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OZET

Bu calsmada (001) yoniinde tek, skir ve ticer katmanli olarak modellegmi
AlAs/GaAs bulk hetero yapilarin, taban durumundakji sabiti, toplam enerjisi ve
ortalama etkin potansiyeli, ganluk fonksiyonel teorisi kullanilarak incelenytii.
Sistem z ekseni boyunca optimize edilerek bu balumn en kararli durumu elde
edilmistir. Hesaplamalar, temeli gonluk fonksiyonel teorisine dayanan dizlem
dalga 6z uyum alan programi kullanilarak yapgtmi Ayrica AlAs/GaAs hetero
bulk yapisindaki araylizeyde etkin potansiyel fasldugu gozlenmgtir. Bundan

dolayi bu sistemler elektronik ve opto-elektronlgtierin yapiminda énemlidir.

Anahtar Kelimeler: Y@gunluk fonksiyonel teorisi, Orgii sabiti uymayan
yariiletkenler, Bulk hetero yapilar, Etkin potaraiy



ABSTRACT

In this study, ground state of lattice constantalt@nergy and average effective
potential of AlAs/GaAs bulk heterostructures wharle modeled as monolayer, bilayer and
triple-layered in the direction of (001) have beéewestigated by using Density Functional
Theory. Equilibrium state of this bulk structuresh@en obtained by optimizing the system
along z axis. The calculations have been done mgulane Wave Self Consistent Field
Program which is based on Density Functional Thelbtyas been observed that there is an
effective potential difference at the interface evhis in AIAs/GaAs bulk heterostructure.

Therefore, it has an important role in invent &attonic and opto-electronic devices.

Keywords: Density functional theory, Lattice-matdhe semiconductor, Bulk
heterostructures, Effective potential.
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BOLUM 1

GIRIS

Gunumuzde yapilan bilimsel cghalarda maddelerin nanometre dizeyinde
incelenebilmesi konusunda dnemli adimlarin atilnilasbirlikte, teknolojide ¢ok hizli
ilerlemeler kaydedilmgi ve bilim dinyasinda nanoteknoloji ga yasanmaya
baslanmstir. Calsilan parcaciklarin atomik boyutlarda, yani nanometrertebesinde
(nanometre =18m ) olusundan dolay! bu yeni teknoloji nanoteknoloji ismaimsstir.
Bir baska tanim ise, Uretilmek istenen maddenin, atomd@mn balayarak elde
edilmesidir. Bu kavrami ilk defa dile getiren AnmeaxiBirlesik Devletlerin den Eric
Drexler'dir. Nanoteknoloji Uzerine yonlasan Foresight Enstitisit’nin kurucusu
Drexler K.E. (1986), unli MIT laboratuarindakigigmi sirasinda, biyolojik
sistemlerden esinlenerek, molekuler makineler wghldcgini Onermitir ve
nanoteknoloji kavramini ortaya atasikolmustur. Nanoteknoloji, fizik, kimya, biyoloji,
matematik, bilim teknolojileri ve malzeme bilimi gibi bilim dalfaarasinda disiplinler
arasi gekien bir alan olup icerisinde birgok bilim dalini batirmaktadir. Elektronikten
tekstile, enerji Uretiminden gaat sektérine, tiptan uzaya kadar hemen hemenléina a
girmis olan nanoteknoloji, insan y@minda olumlu etkilere neden olgtur ve olmaya
devam etmektedir.

Bu bilim dallari arasindan fizik dalinin atama konusu olan nanoyapllar;
nanoteller, nanonoktalar, nanofilmler, nanotlp g&loyapilar olarak isimlendirilebilir.
Dogada bulunan veya suni olarak laboratuarlarda @retinaddelerden mimkin
oldugunca yararlanmak igin, tasarlanacak veya tasarlgapmak icin kullanilacak
malzemelerin fiziksel ve kuantum kimyasal 6zellrién tespit edilmesi cok 6nemlidir.
Bu o6zelliklerin tespiti icin de maddenin elektronylapisini belirlemelgarttir. Kristal
yapidaki maddelerin, 6zellikle de kargrakristallerin elektronik yapilarini belirleme
islemi her zaman zor ve uzun zaman alan gem olarak bilinmektedir. Ancak son

yillarda kullaniimakta olan ve sirekli olarak ddigi&ilen bilgisayar destekli ve temel



ilkelere dayanarab-initio yontemlerin gekmesiyle oldukca karmygk yapilarda bile
elektronik yapi hesaplarini yapmak oldukca kolalg ligelmg ve bu tlr hesaplamalarin
zamani daha da kisalghr. Malzemelerin fiziksel ve kuantum kimyasal diérini
belirlemede kolaylik sdayan bu yontemin temelinde ¥onluk Fonksiyonel Teorisi
(DFT) bulunmaktadir. Bu teorinin temelleri 1960ilarortalarinda c¢ok elektronlu
sistemlerin temel hal 6zelliklerinin (yapisal, dlehik ve titrgimin) belirlenmesi icin
ortaya atilmgtir. Bu metot Hohenberg — Kohn (1964) ve onun davalan Kohn —
Sham teoremi ile yerel yoinluk yaklgimi ve pseudopotansiyel metodu kullanilarak
birbirinden farkli bircok dgisik sistem icin, kesin ve beklenen sonuclarin elde
edilmesinde basit bir taslak gturmayi sglar (Srivastava, G.P, 1990). DFT; atom,
molekll ve katilarin elektronik yapilarini hesaplayen bir teoridir. Bu teori bulk
hacimli malzemelerin yani sira protein ve karbonatépler gibi kompleks materyallere
de uygulanabilmektedir. Temel kuantum mekanik yasadlan yararlanarak malzeme
Ozelliklerini nicel olarak anlamayl amaclamaktad@eleneksel elektronik yapi
metotlari, atom c¢ekirdeklerince gturulan elektrostatik potansiyel gibi bir sdi
potansiyel alaninda hareket eden N tane elektré@@eimddinger denklemini yakdek
olarak ¢cozmeye c¢air. Boylece sistemin fiziksel 6zellikleri belirlebpgmektedir.

Kisaca artik gunimizde elektronik bant yapisi hesafadan bir ¢ haline
gelmis ve maddelerin elektronik 6zellikleri kolayliklaaaelenmeye bganmstir. Bir
taraftan bu hesaplara yonelik yeni teoriler gellmis, diger taraftan gegtirilen bu
teorilere dayanan bilgisayar programlari yazilmégglanms ve her gecen gin bu
yazihimlarin daha da mikemmel olmasi icin yenisgediler sglanmstir. Bu gelstirme
sureci halen hizli hareketli hiekilde devam etmektedir.

Nanoyapilar olarak adlandirilan, yariiletkenleradusan heteroyapilar Gzerinde
son yillarda 6nemli caimalar yapiimaktadir. Heteroyapi kavrami ilk olaraBD'de
(Kroemer, 1963) ve Sovyetler Biglnde (Alferov, USSR Patent 181737) ayni
zamanlarda teklif edilngiir. Genel olarak heteroyapilari gturan yari iletkenler iki
gruba ayrilmaktadir. Bunlardan birincisi, periyod#&blonun 4A Grubunda yer alan
elementel yariiletkenlerdir. C, Si, Ge, Sn, Pb bumlornek verilebilirikinci grup ise
periyodik tablonun 3A (Al, Ga, In) ve 5A (N, P, ASb) grubunda bulunan elementlerin
olusturdusu bilesikler (GaAs, InP, GaN) ile 2B (Zn, Cd) ve 6A (O, Se) grubunda

bulunan elementlerin bgezsinden (ZnO, ZnSe) okan yariiletkenlerdir (Neaman 1992).



Bu yar iletkenlerden ametal/ametal ve metal/amgtidinde olgan heteroyapilarin ara
yuzey 6zellikleri modern elektronik ve opto-elektiio aletler acisindan énemli bir rol
oynamaktadir. Ozellikle 1lI-V yari iletkenlerin kifiklerinden olgan heteroyapilar
(AlAs/GaAs) bu cakma alaninda 6énemli bir yere sahiptir. Bu materyallezerinde
DFT yardimiyla yapilan ¢aimalar sonucunda elektronik ve opto-elektronik aanka
onemli gelgmeler kaydedilmitir. Heteroyapilarin ara ytzey 6zelliklerinin yasira
yariiletken teknolojisindeki en 6nemli ve sikcalkallan 6zelliklerden birisi de ajan
ve katkilima yoluyla elektronik 6zelliklerin igselarak dgistirilebilme olasilgidir.
Yapilacak yeni agdirmalar sonucunda heteroyapilarin daha iyi gimeasina,
eski verilerin iyilgtiriimesine katki sglayacak ve belki yeni kullanim alanlarinin ortaya
citkmasina olanak gkayacaktir. Hatta dnceden yapikngalsmalarin yeni ve farkl
yontemler kullanilarak tekrarlanmasi, secilen h®tapili malzemenin fiziksel
Ozellikleri belirlenmesi icin en iyi yontemin bulorasina uygun diinceler verecektir.
Sunulan bu tez camasinda, o6rgu sabitleri uyan (001) yoninde modellenen
AlAs/GaAs vyar iletkenlerin olgturdusu bulk heteroyapilarinin elektronik ve yapisal
Ozellikleri teorik olarak hesaplangtir. Hesaplamalarda, temeli ¥onluk Fonksiyoneli
Teorisi’ ne (DFT), duzlem dalgalara ve pseudopaietiere dayanan, Espresso
Programi’nin temel bikenlerinden biri olan Diizlem Dalga Oz-Uyumlu Alarogram
seti Plane-Wave Self-Consistent Field (PWscf) kulhaistir. Tezin birinci bdlimde
yariiletken ve heteroyapilar hakkinda kisa bir sgiyiapiims, bu yapilarin genel
ozelliklerinden bahsedilngiir. Ikinci bélimde ise hesaplamalarda kullanilang¥aluk
Fonksiyonel Teorisi ele alinmive heteroyapilarin genel teorisi ayrintili ekilde
anlatilmstir. Son bolimde AlAs ve GaAs igin 6rgu sabiti Heline hesaplamalari
yapilarak bu hesaplamalar icin grafikler elde editm Ayrica bu bolimde, sirasiyla
tek, ikiser ve Ucer katmanl AlAs/GaAs yariiletken bulk heiapi modellenmesi, bu
yapilarin 6rgu sabitleri, z yonindeki optimizasyovel ortalama etkin potansiyelleri

hesaplannstir.



BOLUM 2

TEORI

2.1. Yazunluk Fonksiyoneli Teorisi

Bu teorinin temelleri 1960’larin ortalarinda ¢oleldironlu sistemlerin temel hal
Ozelliklerinin (yapisal, elektronik ve titgien) belirlenmesi icin ortaya atilgtir. Bu
metot Hohenberg — Kohn (1964) ve onun devami olahrk— Sham teoremi ile yerel
yogunluk yaklgimi ve pseudopotansiyel metodu kullanilarak bingien farkl bir¢cok
degisik sistem icin, kesin ve beklenen sonuclarin eldédneesinde basit bir taslak

olusturmayi sglar (Srivastava, 1990).

Cok parcacikl bir sistem g6z 6nune alfndda Schrodinger denklemi,
] ~ —
H, ¢, (R7) = Eg,(RT) 21

formundadir. Burad&l sistemin Hamiltoniyeni¢/, (FQ, ) konumlari sirasiyld ve R

ile ifade edilen sistemin elektron ve nukleonlaritamsil eden toplam dalga
fonksiyonunu ve E ise sistemin toplam enerjisirstgémektedir. Ntane elektron ve N
tane ndkleonun (cekirdek) kendi aralarinda egkielerini iceren bir sistem igin

Hamiltoniyen,

H =

—
+
+
+
+

2.2)



seklinde yazilabilir.

A~ ~

Burada T, cekirdgin kinetik enerji, V. cekirdeklerin birbirinden

etkilesiminden kaynaklanan potansiyel enerj|"|:e elektronlarin  kinetik enerji,

~

V_elektronlarin kendi aralarindaki etkilminden d@an potansiyel enerji v&/_ ise

elektronlarla cekirdekler arasindaki etkileden dg@an potansiyel enerji terimini

gostermektedir. Atomik birimler g6z énine aligidda bu Hamiltoniyen,

N. 1 N, N, N, ZI
=350 S U 2R

BPI=E

i=1 j>i

i_rj

seklinde yazilabilir. Cok parcacikli bir sistemdeki@onlar elektronlara gére ¢cok daha
yava hareket etfii kabul edilir (Born ve Oppenheimer, 1927). Bu duda sistem igin
su yorumlar yapilabilir.

i) Enn NUkleon-nukeleon (cekirdek-cekirdek) etkii@esinden d@an enerji bir
sabit dger alarak kabul edilir.

ii) T nikleonun kinetik enerji operatéru sifir olacaktir

buradan Hamiltoniyen,

R N N, N N, N,
H:—12D5+zz R WYL (2.4
2 =1 1=1 RI‘ A T—j‘

formunda olur. Bu gtlikteki birinci kisim kinetik enerji terimi, ikigi kisim ds
potansiyel terimini, t¢linct kisim ise elektron-élek etkilsmesinden kaynaklanansdi
potansiyel terimini temsil etmektedir ve bu ifadehd basit bigekilde,



—ZDZ +2 V, (F)+= ZZ | (2.5)

i=1 j>i

yazilabilir. Yogunluk fonksiyon teorisi busélikten yola ¢ikarak, bir elektron sistemi
icin toplam enerji ifadesindeki her bir terimin lei®on yik y@unlugu n(?) nin

fonksiyonu olarak yazilmasini amaclamaktadir. Dabara yik ygunlugu cinsinden

yazilan Hamiltoniyenin kullaniimasiyla enerji 6zeééeri,

=(y[H |@) (2.6)

formunda verilir ve 6z fonksiyonlarini bulmak igkallantlir.

2.1.1. Yiik Yasunlugu Tabanli Enerji ifadesi

Bilindigi gibi cok parcacikli sistemler icin temel durumigiafonksiyonlari ile

yazilms Schrodinger @tli ginin ¢6zUmU tek parcacikli sistemlere gére ¢ok mor@u

ylizden dalga tabanl Schrodingsitlesi yogunluk fonksiyonu n(F) cinsinden ifade

edilebilirse problemin ¢ozimi kolagkcaktir. Cok parcacikli bir sistemingmlugunu
bulmak icin, cok-cisim dalga fonksiyonu icin tekrpacik y@unluk operatorindn
beklenen dgerini hesaplamak gerekir. Bu durumda sistemiguyduk operatori ve

buna bgl fonksiyon ifadesi sirasiyla,

i 3(F -F) 2.7)
(M) =(@|A(M)|y)= jd(r—r)|¢/(r .T,)| dF,..dr, (2.8)
n(r) =N [l (r...7,)| dr,..dr, (2.9)

formunda olur. Bu @tli gin her iki tarafininl” izerinden integrali alinirsa,



[n(r)dr =N [[l(r...7,)[ drdr,..dr, =N (2.10)

sistemin parcagik sayisi elde edilir. Buradan sigteHamiltoniyeni,

~ A~

H=T +V, +V_ (2.11)

e

seklinde yazilabilir. Burada birinci terim kinetiknerji, ikinci terim ds potansiyel ve
Ucuncu terim elektron-elektron etlkjtaesinden kaynaklanan potansiyel enerji terimi
temsil etmektedir. Bu enerji terimlerini biraz dadgmak faydali olacaktir.

Kinetik enerji terimini y@unluk cinsinden tam olarak yazilmasi mumkugildé. Bu
yluzden terim ayni ygunluga sahip yardimci bir sistem ile tanimlanmalidir. distemin
N tane etkilemeyen pargacik icin yunluk ifadesi,

— Ne —\|2
n(F) =2 |@(F) (2.12)
formundadir. Kinetik enerjinin yalnizca bir kismtemsil eden ifade ise,

1 N2 o g
T, = _EZM (MO, @ (r)dr (2.13)

seklinde ifade edilir. Kinetik enerjiyi tem olarakade edebilmek icin bu terime ek bir

kinetik enerji terimiAT eklenmelidir. Son olarak gercek kinetik enerjimeami,

Tz—%zjﬁﬁmxgﬁmr+ar (2.14)

seklinde yazilabilir.

Dis potansiyel enerji terimi sistemin Hamiltoniyenikdedis potansiyel
teriminin beklenen dgeri,

EM#MZ%AWw> (2.15)



seklinde ifade edilir. Buradakgliem N tane parcacik icin yapilirsa ghotansiyel eneriji,
By = [ 2 Vo, W) .., (2.16)

seklinde yazilir. Denklem (2.8) byi#ikte yerine koyulursa enerji gieri
E,, =[V,, (F)n(F)dr (2.17)

olarak y@unluk cinsinden yazilrgiolur.

Elektron-elektron  etkilgnesinden  olgan  potansiyel enerji  terimi

Hamiltoniyendeki elektron-elektron etksi@esini temsil eden,

1
Py 2.18
-=3EZ e
teriminin N parcacik icin beklenen gleri hesaplanarak,
_f IZZ ||l//(r )| dr,..dr, (2.19)
i=1 j>i i
dr,dr, N
=3l I‘r (.. n ), (2.20)

esitlikleriyle ifade edilir. Bu terim elektron-elekdn etkilemesini ifade etfii icin

sistem iki parcacik ygunlugu,
n®(r,r)=n(r)n(r)+An?(r,r) (2.21)

seklinde yazilir. Buradal' bir elektronu ver’ de ikinci bir elektronun konumunu
temsil etmektedir. Bu ygunluk (2.20)'de yerlgtirildi ginde enerji dgeri,

-—j jn(r)n(r )d”d“ +/E,, (2.22)
F=r



seklinde olur. Bu terimlerin toplami alinarak cokrgacikli bir sistem icin ygunluk

cinsinden toplam enerji ifadesi,

‘%Z [ (F)02g (F)IF + [V, (F)n(F)dr
| (2.23)

—j jn‘(rr)_nr(r‘)drdr +AT +AE,,

seklinde ifade edilir. Bu gtlikteki son iki terim,
E.=AT +AE_ (2.24)

seklinde yazilir ve bu terim ¢allmakta olan maddeye goregigk yaklasimlarla ifade
edilmektedir. Bu tez ¢aimasinda sistem igin LDA yalgani yapiimgtir. BuradaE,

sistemin dgisim korelasyon ifadesi olup LDA yakjanina gore,
E" = [n(F)e, (n(F)) dF (2.25)

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

‘%Z [ (F)02g (F)IF + [V, (F)n(F)dr
| (2.26)

—j j”‘(rr)”(r‘ O yegr +[n(F)e,.(n(r)) dF

seklinde olur. Bu gtlik sistemin toplam enerjisinin yunlugunun bir fonksiyoneli

olarak ifadesini vermektedir.
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2.1.2. Hohenberg-Kohn Teoremleri

Hohenberg ve Kohn (1964), Thomas-Fermi modelingtareken n(F) elektron

yogunlugunun dgisken fonksiyon oldgu varyasyonal bir yontem gelirdiler ve iki

onemli teoremin ispatini verdiler. Bu yontemdes plotansiyel ne olursa olsun temel

durumdaki tim elektronik sistemlere uygulanan E[n(F)] evrensel fonksiyoneli

vardi ve esas;ibu fonksiyoneli tanimlayabilmekti. Bu fonksiyonlindiginde verilen

bir dis potansiyelde temel durum enerjisini belirlemekaktdsiyordu.
Teorem 1

Bir dis potansiyelV, (F) altinda parcaciklari etkgen herhangi bir sistem bir

sabit ile n(F) temel durum elektron y¥minlugu tarafindan benzersiz biekilde

belirlenir.
Teoremin 1'in Sonucu

Sistemin Hamiltoniyeni, enerjiyi sadece kaydirat@ksabit dginda tamamen
belirlenmg olacaindan, sistemin ¢ok elektron dalga fonksiyonu vegedi

ozellikleri tamamen belirlenebilir.

Sistemin Hamiltoniyenini,

H=F+V, (2.27)

seklinde yazalim. BuradakF deseri,
F=T+V, (2.28)

kinetik enerji ve elektron-elektron etkglmesi teriminin toplamini ifade eden

Hamiltoniyen terimini géstermektedir. Bu durumd@(?) temel durum ygunluktaki

sistem icin iki farkli g’ () ve 2 (r) dalga fonksiyonundan elde edikiki faki
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A~

HY(r) ve H?(r) Hamiltoniyenin sit olmayan iki tane gipotansiyeV,"” ve V2

oldugunu varsayalim. Varyasyonel prensibe gore eneggde

EO® =<lﬂ(l) ‘I—AI (1)‘lﬂ(l)> < <l//(2) ‘|_“| (l)‘¢(2)> (2.29)

seklindedir. Bu temel durumun dejenere olngaadl disundrsek, gtsizlik tamamiyla
kaldirilabilir (Koh, 1985, Levy, 1982, Levy and Hew, 1985). Cunki iki

Hamiltoniyende aynan(F) temel durum ypunluguna sahiptir. Bu durumda (2.29)

esitli gini yeniden,

WP RPl®) = (P A 2p®)+ [N VOO0 (230
seklinde yazilir. Bu durumun tersi glindltrse ayni ifade,

WO Rp®) = (@0 APl®) + [N -VOnOdr (@3
seklinde de ifade edilebilir. Denklem (2.29) danggikilarakE® ve E®? |

E® <<¢/<2) “_] <1)‘¢,<2)> (2.32)
E®@ <<l//(1) “_] (2)‘1/1(1)> (2.33)

seklinde yazilabilir. BuradakE® ve E® ifadelerine sirsiyla denklem (2.30) ve (2.31)

yerlestirilirse ve aitlikler taraf tarafa toplanirsa,
ECY+E®<E® +E® (2.34)

seklinde ifade edilen cekili bir durum ortaya cikacaktir. Bu da bizim tepore

olmayana ergi yontenilie ispatlamamizi ggamaktadir.
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Teorem 2

Tum elektron sistemleri i(;inn(F) elektron ygunlugunun fonksiyoneli olarak
enerji E[n(F)] evrensel fonksiyonelgeklinde tanimlanabilir. Bu tanim ayni
zamandaV,, (F) icinde gecerlidir. Sistemin temel durum enerjigerilen bir

V, (F) dis potansiyeli icin global minimum gerine sahiptir ve fonksiyonelini

minimize eden n(F) yogunlugu, temel durum ygunlugu n,(r) 'dir .
Teoremin 2’nin Sonucu

E[n(F)] fonksiyoneli tek b@na temel durum enerjisini ve Fonlugunu

belirlemek icin yeterlidir. Genel olarak uyarignelektron durumlari bka

yontemlerle belirlenmelidir.

Sistemin toplam enerji ifadesilm'(F) 'nin bir fonksiyoneli olarak,
E,,[n] =T[n] + E,[n] + [V, (F)n(F)dr +E, (2.35)

seklinde ifade edilir. BuradakE, karilikli etkilesen cekirdeklerin enerji ifadesini
gostermektedir. Bu denklemdel[n] sistemin kinetik ve i¢ potansiyel enerjisini

temsil etmekte ve
F. [N =T[n] + E_[n] (2.36)

seklinde yazilmaktadir. Bu ifade butin sistemleniaynisekilde ifade edilmektedir.
(2.36) ifadesi (2.35)’te yenérilirse sistemin toplam enerji ifadesi,

E...[n] = F [n] + [V, (F)n(F)dF +E, (2.37)

formunda yazilir. Temel durumdaki bir sistemin gisetek bir temel durum ygunlugu

n® () kullanihp Hamiltoniyenin beklenen geri hesaplamasi,
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E® = EHK[n(l)] :<¢/(1) ‘HA (1)‘w(1)> (2.38)

seklinde ifade edilir. Varyasyonel prensibe gorekiiabir n(z)(F) yogunlugu icin

mutlaka daha buyik bir enerji glri elde edilecek ve ilk enerjiyle birlikte,
E® :<‘ﬂ(l) “_] (l)“ﬂ(l)> < <‘//(2) “_] (l)‘¢(2)> —E® (2.39)

seklinde ifade edilir. Busekilde yapilan hesaplamalar sonucunda sisteminanopl
enerjisinin minimum oldgu zaman ki ygunlugu, sistemin temel durum ganlugu

olarak kabul edilir.

2.1.3 Kohn-Sham Denklemleri

Cok-elektronlu sistemleri icin Kohn ve Sham (1968ggisim ve korelasyon
etkilerini de iceren, Hartree-Fock denklemlerinenzmyen 6z-uyumlu denklemler igin
bir formulasyon ifade ettiler. Bu formulasyona gd@yercek ve etkilgen elektronlarin
oldugu bir sistem, etkilgmenin olmadii hayali bir sisteme dogturtlip elektronlar
etkin bir potansiyel etkisinde hareket ettiriimekite iste elektronlarin hayali bir
sistemde hareketini gmyan bu potansiyele Kohn-Sham tek-parcacik poyatfisi
denmektedir.

Diger bir taraftan Y@unluk fonksiyoneli teorisi, dalga fonksiyonlarini
kullanmadan sadece temel durum elektrorguydugunu kullanarak c¢ok elektron

sistemlerinin 6zelliklerini belirlemeyi amaclamadita

Cok parcacikl bir sistemin toplam enerji ifadesitiirevini alalim

———=£q() (2.40)
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N elektronlu bir sistem icin relativistik olmaya&chrédinger denkleminin elde
edilen yagunluga bal toplam enerji ifadesi Denklem (2.25)teki gibildogu

dUstnulirse toplam enerjinin her bir teriminin tireinacaktir.

Denklem (2.25)’e gore glpotansiyel enerji terimi,
E,, = [V, (F)n(F)dr (2.41)
seklindedir ve bu ifadenin tirevi,

&, M
& oy Ve (N@(T) (2.42)

olarak hesaplanmaktadir. Kinetik ener;ji terimi,
1 . PN 12 o o\
—EZJ'gq (M D2@(r)dr (2.43)

seklindedir ve bu ifadenin turevi ise,

oT 1
s = =2 (F 2.44

seklinde olur. Aynisekil Hertre enerijisi terimi,

e =3O

seklindedir ve bu ifadenin turevi ise,

V,q((r)= drr g () (2.46)

oE, an_ In(r)
on og 2’ -7

olarak hesaplanir. Son olarakgdgém korelasyon eneriji terimi (XC),
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E.> = [n(F)e,.(n(F)) dF (2.47)
seklindedir ve bu ifadenin tlrevi ise,

aELDA on
og

V,eq(F) = -( £ (n(F)) + n(r) Omjmr) 2.48)

olarak hesaplanir. Butln enerji terimleri bir argdailirsa toplam ifade,

ag:]c :_;* :|: EDZ J"rn(r) ‘dl’ +V, () +ch:|¢f< (N =£q()(2.49)

sekilde olacaktir. Buradakisetlikte potansiyel ifadelerin toplami etkin potaysi olarak

isimlendirilir ve
V,, (M) +V,¢ (2.50)

seklinde yazilir. Toplam ifadeyi ofturan tim terimler Kohn-Sham denklemleri ya da

Kohn-Sham orbitalleri olarak bilinir\7et potansiyel ifadesi denklem (2.49)'da yerine

konulursa ile ifade,

(-': +Vet)¢?< (MN=¢a() (2.51)

seklinde olur. Bu gtlikteki kinetik enerji ve etkin potansiyel Kohnkh@m

Hamiltoniyenini olgturur ve

~

H_ =T+V (2.52)

KS et

formunda ifade edilmektedir. Son olarak sistemihr8dinger denklemi,

He@ (M) =¢6a(r) (2.53)
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seklinde yazilabilir. N elektronlu bir sistem icincl&ddinger denklemi Kohn-Sham
esitliklerine gore yazilmg olur. Bu denklem vyapilan hesaplamalarin temelini

olusturmaktadir.

Tahmini birn (r) belirle

A 4

He@(F)=¢£,4(r)

A

A 4

Yeni bir n(r) yogunlugu belirle

A 4
C06zUm kendi iginde tutarlimi?

T

EVET HAYIR

A 4 A 4
Toplam enerjiyi hesapla Yeni bir n,(r) yogunlugu belirle

Sekil 2.1. Kohn-Sham denklemi kullanilarak kendirogdulama yontemi ile
yapilan toplam enerji hesabing@masi.



17

2.1.4. Kohn-Sham Denklemlerinin Matris Gdsterimi

Kohn-Sham denklemlerini matris formunda gosterabk icin dizlem dalga
fonksiyonundan yaralanmak gerekir. Bir sisteminldiizdalga fonksiyonu ygunluga

bagl bir sekilde,
— Nb —
@(r)=>C,Xn(r) (2.54)
n=1

olarak ifade edilir. Bu Duzlem dalga fonksiyonunwhf-Sham Hamiltoniyenine

uygularsak ifade,

A~

Hsla)=6la) (2.55)

HAKSZCkn Xn>=8kzckn Xn> (256)

formlarinda olur. Daha sonrasi@i gin diger tarafina da ayni fonksiyon uygulanip

enerjinin beklenen deri,

ZCkn<Xm‘HAKS‘Xn>:8kzckn<XmHXn> (257)

Seklinde yazilmg olacaktir. Burada,
O = (Xl X,) =1 (2.58)
oldugu bilindigine gére Khon-Sham denklemi son olarak

z H KS,mn C:kn = gk C:kn (259)

C =¢.C, (2.60)

HC,

KS

seklinde yazilir ve bu da Kohn-Shasitk ginin matris gosterimi olarak bilinmektedir.
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2.1.5. Pseudopotansiyel Formalizmi

Elektronik dalga fonksiyonlari Bloch teoremi kullwak dizlem dalga
setlerine gore yazilabilirler. Fakat elektronik ghalfonksiyonlarini dizlem dalga baz
setlerine gbre yazmak her zaman iyi bir yonte@ilde. Clinkl bu yontem ile siki k3a
durumda olan kabuk orbitallerini agmak ve kabukgeg8indeki valans elektronlarinin
dalga fonksiyonlarinin ¢ok hizli salinimlarini tatamak cok kolay birsi degildir. Bu
tanimlamayi yapabilmek igin ¢cok fazla sayida diuzldalgaya gerek vardir. Bu da
elektronik dalga fonksiyonlarinin hesaplanmasirk gorlastirmakta ve hesaplamanin
uzun zaman almasina yol acmaktadriogonalize dizlem dalga (OPW) metoduna
(Herring, 1940) dayanan pseudo-potansiyel yontéilljps, 1958, Cohen ve Heine,
1970; Yin ve Cohen, 1982), cok az sayida diuzlergadaktleri kullanilarak elektronik

dalga fonksiyonlarinin yazilmasina olanaglamaktadir.

Bu ybnteme goOre bir atomun enerji seviyel&ekil2.2'deki basit atom
modelinde gosterilg gibi iki kisma ayrilmaktadir. Bunlar siki gla elektronlarin ve
cekirdezin olusturdugu dipteki kabuk seviyeleri ve bu seviyelerden dghkarida olan
ve genellikle atomun elektronik 6zelliklerini bédlyen valans bant enerji seviyeleri
olarak bilinmektedir.

Sekil 2.2. Basit bir atom modelinde kabuk bélgesvaéans bant bolgesi.

Kabuk bdlgesinde valans seviyeleri, kabuk seviyetlem daha yiksek toplam

enerjilere sahip oldiundan ve kabuk elektronlarindaki ayni buyldk ve tiega
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potansiyele maruz kaldiklarindan, valans elektmonttaha yiksek kinetik enerjide
olmahdirlar. Bu durum bant yapisi hesaplamalariiiteemli bir soruna neden
olmaktadir. Pseudopotansiyel yontemi bu sorunudartigkaldirmaktadir. Bu yontemle
valans elektronlarini etkileyen ve kabuk elektromism kismen perdelenen iyonik
potansiyel yerine bir pseudo-potansiyel (Antonck©59; Phillips ve Kleinman,
1959a,b) tanimlanir. Busekilde tanimlanng olan pseudopotansiyefekil2.3'te

goruldigu gibi kabuk bolgesinde dizensiz bir goruntide alalga fonksiyonu yerine
daha dizgin ve yurgak bir fonksiyon o6zelfii gbstermektedir. Bu potansiyel belirli bir
ro kesme mesafesinden sonra valans dalga fonksiyagiardesismez ayni kalir ama
kabuk bdlgesi icin ise daha dizgun ve ygaku pseudo-fonksiyonlarla yer

desistirmektedir.

Denge
hlesafesi

|
A~
"Uﬁ‘\‘ ; > !
r
v |
|
|

[

Uyamsuziuk
Bilzesi

Usnam
Bidlgesi

Sekil 2.3. Vs bir sistemin pseudopotansiyeling dalga fonksiyonunu, ¥
gercek potansiyelinify/ gercek dalga fonksiyonunu vegise kabuk

bdlgesinin yaricapi temsil eder.
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Sekilden de goruldgil gibi toplam ener;ji ifadesi,
(T+V,)e=c¢ (2.61)

olarak yazilabilir. Buradaki itici bir potansiy®ks ile etkin bir potansiyel olaiVa 'nin

birbirleriyle yaptiklari etkilgmesinden meydana gelen potansiyel,
V.=V, +V, (2.62)
seklinde yazilir. Burada ifade edilen potansiyelizaykilidir.

Sekle dikkat edilirse kabuk bélgesisthda iki potansiyel ve dalga fonksiyonu
birbirinin aynidir. Bu yontem bize sistemi tanimiamzi sglamakta ve glem
acisindan blyuk kolayliklar getirmektedir. Tenilkelere dayanan yontemlerle elde
edilen pseudopotansiyeller, bir sistemin tim etaiarini iceren atomik hesaplamalar
yapilarak dretilirler. Ygunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) cergevesinde Bu kiresel
perdeleme yakkami yapilarak ve radyal Kohn-Sham denklemi 6z-uywmbzulerek

yapilir (Troullier ve Martins, 1991). Bu ¢6zim,

{_1 d* ,1(1+1

> dr? or? +V(n(r))}rRnI (r)=&,(r)R,(r) (2.63)

esitligi g6z onune alinarak yapilir. BuradaV(n(r)) 6z uyumlu tek elektron

potansiyelini gostermektedir ve
V(A1) = = +V, (n(r) + V2 (n(r) @62)

seklinde yazilir. Buradan(r), R (r) dalga fonksiyonlari igin toplam elektron

yogunlugunu, V, (n(r)) Hartree potansiyelini veV,."(n(r))'de yerel ygunluk

yaklasimina gore dg@sim korelasyon fonksiyonunu gostermekterir.
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2.1.6. Sistem Parametreleri

Bu calsmada ab-initio alt yapili Quantum Espresso Programitemel
bilesenlerinden biri olan Dizlem Dalga Oz-Uyumlu Alanogrami kullaniimgtir.
Espresso, nano boyuttaki yapilarin ggeceuygun bir sekilde modellenmesi ve
elektronik yapisinin hesaplamalarinin  yapilmasin i¢ullanilan bir programdir.
Arastirmacilarin son zamanlarda ilgi @ggaolan ve hesaplamalarinda sik¢a kullanilan
bir program olarak bilinir. Bu program dizlem dalga pseudo potansiyeller yardimi
ile Yogunluk Fonsiyonel Teorisi temeline gore salaktadir. Bu ¢ajmada programin
relaxion ve scf yapl hesaplamalari kullangim Program icin 6nemli olan input

dosyasindaki bazi 6nemli parametrekagedaki gibidir.

 Calculation: Yapilacak olan hesaplamanin tipini tanimlar (sstf, relax,
bant)

» pseudo_dir: Programin, pseudo-potansiyeli hangi konumdan otagyal
belirtir.

« Ibrav: Bravais 6rgiiniin tipini belirler

* celldm(i): Kristalin 6rgu parametresini belirtir.

* Prefix: Girdi ve ¢ikti dosyalarinin isimlerini belirtir

* Ecumic: Dalga fonksiyonu icin kinetik enerji kesilim gerini belirtir

* Ecutrho: YUK yogunlugu icin kinetik enerji kesilim dgerini belirtir

Bu parametreler ¢cglimakta olan sistemine gore gigen donemli parametreler
olarak bilinir. Bu parametreler ginda E.: ve Kyoint Olarak bilinen ve sistemin minimum
kararh halini belirlemeye yarayan kavramlarda Iomhaktadir. Bu kavramlarin fiziksel

anlamlar vardir.

) Ecu

Duzlem Dalga Baz Setleri Bloch teoremine goére tetekk dalga fonksiyonu

her bir noktasinda bir kesikli dizlem dalga setjtee,

w (MH=YC .e®or (2.65)
2
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fonksiyonunu acgmak icin sonsuz bir dizlem dalgansegereksinim vardir. Ancak
hesaplamalarda bu sonsuz dizlem dalga setinerbitasna getirilir. Bu sete sadece
kinetik enerjileri belirli bir kesme enerjisindeidik diizlem dalgalar dahil edilir.

%\R +G[ <E, (2.66)

Fakat duzlem dalgalari bgekilde kesmek, toplam enerjinin hesaplanmasinda
hataya yol acmaktadir. Ancak kesme enerjisinirgedain artiriimasiyla hatanin
blayukligi azaltilabilir. Sistemde toplam enerji gaei belli bir minimuma
yakinsadginda kesme enerjisini artirmanin artik bir anlaroktyr. Buda [, olarak

isimlendirilen, bir sistem i¢in en uygun kesme graggeri olarak bilinir.
”) kpoint

Kristallerde bircok hesaplamada dalga vektorinénypdik bir fonksiyonunun
Brillouin bdlgesi Gizerinden integralinin alinmasrgkir. Bu glem oldukca zor birstir.
Cunkd bu fonksiyonun her bir noktasindakigeeni bilmek gerekmektedir ve gercek
kristallerde neredeyse sonsuz sayida elektron galduilindigine goére, sistem igin
sonsuz sayida da k noktasi olacaktir.

Ancak elektronik dalga fonksiyonunun gbei birbirlerine yakin k noktalarinda
hemen hemen ayni olgundan ¢ok sayida k noktasinin yerine sadece bik tebktasi
icin integral almak dgru olacaktir. Dolayisiyla tim Brillouin bélgesi izelen integral
almak yerine belirli bir sayida k noktalari Gzemndintegral almak yeterli olacaktir. Bu
islem bize buyuk kolaylik kazandirmaktadir. Bunumi@rillouin bélgesinde bazi 6zel
nokta setleri olgturmak gerekmektedir. Bu O6zel noktalarin dretiminiggesitli
yontemler gektirilmi stir (Chadi-Cohen, 1973, Monkhorst-Pack, 1976).

Bunun yaninda dizlem dalga baz setlerini kullanmagetirdigi sorunlardan biri
de baz durumlarinin sayisinin kesme enerjisine gsileeksiz olmasidir. Bu
sureksizlikler farkh noktalari igin farkh kesmenerjilerinde olacaktir. Bu sorun daha

yogun kxkxk nokta setleri kullanilarak hafifletilelili
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2.2. Heteroyapllar

Hetroyapilar AlAs, GaAs, Si, Ge gibi yar iletkenalremelerden okmus
yapilardir. Bu yapilarin yariiletkenlerden gitoasinin sebebi yari iletkenlerin gésteymi
oldugu O©nemli elektronik ve optik elektronik 6zellikleresahip olmasindan

kaynaklanmaktadir(Peressi ve Binggeli, vd. 1998) 6Bellikler sdyle siralanabilir.

Ayni yariiletken malzemeden hem iletken hem detkah 6zellik gOsteren
malzeme elde etmek miimkuitetkenler her zaman tiimiiyle iletken, yalitkanlangas
zaman tumayle yalitkandirlar. Buna farwyariiletkenler iki 6zellgi de gosterebilir.
yariiletkenlerin dger bir 6zellgi ise ayni yariiletken malzemeye farkl katki ataml
eklenerek bu maddelerin elektronlarla veyasilderle yik taginmasi mimkuin olacaktir.
Bu 0Ozelliklerin bir sonucu olarak heteroyapilard@nyot (iki uclu) ve transistor (l¢
uclu) gibi kontrol glevli devre elemanlari yapmak mumkin olmaktadir. Buuclu
devre elemanlar(VE, VEYA) mantik sistemine gére c¢gdn mantik elemanlari
yapimini olanakl kilmaktadir. GUnimuz teknolojlsii seviyeye elektronik mantik
elemanlarinin Uretimi sayesinde grtastir.

2.2.1. Bant Yaplilari

Bir materyalin ylzey atomik yapisinin belirlenmesi ylizey atomik yapisinin
materyalin elektronik 6zellikleri ile gkisi modern yuzey biliminde ve teknolojide
onemli bir rol oynamaktadir. Gunumuzin ¢ok kuvveldineysel teknikleri ve teorik
modelleri 6zellikle yariiletken yilizeylerine odakitantir. Son yirmi yilda elektronik
Ozellikler, geometrik yapi, titggmler ve optik 6zellikler Gzerine binlerce c¢alimsa
yapiimstir. Yapilan bu cadmalarda deneysel teknikler, yariiletken ylzeylerin
calisiimasinda bgarili bir sekilde kullanilimsgtir. Bu teknikler ile dl¢tlen dgerler, teorik

metotlar kullanilarak hesaplanangederle iyi bir uyum sglamaktadir.

Yariiletken calgmalarinda kullanilan son teorik yaklmlarin hemen hemen

hepsi enerji bant teorisi Gzerine kurulgtur. Bu teori ilk defa Bloch tarafindan
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calisiimistir. Bloch, kusursuz bir kristalde enerji bant yapesabi icin kuantum
mekangini kullanmstir. Teori tek elektron yakiami Uzerine kurulmgtur. Fakat
elektron-elektron etkilgnesini yok saydindan ideal dgildir. Bu sebeple en guvenilir
yaklasim, 6z-uyum alan teorisini kullanan Kohn-Sham veheiaberg’ in Ygunluk

Fonksiyoneli Teorisi Uzerine temellendirilir.

//////// J_/////// _////////I}
/i i —
B (/] BosLuK B;aNDI % | BOSLUK BANDI | 2 | BOSLUK BANDI |

*‘!' *&*’
VALANS BANDI | VALANE BANDI
QLR

(a) (c)

Sekil 2.4. Iletkenlik derecesine gore glgen bant enerjilerinin basit bir
gosterimi (a)iletken, (b) Yari iletken, (c) Yalitkan

Sekil 2.4 iletken, yariiletken ve yalitkan maddeteremel birsekilde enerji bant
yapisini gostermektedifekilde de gorildgu gibi iletken maddelerin iletim banti ile
valans banti arasinda hic¢ shak yoktur ve bu yuzden iletken 6zellik gdsterirler
Yalitkanlarin ise iletim ve valans banti arasindakesafe cok buyik olgundan
elektronlar iletim bantina gecememekte ve bu yuzldtim gerceklememektedir. Yari
iletkenlerde de bguk banti vardir. Bu bant argl yar iletkenin duruma goére hem
iletken hem yalitkan 6zellik gostermesingka. Bunun yaninda yari iletkenler direk ve

indirek olmakdizere iki ggt bant aralgina sahiptir. Yari iletkenlerin bu karakteri optik
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Ozelliklerini belirler ve opto-elektronik uygulan@al icin kullanitlip kullaniimayaca

konusunda 6nemli bir rol oynamaktadir.

Yukarida da goruldgi gibi bant arafii bir maddenin iletkengii icin cok dnemli
bir unsurdur. CUnkd bir maddenin iletim yapabilmesgin valans bantindaki
elektronlarin uyarilip iletim bantina ge¢cmesi genektedir. Buna h#i olarak bant
aralgl ne kadar kisa ise iletim 6zgilio kadar cok olacaktir. Orggan Ge’un bant ara
0,6 eV (yariiletken) iken C’un bant aral5,4eV (yalitkan) olarak bilinmektedir.

Yari iletkenler genelde kogun atomlar ile kovalent aolusturur. Her ne kadar
komsu atomlar elektronlarini ortalda kullanarak kovalent aolustursalar da, bazi
elektronlar gerekli 1sI enerjisine sahiplerse, bdluklar bgi terk edebilirler. Bu olayin
olmasi icin 1s1 enerjisi miktarinin en az Eg olaeaandirilan bant argina it olmasi
gerekir. Eger elektronlarin enerjileri Eg’den blyuk ise elektiar kristal icerisinde
serbest olarak dojalar. Boylece elektronlarin terk ettibaglarda bgluklar olusur.
Dolayisiyla bu durumda iletkenlik bantinda elektamndeserlik bantinda ise btuklar

iletkenligi saglarlar.

2.2.2. Oz Uyum Hesaplamalari

Yariiletken teknolojisinde en 6nemli ve sik¢a kaollan 6zelliklerden birisi bant
duzensizliklerinin temelde ana hitnlerinin bulk 6zellikleri tarafindan belirlenip
belirlenmedgi durumudur. Dger dnemli bir 6zellik ise yari iletkenlerin alen ve
katkimla yoluyla elektrik Ozelliklerinin i¢sel olak desistirilebilme olasilgidir.
Potansiyel bant kiyr kaymasi problemi ile ilgilioté&k argtirmalari iki kisma

ayrilabilir(Peressi ve Binggeli, vd. 1998).

i) Arayuzeydeki elektronik yuk dalimini s&layan ve uyumlandirma,
tutarsizlik ve kusur gibi 6nemli araylzey detaylaricalsmasini sglayan 6z-

uyum ab-initio hesaplamalari.

i) ab-initio hesabinin yani sira ‘model’ teoriletarak adlandirilan arayiizey

tanimlamasinda basigl&rilmi s ve etkili uygulamalarin yapilabilgii teorilerdir.
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Bu tez camasinda son zamanlarda c¢ok elektronlu sistemlenierjik ve
elektronik yapisinin calilabildigi ab-initio hesaplamasi kullanilgtir. Bu hesaplama
ampirik parametre kullanmadan kuantum mekaniitliginin ¢6zimid temeline
dayanmaktadir. Bu ¢6zum sayesinde deneylerle ahldnmekarsilastirma yapmak ve
henliz denenmemikesin tahminler elde etmek mumkundir. Bekilde yapilan
cbzimlerle, deneysel cainalarla bir kagilastirma yapmak ya da heniz hig

denenmenicalsmalara dastk tutmak amacglanmaktadir.

Ab-initio programlarinda yerel yaonluk yaklgiminin (LDA), yasunluk
fonksiyonel teorisine (DFT) (Hoenberg and Kohn, 49&ohn and Sham, 1965)
uygulanmasi guvenilir sonuclar vermektedir. Bu, eiilirlik kristal sistemlerin
elektronik taban durum Ozellikleri igcin gecerli smhar sglamaktadir (Lundgvist and
March,1983, Martin, 1985Jones and Gunnarson, 1989, Cohen, 1985). DFT
birbirleriyle etkilesen elektronlarin ¢ok cisim problemini 6z-uyumla @g#enmi
(SCF) ile tek parcacikh Schrodinger sistemitlesine indirgemektedir (Kohn and
Sham 1965, Ceperley and Alder 1980). Bu hesaplardalayni zamanda bir maddenin
kimyasal b& olayindan sorumlu olan ve ilgili fiziksel 6zellédi belirleyen valans

elektronlarinla ilgili olan (Pickett ,1989) pseudt@nsiyel uygulamasi yapiimaktadir.

Sistemin dnemli parametrelerinden olan, periyddiklar icin kullanilan dizlem
dalga baz setleri genellikle tek parcacikl elektrorbitallerine yayilir. Bu ylzden
sistem belli bir kinetik enerji kesim gerine uyarlanan dizlem dalga baz setleri
icermektedir. Duzlem dalgalarin gerleri sistemin tanimlanmasi ve hesaplamalarin

hassasiyeti i¢in ¢cok 6nemlidir.

Duzlem dalga baz set secimi elgérbir ters uzay formuilasyonuna ve sistemin
toplam enerjisinin basit bir tespitine olanalglsanaktadir (Nielsen and Martin, 1985).
Bu 6zellik ayni zamanda atomik yapinin relax olméisi kullanilanilir. Bunun yaninda
bir koplex super hicrede bulk kristali veya optienialmu bir ylzey kristali veya
optimize olmy bir ylzey geometrisi igin yapisal parametreleriangesine izin
vermektedir(Peressi ve Binggeli, vd. 1998). Elektrgogunlugundaki gibi miktari
belirlemede 6nemli bir yeri olan Brillouin Zone (BAaki integraller bir takim 6zel k

noktalarin ayrik toplami tarafindan hesaplanir @Bedschi, 1973). Bu setlerin
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yogunlugu ayni zamanda hesaplamalarirgrdugunu belirleyen bir maddedir. Kuguk
deserlerdeki belirsizlik k noktalari ve buna benzerzbg@arametrelerin yakinsama
hesaplari ile tahmin edilmeye gallir. Ayni kural super hiicre sistemlerinin ideal
minimum enerji seviye durumunun tanimlanmasi iggngecerlidir (Baroni ve Peresi,
vd. 1993). Bu belirsizlik Gizerine bir bea argtirma ise hesaplardaki pseudopotansiyel

secimi ve kullanilan 6rgu parametre sonuclaridaldBreschi ve Peresi, vd. 1993).

Bu calgmada kullanilan sistemlerin atomik yapisi relaxatahesaplanmive
Ecun Kpoint V& Orgll sabiti gibi parametrelerin yakinsamasgadisi yapilmy sistemin
minimum enerjideki yapisi tanimlanghr. Bu islemlerin yapiimasiyla sistemdeki
belirsizlik durumlarinin ortadan kaldiriimasi anaghaktadir. Belirsizlik ne kadar az

olursa, sistem de o kadar geteeyakin birsekilde tanimlanngiolacaktir.

2.2.3. Superhtcre ve Mikroskobik Averaj Tekngi

Arayuzeyler, makul derecede kiicik atorgetéerinde ve problemdeki ters uzay
formilasyonuna uygunfiuna izin veren super hucrelerin periyodik tekrggklinde
calisiimaktadir. Genel anlamda super hicreler sitekametrgeometri bakimindars e
deser olan dizensiz etkiler yuzinden elektrik alankiaginmak amaciyla iki ara ytzeyi
icermektedir. Ber bitisik ara yuzeyler birbirlerini etkilemeyeceiekilde yeteri kadar
ayri olurlarsa bu izole edilmiarayizey komfugrasyonu iyi temsil edifnolacaktir.
Ayni zamanda superhicrelerde g@n araylzeylerin 6z-uyum hesaplari bize elektronik

yuk yogunlugu dagihmli ve buna bgl olarak ta elektrostatik potansiyeli bulmaktadir.

Arayuzeyler geometrik olarak x,y duzlemlerinde ipedik olduklarindan,

yalnizca z ‘nin fonksiyonu olacak hiekilde,
= 1
f(2) =§j f (x,y,z)dxdy (2.67)

formunda verilir ve buna ifade dizlemsel averajakabilinir. Bu sitlikten ¢ boyutlu

elektronik yuk ygunlugundan tek boyutlu yuk ymnlu N(2)’i ve buna bl olan
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bagl olarak \7(2) elde etmek mumkindir. Araylzeydeki etki buradagriymdik
fonksiyonlar arasindaki farkla gkilidir. Bunun gibi bir farkhlik makroskobik aveya
teknigi yardimi bulk yapidaki salinimdan kurtulunarakigeilebilir ( Baroni ve Resta,
vd.1989, Baldereschi ve Baroni, vd. 1988 ). Bu makroskobikeraj klasik

elektromagnetizmanin temel bir kavramidir ( Jacksb®75 ). Microskobik dger

f ™™ (r) ve makroskobik averajdaf ™ (r) gésterildgi distuinilirse bu iki ifade,
f (macro) (r) — IW(I’ _ r) f (macro) (r )dr (268)

olarak birbirine bgh bir sekilde yazilabilir. Buradaw(r) problemin geometrisine ve
karakteristik uzunluk o6lctsine glatzenle secilng filtre fonksiyonudur. Bu uygulama
iki es yapili Orglsti uysan materyaller arasindaki arayiizeyler icinv(r)’nin
materyallerden Gamsiz bir dger oldysu bilinen acik bir uygulamadir. Burada dizlem

averaja uygun olarak hareket eden filtre fonksiyon,
1 _(a
w(2) = —9(— - \z\j (2.69)
a \2

seklindedir. Buradaki@ tek boyutlu basamak fonksiyonunu temsil eder ve

z+al2 &

f(z)dz (2.70)

f@=2]"
esitli gi ile ifade edilir. Makroskobik olarak averaj edilesistemde ara yuzeyin her iki
tarafinda mikroskobik salinim sergilenmez ve busikaabit bir surekli dger olarak
iyilestirilmis iki hacim yapida makroskobik bir limit olarak gadiist bilinmektedir.
Bu makroskobik dgerdeki sapmalar araylzey bolgesini gosterir ve ikageal
referans komfigurasyonlarindan bahsetmeksizin ‘ayéizey dipoli’ olarak

adlandirilabilir.
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2.2.4. Potansiyel Bant Kiy1 Kaymalari

Coulomb etkilgiminin uzun menzilli karakteri genel kot tanimlagnbir
sonsuz sistemin ortalama elektrostatik potansiyedw®™ yapar (Baroni ve Resta, vd.
1989,Baroni ve Peresi, vd. 1993). Bunagbaolarak, potansiyel bant kiyi kaymalari
araylzey uzerinden iki yari-sonsuz kati arasindieabulk dgerleri arasindaki fark
olarak basit birsekilde hesaplanmamaktadir. Bunun yaninda ilke klamayiizeyin
ayrintili yapisina hgidir. Bu durum araytzeylerdeki bant hizalanmazon kilar ve
ilke olarak araytzey yuk @dimini ve ortak elektrostatik potansiyeli tam allar
hesaplamayi gerektirmektedir(Peressi ve Binggedi, £998). Buna gore iki bulk
bolgesinde elektrostatik potansiyeli makroskopikalamalari arasindaki fark tam

olarak elektrostatik potansiyel bant kiyi kaym#B/ olarak isimlendirilir ve
OV = 478° [ Zp(2)dz (2.71)

seklinde ifade edilir. Buradao hacimsi bolgelerde sifirasie olan dipol anindaki
toplam yuk ygunlugu olarak bilinir. Denklem (2.71) herhangi bir ylizeg ara ylzey
icin ‘arayiizey dipol’ kavramini acik bgekilde tanimlamaktadir. Genellikle sinirli bir

sistemdeki ortalama potansiyel,

47E%
;Ze 5(0) (2.72)

V) =lim_,V(q)=lim__,

seklinde yuk dgilliminin ortalama dalga boyu limitine glaolarak gosterilir. Buradgo

yuk yogunlugu,

p(r) = ;p.oc(r -R) (2.73)

seklinde yazilan kafesteki yuk giamini notr olan ve dipol veya quadrapol terim
icermeyen bir ifadedir. Bu ger bolgesel atomsu gdimlara ayrstirilabilen sistemler
icin, denklem (2.72) ‘de bir siniri vardir ve burdenda ortalama potansiyel sinirsiz
kristallerde tanimlanabilir bir streklilik durumuwiur. Sert nétr yapilardan clan bir

kristal icin potansiyel ne yari sinirsiz bir 6rngkizeyin altina dger, ne de bir
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araylzeydeki bant kiyl kaymalari ylzey veya araylgapisinin detaylarina pladir.

Boyle sistemler icin potansiyel bant kiyr kaymaldrasitce, denklem (2.72)'den
hesaplanan iki sinirsiz katinin ortalama potaniggelarasindaki farktir ve ayni
zamanda bulk ozellikleri tarafindan kontrol edilbant kiyr kaymalarini karakterize

eden gegililik ili skisini kanitlamaktadir.

2.2.5 Bant Ayarlamasi ve Schottky Barriers

Valans Bant Ayarlamasi (Schottky Barriers) olardiknen ¢ 'yi teoriye uygun

bir sekilde cebirsel bir ifadeyle,

¢, =LE, + NV (2.74)

seklinde yazilmaktadir. BuradalE  bant yapi terimi olarak ifade edilgtir. Tek

parcacik 6z dgerleri ortak bulk kristalindeki ortalama elektragtapotansiyelle ilgili
olarak dlculdigunde, bant yapisi terimi iki materyaldeki ilgili laastaki bant uclar
arasindaki farktir. Bu durum metalin Fermi seviyesibir metal-yarimetal korgaicin
yari iletken valans bant ucu olarak da bilinmekteBu terim her kristal icin standart
bulk bant yapisi hesaplamalarinda elde edilelfttikat ilke olarak ara ytzeyin yapisal
ve kimyasal Ozellikleriyle ilgili olan elektrostatipotansiyel bant kiyr kaymalari igin
durum boyle dgildir. Bu tanima gore quasiparticle spectra Uzezkidcok parcacik

etkisi gibi (Hybertsen ve Louie, 1986, Zhang ve Tanek, vd. 1988, Zhu ve Louie,
1991), mikroskobik quantum etkilerinin hepsinin bgapisi teriminiZIEp 'de saklidir.

Sunu vurgulamak gerekir kg 'nin bir potansiyel bant kiyr kaymasi bolimua ve

tek bir bant terimi dgldir. AV, elektronik ve iyonik yuk dalimlari tarafindan
Uretilen uzun erim elektrostatik potansiyelin baay kaymalarini kapsamalidir.
Potansiyelin kisa erim bolgesel B#mleriyle ilgili butiin miktarlar bulk miktarlaridwe

istege gore iki terimden birine dahil edilebilir. Kisairsli bodlgesel potansiyel

bilesenleriyle ilgili butiin nicelikler, dier bir deisle desisim korelasyonu, pseudo
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potansiyelin bir kismi ve iyonik noktasal yuk arataki farklar hacimsel niceliklerdir

ve istge bali olarak iki terimden birinde bulunabilir.

Super hiicre hesaplarinda Bant Ayari veya Schottyi&@'s Bolgesel Durum

Yogunlugu (LDOS) ,N (&, 2) olarak adlandirilan ifade,

N(£,2)=>.p..(2)( - &,) (2.75)

esitligi ile dogrudan dgerlendirilebilir. Buradapkyn(r)yogunlugu temsil eder ve

elektronik dalga fonksiyonuna glaolarak,

Pn() =l ()] (2.76)

seklinde yazilir. LDOS, araylUzeylerden yani hetektesnlerden uzak olan her iki
taraftaki LDOS, bant uclari arasindaki farktan eledlir. Buna rgmen, LDOS,
potansiyel bant kiyl kaymalari yuk genlugu sa&lamak icin ihtiyac duyulanlarla
karsilastirildiginda, ¢cok sayida k noktali stperhiicre hesaplamasenerji kesintisi
gerekmektedir. Bunun yaninda daha buylk superhkab@aniimasi gerekmektedir.
Cunkd LDOS vyik ygunlugundan daha yasaolan bulk 6zellikleriyle boyutsal bir

birlesime sahiptir.

2.2.6 Orgusi Uyigan Yarimetal Arayiizeyler

GaAs/AlAs bulk heteroyapilar 6rgist wam heteroyapilar arasina girmektedir.

Bu konuda ¢ok dnemli ¢camalar yapiimakta ve yapilmaya da devam edilmekt&iir

referans kristali(Gal,zAll,2>AS secildgini distinelim. Bu durumda bir elektronik ylk

yogunlugu olann_(r) 'ye bagl olarak araytizeyde ojan potansiyel fark,

_8E’A _4rF’
Q 3Q

yi\Y,

[r2n,(r)dr (2.77)
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seklinde yazilabilir. Buradaki potansiyel fark ikiagpmsiz stperhtcrenindn_(r)

olarak ifade edilen 6z-uyumlu hesaplamalar sonuelirlenen ygunluk yardimi ile
hesaplanmaktadir. Busidik (001) yoninde cgaltiimis bir sisteme uygulanginda
AlAs/GaAs arayuzeyi icin potansiyel bant kiyr kayarg

47"
a

UV =

[ 2240 (2)dz (2.78)

formunda yazilabilir. Buradaki a geri ardsik katyon dizeyleri arasindaki mesafedir.
AlAs/GaAs (001) arayuzeyi icin yapilgnolan bu hesaplama tutarli bir hesaplama olan
yine arayuzeylere uygulanan LDA-SCF hesaplamdmdasrulanmaktadir.
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BOLUM 3

SONUCLAR VE TARTI SMA

Bu tez camasinda, AlAs ve GaAs yarl iletkenleri ele alinara&r bir
yariiletkenin birim htcreleri seciltir. Bu birim hicreler art arda dizilerek AlAs/GaAs
bulk heteroyapisi okturuldu. Bulk yapiyr olsturan bu malzemelerin secilme nedeni
bant yapilarn ve elektronik 6zellikleri, elektronike optik aletlerin yapilmasi icin
uygunluk gostermesidir. Bu ¢cgtinada GaAs ve AlAs icin toplam enerji ve temel durum
hesaplamalarinda bir sistem tanimlamak i¢in ¢cokrdnbir yere sahip olan din, Ecut
ve Orgu sabitinin yakinsama hesaplari yapildi. Bsaplamalardan sonra sistemlerin z
yonundeki optimizasyon hesabi ele alindi. Daha asdoplam enerjinin minimum
durumunda elde edilen, iyi tanimlanan sistemlerimassyla potansiyel gisi

hesaplamalar yapilstir.

3.1. AlAs Bulk Olusturulmasi ve Yakinsamasi

Birim hiicresi yuzey merkezli kibik yapeklinde olan AlAs yarimetal madde
olarak bilinmektedir. AlAs yariiletkeninin bulk yagaki birim hicresiSekil 3.1'de

gosterilmitir.
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Sekil 3.1. Yuzey merkezli kiibik yapidaki AlAs bullagisi.

Sekilde gdsterilen bu bulk yapi AlAs maddesinin birim hicresini temsil
etmektedir. Bu birim hlcre x, y ve z yonlerindeipedik olarak siralanarak maddenin
batinUnU olgturmaktadir. Her yonde bir birim alinan bu madddkbyap! olarak

isimlendirilir.

3.1.1. AlAsicin Orgii Sabitinin Yakinsamasi

Degisik o6rgl sabitlerine karlik gelen o6rgu enerji deerleri hesaplandi.
Enerjinin 6rgu sabitine gore gigimi Sekil 3.2'de verilmgtir. Sekilden de goruldgu
gibi minimum toplam enerji derine kagilik gelen 6rgu sabiti 10.835 a.u. olarak

belirlendi.
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Sekil 3.2. AlAs bulk yapisi icin toplam enerjiningir sabitine gére ggsimi.

AlAs’ in 6rgu sabitinin yakinsamasi, elektronik galfonksiyonunu okturan
duzlem dalga baz setlerini sinirlamak icig:Begeri 30 Ryd. secilnstir. Ters uzayda k

noktalarini temsil eden diizlem dalga baz setlerbibx6 olarak alinngtir.

3.1.2. AlAsicin E¢, Yakinsamasi

Duzlem dalga 6z uyum alan programindasgain sistemi tanilamak agisindan
onemli parametrelerden biri olan kinetik enerji ikeslegeri E.v In desisik degerleri
icin toplam enerji dgerleri hesaplandi. Bu durumda toplam enerjinin,ekln enerji
kesim dgerlerine gore dasimi Sekil 3.3'de verilmgtir. Sekilden goruldgl gibi
minimum toplam enerji dieri 30, 35 ve 40 Ryd. d@erlerinde bir limit durumuna

ulasmistir. Diger bir deysle, sistem bu dgerlerde minimum toplam enerjiye sahiptir.
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Sekil 3.3. AlAs bulk yapist icin toplam enerjininga gore dgisimi.

AlAs icin yapilan bu yakinsama c¢ghasinda sistem icin 6rgu sabiti ve ters
uzayda k nokta derleri sabit tutulmgtur. Sistemin toplam enerji ve temel durum
hesaplamalarinda elektronik dalga fonksiyonunwtahan diizlem dalga baz setlerini

sinirlamak icin kinetik enerji kesim gerleri degistirilmi stir.

Bu yakinsama g6z 6nunde bulundurularak; 2O, 30 ve 40 Ryd. @erlerine

karsilik gelen 6rgu sabiti yakinsamasi elde edilegekil 3.4’de verilmitir.
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Sekil 3.4. AlAs bulk yapisi icin 20, 30, 40 Ryd.,Edeserlerindeki toplam

enerjinin 6rgl sabitine gore gigimi.

Sekilden de goruldgl gibi B 1n 30 ve 40 Ryd. deerleri minimum enerjiye en
yakin durumdadir. 30 ve 40 Ryd.gdeleri icin hesaplanan 6rgu sabitleri arasinda ¢ok
kucuk bir fark oldgundan ikisinden biri sistem icin uygun bir parareettarak kabul
edilebilir. Hesaplarin kolay olmasi ve zaman kazakragisindan &/in 30 Ryd. olan
degeri sistemin en uygun:g parametresi olarak kabul edilebilir.

3.1.3. AlAsigin Kpoint Yakinsamasi

Sistemi tanimlamak agisindan énemli olan bfediparametre ters uzaydgik
noktalarini temsil eden dizlem dalga baz setlerid@isik Kyoine degerleri igin toplam
enerji hesabi yapilrstir. Yapilan hesaplamalar sonucu toplam enerjingkdizlem
dalga baz seti gerine gore dgisimi Sekil 3.5'de gosterilmitir. Sekilden de goruldgii
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gibi toplam enerji dgeri 4, 6 ve 8 dgerlerinde bir limit minimum enerji durumuna

yaklasmaktadir. Yani sistem bu gerlerde minimum enerji gerine sahiptir.
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& -40.124
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point

Sekil 3.5. AlAs bulk yapisi i¢in toplam enerjinindg/e gore dgisimi.

AlAs icin yapilan bu yakinsama ¢ghasinda 6rgiu sabiti ve kinetik enerji kesim
deserleri sirasi ile 10.835 a.u. ve 30 Ryd. aligtmi Bunun yaninda ters uzayda k
noktalarini temsil eden diizlem dalga baz setledlederleri dezismistir.

Sekil 3.5 incelendiinde, koint 6 ile 8 dgeri yakinlarinda enerji gerleri belli
bir minimum limitine yakinsamaktadir. Buradan yalgarak sistem minimum plint
deserini belirlemek icin4, 6 ve 8 dgerlerindeki Orgu sabiti yakinsama gatasi
yapilms ve buSekil 3.6’da verilmstir.
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Sekil 3.6. AlAs bulk yapisi igin farkli kin: degerlerindeki toplam enerjinin 6rgi

sabitine gore d@asimi.

Sekilden de goruldgil gibi kyindin 6 ve 8 dgerleri minimum enerjiye en yakin
durumdadir. 6 ve 8 @erleri icin hesaplanan 0rgu sabitleri arasinda lgaogdik bir fark
oldugundan ikisinden biri sistem icin uygun bir parareetlarak kabul edilebilir.
Hesaplamalarin kolay olmasi ve zaman ekonomik koliek agisindanpkinin 6 olan

degeri sistemin en uygunykin: parametresi olarak kabul edilmesi uygun gorislinti

3.2. GaAs Bulk Olwturulmasi ve Yakinsamasi

Birim hicresi yuzey merkezli kiibik yapeklinde olan GaAs yarimetal madde
olarak bilinmektedir. GaAs yariiletkeninin bulk ydpki birim hucresiSekil 3.7'de

gOsterilmitir.
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Sekil 3.7. Yuzey merkezli kiibik yapidaki GaAs bulkpysi.

Sekilde gdosterilen bu bulk yapi GaAs maddesinin bhnm hicresini temsil
etmektedir. Bu birim hlicre x, y ve z yonlerindeipedik olarak siralanarak maddenin
batininu olgturmaktadir. Her yonde bir birim alinan bu madddkbyapi olarak

isimlendirilir.

3.2.1. GaAsicin Orgii Sabitinin Yakinsamasi

Degisik orgu sabitlerine karlik gelen orgu enerji deerleri hesaplandi.
Enerjinin 6rgu sabitine gore gigimi Sekil 3.8'de verilmgtir. Sekilden de goruldgi
gibi minimum toplam enerji derine kagilik gelen 6rgi sabiti 10.836 a.u. olarak

belirlendi.
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Sekil 3.8. GaAs bulk yapisi icin toplam enerjinirg@irsabitine gore ggsimi.

GaAs’ in 6rgl sabitinin yakinsamasi, elektronikgdafonksiyonunu okturan
duzlem dalga baz setlerini sinirlamak icig:Begeri 30 Ryd. secilnstir. Ters uzayda k

noktalarini temsil eden diizlem dalga baz setlerbibx6 olarak alinngtir.

3.2.2. GaAsi¢in E¢, Yakinsamasi

Duzlem dalga 6z uyum alan programindasgain sistemi tanilamak agisindan
onemli parametrelerden biri olan kinetik enerji ikeslezeri E.,; In degisik degerleri
icin toplam enerji dgerleri hesaplandi. Bu durumda toplam enerjinin,ekln enerji
kesim dgerlerine gore dasimi Sekil 3.9'da verilmgtir. Sekilden goruldgl gibi
minimum toplam enerji dieri 30, 35 ve 40 Ryd. d@erlerinde bir limit durumuna

ulasmistir. Diger bir deysgle, sistem bu dgerlerde minimum toplam enerjiye sahiptir.
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Sekil 3.9. GaAs bulk yapisi icin toplam enerjinig,&a gbre dgisimi.

AlAs icin yapilan bu yakinsama c¢ghasinda sistem icin 6rgu sabiti ve ters
uzayda k nokta derleri sabit tutulmsgtur. Sistemin toplam enerji ve temel durum
hesaplamalarinda elektronik dalga fonksiyonunwtahan diizlem dalga baz setlerini

sinirlamak icin kinetik enerji kesim gerleri degistirilmi stir.

Bu yakinsama g6z 6nunde bulundurularak; 2O, 30 ve 40 Ryd. gerlerine

karsilik gelen 6rgu sabiti yakinsamasi elde edilegekil 3.10’da verilmgtir.
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Sekil 3.10. GaAs bulk yapisi icin 20, 30, 40 Ryd:HEleserlerindeki toplam

enerjinin 0rgl sabitine gore gigimi.

Sekilden de goruldgil gibi B¢ 1n 30 ve 40 Ryd. deerleri minimum enerjiye en
yakin durumdadir. 30 ve 40 ghkleri icin hesaplanan 6rgu sabitleri arasinda lgogiik
bir fark oldyundan ikisinden biri sistem ic¢in uygun bir parameewlarak kabul
edilebilir. Hesaplarin kolay olmasi ve zaman kazakmacisindan &in 30 Ryd. olan

degeri sistemin en uygunc parametresi olarak kabul edilebilir.

3.2.3. GaAsi¢in kpoint Yakinsamasi

Sistemi tanimlamak acisindan dnemli olan biediparametre ters uzayda k
noktalarini temsil edenyk,: dizlem dalga baz setleridir. Bigik Kpoine degerleri igin
toplam enerji hesabi yapilgtir. Yapilan hesaplamalar sonucu toplam enerjinyghk

dizlem dalga baz seti gkrine gore dgisimi Sekil 3.11'de gdsterilngtir. Sekilden de
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goruldigu gibi toplam enerji dgeri 4, 6 ve 8 dgerlerinde bir limit minimum eneriji

durumuna yaklgmaktadir. Yani sistem bu gerlerde minimum enerji gerine sahiptir.
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Sekil 3.11. GaAs bulk yapisi icin toplam enerjininqk deserlerine gore
desisimi.

GaAs icin yapilan bu yakinsama galasinda drgu sabiti ve kinetik enerji kesim
deserleri sirasi ile 10.836 a.u. ve 30 aligtm Bunun yaninda ters uzayda k noktalarini

temsil eden dizlem dalga baz setlerinigedteri degismistir.

Sekil 3.11 incelendiinde, kyint 6 ile 8 dgeri yakinlarinda enerji gerleri belli
bir minimum limitine yakinsamaktadir. Buradan yalgarak sistem minimum plint
deserini belirlemek icin4, 6 ve 8 dgerlerindeki 6rgi sabiti yakinsama egatasi

yapiims ve buSekil 3.12'de verilmgtir.
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Sekil 3.12. GaAs bulk yapisi i¢in farkli,d.: deserlerindeki toplam enerjinin

Orgu sabitine gore g@esimi.

Sekilden de goruldgii gibi kyindin 6 ve 8 dgerleri minimum enerjiye en yakin
durumdadir. 6 ve 8 @erleri icin hesaplanan 6rgl sabitleri arasinda kgiogiik bir fark
oldugundan ikisinden biri sistem icin uygun bir parareetlarak kabul edilebilir.
Hesaplamalarin kolay olmasi ve zaman ekonomik kollek agisindanpkir/in 6 olan

degeri sistemin en uygunpki,: parametresi olarak kabul edilmesi uygun gor(iind

3.3. AlAs/GaAs Katmanl Bulk Heteroyapisi

Bu boélimde, AlAs/GaAs icin tek, iker ve udcer katmanli bulk yapilari
olusturulmustur. Tekli yapi (1+1) bir katman AlAs bir katman &g ikiserli yapi (2+2)
iki katman AlAs iki katman GaAs ve ucerli yap! (3+8¢c katman AlAs ¢ katman
GaAs bulk katmanlarinin (001) yonunde ard arda gsigeklinde dizilerek, katmanli
bulk heteroyapilari okturulmustur. Bu AlAs/GaAs katmanli bulk heteroyapilarinda i
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farkli katman arasinda ara ylzey ghaktadir. Bu ara ylzeyden dolayl katmanlar
arasinda bir potansiyel fark meydana gelir. HetepHardaki bu 6zellik optik ve
elektronik acidan onemli bir durum eturmaktadir. Tek, ikier ve Ucger katmanli
seklinde olan bu bulk heteroyapilgekil 3.13'de gdsterilmektedir.

Sekil 3.13. a) Tek katmanli yapi ( (1+1) bir katn¥ais bir katman GaAs), b)
Ikiser katmanli yapi ((2+2) iki katman AlAs iki kaam GaAs), c)
Ucer katmanli yapi ((3+3) ii¢ katman AlAs (i¢ katn@aAs) bulk
heteroyapilari.
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Sekilden de goruldgi gibi AlAs ve GaAs’ in bulklarin 6rgu yapilarn yéy
merkezli kubik yapseklindedir. Bunun yani sira 6rgu sabitleri dahae&belirlendgi
gibi AlAs icin 10.835 a.u.ve GaAs 10.836 a.ugelderindedir. Bu dgerlerin ¢ok yakin
oldugu gorulmektedir. Yapilan bu hesaplamalarda da gagiil gibi 6rgu sabitleri
arasinda yakkak olarak 0.001a.u.’lik bir fark oldiu saptannstir. Bu fark ¢ok kicuk
bir deger oldysundan bu iki yariiletken malzeme ic¢in 6rgi sabifugan malzemeler

denilebilir.
3.3.1. AlAs/GaAs Araytizeyinin z Yonunde Orgll SabitOptimizasyonu

Tekli AlAs/GaAs bulk heteroyapidaki hiicresinin znyiinde bir kuvvet etkisinde
cekilmesi sonucu bu yonde uzama vgediyonlerde de buna $laolarak kisalma olur.
Bunun tersi yani bu yapinin z yoninde bir kuvvedistde sikstiriimasi sonucu bu
yonde kisalmasi ve gir yonlerde de buna fla olarak gengleme olacaktir. Bu olay
Poisson etkisi olarak bilinir. Bu etki sistemin gete miktarinin Poisson orani ile
carpiminin X, y boyutlarina uyarlanmasi ile sisteya@sitilmsgtir. Genel olarak bir
yapinin Poisson orani -0.1 ile 0.5 arasindgistieektedir. Bu sabit her katl yap! icin
farkll bir degere sahip oldgundan bu 6zellik katilar igin ayrit edici bir 6zkllolarak
ifade edilebilir. Esnek olan malzemeler igin dalkedirgin bir 6zellik olarak bilinir. Tekli

sikistirmasi ve ¢cekilmeskiemine z yonindeki optimizasyonu denir.

Poisson etkisi dikkate alinarak yapilan hesaplamal yoninde optimizasyon

calismasi, hesaplanan 6rgi sabiti ve energedieri Tablo 3.1'de listelenrstir.

Tablo 3.1. AlAs/GaAs igin tekli bulk heteroyapimznkonumu, 6rgu sabiti ve
buna kagilik toplam enerji dgerleri.

a (a.u.) z(a.u.) E (Ryd.)

10.896 1.96 -1049.8539
10.866 1.98 -1049.8557
10.835 2.00 -1049.8562
10.799 2.02 -1049.8554

10.763 2.04 -1049.8534
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Tablodaki bu dgerlere goére sistemin toplam enerjisinin z yoni kooona gore
desisimi Sekil 3.14'te goOsterilmitir. Bu hesaplarda sistemin 6rgu sabiti 10.835 a.u.
enerji kesim dgeri 30 Ryd. ve sistemi ters uzayda temsil edeneatizlalga baz seti ise
6Xx6x6 olarak alinmgtir. Bu parametre derleri ikiser ve ticer katmanh AlAs/GaAs bulk

heteroyaplilar icin de ayni alinacaktir.

-1049,852

-1049,853

-1049,854

E(Ryd.)

-1049,855 —

-1049,856

T T T T T
1,94 1,96 1,98 2,00 2,02 2,04 2,06

Sekil 3.14. AlAs/GaAs (1+1) tekli bulk yapisinin {eam enerjisinin z konum

deserinin sikstirma ve ¢ekme durumlarina goresgami.

Sekil dikkatlice incelendiinde, minimum enerji dgerine kasilik gelen z dgeri
1.9981 a.u. olarak belirlengtir. Buna kagilik gelen minimum 6rgu sabiti deri

10.825 a.u olarak belirlengtir. Bu ise AlAs/GaAs tekli heteroyapinin minimumesi

seviyesindeki en son 6rgu sabitigdeni verir.

Benzersekilde, AlAs/GaAs ikserli bulk heteroyapi icin Poisson etkisi dikkate
alinarak yapilan hesaplamalar, z yoninde optim@asyalsmasi, hesaplanan orgu

sabiti ve enerji dgerleri Tablo 3.2’de listelenrtir.
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Tablo 3.2. AlAs/GaAs icin ilgerli bulk heteroyapinin z konumu, 6rgi sabiti ve
buna kagilik toplam enerji dgerleri.

a(a.u.) z (a.u.) E (Ryd.)
10.618 3.92 -2099.7107
10.727 3.96 -2099.7143
10.835 4.00 -2099.7154
10.943 4.04 -2099.7139
11.051 4.08 -2099.7098

Tablodaki bu dgerlere gore sistemin toplam enerjisinin z yonu kaooa gore
desisimi Sekil 3.15'de gosterilngtir.

-2099,708
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Sekil 3.15. AlAs/GaAs (2+2) ilgerli bulk heteroyapisinin toplam enerjisinin z
sikistirma ve gekme durumlarina goresgami.
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Sekil incelendginde, minimum enerji deerine kasilik gelen z dgeri 3.9968 a.u
oldugu belirlenir. Buna kaulik gelen minimum 6rgu sabiti deri 10.826 a.u. olarak
belirlenmstir. Bu da bize AlAs/GaAs ikerli bulk heteroyapinin en son minimum enerji
seviyesindeki drgu sabiti gerini verir.

ikiserli yapi icin yapilan hesaplamalar benzekilde, AlAs/GaAs (cerli bulk
heteroyap! i¢in Poisson etkisi dikkate alinarakjdniinde optimizasyon camasi ile,
Orgu sabiti ve enerji gerleri hesaplanarak Tablo 3.3'de listelegtimi

Tablo 3.3. AlAs/GaAs icin Ucerli bulk heteroyapimrkonumu, 6rgi sabiti ve
buna kagilik toplam enerji dgerleri.

a (a.u.) z (a.u.) E (Ryd.)

10.618 5.88 -3149.5673
10.726 5.94 -3149.5727
10.835 6.00 -3149.5744
10.943 6.06 -3149.5723
11.051 6.12 -3149.5661

Tablodaki bu dgerlere gore sistemin toplam enerjisinin z yéni koooa gore
desisimi Sekil 3.16’da verilmgtir. Sekille dikkatlice bakildginda, minimum enerji

deserine kasilik gelen z dgeri 5.9957 a.u. ve 0Orgu sabiti @i 10.827 a.u. olarak
belirlenmistir.
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Sekil 3.16. AlAs/GaAs (3+3) Ugerli bulk heteroyams toplam enerjisinin z
konumunun siktirma ve ¢gekme durumlarina gorezgemi.

Bu durumda AlAs/GaAs ucerli bulk heteroyapinin  miom ener;ji
seviyesindeki en son 6rgu sabitigdeni vermektedir. Tekli, ilgerli ve Ucerli yapilarda,
yapilan hesaplamalar sonucun da materyalin Poiesam sabittir ve yakkak 0.281
+ 0.06 degerindedir.

3.3.2. AlAs/GaAs Arayuzeyinin Etkin Potansiyel Egrisi

Tekli yapidaki AlAs/GaAs arayilizeylerde yapilan hmamalar sonucunda
potansiyel dgerleri elde edilmitir. Bu deserler Gizerinden makroskobik averaj tekni
kullanilarak yapilan 2. ortalama hesaplari sonuauelde edilen etkin potansiyelin z

yonine gore dasimleri Sekil 3.17°de verilmgtir.
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Sekil 3.17. AlAs/GaAs (1+1) tekli bulk heteroyapigin etkin potansiyelin z

yonine gore dasimi.

Sekil incelendginde, sistemin araytzeyinden kaynaklanan bir poyahdarki
gorulmektedir. Bundan dolayr bu sistemlerdesiii boyutta kuantum kuyulari
olusmaktadir. Heteroyapilarin bu 6zglhden dolayl elektronik ve opto-elektronik

aletlerin yapiminda kullaniimasi oldukg¢a 6nemlidir.

Benzersekilde ikiserli ve Ucerli yapilardaki AlAs/GaAs arayuzeylerdapilan
hesaplamalar sonucunda potansiyegedieri elde edilmitir. Bu dezerler Gzerinden
makroskobik averaj tekgi kullanilarak yapilan 2. ortalama hesaplari somaeuelde
edilen etkin potansiyelin z yonine goresgenleri sirasiylaSekil 3.18 veSekil 3.19'da

verilmislerdir.
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Sekil 3.18. AlAs/GaAs (2+2) ilgerli bulk heteroyapisi igin etkin potansiyelin z

yonlne gore dasimi.

Sekilden de goruldgii gibi, sistemin arayizeyinden kaynaklanan bir psitgel
farki tekli yapidaki gibi mevcuttur. Fakat arayudeki etkin potansiyel daha keskin bir
sekil almstir. Ayrica arayuzeyin her iki tarafinda da etkintansiyelde daha fazla

dalgalanmalar gortulmektedir.
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Sekil 3.19. AlAs/GaAs (3+3) ucerli bulk heteroyapigin etkin potansiyelin z

yonine gore dasimi.

Sekilden de goraldgii gibi, sistemin arayizeyinden kaynaklanan bir psitgel
farki diger yapilardaki gibidir. Fakat araytzeydeki etkirtgmsiyel cok keskin bigekil
almitir. Ayrica arayuzeyin her iki tarafinda da etkiotgnsiyelde cok daha fazla
dalgalanmalar gortulmektedir.
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3.4. Sonug

Bu calsmada (001) yonunde tekli, gar ve tcer katmanh olarak modellegmi
AlAs/GaAs bulk hetero yapilarin, taban durumundakgi sabiti, toplam enerjisi ve
ortalama etkin potansiyeli, ganluk fonksiyonel teorisine kullanilarak incelentiri
Sistem z ekseni boyunca optimize edilerek bu bwkiyin en kararli durumu elde
edilmistir. Hesaplamalar, temeli ganluk fonksiyonel teorisine dayanan dizlem dalga
0z uyum alan programi kullanilarak yapigtm. Nano Olcek mertebesinde yapilan bu
hesaplamalar her gecen gin 6nemini artirmaktadundBn dolayi, bu sistemlerin
Ozelliklerinin bilinmesi elektronik ve opto-elekinik aletlerin yapiminda ¢ok énemlidir.
Ayrica AlAs/GaAs bulk yapisindaki araytizeyde etkpotansiyel fark oldgu
gOzlenmgtir. Fakat araytizeyin her iki yaninda da g@ln istenmeyen dalgalanmalarin
nedeni tarafimizdan heniz aplamamstir. Bundan sonraki c¢aimalarimizda bu
dalgalanmalarin giderilmesi @anacak ve bu sistemin elektronik bant yapisi

hesaplanacaktir.
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