmek

lizere, bu dilizensiz terim rastgele R, konumlarinda bulunan v(r—-R;)

potansiyellerinden olusmaktadir. Rastgele potansiyel enerjide yer alan yiizey

diizensizliklerinin fonksiyonu,

N
=Y h(r-R) (3.12)

i=1

yiizeyde rastgele R, noktalarinda konumlanmis A(r —R;) yiikselti fonksiyonlarinin

toplamindan olusmaktadir (Fishman ve Calecki 1989, Palasantzas ve Barnas 1997,

Meyerovich ve Ponomarev 2002).

3.5 Korelasyon Fonksiyonu

Her bir ytlikselti-yiikselti korelasyon fonksiyonu f(p) ger¢ek uzayda,

f(p)zh(r—Rnh(r’—Ri):% [ o+ RIM(RYA*R (3.13)
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olmak iizere, yiizey diizensizliklerinin korelasyon fonksiyonu F(p) rastgele yiizey

diizensizlikleri ya da film kalinligindaki dalgalanmalar1 karakterize etmek i¢in kullanilir

ve gercek uzayda,

F(p)=ENE) =~ [é(p+ RIERIER (3.14)

F(p)= 3 T =R)h(r"=R) = Nf (p) (3.15)

olarak tanimlanir. Rastgele potansiyel enerjilerin korelasyon fonksiyonu s(p) ise,

V(r)V/(r') rastgele potansiyel enerjilerin sekillenim ortalamasi ile ger¢ek uzayda su

sekilde elde edilir:

— , _d°R
VIOV (r)=N[v(r—=R(r ~R)= = (3.16)

Yiizeyde rastgele N kabarti varsa ve ortalama alan 4 ise, safsizlik yogunlugu

n,=N/A olmak iizere R=R, +r', d°R=d’R, degisken degistirmeleri yapilarak,
i 1 1 g g

VIOV () =n [v(r—r' =RV (-R)d*R, (3.17)
VIOV () =n [v(r—r'+ RW(R)A’R;. R, =R, (3.18)
VOV () =m [v(p+RN(RIR, r—r'=p, R, =R (3.19)
s( )—V<r>V(r'>—[@]4 1 é(r)é(r')—(”—WT LF( )—(”—hjr LN
P)= 7 m2I> 7 m2I> P)= L m2I> P
(3.20)
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Integralin sonucu r—r' ’niin bir fonksiyonudur. Diizensizliklerin yénden bagimsiz

oldugu varsayilir ve bdylece korelasyon fonksiyonlar1 sadece p:|r—r’| bagil

uzakligina baghdir.

r2/ P

Ornegin Gaussyen dagilim gosteren V(r)=ve~ rastgele potansiyel enerjisinin

konum uzayindaki korelasyonu s(p) =V (r)V (r') su sekilde elde edilir:

Hesaplamada basitlik olmasi agisindan p =r yazilarak,

s(r) = N%Iv(r +RWV(RW?R =, [ve Ry RIT42R (3.21)

s(r)=my” [ [l VE I gy (3.22)

2 2, y21/72 2, y21/72
s(r)y=ny "~ [dxe X[ gyt =V (Gradshteyn vd. 1980) (3.23)

2 2 712
s(r)=ny (\/7[/216_)‘2/212)(\/ﬂ/ZZe_y2/2lz)=n,-V %e_r2/212 (3.24)
ve I yerine tekrar p yazilarak,
_— 2 72']2 _ /2
s(p)=V(rNV(r')=nv Te P (3.25)

sonucu bulunur.

Yiizey diizensizliklerinin gosterdigi dagilimin sekli ile 1ilgili bilgiyi korelasyon
fonksiyonu verir. Yiizey diizensizliklerinin korelasyon fonksiyonu F(p)=~&(r)&(r'),

tasinim katsayilar1 ve sistem biiyiikliigiine iliskin parametreleri icermektedir. Bu

parametrelerden diizlem i¢i kabart1 korelasyon uzunlugu /, yiizeyde bulunan kabartilar
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arasindaki ortalama uzakligin bir Ol¢tlisiidiir. { parametresi kristalit biytikligi, A

parametresi ise kabarti yiikseltilerinin rms degeridir (rms kabarti genligi). A

parametresinin iletkenlik {lizerindeki Onemi ¢ok biiyiik degildir (0'~A_2 ). Kabart1
eksponenti 0 < H <1 ise, ylizey diizensizliklerinin derecesinin bir dlgilistidiir. Kabart
eksponentinin degerinin azalmasi, kisa mesafede daha c¢ok diizensiz yiizeyin olmasi
anlamma gelir. Tanimlanan parametrelerden 6zellikle /’nin ve H’nin iletkenlik
tizerindeki etkisi daha fazladir. H, 6zellikle biiyiik / degerleri i¢in giiclii bir etkiye
sahiptir. Bu ylizden yiizey diizensizliklerinin derecesini belirleyen H de yapilan
hesaplamalarda yer almalidir (Palasantzas ve Barnas 1997, Palasantzas 1998,
Palasantzas ve De Hosson 2003). Biiyiik kabart1 genliklerinde ve biiylik korelasyon
uzunluklarinda, kesin iletkenlik sonuclarindan bazi sapmalar meydana gelebildigi goz

oniinde bulundurulmalidir (Palasantzas ve Barnas 1997).

Yiizey diizensizliklerinin korelasyon fonksiyonu farkli yilizeyler i¢in farkli sekillere
sahiptir. Sik kullanilan modeller Gaussyen, iistel ve H parametresinin korelasyon
fonksiyonudur.

3.5.1 Gaussyen korelasyon fonksiyonu

F(p) i¢in teorik hesaplamalarda sik kullanilan bir model Gaussyen dagilimdir ve

konum uzayinda,

F(p)=EN)Er)=Ae? " (3.26)

2,72
olarak ifade edilir. 4 sabit bir deger olmak iizere, ¢ " '’ ifadesinin Fourier doniisiimii

alindiginda,

F(e_rz/lz) _ J‘dzre—rz/lze—ik-r (3.27)

27



o0 o0

= j I dxdye_(x2+y WE gritkortk,y) (3.28)
= [ dxe™ e [ dye "™ (Gradshteyn vd. 1980) (3.29)

= (\/ 7zlze_kfl2 /4 )(\/ xl? e_kilz/ﬂ = 7rlze_k212 /4 (3.30)

sonucu kullanilarak F'(k) = Axl 25714 (Fishman ve Calecki 1991) degeri ve rastgele

potansiyel enerjilerin £ uzayindaki korelasyonu

- N
V(W (k) =V () =[”Thfj ﬁAﬂ'ﬂe_kzlz/ 4 (3.31)

olarak elde edilir.
3.5.2 Ustel korelasyon fonksiyonu

F(p) igin sik kullanilan ve deneysel sonuglarla iyi bir uyum gosteren diger bir model

ise, iistel dagilimdir ve konum uzayinda,
F(p)=E(MNE(r) = e (3.32)

271 A

m olmak l'izere,

olarak tanimlanir ve Fourier doniisiimii alindiginda F(k) =

rastgele potansiyel enerjilerin korelasyonu & uzayinda,

(3.33)

7hj ]4 1 274

V*<k>V<k>=N(k>|2=[ L) WE i)
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olarak elde edilir.
3.5.3 H kuvvetinin korelasyon fonksiyonu

F (k) i¢in momentum uzayinda kullanilan diger bir model ise,

271% 4

y=—2"" 2
F( ) (1+k212)H+1

(3.34)
olmak iizere, H = 1/2 igin listel modeli verir ve 0 < H <1li¢in F(k) 'nin farkli degerleri

almabilir. Rastgele potansiyel enerjilerin korelasyonu k£ uzayinda,

2
3 |(zn} 1 271% 4
[V(k)| —KTJ ﬁ} m (3.35)

olarak ifade edilir.

Boylece F'(p) ya da Fourier doniistimii olan F'(k) i¢in farkli modeller ele alinabilir. Bu

da Denklem (3.11) ile tanimli rastgele sacici potansiyel i¢in farkli modellerin
incelenmesi demektir. Literatiirde, farkli metodlarin kullanildig1 ¢aligmalardaki benzer

F(p)’laryada F(k) lar ele alinarak, calismadaki sonuglar karsilastirilmastir.

3.6 Genel durum icin ¢oziimler

Yariiletken ince filmlerde elektron yogunlugu oldukea diisiik ( n ~ 10" m? ) oldugu
icin, dolu alt bantlarin sayis1 da azdir, Ny =1 ya da N, =2. Dolu alt bantlarin sayis1
N, olmak iizere, sabit tastyict yogunlugu » ic¢in L’ nin artist dolu alt bantlarin sayisinda

da artisa neden olur. Hesaplamalarda yariiletken film kalinligt L, 10 nm’den kiigiik
alinarak, sadece tek bir alt bantin dolu oldugu durum icin hesaplamalar yapilmistir

(Ny=1). L =10 nm degerinde Fermi seviyesi ikinci alt bantin alt sinirin1 kesmektedir.
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Sadece tek bir alt bantin elektronlar tarafindan isgal edildigi N =1 durumu elektriksel

iletkenlik icin yapilan analitik hesaplamalarda kolaylik getireceginden tercih edilmistir

(Palasantzas ve Barnas 1997). N, =1 durumu, j = 1’e karsilik geldiginden ince film

kalmliginca olan momentum sabit kabul edilebilir, P, = %h Yariiletken ince filmlerde

elektronlarin sadece tek bir alt bantta olmasindan dolay1 tek bir Boltzmann denklemi
¢Oziiliir. Birden fazla bantin dolu olmasi durumu, birden fazla Boltzmann denkleminin
¢cOziilmesini gerektirdiginden, hesaplamalara da zorluk getirecektir. Bu yilizden metaller

yerine, yariiletken filmler i¢in yapilan hesaplamalar tercih edilmistir.

Yiizey diizensizliklerinden kaynaklanan elektron sagilmalarinin elektriksel iletkenlik
tizerindeki etkisinin incelendigi calismada hesaplamalar mutlak sicaklikta, 7= 0 K,
yapilmistir. Zayif ve diizgiin bir bicimde degisim gdsteren rastgele potansiyelin etkisi
altinda, iki boyutta etkilesimsiz olarak hareket eden elektronlarin yariklasik yontemle

elektriksel iletkenligi hesaplanmigtir.

3.6.1 Boltzmann denkleminin ¢oziimii

Hacim i¢indeki diizensiz potansiyel enerji, V' (r)= rastgele elektrik potansiyeline,

V(r)
e
bu da E; =-VV(r) rastgele elektrik alanina ve Fermi hizinda kiiciik bir degisime,

5v(r)=@=2v(r— R)) (Mirlin vd. 1999) neden olur. Fermi hizindaki degisim
F i

ov(r), Fermi enerjisine gelen ek diizensiz potansiyel enerji terimi yoluyla hesaplanir,

%m[vF +ov(NP = Ex +V/(r).

2DEG’nin sabit, oldukg¢a zayif dis elektrik alan Ey=-V¢, ve elektron gazinin

diizlemine dik olarak uygulanan sabit, dis manyetik alan B =B,z i¢inde oldugu

varsayildiginda, f; Fermi-Dirac dagilim fonksiyonu, g(r,4) denge dagilimindan
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sapmay1 gosteren fonksiyon olmak lizere f(r,v,¢)= fo(v)+g(r,#)o(v—vg) elektron

dagilim fonksiyonunun sagladigi Boltzmann taginim denklemi:

V.%_Fa(r).g:[gj (336)
or N\ Ot ey
Elektronlarim Fermi hizi Vvp=vpn ve toplam hiz v=(vp+dv)n’dir. V(r)

pertiirbasyonu olmadan 6nce, sistemin kendi dogasinda bulunan sagicilardan (hacimdeki

safsizlik, yapr kusuru ve tanecik smiri sagicilart) kaynaklanan gevseme zamani 7,
olarak tamimlanir. Lorentz kuvveti F =-e[E,+E;+vxB] olmak iizere, gerekli

tanimlamalar Boltzmann denkleminde yerine yazilir ve denklem gevseme zamani

yaklagimi, (%j = —M = L g(r,9)o(v—vg), altinda ¢oziiliir.
garp

40 70

JS(rv.9)

0 E1 v i
, Ol +e(r,$)o(v—vp)] 1TV TV (1) + (v + o0 By 2]
or m (3.37)

(of / 0t)¢arp

LI+ 0Ol Lo gysvie
o

Hiza ait silindirik koordinatlar 7=v=cosg,sing ve n, = ¢ =2xh=(-sing,cosd)

olmak  {izere, silindirik  koordinatlarda  hiza  bagli  gradyen  ifadesi

0 .0 10 .0 .10

—=V, =V—+¢——=n—+n; ——— olarak tammlanir. Elektrik alandaki dogrusal
ov ov " vogp  Ov v
terimlerle hesaplama yapmak i¢in 9 = 0% , €= lmv2 , de =mvdv 9 =mv—
ov  Og ov 2 ov os
yer degistirmesi yapilir ve @ =—0(s—¢&p)= —(va)_lﬁ(v—vF) ,
&
()

v = mV[—(va)_lé'(v—vF)] olmak lizere v, v ’e esit olarak almabilir. o(v—vy)

terimi ve bu terimin V’ye gore tiirevi oldukga kii¢lik oldugundan denklemdeki 6(v—vy)
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terimlerinin hepsi sadelesir. Ey dis alan1 ve g(r,¢) oldukea kiigiik degerler oldugundan

carpimlari ikinci dereceden kiigiik bir terim ¢ikar ve ihmal edilir. Fermi momentumu
V(r)

F

Pr =mvy, Fermi hizindaki degisim Sv(r) = ve sabit agisal frekans @, =eB,/m

tanimlar1 kullanilarak asagidaki denklemler elde edilir.

i BE0H) VO 35(0) e g Liep VO VVD L VYO V()
or Pr or m m Vi Pr m m  vpPp

vvr) ;o8¢ ¢ V() ogr.g) 1

e P op TN ap TN og g 80P
(3.38)
5.0 0 1) V). o [VV(E) » oV()) o _
{[an ar+a)0 6¢+2'0]+ Pr " al‘+( Pr ¢+VF Pr Ja¢}g(r’¢) (3.39)
ep o Cg, VDL YV L VYD) V)
m m vipPr m m  vpPp

Eo, uygulanan oldukga kiigiik dis elekrik alan ve ov(r), hizdaki oldukca kiigiik degisim

oldugundan iki terimin c¢arpimi, ikinci dereceden kiiciik bir terim ¢ikar ve Denklem
(3.39)’da esitligin sag tarafindaki ikinci ve dordilincli terimlerin ihmal edilmesiyle

Boltzmann tasinim denkleminin ¢6ziimii asagidaki gibi elde edilir.

%ﬁgﬂ%ai%ﬂmggfwu%@ﬂ%i%mm

—+
g a YV
m m

3.6.2 Islemciler

Boltzmann tasinim denkleminin ¢6ziimiinden elde edilen Denklem (3.40), islemci

esitligi olarak yazildiginda, dagilim fonksiyonunun bir parcast olan  g(r,¢) ’nin

sagladig1 denklem su sekildedir:
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Dg(r,¢)=(Dy +W)g(r.¢)= x(r.$) (3.41)

Burada diizenli, pertiirbe ve siirlicii terim kolaylik i¢in i 6n ¢arpanini ile birlikte:

or o7,

W:i{\@ﬁﬁ{m-¢3+@@Jﬁ}=z{av(r)ﬁ-g+[V§v(r)-¢3+@5v(r)]ﬁ}
\%

(3.43)
Z:i{_ﬁEo.ﬁer.ﬁ}:i{_iEo.ﬁ+m.ﬁ} (3.44)
m m m m

Diizenli terim D,, pertirbasyonun olmadigi durumdaki sistemin kendi gevseme

zamanini, Fermi hizin1 ve sabit agisal frekansi igermektedir. Pertiirbe terim W,

donlismiis Hamiltonyende yer alan V/(r) rastgele sagici potansiyel terimini igerirken,
sliriicli terim y ise, uygulanan sabit dis elektrik alan1 ve pertiirbe terimin neden oldugu

rastgele elektrik alani igermektedir. Boltzmann taginim denkleminin ¢oziimii ile
iletkenlik hesaplamalarinin farkli asamalarinda kullanilacak olan bu terimler elde

edilmis olur.
3.6.3 Pertiirbe olmamis Green fonksiyonu

D, islemcisine ait 6zfonksiyon U, (r,¢) ve AdjD, ek islemcisine ait 6zfonksiyon

V. (r,¢) olmak iizere, diizenli islemci Dy asagidaki 6zdeger denklemini saglar:

DU, (7, 8) = AU i (T, 8) (3.45)

Diizenli islemci Dy ( Dy T Gy ) i¢in pertiirbe olmamis Green fonksiyonu,
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Uy (0, (0,4 (3.46)
ﬂ“nk |

Go(r,¢;r',¢’):2k

olup, Dy’in Otelemeye gore degismezliginden dolayr k =k’ ve donmeye gore
degismezliginden dolay1 n =n'’diir. Bu nedenle Gy, da sadece r—r’ ile ¢—¢' 'niin bir
fonksiyonudur, Gy(r—r';¢—¢'). Pertiitbe olmamig Green fonksiyonu O6zenerji

hesabinda kullanilacaktir.
3.6.4 Ozenerji

Rastgele sacici potansiyeller {izerinden ortalama alinabilmesi, 6nemli bir fiziksel nicelik

olan ve denge dagilimindan sapmay1 gosteren g(r,¢) dagilim fonksiyonu iizerinden
ortalama alimmasini gerektirmektedir. Denklem (3.41)’1 saglayan g(r,¢), G Green
fonksiyonu cinsinden g(r,¢):J.dr'd¢'G(r,¢;r',¢’) x(¢") denklemine goére hesaplanir.

Bu denkleme gore ortalama g dagilim fonksiyonunun hesabi i¢in, ortalama Green

fonksiyonu D! (D_1 = G ) hesaplanmalidir. D =Dy +W denklemine gore, D! terimi

seriye acildiginda,
—1=D ! - ! =DL 1W (3.47)
+
0 DO 1+K 0 1+ —
D, Dy
o1 wo ow? w? R 3,2
D" =—|l-—+—F——=+..|=Dy —DyW+Dy"W~*—... (3.48)
D)\ Dy D} D
-1 _ -1 n=lyrn=1 . n=ln-lirn-1
D' =Dy - py'wpyt + Dy'WDy WDy - ... (3.49)

ifadesi elde edilir. Sekil 3.2°de gosterildigi iizere terimler kuantum mekanigindeki gibi
diyagramlara uyarlanabilir. Denklem (3.49)’daki her bir terimin tek tek ortalamasi

almir. Bu bicimsel olarak siradan safsizlik sagilmasinin kuantum mekaniksel
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davranisina benzemektedir. Sekil 3.2°de pertiirbe olmamis Green fonksiyonu Gy ince
cizgi ile gosterilmistir. Carpr isaretleri W ’y1 ve kesikli ¢izgiler de safsizlik ortalamasini

gostermektedir.

Sekil 3.2 Green fonksiyonu G i¢in pertiirbasyon serileri

Sekillenim ortalamasi alindiktan sonra Denklem (3.49),
D' =(D,-X)! (3.50)

ile verilir. Ozenerji Y., tiim sadelestirilemez (indirgenemez) diyagramlarin toplamdir.
Uygun geometrik seriler toplanarak, 6zenerji cinsinden ortalama Green fonksiyonu igin
esitlik yazilabilir. Ortalama Green fonksiyonu bundan sonra Ozenerji cinsinden

yazilacaktir (Hedegard ve Smith 1995).

I
|
+
-Em“
)

Sekil 3.3 Sadelestirilemeyen 6zenerji X
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Hesaplamalarda > i¢in serideki ilk diyagram kullanilmigtir. Bunun anlami
hesaplamalarda sadece ikinci dereceden W terimlerinin bulunacak olmasidir (sekil 3.3’
deki ilk diyagram). Daha yiiksek dereceli diyagramlar da (daha fazla carpi isareti iceren)
alinabilir; hepsi sonludur ve bu diyagramlarin sonucu degistirmeyecegi beklenmektedir.

Omegin sekil 3.3’deki ikinci diyagramm sonucu degistirmedigi dogrulanmistir

(Hedegard ve Smith 1995). Ozenerji ve buna bagl olarak D!,

> =WD,"'W (3.51)

D™ = (D, -wD, W) (3.52)

olarak ifade edilir. Ozenerji WD, w hesaplanirken » ’nin  Hermitik (WJr =W) ve

Dy ! =G oldugu kullanilir. D, diizenli islemcisi i¢in segilen U, (r,¢)

0zfonksiyonuna gore ¢ozlime devam edilir.

S(n.k;n' k') = <nk WD(;IW}n'k'> = [drdgdr'd@V (v, WDy WU e (r', 4') (3.53)

= [drdgdr'dgV,, (r.¢)W Dy WU e (r'. 4') (3.54)

= [drdgar'ag[wU . (r.$)] Go[WU e (r',9)] (3.55)
3.6.5 Pertiirbe Green fonksiyonu

D, islemcisine ait dzdeger, 6zfonksiyon ve Ozenerji i¢in hesaplanan degerin yerine

yazilmasi ve

1

Dl= ——
-1
Dy, -WD;'w

(3.56)
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<nk D_l‘nk> = nk‘ ! 1 ‘nk = 1 —— (3.57)
‘DO ~ WDy W‘ <nk|D0|nk>—<nk wDy'W nk>
<nk |D0|nk> = A, ve <nk wDy'w nk> = 2(n,K) sonuglarinin kullanilmasi ile,
1 1
<nk‘D ‘nk>:— (3.58)
ﬁ“nk - Z(na k)
islemleri sonucunda pertiirbe Green fonksiyonu elde edilir:

G(r:¢’r’¢):’§( ﬂnk_z(n’k)

Sekillenim ortalamasi alindiktan sonra ortalama G (G,,, = D) sadece r—r' ile ¢p—¢'

‘niin bir fonksiyonudur, G(r —r";¢—¢") . Bu nedenle G kosegendir, n=n" ve k=k"’

diir. D7 = esitligine gore G'nin kdsegen olmasi Ozenerjinin de kdsegen

Dy, -WDy'Ww
olmasimi gerektirir. Bunun anlami 6zenerjinin n=n" ve K=K’ igin hesaplanacak

olmasidir:

Y(n,k) = <nk WDO_IW‘nk> (3.60)

3.6.6 g(r,¢) fonksiyonu

Ortalama Green fonksiyonu G’nin hesaplanmasi ile 6nemli bir fiziksel nicelik olan

g(r,¢) nin ortalama degeri elde edilir. Bundan sonraki yazimlarda g(r,¢) nin

ortalama degeri kullanilmistir. Dg =y, g = D! X Cort = D! x olmak tizere,
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g(r,¢)=Idr'dcff'G(r—f';¢—¢'))((¢') (3.61)

olarak tanimlanir. Siiriicii terimden olusan islemci ise,
2@ =—iZEy- i +LVV (') (3.62)
m m

’dir. VV(r') ile n’ arasindaki ag1 rastgele oldugu i¢in, Denklem (3.62)’de esitligin sag
tarafindaki ikinci terimin ortalamaya katkis1 kiicliktiir ve ihmal edilebilir. Bu terim

literatiirdeki ~ ¢alismalarda da  hesaba  katilmamustir. Ej=Eyx  almarak,

n'=cos¢'x +sing'y ve E, ile in' arasindaki a¢1 ¢’ olmak lizere,

2(4) = —i% E, ' = —i%EO cos g’ (3.63)

stiriicli terim islemcisi, g(r,¢) denkleminde yerine yazilir. Denklem (3.61)’den akim

i¢in sadece k = 0 bileseninin gerekli oldugu goriilmektedir (Hedegard ve Smith 1995).

Bu nedenle g(r,¢) 'nin k =0 bileseni alinarak,

_ Y Unk(r:¢)Vnk(r’=¢') _-i '
g(r,¢)_jdrd¢nzk Sk (szocos¢j (3.64)

denklemi elde edilir.
3.6.7 Akim yogunlugu

Akim yogunlugu, her bir elektrondan gelen v katkisinin

f(rov,¢)=fo(v)+g(r,$)o(v—vg) dagilim fonksiyonu aracilig: ile agirliklandiriimasi

ve V lizerinden integral alinmasi ile elde edilir (Rossiter 1987).
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2em?

hZ

2em?

hZ

e === [[v _fatvpd>=-""=([v [/,0)+.PS-vp)ldv  (3.65)

fo; denge durumundaki yani sistem {izerinde herhangi bir dis kuvvetin olmadigi

durumdaki dagilim fonksiyonudur. Elektronlar dengede ise

2em?

_hz

[ Jvetod?v=0 (3.66)

olur yani akim gegisi yoktur. Bu durumda akim yogunlugu,

2
Ju (1) :—26’? [[v er.9)00=vp)d*v (3.67)

h

olarak ifade edilir. d*v =vdvd ¢ olmak iizere, I f(x)o(x—a)dx= f(a) tanimindan

yararlanilarak, v’ye bagh integral, J6(v—vy) teriminden dolayr v=v; olmasini

gerektirir ve

2 2r
Ju(1) =—2eh—T [ V7 cospa(r.)dg (3.68)
0

olarak yazilan denklemde, hesaplanan g(r,¢) nin yerine yazilip, ¢ agisal integralinin

¢cozlimil ile iki boyutta x yoniindeki akim yogunlugu elde edilir.

3.6.8 Elektriksel iletkenlik ve 6zdiren¢ katsayilari

J ve E arasindaki iliski Ohm yasas1 olarak,

J=0-E (3.69)
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ve matris denklemi olarak,

jx O-XX O-Xy Ex
= 3.70
(jy] (_ny Gxx][Ey] G710

seklinde ifade edilir. FElektrik alanin sadece x yoniindeki bileseni icin

Jx=0nE,+0,E, denklemi j =o,.E, denklemine donisir. Boyuna iletkenlik

katsayist ise,

_Jx()
= (3.71)

o

olarak elde edilir. Bu ifade x yoniinde bir E uygulandiginda ayni yonde olusan akim

yogunlugunu ifade eder. o,

ise Hall olay1 ile ilgili iletkenlik katsayisidir. Fermi
hizinin karesi V12: :hzk%/ m? :h2(27m)/ m?°dir. Lx1 kesit alanindan gecen akim

yogunlugunun elde edilebilmesi i¢in hacimsel elektron yogunlugu c=n/L ifadesi
kullanilir. Bu ifade yiizeysel elektron yogunlugunun film kalinligina boliinmesi ile elde

edilir. Bu tanimlar Denklem (3.71)’de yerine yazilarak, boyuna iletkenlik ifadesi
(Qm)_1 birimi ile elde edilir (Meyerovich ve Ponomarev 2002).o,, ifadesi E elektrik
alanmin x bileseninin g(r,¢) ifadesinde, v hizinin x bileseninin ise j(r) ifadesinde
yerine yazilmas ile elde edilmistir. Iletkenlik katsayismin diger bilesenleri de benzer
yolla oy; ifadesi i¢in E elektrik alaninin [ bileseninin g(r,¢) ifadesinde, v hizmm ;
bileseninin ise j(r) ifadesinde yerine yazilmasiyla elde edilir. Iletkenlik katsayisina ait

matrisde tiim bilesenlerin yerine yazilip, matrisin tersinin alinmas ile gerekli 6zdireng

ifadesi elde edilir:

O-Xx O-X
(0)2( - y} 3.72)
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(p)=(0)" (3.73)

3.7 B =0 i¢in Céziimler
3.7.1 Boltzmann denkleminin ¢oziimii
B=0 ve sonlu bir 7, durumu ic¢in Lorentz kuvveti F =ma(r)=-e[Ey+E],

af ral). af [af

5 j Boltzmann tasinim denkleminde yerine yazilip gevseme
4
garp

zamani yaklagimi altinda ¢oziildiiglinde elde edilen denklem su sekildedir:

Ag 1 l/(r) 6‘ Vl/(r) __e p Vl/(r).A
KVF 8r+1'0] P al’ P, ¢ ¢} (r,9) EO - n (3.74)

3.7.2 islemciler

Boltzmann tasinim denkleminin ¢oziimiinden elde edilen diizenli, pertiirbe ve siiriicii

terim islemcileri:

D, = i{vFﬁ -aﬁ+i} (3.75)

|/(r) o VvVv(r) ~d 0 » 0 .
W—z{ P, o +—PF ¢8¢} {é'v(r) +Vov(r)- ¢a¢}(erhn vd. 1999)
(3.76)
;(=i{—£ Eo-ﬁ} (3.77)
m
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3.7.3 Pertiirbe olmamis Green fonksiyonu

Diizenli islemci Dy asagidaki 6zfonksiyon ve 6zdegerlere sahiptir:

DoU i (1, 8) = AU i (1, 9) (3.78)
1 i{k-r—n¢}
U (r,¢) = e 3.79
nk( ¢) 27 A ( )
= —vpiik+ (3.80)
F
[
) .. ) . . 1 i{k-r—ng)
D, 1slemcisine ait 0zfonksiyon U, (r,g)= e ve
0 $ y nk( ¢) \/m

Adj D0=i{—vFﬁ-§+i} (Dennery ve Krzywicki 1967) ek islemcisine ait
r TO

1 e—i{k-r—n¢}

2 A

ozfonksiyon V, (r,@) = olmak tizere, A, =—vpn-K+(i/7y) dzdegeri

ve Zein(ﬁ_m =276(¢' —¢) tammmu kullanilarak, pertiirbe olmamis Green fonksiyonu

n

elde edilir:

rogr ' ik~(r—r')
Go(r—r’;¢—¢'): 3 Unk(ra¢)Vnk(ra¢):5(¢ ¢)z € (3.81)

n,k _VFﬁ‘k+(i/To) A k _VFﬁ'k+(i/To)
3.7.4 Ozenerji
Ozenerji n ve k ’ya gore kosegendir (n = n', k =K') ve B =0 i¢in dzenerji X" olarak

tanimlanir. Denklem (3.76)’daki W ve Denklem (3.79)’daki U, (r,¢) degerlerinin

yerine yazilmasiyla 6zenerji i¢cin asagidaki denklemler elde edilir:
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>0(n,k) = <nk WD(}IW‘nk> = j drdgdr'd g [WU , (r,8)] Gy [WU 4 (', 4] (3.82)

'ar¢'sz(r—R,.)ﬁ.vr+ZV,v(r—R,.)-nL } "”"”}

zk {r-r) 5 (3.83)
DY sz(r- Ve SV R A, ]{krnm}

itk +0/7) - of
Sekillenim ortalamasindan i = j alinir. ¢’ agisal integrali, 6(¢'—¢)teriminden dolay1

p=¢", n=n" ve n| =n’ olmasim gerektirir. Akim i¢in K= 0 almnir ve >0 (n,0) yerine

>0 (n) yazimi kullanilarak,

m="

Z [V Ar =R T [drV (' =R)-e ™" (3.84)

A2 —an k1 +(i/ 1)

elde edilen denklemde Fourier doniistimlerinin de kullanilmasiyla,

50 =" 22 L ik k) [k vt (3.85)

A —an K, +(i/ 1)

olarak bulunur. v*(k (k) =Pk ., S =N=dn, Z— dkl j dgy

tanimlar: ve sekil 3.4°deki k; vektoriiniin yonelimi kullanilarak, gerekli ifadeler yerine

yazilir:
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P

S>

Sekil 3.4 k; vektoriiniin yonelimi

. 2
X )—’(12’”0 j| wky) k3dk,_[d@( 5 Z’S’”@( vty — Aoy } (3.86)

Vi Ok] cos ¢k+1 vFrgkI cos ¢k+1

2
vﬁrgklzcoszﬁc +1=1+vﬁ~r§k1 vFrng sin ¢k —(1+v,2;rgk12){1 %j (3.87)
TVETok

2
2 _TFP0TL TO"; (3.88)
7w ) 2 21 .2
n T, 2 sin” ¢.d. a sin” ¢.cosgd.
>0 (m) =10 j [vky)| K] k| —— o j @( b j @2 % % (3.89)
0 1+vigoki o 1=d’sin’d,  Vitoky 3 1-d’sin’d,

1(a)

Denklem (3.89)’da parantez i¢indeki ikinci integralin degeri sifirdir.

/2

I(a)=~ j

_lJ- c0s2¢kd¢k (3.90)
2 2y '

1—a’sin ¢k 1—a’sin’ ¢,

(Gradshteyn vd. 1980)

T 1 (-n) |1- 1—a22 r 1=\1-&
I(a)— —— :2 > 5

52\/1 & 201-d* a

a l—-a

(3.91)
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2 ©
0 ()= "0 [k Pk | —i—2 g 3.92
>0 (n) o £|v( D ki dk; T (a) (3.92)

I(a) degerinin yerine yazilmasi ile B =0 i¢in 6zenerji,

2 2,2
2 VETok]

P — hev2262 1
Zo(n)=—in "7y I|V(k1)|2k]3dk1 [& (393)
T
0

olarak elde edilir. Boyut analizi yapildiginda birimi (sn)_l olarak bulunur.

3.7.5 Pertiirbe Green fonksiyonu

Denklem (3.59)’da U, (r,¢) ve V, (r,¢) fonksiyonlarmin yerine yazilmasi ile

pertiirbe Green fonksiyonu,

i(kT-ng) =i(kt"-ng)

G(r—vip—g)=—3 <

(3.94)
2AL —vpi K+ (il 70) - 20 (n)

olarak yazilir.

3.7.6 g(r,¢)fonksiyonu

Denklem (3.64)’de G(r —r';¢—¢') i¢in hesaplanan degerin yerine yazilmasi ve E;’mn x
yoniindeki bileseninin se¢ilmesi ile,
ioE (kT =ng) i(kr'~ng))

°—\dr'd¢'| = ' 3.95
ZﬂmAI rde nk —vei-K+(i/7y)— 20 (n) cosg (3:99)

g(r,¢)=_

fonksiyonu elde edilir. Iletkenlik icin k =0 alinir ve Jdr' = A degeri yerine yazilarak

asagidaki denklemler elde edilir:
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ieE, PRl
,P)=— dr' _ ! 3.96
g(r.¢) | ¢{(u%)z%m}“¢ (3.96)

—1n¢ 2r

[ dge™ cosg (3.97)

g(¢%'2mnnonw >0(m)

Agisal integral sadece n==1 i¢in 7 sonucunu vereceginden, 2. toplaminin sadece
n

n ==1 bileseninden katki gelir ve

leE e_i¢ ei¢
2m | (il7g)— z%n (i/79) -2 (~1)

g(r. @)=~ (3.98)

olarak bulunur. Denklem (3.98)’den 6zenerjinin sadece n =+1 degeri i¢in hesaplanmasi

gerektigi bulunur.

3.7.7 Akim yogunlugu
2em? *f
Denklem (3.95), j, (r)=- 2 I vfp cospg(r,p)d¢ denkleminde yerine yazilarak,
0
E
jo(r)=i me*mEqvy ! + ! (3.99)

n ) =2()  (i/79)-20(=1)

ifadesi bulunur. B =0 durumu i¢in hesaplanan 6zenerjinin sadece imajiner bileseni
oldugundan (Denklem 3.93) ve bu bilesenler i¢in Im Y01 =ImX’(-1) ozelligi gegerli

oldugundan x yoniinde iki boyutta akim yogunlugu,

, 27resz0v,2: 1
= 3.100
/() h? {(l/ro)—ImZO(l):l (3-409)
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olarak elde edilir.

3.7.8 Elektriksel iletkenlik ve 6zdiren¢ katsayilari

Iletkenlik katsayilar1 ve buna bagli olarak hesaplanan boyuna dzdireng ifadesi:

2 2
o, =2 TE ! . (3.101)

n | (1/7y)-mX°(1)

2.2 ]
0, =2 T 1 - (3.102)

n | (/zy)-ImX°(1)
oy =0 (3.103)

27rezmv,2p { 1 } 0
h? 1/74)-Im¥°(1
(0)= (/%) () (3.104)
0 27ze2mv12; { 1 }
R | (1/75)-ImX°(1) -
27rezmv12; 1 0
' R | (1/75)-ImX°(1)

Adjo = (3.105)

3 27zezmv12; { 1 :l Zﬂezmvfp { 1 }

| (/7)) -Im X (1) | (/7)) -Im X (1) o
2
2 2
det o = 2%¢ —F ! - (3.106)
h (1/75)-ImX°(1)
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h2

ﬁ[(1/r0)—lmz°(1)] 0
2remvy
(p)= ) , (3.107)
—h—[(l/r )~ImX'() | h—[(l/r )~ImX°(1) |
27zezmv12p ’ 272'@2}11\/12: ’ 92
o (1) =m0 | (3.108)
Prc = 272'62171\/12: fo)mm '
2
vlz; = &;m) taniminin yerine yazilmasi ile boyuna 6zdireng ifadesi
m
m
Pr :—2[(1/r0)—1m20(1)] (3.109)
ne

olarak elde edilir. Denklemde yiizeysel elektron yogunlugu » yerine hacimsel elektron

yogunlugu c ifadesinin kullanilmasi ile sonu¢ Qm biriminde elde edilir.

3.8 B=0 ve 7, = I¢in Coziimler

3.8.1 Ozeneriji

B =0 durumu icin yapilan hesaplamalarda yiizey diizensizliklerinden kaynaklanan

sacict etkiler olmadan 6nceki sistemin dogal gevseme zamani 7, =oo oldugunda, yani
sistem baslangigta miikemmel iletken olarak kabul edildiginde, 1/7, terimi D,

islemcisinde yer almaz,

0
D,=i n-— 3.110
0 l{an 8r} ( )

ve bu islemciye ait 6zdeger,
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ﬂk:—VFﬁ'k]'l'l.O (3111)

olarak bulunur. B=0 ve 7;,=o durumu i¢in 6zenerji 280 olmak iizere, Denklem

(3.85)’den itibaren 7, = oo i¢in ¢dziime devam edildiginde,

2 Y 2
foo(n)=”Ain(k’ ) ) (3.112)

K —vpn-K; +i0

ifadesi elde edilir. Sekil 3.4’den K;-n, =k;cosa=k;sing, ve n-K;=k;cos¢,

esitlikleri yerine yazilarak,

N % 2” (k; sin 2 v(k;) ?
=0 =2 [k psinge)” (k) (3.113)
(27)" 4, —vF(k1 cos @, )+i0
2 2z (k] Sln¢k)2
L ﬂv (k)| eyl [ gy , (3.114)
(27r) 0 —vpk; cosg, +i0
denklemleri elde edilir.
: 1 1.
lim =——imo(x) (Jones 1966) (3.115)

e->0xtice x

tanimindan yararlanilarak,

2

klzsin2¢k k] sin ¢k ) 2z 2 .9
dg, = de, —ir | kj sin® §,6(vpk; cos @, )d 3.116
g—vpklcos@( +i0 J‘—vpklcos¢k I 1 $.0(vik; cos @ )dgy ( )

olmak iizere,
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2

.2
= I itk Pk | T %d@ -in [ sin” 4007k cos

(3.117)

yazilabilir. Denklem (3.117)’deki esitligin sag tarafindaki ikinci integralin ¢dziimii,

cosg, =0 esitliginden ¢ =x/2 ve 37/2 olmasini gerektirir:

© 2 .2 . 2
0 PE; 2 sin” ¢, _im .2 oz
32002 a8 - oo ot~
2z 37
[ sin o~y }]
0
(3.118)
3|v(k1)| dkl ZJ{T sin2 ¢k d¢k B 2ir (3.119)
(2 o ~Vrkjcosd; vk,

Denklem (3.119)’daki agisal integralin degeri sifir olacagindan B=0 ve 7j=o

durumu i¢in 6zenerji degeri,

2 [e¢)
Y0 (n)=—i Z”EZF [ &7 |y (k) )k, (3.120)

olarak elde edilir. Bu sonu¢ Mirlin vd. (1999) ¢alismasindaki farkli bir yontemle elde

edilen 1/7 denklemi ile aynidir.
3.8.2 Elektriksel iletkenlik ve 6zdiren¢ katsayilari

Iletkenlik katsayilar1 ve buna bagl olarak hesaplanan boyuna 6zdireng ifadesi Denklem

(3.104) ve Denklem (3.107) yardimiyla 7, = oo i¢in asagidaki gibi elde edilir:
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27l mv? 1
ﬁeva[ } 0

| -mX%a
(0)= m 2 () (3.121)
0 272'62171\/12: 1
n _Ingo(l) 2x2
h? 0
— [—mZ) | 0
(p)= re mvp (3.122)
" [~mzlm] L [-mX00) |
2z’ mvi " 2re’mv ) 2x2
_ & 0 _m 0
P = m[_mzma)} =[] (3.123)

3.9 B#0 icin Ozel Bir Ozfonksiyon Degerinde Coziimler

Bu boéliimde diizenli islemci D, i¢in Hedegard ve Smith’e (1995) ait ¢alismadaki
Ozfonksiyon degeri kullanilarak, Mirlin vd. (1999) ve Hedegard ve Smith (1995)

sonuglariyla karsilagtirma yapilabilmesi amaciyla, yapilan ¢o6ziimler anlatilmistir.

Hesaplamalarda genel durum i¢in yapilan ¢oziimlerden yararlanilmistir.

3.9.1 D, islemcisine ait 6zdeger ve 6zfonksiyonlar

B #0 ve sonlu bir 7, durumu i¢in Boltzmann tasinim denkleminin ¢oziimiinden elde

edilen Dy =iqvpn < + o, 2 + L diizenli islemcisi i¢in,
or 09 1,

1 ei{k~[r—R(¢)]—n¢}

W (r,9) = m (Hedegard ve Smith 1995) (3.124)
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ozfonksiyonu secildiginde Dy, (F, @) = 4,y (I, #) 6zdeger denkleminden elde edilen

Ozdeger,

A, = nay + (i 7o) (3.125)

olarak ifade edilir. 4, ince filmin ortalama alani, R(#) =7.(sin@,—cos¢@) ve r. =vp /@,

ortalama siklotron yarigapidir.

3.9.2 Pertiirbe olmamis Green fonksiyonu

Diizenli islemci Dy i¢in pertlirbe olmamig Green fonksiyonu,

Go(r,g;r',¢) =2 W”k(r’qj)ﬂ"'"k(r"m (3.126)
n,K

n

denkleminde 6zfonksiyon ve 6zdeger ifadelerinin yerine yazilmasi ile,

Gy(r,g;r',¢") = Lzﬂlzeik'[r'r"RwHR(ﬁ)] (3.127)
A 27 S nay +(i/7y) A%
olarak elde edilir. j d?ke™" = (27)?5(r) olmak iizere,
ikr _ A 21, ikr _ ST . .
Ze —Wjd ke™" = A6 (r) ’dir. K toplaminin 1 / A4 ile ¢arpimi sadece bir o(r)
k v

i e[¢,_¢]/w070

fonksiyonu verir. n lizerinden toplam, 1/27 carpani ile birlikte BN TP
Wy e 0% _1

(Hedegard ve Smith 1995) sonucunu verir ve pertiirbe olmamis Green fonksiyonu

: e[¢'—¢]/ 2N

Go(r,¢;r',¢’)=—wLW5[r—r’—R(¢)+ R(¢"] (3.128)
0 _
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olarak elde edilir. Dy’ 6telemeye gore degismezliginden dolayi, k =k’ ve donmeye

gore degismezliginden dolayi, n=n'’diir. Bu nedenle G, sadece r—r’ ile ¢—¢' ’niin

bir fonksiyonudur, Gy (r —r';¢—¢').

3.9.3 Ozeneriji

Ozenerji WD, w hesaplanirken W *nin Hermitik (WJr =W ) oldugu ve r (@) =r.cosg,

sing), n'=(cos¢',sing"), Dy = G, tanimlamalar kullanilarak asagidaki sonuglar elde

edilir:

S(n,k;n' K') = <nk WDalW\n’k’> = [drdgar'ag'y” .y (. WDG Wy o (r', )

(3.129)
= [drdgdr'ag'y” (. )W DG Wy e (', 4) (3.130)
= [drdpdr'dg[Wy i (1.9)] Go [Py, (r'.9)] (3.131)

1 R ] N . 5
:mjdrd@’r dg {1 [;v(r— RV, "{;Vrv(r_ R)-A, +%;v(r— F%-)L—J

ef{k‘“—“@]—"fﬁ}} Gy “zmv +[2Vr-M-ﬁi+@ZMJa%]
j j VFj

ei{k'-[r'—R(¢')]—n'¢'} }

(3.132)
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Z(n,k;n’,k')z.[dl’dwl"d(ﬁ' ZVrv(l’—Rl-)-ﬁl(n+k-rcﬁ)+l2v(l’—Ri)n v G
, <

1 2

(3.133)

D Veur'=R))-it) (' +k -rcn)+r—2v(r —Ry |y
J ¢ j
3 4

S -1
D= (Do -WD, 1W) olmak tizere, sekillenim ortalamasi alindiktan sonra G, sadece

r—r' ile ¢ —¢' ’niin bir fonksiyonudur. Bundan dolay1 G késegendir, n=n" ve k =K".

G’nin kosegen olmast  Ozenerjinin de kosegen olmasini gerektirir, bu nedenle

2(n,k)= <nk

WD, 1W‘nk> i¢cin ¢Ozlimlere devam edilmistir. Sekillenim ortalamasindan

dolay1 i = j alinarak yapilan Ozenerji hesaplamalarinda, iletkenlik i¢in K = 0 alinmuigtir
ve 2(n,k=0) yerine 2(n) ifadesi kullanilmistir. Fourier donisiimleri igin
Jdr=Rw(r=R)e ™) =v(ky),  [d(r =RV _gyw(r =R)e ™R —ikv(ky)
denklemleri kullanilarak hesaplamalara & uzayinda devam edilmistir. Safsizlik

[a%k, =iTkldk12jﬁ dg,
(27)° 0 0

A
2r)*

yogunlugu n; olmak iizere, Z: N =4n; ve z:
i

1

toplamlar1 yerine yazilmigtir.

Sekil 3.5 7’ ve n| vektorlerinin yonelimi
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Sekil 3.5°de kjile 7" arasindaki ag1 ¢ , kjile 7 arasindaki ac1 ¢, , 7 ile 7" arasindaki

ac1t ¢'— ¢ =0 olmak iizere,

kl :kl COS¢k)/(\f+kl Sin¢kj> (3134)
A= (3.135)
n| =—sin@x+cosfy (3.136)

olarak tanimlanir. Elde edilen sonuglarda boyutsuz degisken &/ =x kullanilmistir. Bu
tanimlamalar kullanilarak, incelenecek modele gore farklilik gosterecek olan v(k)

degerlerini iceren integraller hesaplanmistir.

1 ve 3 numaral: terimlerin carpimindan gelen katki:

.2 0 2r
1-3 —in"m; 3 2 —ind 0/ oy,
2(n)= L K v(k)| dky | dBe™"e” 00
472'20)0 (6272'/(001'0 _1) .([ | | {
v
—sin HI dd, sin 2, cos [klrC ((1-cos@)sin gy, +sin & cos g )] + (3.137)
0

2cos 49.[ dd, sin® ¢, cos [klrc ((1-cos@)sin gy, +sin&cos g, )]}
0

1 ve 4 numaral: terimlerin carpimindan gelen katki:

.2 0 2z T
1-4 mn; 2 2 —inf 0/w, .
2(n)= . ki (k)| dk, | dBe™""e”" "0 < | d@, sing, -
YN, (627[/%% _1).([ i [v(ky)|dky .([ {g ) SN gy

sin [klrc ((1-cos@)sin g, +sin & cos g, )}}

(3.138)
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2 ve 3 numaral1 terimlerin carpimindan gelen katki:

.2 0 27
2.3 Z(n) _ . ll’l2 n/l J‘k12|v(k1)|2dkl J‘ dee—inﬁeﬁ/a)oro
2rvp (e T —1) 0 0
{sin 9_[ d @, cos ¢y sin [klrc ((1 —cos @) sin ¢ +sin @ cos ¢, )] - (3.139)
0

VA
cos QI d@, sin ¢, sin [klrc ((1—cos8)sin g, +sin & cos g )]}
0

2 ve 4 numarali terimlerin carpimindan gelen katki:

.2 0 2 T
Y () = —— 2”"/‘"0 [ vy [ doe™e? o [dg -
27V (e Ot —1) 0 0 0

cos| k. ((1-cos @) sin g, +sinOcos gy ) |

(3.140)

Konum uzayinda hesaplanan 6zenerji > 2(n,k;n' K'):

Sekillenim ortalamasi alindiktan sonra ortalama G’nin kdsegen olmast O6zenerjinin de

kosegen olmasini gerektirir. Ancak bu islemlerde 6zenerjinin kosegen oldugunun

ispatlanmas1 amaci ile Ozenerji (nk|n'k'> icin hesaplanarak, islemler sirasinda

kosegenlik 6zelliginin kendiliginden geldigi gosterilecektir.

24 S ko' K) = [ drdgerdg —— S VTRV —ROWGH(T ~'s =W W ()

Fle i

(3.141)
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Sekillenim ortalamas: i¢in i=j alindiktan sonra rastgele potansiyel enerjilerin

korelasyon fonksiyonu s, sadece |r - r’| ’ye baglhdir ve Zv(r -R)v(r'-R) = s(|r - r’|)
i

olarak tanimlanir. Ortalama, 6telemeye gore degismezligi getirir, bunun anlami 6zenerji
k degiskenine gore kosegendir. Bu ozellik, integraldeki degiskenlerin r—r'=r;,

r+r'=r, olarak tanimlanmasi ile buna bagl olarak elde edilen yeni degiskenlerin

r= é( r+r), r= é( r, —r;) olarak alinmasi ile ispatlanabilir.

i{kr—k"r'} —i{k’vR(¢’)—k~R(¢)} o in'

r-r |)nn e

2-4 W
2(n,k;n', Kk =— drd dr
) 27[APF - I /

; 1 '—¢]/ o, r !
[_imew 41/ 0 STr —r' — R(¢) + R(¢)]}
B _

(3.142)

. , 2r 27 e N e . Y
:[ - j ' g age {K R~k R} ng -ing Jo-Var,
@y 7N 1 )27 0

—i(k+k) i
[drol —R@)+R@s(mye 2 [dre
(3.143)

r,’e bagl integral 1, = R(¢)— R(¢") olmasini, I, ’ye bagli integral ise, (272) o (k P kj

olmasini gerektirir.

2r  2&

ay e At _ JZ/Z'PZ ¥
i(k+ )[R@’)R@)(z(z)a(k' )J

4k, k')=(

s(RP-R@))e y

(3.144)
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227)*5(K' k)

=20, denkleminden Kk = K’ olmalidir. Yapilan islemler sonucunda k

A
iceren terimler sadelesir ve Ozenerji sadece n ve n'’ye baghh olarak kalir.
R(¢)—R(¢") =2r, sin¢ 2_¢ , eski koordinatlar ¢ ve ¢’ , yeni koordinatlar ¢ ve

6 = ¢' — ¢ olmak tizere degisken degistirmesi yapilir.

. 2z 2z
94 . i nn' O\ gar, -ino i(n-1')p
2(n,n)= d@s(2rc sm—]e @he dde (3.145)
g i A

2
jd¢e’(”_” ) integralinin sonucu n—n'=0 ise 27, n—n'#0 ise 0’dir. Bu durum
0

sonucun n=n' olmasmi gerektirir. Ozenerjinin donmelere gére de degismez oldugu

ispatlanmis olur ve 6zenerji agagidaki gibi elde edilir:

2(n)y=—i d@s(Zr sin—}e “bTo oMM (3.146)
oy | AL

3.9.4 Pertiirbe Green fonksiyonu

Denklem (3.59)’da v, (r,¢) ve w, (r',¢") Ozfonksiyonlarinin yerine yazilmasi ile

pertiirbe Green fonksiyonu,

1 ei{k~[r—R(¢)]—n¢}e—i{k-[r'—R(¢')]—n¢’}

G(r_r,;¢_¢,):27rA%|:< nay +(i/7y) — 2(n) (3-147)

olarak bulunur.
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3.9.5 g(r,¢) fonksiyonu

Denklem (3.147), Denklem (3.64)’de yerine yazilarak g(r,¢) fonksiyonu elde edilir.

i{k-[r—R(¢)]—n¢}e—i{k~[r’—R(¢’)]—n¢’}

_ . ek v € ,
g(r-9)= lz;zAmj drdg’ 2. nay +(i/7) - 2(n) cosg (3.148)
,eEO e_i¢ ei¢
__ 3.149
g0 ’2m{wo+(i/ro>—2(1)+—wo+<i/ro>—2<—l>} (3199

Denklem (3.149)’a gore Ozenerji n==1 i¢in hesaplanmalidir.
3.9.6 Akim yogunlugu

Denklem (3.149)’un Denklem (3.68)’de yerine yazilmasi ile iki boyutta x yoniindeki

akim yogunlugu,

. eszov%ﬂ 1

() =i K2 {a)o +(i/z’o)—[RGZ(l)"‘iImZ(l)]Jr

(3.150)

1
-y + (i/z'o) - [Re 2(=D+i ImZ(—l)]}

olarak elde edilir. Denklem (3.137), (3.138), (3.139) ve (3.140) igin
ImZ(-1)=ImZ() ve ReX(l)=—-ReZ(-1) esitlikleri gecerli oldugundan, Denklem
(3.150) diizenlenerek,

2wme* Egvi (1/79) —ImX(1)
B oy —ReS(M] +[(1/z9) - TmEM)]’

Je(r) = (3.151)

sonucu elde edilir.

59



3.9.7 Elektriksel iletkenlik ve 6zdiren¢ katsayilari

Iletkenlik katsay1s1 ve boyuna dzdireng ifadeleri su sekildedir:

2.2
=0, =277n;l<23 Vi (1/2'20)—Im2(1) . (3.152)
[wy —ReZ(D)]” +[(1/79) -~ ImZ(1)]
27zmezvg~ (1/75)—ImZ(1)
_ 3.153
O R [wy—ReZ()] +[(1/7) - ImZ(1)]? (3.139)
2

Do =%[(1/r0)—1m2(1)] =1/ 79) - ImE(D)] (3.154)

2rme vk ne

Py degeri, ¢ hacimsel derisim degerinin kullanilmasi sonucu Qm birimi ile elde edilir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1 B=0 ve 7, =c0 Durumunda Sayisal Hesaplamalar

B=0 ve 7y, =0 durumundaki sayisal hesaplamalarda ortalama kalinlig1 L olan ve
diizensiz ylizeyleri bulunan yariiletken ince filmin smirlart z=%L/2F&(x,y) olarak

almmistir. Film kalinliginca (z yoniinde) olan hareketin kuantumlu oldugu

varsayllmigtir. ~ Rastgele  potansiyel enerjilerin  korelasyonunu  tanimlayan

2
2
V(r\V(r" ={(%h) i} F(p) ifadesinde F(p)’nun Fourier doniisiimii olan F'(k)

icin ii¢ farkli model ele alinmistir. Hesaplamalarda ele alinan ilk model Gaussyen
dagilim (Palasantzas 1998) digeri ise iistel dagilimdir (Palasantzas ve Barnas 1997,
Palasantzas ve De Hosson 2003). letkenlik, farkli / kabart1 korelasyon uzunluklari igin
hesaplanmistir ve ayni modellerin farkli yontemlerle hesaplandig: literatiir sonuglari ile

karsilagtirilmustir.

4.1.1 Gaussyen model

Yiizey diizensizliklerinin korelasyon fonksiyonu F(p)=~&(r)é(r')= AZe~ (P! " icin
Gaussyen dagilim ( H =1) ele alinmistir (Palasantzas 1998). Yiizey diizensizliklerinden

kaynaklanan rastgele potansiyel enerjilerin korelasyonu konum uzayinda,
2 7T N
TPV 7h\ 1 | ———— 7h\ 1 2 2
VIV == | —| &NEr=||—| —| A%e” 4.1
()(){(ijL}f()f(){(ijJ 4.1)

olmak {izere Gzenerji degerinin hesaplanmasi i¢in gerekli & uzayindaki korelasyon

degeri,
[ ) 2
V*<k>V<k>—N<k>|2{[”Th] ﬁ} A2 K4 “2)
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rastgele hizlarin korelasyonu ‘v (k)‘2 =V (k)|2 / P} olarak

2 o0
>0 (n)y=—i zn_n, I K’ ‘v(k)‘zdk denkleminde yerine yazildiginda,
Vg

J.e_xz/4x2dx (4.3)
0

h'A?
6, 43
320 m vl

>0 (1) =—i

ifadesi elde edilir. Integralde boyutsuz degisken k/=x kullanilmistir ve nl-AZ =A°
olarak tanimlanmistir. A = 0.3x107° m, L= 5102 m ve kr =~27n olmak {izere,

Vi :(2h27m/ mz)l/ 2 =5.81x10% m/sn sayisal degerlerinin yerine yazilmasi ile

0zenerji degerinin sonucu,

>0 (1)=-913.155/1 sn”! (4.4)

olarak elde edilir. Ug boyutta boyuna iletkenlik katsayisi, birimi (Qm)_1 olmak {izere,

2

yiizeysel elektron yogunlugu n=4x10" m ve hacimsel elektron yogunlugu

c=n/L=4x10"" m™?/5x10”° m=0.8x10® m™ almarak Denklem (3.121)’den

hesaplanir.

cez

XX

o= [_Imzfo(l)

1 ce? 1 14 -1 6 -1
= =2.465x10"7] (Qm)  =2.465%x10"/ cm
J m (913.155/1) (Qm) (42cm)

(4.5)
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Sekil 4.1 Farkli korelasyon uzunluklari i¢in boyuna iletkenligin degisimi.
B =0 ve 7, =0 durumunda Gaussyen model igin /=1, L=5x10" m, A=0.3x10" m,

n=4x10" m”

Palasantzas (1998) tarafindan yapilan c¢alismada farkli kristalit biytkliikleri,
¢ =5,20,50,100 nm, ele alinmistir. Sekil 4.1°deki kareli egri en biiylik kristalit

blyiikliigiine, ¢ =100 nm, sahip olan egridir. Bu egride yaklasik 2 nm{/(3 nm

degerlerinde gii¢lii bir sacilma oldugundan dolay1 bir minimum goézlenmektedir. Bunun

2 . : . .
‘nn ~ 12 ile artmasi, bir maksimuma ulasmasi ve [/'nin daha fazla

nedeni [\/ (k)

" ile azalmasidir. Biiytik korelasyon uzunluklarinda (sabit A genligi

artisinda ise ~e
icin) egri normal bir davranig gosterir. Bunun nedeni azalan A// (ylizey piirlizsiizligii)
ile daha zayif yiizey elektron sagilmalarinin gerceklesmesidir. Ayrica ortalama kristalit

biiytlikliigii ¢, korelasyon uzunlugu /’den ¢ok biiyiikse, keskin bir minimum meydana

gelir (Palasantzas 1998).
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Sekil 4.1°de hesaplamalar sonucu elde edilen daireli egride boyuna iletkenlik artan
kabart1 korelasyon uzunluklar1 i¢in dogrusal bir artis géstermektedir. Bu arstin nedeni

o, ~! sonucudur. Hesaplamalar belirli bir /,;,, degerinin altinda gegerli degildir.
Yaklasik olarak /)3 nm degerleri icin yapilan karsilagtirma literatiir ile uyum
gostermektedir. Kareli egride / — 0 i¢in, o, sonsuza giderken daireli egride ise, o,
sifira gitmektedir. Bu farkliligin nedeni hesaplamalarda serbest elektron yaklagiminin,
ki, >1, esas alinmis olmasidir. Sicaklik etkileri olmadiginda (7= 0 K) tiim elektronlar
icin k =ky durumu gecerlidir. Bu durumda k/, > 1 denkleminde kz/, =100 alinarak

korelasyon uzunlugu i¢in minimum bir deger elde edilebilir:

mvp  9.1x107"-5.81x10% 27

_ 8§ -1
2 c2x10 =5x10" m (4.6)

kF:

L ssixa0t !
~Im=2 (1) 913.155

[, =vpT=vp =63.58/ m 4.7)

degerleri krl, =100 denkleminde yerine yazilarak,

5x10%-63.58/ =100 (4.8)

/

m

i =3 nm (4.9)

yaklasik sonucu elde edilir. /,;, =3 nm degerinde ve 3 nm’nin iistiindeki degerlerde

serbest elektron yaklasimi gecerli iken, 3 nm’nin altindaki degerler i¢in yaklasim

gecerliligini yitirmektedir.
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4.1.2 Ustel model

Yiizey  diizensizliklerinin  korelasyon  fonksiyonu  olarak  iistel  dagilim,

F(p)=£&,(né(r) = AZe P! l, ele alindiginda buna karsilik gelen rastgele potansiyel

enerjilerin £ uzayindaki korelasyonu,

_ 2 P 2,2
e 2 wh 1 27Nl
V (k)V(k) :N(k)| :li(TJ ﬁ} W (Palasantzas ve De Hosson 2003)

(4.10)

denkleminde H =0.5 alinarak bulunur ve rastgele hizlarin korelasyonu

R 2 [e¢)
v(k)* =N @] /P?  olarak zg(n):—iz’“i [#?|v(k)['dk  denkleminde yerine
Vg Y
yazildiginda,

X

]’l4A2 ¢ X2
X
16L6m4v13;l o I+ c1)c2)3/2

1

() =—i

4.11)

ozenerji degeri elde edilir. Integralde boyutsuz degisken k/=x kullanilmistir ve

nl-A2 =A? olarak tanimlanmistir. Integral degeri, iist sinirin sonsuz olmasi durumunda

raksak olacagindan, iist smirin maksimum degeri x, = k. =2kpl = (87n)"?1 olarak

272
alinmistir. '[ 27[A2 i Y5 2k = (27[)2 A? normalizasyon kosulunun kullanilmasi
O(k(k. (1+ ak?1%)
- - _ 2724-1/2 _ 24-1/2
ile elde edilen a =1-(1+ak;l") =1-(1+ax;) (Palasantzas ve De Hosson 2003)

degeri her bir / korelasyon uzunlugu igin ayr1 ayr1 hesaplanmustir. Ozenerjideki

X

¢ 2
= (lxﬁdx integral degeri de farkli korelasyon uzunluklari igin farkh
+ax
0

degerlere sahiptir. Ue boyutta boyuna iletkenlik katsayist,
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Oy = (ce2 /m)[-1/Im 280 (1], ylizeysel elektron yogunlugu n=4.8x 10! m~2,
hacimsel elektron yogunlugu c=n/L=4.8x 10" m™2/8x10”° m=0.6x10* m™ ,
A=0.5x10" m, L=8x10" m ve Vp = 6.36x10% m/sn alinarak farkli korelasyon

uzunluklari i¢in hesaplanmistir.

Cizelge 4.1 Ustel model I icin farkli korelasyon uzunluklarinda hesaplanan 1,

Im ZSO (1) ve o,, degerleri

[ (nm) I mX’1) sn') | o, (1€Qcm)”!
5 1.831 —2.376)(1010 0.0355
10 2.372 ~1.539%10'° 0.0548
20 2.959 ~9.599%10° 0.0879
0,10 T T T T T T T T T T T T T T T 1
¢ Hesaplanan sonug °
= Palasantzas and De Hosson (2003)
0,08 4
|
£
G
= 0,06 -
\-1.3 [
© |
0,04 -
)
|
0,02 — 1 - 1 T T ' T T T T ' T T T 7
4 6 8 10 12 14 16 18 20 22

[ (nm)

Sekil 4.2 Farkli korelasyon uzunluklari i¢in boyuna iletkenligin degisimi.
B =0 ve 7, = durumunda iistel model I icin 4 =0.5, L = 8x10° m, A=0.5x10" m,

n=48x10" m’
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Palasantzas ve De Hosson (2003) tarafindan yapilan ¢alismada iki ylizey arasindaki
capraz korelasyon uzunlugu tanimlanmistir ve boyuna iletkenlik katsayisinin bu
parametreye bagh grafigi, /=15,10,20 nm degerleri i¢in ¢izilmistir. Palasantzas ve De
Hosson’a (2003) ait grafikte bahsedilen parametrenin sifir degerinde ii¢ egrinin her biri
diisey ekseni farkli noktalarda kesmektedir. Sonug olarak yiizeyler arasindaki capraz
korelasyonun olmadigt durum i¢in ¢ farkli /=5,10,20 degerinde karsilastirma
yapilmustir. Sonuglar literatiir ile uyum gostermektedir. Artan / degerleri i¢in boyuna

iletkenlik katsayisi da artis gostermektedir.

Karsilastirmaya olanak saglamak iizere Palasantzas ve Barnas (1997) caligmasindaki
sayisal veriler, ylizeysel elektron yogunlugu n=4x 10'® m™, hacimsel elektron
yogunlugu c=n/L= 4x10"° m™?/5x10”° m=0.8x10" m™>, A=03x10" m,

L=5%x10" m ve Vi = 5.81x10* m/sn alinarak iistel model hesaplar1 yinelenmistir.

Cizelge 4.2 Ustel model II igin farkli korelasyon uzunluklarinda hesaplanan 1 ,

Im Zgo (1) ve o, degerleri

! (nm) I M%) (sn') | oy (1Qem)”!
3 1.410 5 429 %10'! 0.00929
6 1.905 1.635x10'! 0.0138
9 2.219 _1270x10'! 0.0177
12 2.453 _1.053x10'1 0.0214
15 2.639 -9.064x10'° 0.0249
18 2.794 799810 0.0281
20 2.886 7 433%10'° 0.0300
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Sekil 4.3 Farkli korelasyon uzunluklari i¢in boyuna iletkenligin degisimi.
B=0 ve 7, =0 durumunda iistel model II i¢in H =0.5, L=5x10"m, A=03x10" m,

n=4x10" m”

Palasantzas ve Barnas (1997) tarafindan yapilan ¢alismada farkli kabart1 eksponentleri,
H =0,0.5,1 , ele alinmistir. Sekil 4.3’deki kareli egri H =0.5 kabart1 eksponentine
sahip olan egridir. Bu egride yaklasik olarak /=2 nm’de film iletkenliginde bir
minimum goriilmektedir. /’nin daha biiyiik degerlerinde iletkenlik normal bir davranis
gostermektedir, / degeri arttikga, iletkenlikte artmaktadir. /(2 nm degerleri i¢in durum
tam tersidir, / degeri azaldik¢a Palasantzas ve Barnas’daki (1997) iletkenlik
artmaktadir, bu c¢alismada yapilan hesaplamalarda ise uyusmazlik gostererek
azalmaktadir. Bu uyusmazligin nedeni serbest elektron yaklagimindan agiklandigi iizere

yine gegerlilik alt sinir1 olan /,,;, =3 nm degerinin altina inilmis olmasidir.
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4.2 Ozel Bir Ozfonksiyon Degerinde Sayisal Hesaplamalar
4.2.1 Ustel model

Yiizey diizensizliklerinden kaynaklanan rastgele sagici potansiyel enerji i¢in k£ uzayinda
V (k)= (zh* /m)e™™ (Mirlin vd. 1999) degeri ele alinarak sabit bir 7.// igin, farkh
wy7, degerlerinde sabit manyetik alan varligindaki boyuna 6zdirencin, manyetik alan
olmadig1 durumdaki boyuna Ozdirence oranmnmn, p, (B =#0)/p, (B=0), degisim

grafigi incelenmis ve literatiirdeki sonuglar ile karsilastirilmistir.

Denklem (3.137), Denklem (3.138), Denklem(3.139), Denklem (3.140),
v(k):(ﬁhz/mPF)e_kl hiz ifadesinin yerine yazilmasi ve Fortran 90 programinda

yazilan ~ Monte  Carlo  yontemi ile  sayisal  olarak  hesaplanmistir.

cos [ 290x ((1—cos@)singy +sinfcosg )| terimi x ile oldukga hizli degisim
a)oz'o

gostermektedir ve bu nedenle x’in kiigiik artis degerleri icin daha iyi sonug¢ vermektedir.
x araliklar1 yeterince kiigiik secgilerek ve bu araliklarda diger integral degerleri
hesaplanarak, toplamlar1 alinmigtir. Atig sayist da milyon mertebesinde alinarak, daha

iyi sonuglar elde edilmistir. Sonlu bir 7z, i¢in B # 0 oldugu durumdaki >.(1) degerleri

su sekildedir:
1 —i0.147 * 7 -
PEm=— — [ dxe™x [ dge 2 )
0| @y7 (e T —1) 0 0
T 290x
—sin 6’_[ d g, sin 24, cos{ ((1—cos@)sin gy +sin 6 cos g, )}+ (4.12)
0 WoTo
290x

2cos 49]5 ddy sin® ¢, cos{ ((1-cos&)sin gy, +sin & cos g )}}
0

251
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7, eZﬂ/a)Oro _

. o 2
-4 ()= L[—z0.00I } Idxe_zxxz j d@e 0t aw) .
1
0 0

(4.13)

T
Id;ﬁk sin ¢ sin { 290x ((1 —cos &) sin @ +sin @ cos @, )}
0 W7y
1[ 0001 % 7 ~
Y= —{—2 ' } ja’xe_zxx2 J d@e~ 011 @)
r 7wl wyT, 1
oLe 0 0
T 290x
sinHquﬁk oS ¢, sin{ ((1-cos@)sin g, +sin6’cos¢k)}— (4.14)
0 @nTo
cos HI d @, sin @, sin { 290x ((1—cos@)sin gy, +sin & cos g, )}
0 WyTo
. -5 0 2z
24 (1) = i{—zoszs x10™" w7, } I dxe 2 x _[ d0e~ 001 @)
r 7l @y, 1
0 ¢ 0 0
ﬂ (4.15)
jd;ﬁk cos 290x ((1 —cos @) sin ¢ +sin @ cos ¢, )
0 WoTo

Sonlu bir 7, i¢in B =0 oldugu durumdaki 6zenerji >0 (1) (Denklem 3.93) ifadesinde

de ayn1 v(k) hiz degeri kullanilarak,

o0

nl-h4

327:3m4vfélzro 0

Y01y =—i

e‘zxx(«/lJr(lT 115 —l)dx (4.16)

elde edilir. Integrallerde boyutsuz degisken k/=x kullamlmustir. Yiizeysel elektron

-2

yogunlugu n=4x10" m2, safsizhk yogunlugu n,-:lO15 m~2 ve Vi =1.836x10%
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m/sn olarak alinmistir. / ><IT=65.61><10_12 m? (Hedagard ve Smith 1995) ve

[,/1=290 (Mirlin vd. 1999) denklemlerinin ortak ¢dziimiinden elde edilen diizlem ici

kabarti korelasyon wuzunlugu /= 0.476x10°° m ve ortalama serbest yol
[, =vpT = 137.9x107% m olarak hesaplanmistir. B =0 ve B # 0 durumundaki 6zenerji

degerleri  gerekli  tanimlamalarla  birlikte  sayisal  olarak  hesaplanarak,

pxx(B) — (I/TO)—IH]Z(I)
Pu(B=0)  (1/75)-ImX’(1)

ifadesinde yerine yazilmistir ve ¢izelge 4.3 ile sekil

4.4°deki sonuglar elde edilmistir.

Cizelge 4.3 Ustel model igin sabit /. /1 =290 degerinde farkli w,z, degerleri igin
P (B)/ p, (B =0) oraninin degisimi

WyTo 10 20 30 40 50 100 150 200

Pxx (B)

Pex(B=0)1 1003 | 1.007 | 1.011 | 1.015 | 1.018 | 1.034 | 1.047 | 1.228
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1125 | 1 | 1 | 1 | 1 |
[ J
[,/1=290
1,20 1 -
1,15 L
P (B)
P (B=0)
1,10 1 L
1,05 ° L
[ ]
°
P [ ]
1,004 °® B
T T T T T T T T T
0 50 100 150 200
201

Sekil 4.4 Sabit /_/] =290 degerinde farkl1 w,7, degerleri i¢in p, . (B)/ p,. (B =0)
oraninin degisimi.
Ustel model igin n=4x10" m?, n; =10° m?, Ixl, =65.61x10"" m’

. teorik
i : % simulasyon
- I:I @n @ -
Prx ( B) 2= ) + ]
pu(B=0) | [P |
13 -
[./1=290
] 1 I L I
o 100 200
7o

Sekil 4.5 Sabit /. /1 =290 degerinde farkl1 @z, degerlerii¢in p  (B)/p, . (B =0)
oraninin degisimi (Mirlin vd. 1999)
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Sekil 4.5 Mirlin vd.’ne (1999) ait olup, karsilastirma yapilabilmesi amaciyla verilmistir.
Sekil 4.5’deki teorik manyetodireng egrisi @yr, ile ¢ok dik olarak arttig1 halde bu

calismada hesaplanan ayn1 egri @7, ile iliml bir artis gostermektedir ve bu ylizden

simiilasyon hesaplamalari ile daha iyi uyum i¢indedir.

4.2.2 Gaussyen model

Apxx — pxx(B)_pxx(B - 0)
Pu(B=0) Pr(B=0)

oraninin degisim grafigi incelenmis ve literatiirdeki sonuclar ile karsilagtirilmistir.

Sabit bir wy7, degeri i¢in farkli /, /] degerlerinde

Yiizey diizensizliklerinin hacim i¢ine dahil edildigi sistemde B #0 oldugu durum ve

sonlu bir 7, i¢in Boltzmann denkleminin ¢6ziimiinden elde edilen pertiirbe islemci,

W:i{\@ﬁi+[v'/(r)-¢3+ % V(r)ji} (4.17)
P or Pr vePr o¢

ve diizenli duvarlara sahip bir sistemde B(r) diizensiz manyetik alaninin var oldugu

durum i¢in pertiirbe islemci (Hedegard ve Smith 1995),

W= i{amma%} @.18)

seklindedir. Pertlirbe islemciler karsilagtirildiginda, Denklem (4.17)’de rastgele sagici
potansiyellerin etkisi, Denklem (4.18)’de ise rastgele sagict manyetik alanlarin etkisi

goriilmektedir. Sonuclarin karsilagtirilabilmesi i¢in her iki denklemde 0/0¢ ile carpim
halinde bulunan terimler birbirine esitlenir:

VW) 5. w; V(r) = 5(r) (4.19)

Py VELE
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—(r-R)*/I?

N
Gaussyen dagilim gosteren diizensiz manyetik alan B(r):Zbe olarak

i=1
tanimlidir ve safsizliklar tarafindan olusturulan manyetik alan siddetindeki degisim

db=0.03 T (Hedagard ve Smith 1995) alinarak, dw(r) icin sayisal bir deger bulunur:

N N
Seo(r) = 651:1”) - enfb 3 RIE 2 0.527x1010 ¢ RIVE (4.20)
i=1 i=1

Gaussyen dagilim gosteren diizensiz potansiyel enerji ise,

N 2 N 2 N
7h 1 7h 1 C(r—R 2 /]2
Vi) =Svir-R)=|ZE | —Sar-R)=|Z2| —S ARV 4.21
(=2 v(r-R) (Lj 2R (Lj i (4.21)

olarak tanimlidir. Denklem (4.19)’da, Denklem (4.20) ve Denklem (4.21) ile taniml

degerler yerine yazilarak,

2 N 2 N N
i(”_hj A S R B+ wO_(”_hj AZ{(F*RI-)Z/ZZ :().527><1()1OZ:¢*(F*R,-)Z/12
P\ L) mL 5 vePp\ L ) mL'3 P

(4.22)

denklemi edilir. Esitligin sol tarafindaki terimlerden birinci terime ait Ozenerji
hesaplandiginda, ikinci terim icin hesaplanan 6zenerji degerinin yaninda 6nemsiz kalir.
Bu yiizden karsilastirma esitligin sol tarafindaki ikinci terim ile esitligin diger

tarafindaki terim i¢in yapilir,

2 N N
20 (”_h] A SR 5271010y e RIE (4.23)
i=1 i=1
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ve rastgele manyetik alanlar cinsinden elde edilen katsayz,

2
% [”—hj A 0.527x10" (4.24)
VvePr\ L ) mL

rastgele potansiyel enerjide yerine yazilir:

2 N N
v(r) =(”_hJ A S R _ 527x1010 YELE 3o R)E (4.25)
L) mLi5 D=1

Konum uzayinda rastgele potansiyel enerjilerin korelasyonu s(0) =V (r)V (r') igin,

2 »
s(p)=n; (0.527><1010ﬁ] %e‘/’z/”z (4.26)
20

sonucu Denklem (3.25) yardimi ile elde edilir. B#0 ve sonlu bir 7, durumu i¢in

Hedagard vd.’ne (1995) ait 6zel bir 6zfonksiyon degeri kullanilarak konum uzayinda

hesaplanan,
2451y =—i 2 Td@s (Zr singJ & g 10 (4.27)
Blvpr (@7 -y U2

Ozenerji denkleminde Denklem (4.26)’daki korelasyon fonksiyonu yerine yazilir.
r.=vp/lay, vpr=I[, tanimlar1 kullanilarak ve @/2=6, degisken degistirmesi

yapilarak, 6zdireng degisimi hesaplamalarinda gerekli olan 6zenerji degeri elde edilir:

2-4 Z(l) — —l ( -5 7; ; ) nlﬂ’- J. e (Ugfgfz e@/a)oroe—iéde (428)
0)0(6 T @y, _1) 0
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2(1./1)*sin* 4,

102 2T —
24y (1) =i 2(0'527;1/0 ) izl e @ 2Uomcos2q46 (4.29)
C()O(e T a)oz'o _1) 0

B =0 ve sonlu bir 7, durumu i¢in 6zel bir 6zfonksiyon degeri kullanilarak k& uzayinda

hesaplanan,

vfﬂgkz

® 22,2
>0(1) = —z'”zﬂ [P ar [—Vlﬂﬂokl } (4.30)
/A
0

Ozenerjisi i¢in gerekli olan rastgele hiz v(k):0.527><1010v—F7r12e_k212/ 4,
@

v(r)= 0.527x10'0 YE o=/ ifadesinin Fourier doniisiimii alimarak elde edilir. YX°(1),
@

boyutsuz degisken k/ = x kullanilarak asagidaki gibi elde edilir.

2
0.527x10') mzl* = |
20 = —z'( 2) [xe” (~/1+(1, 1175 —l)dx 431)

ZTO 0)0 0

Boyuna 6zdirencteki degisim,

A)Oxx — (I/TO)_ImZ(l) _
Pu(B=0) (1/75)-Im=°(1)

1 (4.32)

olmak iizere hesaplanan 6zenerji degerleri yerine yazilir. @, = 8.79x10°, n=4x10"

m>, ni:109 m>, v},~:1.836><104 m/sn, l><lT:65.61><10_12 m? alinarak sabit bir

w,7 icin farkl / /I degerlerinde Ap,./ p,.(B =0) oranindan tablodaki sonuclar elde

edilmistir. Her bir /, // orani i¢inz,, degeri ayr1 ayr1 hesaplanmustir.
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Cizelge 4.4 Gaussyen model i¢in sabit @, =8.79x 10° degerinde farkli /_//
0 T

degerleri icin Ap,, / p,.(B = 0) oraninin degisimi

I/l 1 2 3 5 10 20 100
Ap,, 0.0735 0.0620 0.0726 0.1011 0.1545 0.1896 0.1105
Pr(B=0)
0’20 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
[ J
0,18 -
0,16 »
[ )
Ap,. 0,14 -
Pr(B=0) 012 i
o
0,10 ° -
0,08 »
L)
0,06 ° -
T T T T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100

[ /1

Sekil 4.6 Sabit a, = 8.79x10° degerinde farkh [, /1 degerleri igin
Ap,. ! py(B=0) oraninin degisimi.

Gaussyen model i¢in n=4x10" m?, n; =10" m?, IxI. =65.61x10" m’

1
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0.35 1 T T T T T

®r/1=1 ®1./1=10

I/1=2 1./11=20
0.25 |- ® /=3  ®1/1=100
I/1=5

1

0.05

0

B (T)

Sekil 4.7 Rastgele bir manyetik alandaki iki boyutlu elektron gazinin farkl
[, /1 degerlerii¢in Ap,. /p, (B, =0) oranmnin degisimi (Hedegard ve
Smith 1995)

Sekil 4.7 Hedegard vd.’ne (1995) ait olup, diizenli duvarlar1 olan bir sistem i¢in, iki

boyutlu elektron gazinin diizlemine dik uygulanan rastgele B(r)=B,+B(r)

manyetik alan varliginda Boltzmann taginim denkleminin Green fonksiyonu ¢6ziimii ile

elde edilmistir ve hesaplamalarda korelasyon fonksiyonu icin
W:nﬁwz%ﬂe—pz/ 2 degeri kullamilmistir. /x/. degeri sabit alinarak,
egrilerin aym grafik i¢inde yer almalari saglanmistir. Sekil 4.7°de B=0.05 T
degerinden ¢izilen diisey eksen farkli / /! degerine sahip  egriler tarafindan
kesilmektedir. Sekil 4.6’da B=0.05 T manyetik alan degerine karsilik gelen
wy =eB/ m=8.79x10° icin, farkli [ /I degerlerine sahip egrilerin boyuna
ozdirenglerindeki degisim ¢izilmistir. Sekil 4.6’da en biyik Ap,. /p.,(B=0)
degerlerinin /, // =10 ve 20 i¢in oldugu goriiliir. Hesaplanan degerler biraz daha biiytik

olmakla birlikte sekil 4.7°deki degerlerle ayni mertebededir ve sonuglarin uyumlu

oldugu goriilmektedir.
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Sekil 4.7°de orijindeki Ap. /p,.(By=0) sonuglarinin tez ¢aligmasindaki ¢6ziim

yontemi kullanilarak bulunmasi amaciyla ek bir sayisal hesaplama yapilmistir.

Hedegard ve Smith (1995) calismasinda bu sonuglar Ap.. / p,.(B,=0) i¢in By —0

limitinde hesaplanmistir. Bu ¢alismada ise baslangicta Boltzmann tasinim denkleminin

icerdigi Lorentz kuvvetinde By, =0 alinarak ¢oziimler yapilmistir. Diizenli duvarlar

olan bir sistemde sabit, dis elektrik alan ve elektron gazinin diizlemine dik olarak

uygulanan B(r)= B, +JB(r) manyetik alam etkisi altinda B, =0, dB(r)#0 ve sonlu

bir 7, i¢in elde edilen boyuna 6zdirencteki degisim,

26 2 g2 ® -x*/2
Apy,  _ mryownl e X (4.33)
Prc(By =0) 2 Il 12

seklindedir. Farkli / /I degerleri i¢in elde edilen Ap,./p,.(By=0) sonuglar ¢izelge

4.5 ve sekil 4.8 ile verilmistir.

Cizelge 4.5 By =0, 0B(r) # Oigin farkli /. // degerlerinde Ap,./ p,.. (B, =0)
oraninin degisimi

[ /1 1 2 3 5 10 20 100
Ap,., 0.365 0.243 0.182 0.12 0.064 0.033 0.007
pxx (BO = 0)

79




0,40 T T T T T T T T T T T
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0,00 - e
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[ /1

Sekil 4.8 By =0, 0B(r) # 0i¢in farkli /. /] degerlerinde Ap,../ p,. (B, =0)
oraninin degisimi

Sekil 4.8’de hesaplanan degerler sonucu elde edilen grafik, sekil 4.7°deki B, =0

durumundaki degerlerle ayn1 mertebededir ve sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir.

Artan [ /I degerleri i¢in her iki grafikte de Ap, /p, (B, =0) oram azalmaktadir.
AP,/ Py (By=0) oram en biiylik degerini /.//=1 igin, en kiiciik degerini ise

[, /1 =100 i¢in almistir.
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5. SONUC

Bu ¢alismada Hedagard ve Smith’e (1995) ait Boltzmann taginim denkleminin Green
fonksiyonu ¢6ziim yontemi, ylizey diizensizlikleri bulunan yariiletken ince film igin ilk
defa kullanilarak, bu diizensizliklerden kaynaklanan elektron sagilmalarinin elektriksel
iletkenlik {izerindeki etkileri yariklasik bir yaklasimla c¢oziilerek dogrulanmistir.
Ortalama kalinlig1 L olan ve yiizey diizensizlikleri bulunan yariiletken ince filmde
koordinat dontistimleri yapilarak, her iki sinirda diizlestirilmistir ve sinir diizensizlikleri
hacmin i¢ine dahil edilmistir. Bunun sonucunda diizensiz duvarlar1 olan bir sistem
icindeki taginim problemi tamamen ideal, aynasal duvarli bir sistem i¢indeki taginim
problemine esdeger duruma getirilmistir. Hacim Hamiltonyeni doniismiis koordinatlar
cinsinden ifade edildiginde pertiirbasyon olarak iki boyutlu rastgele potansiyel enerji

terimini igermektedir.

Ince filmlerde film kalinh@inca olan hareket kuantumludur ve parcaciklarin hareketi
tamamen film boyunca gerceklesir. Film kalinliginca olan momentum film boyunca
olan momentumdan oldukg¢a biiyiiktiir. Donlismiis Hamiltonyende bulunan rastgele
potansiyel enerji terimi boyuna koordinatlara baglidir ve yalnizca film kalinliginca olan
momentumu igerir. Diizensiz potansiyel enerji terimi, rastgele R, konumlarindaki
yiikseltilerden olusan yiizey diizensizliklerinin fonksiyonunu igermektedir. Bu diizensiz
potansiyel enerji terimi icin literatiirde farkli yontemlerle ¢oziilmiis iistel ve Gaussyen

dagilim ele alinarak, ¢calismadaki sonuglarla karsilagtirilmistir.

Analitik hesaplamalara kolaylik getirmesi agisindan diisiik elektron yogunluklu

(n~ 10" m™?) ve 10 nm’den daha az kalinliga sahip ince film tercih edilerek, tek bir alt

bantin dolu oldugu durum N =1 ele alinmistir. Bu durumda j=1’dir ve film

kalinliginca olan momentum sabit kabul edilir. Buna ek olarak tek bir alt bantin dolu
olmasindan dolay1 tek bir Boltzmann denklemi ¢oziilmiistir. Metallerde yiiksek
elektron yogunlugundan dolay1 ¢ok sayida alt bantin dolu oldugu bilinmektedir, bu
nedenle metaller yerine yariiletkenler tercih edilmistir. Hesaplamalar 7 =0 K’de

yapilmistir.
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Yiizey diizensizliklerinden kaynaklanan ve doniismiis Hamiltonyende yer alan pertiirbe
terim rastgele elektrik potansiyeline, dolayisi ile rastgele elektrik alanina ve Fermi
hizinda kiiciik bir degisime neden olur. Uygulanan dis alanlar ise sabit, zayif dis elektrik
alan ve elektron gazinin diizlemine dik uygulanan sabit manyetik alandir. Uygulanan dis
alanlar Boltzmann tasinim denkleminde yer alan Lorentz kuvvetinde igerilmistir.
Hedegard ve Smith (1995) yontemine gore f(r,v,¢) elektron dagilim fonksiyonun
sagladig1 dogrusallastirilmis Boltzmann taginim denklemi gevseme zamanmi yaklagimi
altinda iki boyutlu elektron gazi i¢in ¢oziilmiistiir. Bu denklemin ¢oziimiinden iletkenlik
hesaplamalarinin degisik asamalarinda kullanilacak olan diizenli, pertiirbe ve siiriicii

terim elde edilmistir. Diizenli terim D, sagic1 etkiler olmadan 6nceki sistemin dogal
gevseme zamanini icerir. Bu iglemciye ait 6zfonksiyon ve 6zdegerlerin belirlenmesi ile
pertiirbe olmamis Gren fonksiyonu G, = D, ! elde edilmistir. D, islemcisi 6teleme ve
donmelere gore degismez oldugundan G, da sadece r—r' ve ¢—¢ ’nin bir

fonksiyonudur.

Rastgele sagic1 potansiyeller iizerinden ortalama alinmast f(r,v,¢) fonksiyonunun bir

pargast olan ve denge dagilimindan sapmayi gosteren g(r,¢) dagilim fonksiyonu

iizerinden ortalama alinmasini gerektirir. Ortalama g degeri i¢in ortalama G yani D™

hesaplanmalidir. D! =(Dy +W)_1 terimi seriye agilarak, serideki tiim terimler

diyagramlara uygulanir. Bu terimlerin sekillenim ortalamasi alindiktan sonra 6zenerji X
tim sadelestirilemez diyagramlarin toplamin1 temsil eder. Hesaplamalarda ¥ igin

sadelestirilemez terimlerin toplamindaki ilk terim kullanilmistir. Sadece ikinci

dereceden W terimini igeren bu ilk terim X = WD), W dur. Diger terimler sonucu ¢ok

fazla etkilememektedir. Ortalama Green fonksiyonu G, bu asamadan sonra

D! =(Dy—WD, IW)_1 cinsinden yazilmistir. Sekillenim ortalamasi alindiktan sonra

G otelemelere ve donmelere gore degismez oldugundan, G(r—r';¢—¢') olarak ifade

edilmistir. Bunun anlami D! teriminde icerilen 6zenerjinin de kosegen olmasidir.

Pertiirbe olmamis Green fonksiyonunun hesaplanan degeri, diizenli islemciye ait
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0zfonksiyon degeri ve pertiirbe terim kullanilarak 6zenerji <nk WD,y 1W‘nk> ve dolayist

ile D' = (Dy —WDy IW)_1 hesaplanmistir. Ortalama G yardimiyla 6nemli bir fiziksel
nicelik olan g(r,4) elde edilmistir. Akim yogunlugu her bir elektrondan gelen hiz
katkisinin g(r,¢) dagilim fonksiyonu araciligi ile agirliklandirilmasi ve hiz iizerinden

integral alinmasi ile elde edilmistir. Elde edilen akim yogunlugu denkleminden

elektriksel iletkenlik ve O6zdireng katsayilart belirlenmistir.

Calismada manyetik alan ve durulma zamam i¢in farkli durumlar ele alinmistir ve
Lorentz kuvvetinde yerine yazilmistir. Sistemin sonlu bir gevseme zamani oldugu ve
gevseme zamaninin sonsuz oldugu durumlarin her ikisi de incelenmistir. Sistemin dogal
gevseme zamanina katki duvar diizensizliklerinden kaynaklanan sagilmalardan

gelmistir. Sonlu bir 7, i¢in B#0 ve B=0 oldugu durumlar ve 7y, = i¢gin B=0

oldugu durum incelenmistir. Ayrica Hedegard ve Smith’e (1995) ait bir 6zfonksiyon

degeri kullanilarak sonlu bir 7, i¢in B #0 oldugu durumdaki ¢oziimler anlatilarak,

mevcut sonuglarla birebir kiyaslama yapilmasi amaglanmistir.

Mirlin vd.’ne (1999) ait, B manyetik alan ve @ frekans degerlerinin her ikisinin de

sifir limitinde hesaplanan gevseme zamani denklemi 1 = %Isz(k)dk, ilk defa

T 2zmvg g,

Denklem (3.120) ile duvar diizensizlikleri bulunan yariiletken ince filmin iletkenlik
hesaplamalari i¢in kullanilmistir. Mirlin vd.’ne (1999) ait denklemde S(k) potensiyel
enerjinin korelasyon fonksiyonunun momentum uzayindaki degeridir. Denklem (3.120)
ise , 1/7 denkleminin Hedegard ve Smith’e (1995) ait bir yontemle B=0 ve 7y, =
durumunda hesaplanmasi sonucu elde edilmistir. Denklem (3.120) kullanilarak elde
edilen iletkenlik sonuglari, literatiirde yaygin olarak kullanilan metodlar ile elde edilen
sonuglarla karsilastirilmistir. Tez calismasinda kullanilan yaklagimda Denklem
(3.74)’deki esitligin sag tarafinda carpisma terimi yoktur, yalnizca siirlicii terim
bulunmaktadir. Yiizey sacicilari olmadan once yariiletken sistem miikemmel iletken,

7o =, kabul edilerek, B=0’da ¢oziimler yapilmistir. Sagic1 etkiler W pertiirbe
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teriminde icerilmistir. W teriminin neden oldugu Green fonksiyonuna ait Gzenerji

IF (k)kzdk integralini igermektedir. Bu 0Ozenerji degeri Gaussyen model icin

280(1)~—i /1 ile tstel model igin 280(1)~(—i /DI(I) ile sonuglanmistir. Tki farkli
kabart1 korelasyon fonksiyonu F(p) icin sonuglar, biiyiikk / degerlerinde bilinen
yontemlerle hesaplanan sonuglarla uyum igerisindedir ve sonuglarin uyumlulugu sekil
4.1 - 4.3°de goriilmektedir. Iletkenlik artan / degerleri igin artis gdstermektedir. Bu artis
Gaussyen korelasyon fonksiyonu i¢in dogrusal, iistel korelasyon fonksiyonu igin ise

hemen hemen dogrusaldir. Kiiciik / degerlerinde ise /;, =3 nm degerinin altindaki

sonuglar literatiir ile uyumsuzluk gostermistir. Bu ylizden Denklem (3.120) =3

’ lmin
nm degerinin altinda gegerli degildir. Kiiclik / degerleri biiyiik ZSO (1) degerlerine ve

buna bagli olarak kiiciik iletkenlik degerlerine yol agmistir. Kiiciik / degerleri i¢in bu
yontemle iletkenlik hesaplanmasi yapilmadigindan bu problem ile daha Onceden

karsilagilmamustir. Serbest elektron yaklasimi kz/, >1 ile [ degerleri i¢in /;, =3 nm

min
olma sart1 kullanilarak bu probleme ¢oziim getirilmistir. Palasantzas ve Barnas’a (1997)
ait yontemde sagilma terimi W 'nin etkileri Boltzmann denkleminde esitligin sag

tarafinda ¢arpisma terimi olarak yer almistir.

Hedegard ve Smith’e (1995) ait bir 6zfonksiyon degeri kullanilarak sonlu bir 7z, i¢in

B #0 oldugu durumda, rastgele potansiyel enerji icin Mirlin vd.’ne (1999) ait {istel
model ve Hedegard ve Smith’e (1995) ait Gaussyen model kullanilarak mevcut
sonuclarla karsilagtinnlmistir. Sonuglarin  uyumlulugu sekil 4.4 ve sekil 4.7°de

goriilmektedir.

Sekil 4.8” de ise By =0 ve 6B(r)#0 durumu i¢in hesaplanan degerler de literatiirdeki

sonuglar ile uyumludur.

Tez ¢alismasinda hesaplamalar sonucu elde edilen degerlerin literatiirdeki sonuglar ile

ayn1 mertebede olmasi ¢ozlimlerin dogrulugunu gostermektedir.
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