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OZET

Doktora Tezi

DUZENSIZ iKi VE UC BOYUTLU METALIK SISTEMLERDE MANYETIK
ALANLA ILETKENLIK DEGISIMININ (MAGNETORESISTANCE) SAYISAL
HESABI

Keziban USTA

Ankara Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisi
Fizik Miihendisligi Anabilim Dali

Danisman: Prof. Dr. Basri UNAL

Bu c¢aligmada diizensiz iki ve ¢ boyutlu metalik sistemlerde manyetik alanla
iletkenligin  (manyetodirencin)  degisimi incelenmistir. Calismada Anderson
Hamiltoniyeni ve Kubo formiilii kullanilmistir. Oncelikle iletkenlik igin difiisivite ve
yerel durumlar yogunlugu hesaplanmistir. Yerel durumlar yogunlugunun
hesaplanabilmesi icin ozyineleme(recursion) yontemi kullanilmistir.
Yaymim(difiisivite) hesabi i¢in  6zvektoriin miimkiin oldugu kadar dogru olarak
hesaplanabilmesi igin filtreleme(filtering) teknigi kullanilmigtir. W =4.0, W =2.0
diizensizlik parametreleri i¢in 2500, 3600, 5184, 6400, 8100, 10000 ve 12100 atomlu iki
boyutlu sistemlerde, W =0.66 ve W =0.2 diizensizlik parametreleri igin 2500 ve 5184
atomlu iki boyutlu sistemlerde, W =8.0 diizensizlik parametresi igin 75 atomlu ig
boyutlu basit kiibik sistemde manyetik alanla iletkenligin degisimi incelenmistir.
W=40 ve W =20 biyik dizensizlik parametrelerinde B=0T da iletkenlik
sistemin boyutu N ile once artis sonra azalig gostermektedir. W =0.66 ve W =0.2
kiiglik diizensizlik parametrelerinde ise B =0T da iletkenlik, sistemin boyutu N ile
azalis gostermektedir. Bu iki davramisin sebebi calismada agiklanmistir. 1ki boyutlu
sistemlerde biiyliik ve kiigiik diizensizliklerde (W =4.0, W =20, W =0.66 ve
W =0.2), manyetik alanla iletkenlik dalgalanmaktadir. Ug boyutlu sistemlerde ise
manyetik alanla iletkenlik degismemistir.

Ocak 2009, 77 sayfa

Anahtar Kelimeler: Iletkenlik, difiisivite, yerel durumlar yogunlugu, manyetik alan,
diizensizlik



ABSTRACT

Ph.D. Thesis

NUMERIC MAGNETORESISTANCE CALCULATIONS IN DISORDERED TWO
AND THREE DIMENSIONAL METALLIC SYSTEMS

Keziban USTA

Ankara University
Graduate school of Natural and Applied Science
Department of Engineering Physics

Supervisor: Prof.Dr. Basri UNAL

In this work the change of conductivity with magnetic field in two and three
dimensional metallic systems was examined. The Anderson Hamiltonian and Kubo
formula was employed. Firstly diffusivity and density of states were calculated for
conductivity. The Recursion technique was used for density of states calculations. The
filtering technique was used for diffusivity calculation because of the necessity that the
eigenvector ought to be as true as possible. Change of conductivity with magnetic field
was investigated for three cases; first one was two dimensional systems of 2500, 3600,
5184, 6400, 8100, 10000, 12100 atoms with disorder parameters of W = 4.0 and W =
2.0, the second condition was two dimensional systems of 2500 and 5184 atoms with
disorder parameters of W = 0.66 and W = 0.2 and the third one was three-dimensional
simple cubic system of 75 atoms with W = 8.0. The conductivity firstly increased and
then decreased with system size N at B=0T in W=4.0and W = 2.0 large disorder
condition, but it decreased with system size N at B =0T when disorder parameters
were small, W = 0.66 and W =0.2. The reason of these two behaviors were explained in
the work. In two dimensional system with large and small disorder (W = 4.0, W = 2.0,
W = 0.66 and W =0.2), conductivity fluctuated with magnetic field whereas in three
dimensional systems, almost no change of conductivity with the magnetic field was
seen.

January 2009, 77 pages

Key Words : Conductivity, diffusivity, localized density of states, magnetic field,
disorder
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1 GIRIS

Metallerin uglar1 arasina gerilim uygulandiginda akim olusur ve bu akimi olusturan
elektronlar, numune i¢indeki kristal kusurlar1 gibi kristalin miikemmelligini bozan
sebeplerden dolay1 %100 serbestlikle metalin i¢inde serbest¢e hareket edemez. Buna
elektriksel direng denir ve tiim metallerde gozlenir. Bunun yani sira metallerdeki
elektriksel direng manyetik alanin degismesiyle de degisim gostermektedir. Bir metalin
herhangi bir manyetik alana girmesi sonucunda elektriksel direncinin degismesi olayina
manyetodireng (magnetoresistance MR) denir. Direng artan manyetik alanla birlikte
artabilir (pozitif MR) yada azalabilir (negatif MR). Herhangi bir metal igin 6lgiilen MR
sadece uygulanan manyetik alanin siddetine bagl degil, ayn1 zamanda metalden gecen
akima gore uygulanan manyetik alanin yoniine de baghdir.  Ferromanyetik
malzemelerde ve bunlarin alagimlarinda yone bagimli (anizotropik manyetodirenc)
AMR gozlenir. AMR de manyetik alan akima dik oldugu zaman enine manyetodireng
(EMR), paralel oldugu zaman boyuna manyetodireng (BMR) o6lgiiliir. Cu ve Ag gibi
ferromanyetik olmayan metallerde hem enine hem de boyuna olan MR uygulanan
manyetik alanin artmasiyla ¢ok az bir artig gosterir (Alper 1995). Ferromanyetik
metallerde (Fe, Ni, Co) ve bunlarin alasgimlarinda elektriksel direng, manyetik alan
akima paralel oldugu zaman manyetik alan artarken artar, dik oldugu zaman manyetik
alan artarken direng azalir. Her iki durumda da belli bir manyetik alan degerinin iistiinde

direngteki azalma veya artma doyuma ulagir (Sahin 2006).

Her ne kadar MR yapisal olarak {stiin iletkenlik veya {istiin akiskanlik gibi diisiik
sicaklik olay1 degilse de, diisiik sicakliktaki olduk¢a saf metaller disinda pratikte
laboratuarlarda bulunan manyetik alanlarla gézlenmesi olduk¢a zordur. Yariiletkenlerde
ve yar1 metal olan bizmutta (10'5 iletim elektronu atom basina) oda sicakliginda bile orta
siddetteki manyetik alana duyarlilik vardir ve bu duyarlilik 1886’dan beri manyetik
alan1 6lgmeye yarayan toplu cihaz yapimina yol agmistir (Leduc 1886, Donovan and
Conn 1949, Pippard 1989). B= 0.6 T’lik enine bir manyetik alan altinda direngte
yaklasik % 18’lik bir degisme gozlenmistir. Kapitza (1928) tarafindan oda sicakliginda
bizmutla yapilan deneyde manyetik alan 24 T yapilinca direngte 40 kat artma

gozlenmistir ve bu artis B ile dogrusaldir. Oda kosullar1 altinda bakirin direng degisimi



ancak %?2 kadardir (Kapitza 1929), fakat sicaklik 4 °K’e kadar indirildiginde 10 T lik
manyetik alanin bakirin direncini 14 kat arttirdig1 deneysel olarak gézlenmistir (Launay
1959). 10 T’lik manyetik alan uygulayarak saf bizmutun direncinin birka¢ milyon

PR

degerinde bir ¢arpan kadar degistigi goriilebilir (Alers and Weber 1953).

1945’ten sonra yariiletken fizigindeki gelismeler tasinim o&zelliklerine karst ilgi
uyandird1 (Blatt 1957). Hall etkisi tagiyici yogunlugunun yorumlanmasinda daha dikkat
cekti fakat diger tasinim ozellikleri de unutulmadi. Seitz (1950)’nin gosterdigine gore

klasik yaklagimda iletkenlik tensorii o; B cinsinden kuvvet serisine agildiginda kiibik

kristaller i¢in kareli terime kadarki kismin en genel ifadesi
J=0,e+aexB+ fB’e+ y(eB)B + T % (1.2)

seklinde yazilabilir. Burada o, ve a—J katsayilar1 B ’den bagimsiz olup dogal olarak

T sicakligina baghidirlar. T° 3x3 tipinde bir matristir, kiip eksenlerine gore

yazildiginda kosegendir ve T.j0 =06;B;B; seklindedir. Sagdaki ilk t¢ terim B ’nin

yonelimine gbre yonden bagimsiz 6zellikte bir iletkenlik tensoriinii tanimlar, dordiincii
terim enine MR ile ilgisi olmayan tamamen boyuna MR ile ilgili bir terimdir ve besinci
son terim ise enine etkinin yone bagliligini gosterir. Yukaridaki denkleme goére €
yoniindeki akim B ’ye degil B?’ye baglidir, exB’yi iceren terim ise € ’ye dik yondeki
akimi yani Hall akimini gosterir. Deneyleri uygun sekilde yaparak buradaki katsayilarin
hepsi belirlenebilir, fakat bunlarin elektronik yapiya ve sagilma olaylarina baglanarak
aciklanmas1 kolay degildir. Seitz germanyum icin enerji ylizeylerinin kiiresel kabul
edildigi, gevseme zaman1 7 nun enerjiye ve dogrultuya bagl oldugu basitlestirilmis bir

model secti. Bu yolla elde edilen hesaplamalar deneyle az ¢cok uyum gostermistir.

Daha 6nce B ile dogrusal degisen etki olarak Kapitza (1928)’in yaptig1 deneylerden
bahsedilmisti. B ile dogrusal olarak degisen bu etkiyi klasik yaklasimda agiklama
olanagi olmadigindan bu olayin kuantum mekaniksel olarak agiklanmasi gerekir.
Abrikosov (1969) kuvvetli manyetik alan iginde elektron hareketinin Landau

kuantizasyonunu dikkate alarak, Landau bantlar1 arasindaki uzakligin B ile orantililig



nedeniyle, ¢ok biiylik olmasindan dolay1, bunlardan ancak en dipteki bandin elektronlari
bulundurdugunu o6ne siiren bir model gelistirdi. Bu model i¢in direncin B ile dogrusal
olarak degistigini gosterdi. Son yillarda B ile dogrusal degisen MR  Olciimleri
yapilmaya devam edilmektedir ( Xu et.al 1997) ve Ag,Te gibi sicaklikla yasak enefji
aralig1 kaybolarak yariiletkene donlisen maddeler iizerinde calisilmistir. Abrikosov
(2003)’1lin calismasinda alisilagelmisin disinda, dogrusal band yapisina sahip metal
modeli ele alinmis ve bu modelde ozdirencin B ile dogrusal olarak degistigi

gosterilmistir.

Uygulanan dis manyetik alanin etkisi ile iletkenlikte olusan degisme katihal fiziginin
gerek deneysel gerekse kuramsal olarak ilgilendigi ana konulardan birisidir. Bu
konunun 6nemi, ¢ok degisik kullanim alanlarinin, 6rnegin manyetik yolla yapilan
kayitlar veya okumalarin yani sira duyarlikli manyetik alan 6l¢me cihazlarinin yapisini

ilgilendirmesinden ileri gelmektedir.

Bugiinlerde en giincel konulardan biri dev manyetodireng’tir (giant magnetoresistance
GMR). GMR elektriksel direngteki olduk¢a biiylik degismedir. GMR 1988 yilinda
Albert Fert tarafindan kesfedilmistir. Birbirini izleyen ferromanyetik tabakalarda
manyetik momentlerin ger¢ek yoneliminin, uygulanan alanin bir fonksiyonu olarak
degistigi ferromanyetik / paramanyetik coklu yapilarda gozlenir. Temelde GMR
manyetik metaldeki elektronlarin elektriksel direncine baglidir. Bu manyetik metaldeki
elektron spin dogrultusu filmlerin manyetik momentine paralel ya da antiparaleldir.
Paralel spine sahip elektronlar daha az sagilirlar ve bu yiizden bu sistemler diisiik bir
dirence sahiptirler. Manyetik tabakalarin momentleri diisiik alanda antiparalel
oldugunda her iki manyetik tabakanin da diisiik sagilma oranlarina sahip elektronlar
yoktur, bu direnci arttirir. Manyetik alan uygulandiginda manyetik tabakalarin
momentleri ayn1 yone yonelirler, spini paralel olan elektronlar tabaka i¢cinden 6zgiirce
gecerler ve elektriksel direng diiser. Yapinin direnci bu yiizden komsu manyetik
tabakalarda manyetik momentler arasindaki aginin cosintisii ile orantilidir ( Chaiken et

al. 1990, Chaiken 1997, http://www.osti.gov/bridge/servlets/purl/16377-

AX7wHX/native/16377.pdf, 2008).



http://www.osti.gov/bridge/servlets/purl/16377-4X7wHX/native/16377.pdf
http://www.osti.gov/bridge/servlets/purl/16377-4X7wHX/native/16377.pdf

GMR’nin teknolojik uygulamalari veri toplama endiistrisindedir. IBM ilk olarak GMR
teknolojisine dayali tirettigi sabit diskleri piyasaya siirmiistiir ve bu giinlerde biitiin disk
stiriciilerinde kullanilmaktadir. Sabit disklerde GMR okuma duyucusu bir spin-value
teknigi kullanilarak olusturulur. Spin value direnci H=0 yakinlarinda kii¢iik alan
bolgelerindeki periyodik degisiklikleri tanimlar. Sabit disk siirliclide manyetik bit’ler
okuyucu basin altindan gegerken, spin valuedeki duyma tabakasinin manyetik yonelimi
direng degisikligi sonucunda degisir. GMR’nin diger uygulama alanlar1 otomotiv

sektori ile ilgili algilayicilar, katihal alani ve kalict manyetik belleklerdir.

Sisteme uygulanan manyetik alanin ¢ok siddetli olmas1 halinde durumlar yogunlugunda
degismeler meydana gelir ve sonugta 6zdireng B ’ye kars: titresimli bir degisme gosterir
(Shubnikov-de Haas oscillations) (Pippard 1989). Landau modeli ile ise baslayarak, ek
bir periyodik potansiyelin varligini pertiirbasyon gibi isleme sokarsak Landau enerji
diizeylerinin sonsuz katli dejenereliliginin kaldirildigini ve her bir diizeyin birer Landau
enerji bandina dondstiigliini goriiriiz (Wannier 1962, Rauh et.al 1974, Wannier 1975,
Obermier and Wannier 1976, Wannier et.al 1979). Ayrica doniisen ve genisleyen bu
Landau bantlar1 birkag ayrik bant halinde de yarilabilir yani her bir Landau band: i¢inde
ek yasak enerji araliklari olusabilir ( Czycholl and Ponischoviki 1988). Biz daha basit
hal olan zayif B hali ile ilgilenecegiz ve durumlar yogunlugunda bir degisme

olmadigini varsayacagiz.

B ile dogrusal artan MR’nin kuantum mekaniksel agiklamasi 1990’11 yillarda
yapildiktan sonra, MR tizerindeki ¢alismalar akima dik uygulanan sabit B ’a ek olarak
bulunan degisik sagict potansiyeller kullanilarak gerek sayisal gerekse analitik
yontemlerle glinlimiize kadar devam etmistir. Bunlar1 gelisiglizel elektrik potansiyel
(RP) ve gelisigiizel manyetik alan (RMF) modellemesi diye ikiye ayirabiliriz.
Birincisinde V(r) yapi i¢inde rastgele noktalarda merkezlenmis, v(r—r;) gibi uzun
veya kisa erisimli cok sayida potansiyelin toplamindan olusur. Ikincisinde ise elektron
akimina dik yonde uygulanan B(r) ’nin yerden yere degisen b(r —r;) gibi bilesenlerden
olustugu kabul edilir (Hedegard and Smith 1995). RP calismalarinda sik kullanilan bir

potansiyel Gaussiyen bagdastiricili (korrelator) potansiyeldir ve dogrudan uzayda



YN 2 n2 2
V(OV(r)=n, %e-“-” 12 (1.2)

c

seklinde yazilabilir. Fourier donlisimii alindiginda ise, K dalga vektorii uzayinda,

k —k’=q olmak iizere,

Nq‘z —n, %e—qzrf/Z (13)

seklinde yazilabilir (Akermans and Wolf 1988, Baranger and Stone 1989). Burada

S sistemin alani (hacmi), r, bagdasiklik(korelasyon) uzunlugu, v, potansiyelin siddeti
ve n, de safsizlik derisimidir. Uzun erigimli bu potansiyel i¢in yapilan analitik ¢alisma

Boltzmann taginim denkleminin ¢ozlimiinde Fermi yiizeyindeki elektronlarin agisal
difizyona ugradigimi kabul ederek yapildiginda pozitif MR o&zelligi gosterecegini
bulmustur (Mirlin 1999). Ote yandan kisa erisimli potansiyeller icin H = H, + oV (r),

I—AIO =(p+A)?/2m model Hamiltoniyenin sagic1 potansiyelinin r *ye bagliligi,
N(r)=>e,5(r-r) (1.4)

biciminde yazilarak analitik hesaplamaya konu olmustur (Joynt 1984). Ayni1 modelin

orbital (site) temsilindeki yazim1 Anderson Hamiltoniyeni olarak bilinir ve

H=>¢aa,+>V,aa, (1.5)

seklinde yazilir ve burada ¢, ’ler —V%,V?V araligindaki gelisigiizel sayilardir, V,, ise

diizenli yap1 olusturan atomlarin (komsu) ikisi arasindaki aktarim (transfer) enerjisidir
ve manyetik alanin etkisiyle tistel sekilde sanal bir evre ¢arpan1 kazanmistir (Fishchuk
and Rudko 1978, 1980). Dogrudan dogruya Kubo ifadesinden o iletkenligini (Stein
and Krey 1980, Ballentine and Hammerberg 1984) veya Landauer formiiliinden L,.L,



boyutlu dikdortgen (veya 3 boyutta L,.L,.L, boyutlu) yap1 i¢in g konduktansini (Lee

and Fisher 1981, Stone 1985) hesaplayan sayisal ¢alismalarda genellikle denklem (1.5)

ile verilen Anderson modeli kullanilmustir.

Bu tezdeki calismada, biz de bu modeli kullanacagiz, kullanacagimiz modele iliskin
ayrmtili agtklama boliim 3 de verilecektir. ik 6nce dogrudan dogruya Kubo ifadesinden
B’ye bagli DC iletkenlik hesaplanacak ve cesitli W sagilma siddetleri icin o—B
egrileri elde edilecektir. Anilan model Hamiltoniyen igin literatiirde boyle bir ¢alisma
yapilmadigindan, bulunan o —B egrileri ya g — B sayisal egrileriyle veya deneysel
egrilerle karsilagtirilacaktir. Ayrica sonuglarin sistem biiyiikliigline bagliligindan

lokalizasyon (yerellesme) 6zellikleri yorumlanacaktir.



2 KURAMSAL TEMELLER

2.1 Klasik Yaklasim

2.1.1 Boltzmann tasimim denklemi

Uygulanan manyetik alanin akimda ne gibi bir degisiklige yol actigini klasik yoldan
anlamaya caligirsak, bunu yapmanin en agik yolu Boltzmann taginim denklemini
kullanmaktir ( Rossiter 1987, Mizutani 2003 ). Kararli durumda, uygulanan dis alan,
sacilma olayi, bozukluklar ve bunlardan baska kristaldeki periyodik potansiyel
sayesinde elektron hizlandirilir. Boltzmann tasinim denklemi, dalga paketi dalga
vektorii K ’da merkezlenmis olan r konumundaki elektron ve bosluklar igin sagilma
olaymin varliginda, dis alan uygulandiginda kararli durumda dagilimin dengesi olarak

formillendirilir.

[k olarak sadece sicaklik gradyentine ve v, hizina sahip elektronlarin tasinmasina
sebep olan bir sistem diisiiniiliir. Elektronlar At zamaninda v, At uzakligi kadar yer
degistirirler. t zamaninda (r,k) konumunda dagilim fonksiyonu f(r,k,t), t—At
zamaninda (r — v, At,k) konumundaki dagilim fonksiyonuna esittir. Diger bir deyisle
f(r,k,t)=f(r—v.At,k,t—At) dir. Diffizyon yiiziinden elektron dagilimindaki

degisim

(af(k)j Cf(rk ) - f(rkt—At)  F(r—v,AtK,t—At) - f(r,k,t—At)
ot diftizyon At At

= —v Vi (r,K) 2.1)

:—Vk

of (r,k)
or



seklinde yazilir. Burada v, Vf(r,k) =v, (iJﬂ/k a +V, (i)dir. Aym zamanda
“L OX Y oy "\ oz

t zamaninda (r,k) konumunda elektron dagilimi f(r,k,t), t—At zamaninda

(r,k — (%jm,t — At) konumundaki elektron  dagilimma  esittir.  Yani

f(r,k,t)="f(r,k —(%)At,t —At) dir. Alan etkisi altinda elektron dagilimindaki

degisim orani

f(r,k—zlt(At,t—At)— f(r,k,t—At)

[af(k)j (k) - f(rkt-At)
) At - At

:_[%j A __ &) gy xm) T (22)
at alan ak h ak

olarak yazilir. Kurulan kararli durumda sicaklik gradyenti ve uygulanan dis alan
tarafindan neden olunan elektron dagilimindaki degisiklik sa¢ilma olaymdaki degisiklik

(of /ot)ile dengelenir. Ciinkii elektron dagilimindaki (df /dt) net degisiklik ii¢

bilesenin toplamidir.

ﬁ{i] +[ij +[ij 2.3)
dt ot diffiizyon ot alan ot sacilma

Kararli durumda df /dt=0dir. (2.3) denklemi i¢ine (2.1) ve (2.2) denklemlerini

koyarsak Boltzmann tasinim denklemi

—v, Vi (r,k)—:—e)(E+vka)Zf—k:—[%] (2.4)



seklinde yazilabilir. Kararli durumda dis alan veya sicaklik gradyenti varliginda

elektron dagilim fonksiyonu, 1sisal dengede uygulanan Fermi Dirac dagilim fonksiyon

f, (&, T) *den sapabilir. Bu sapma,
¢(r k)= f(r,k)-f{e.T) (2.9)

seklinde yazilabilir ve ¢(r,k) 'nin kiiciik oldugu kabul edilir. Denklem (2.4) yeniden

yazilirsa

_VK%VT_%(E+VKXB)%:—[%) +vk%+%(E+vka)% (2.6)
sacilma

olur. Sol taraftaki manyetik alan igeren terim daima kaybolur. Ciinkii

of of., o¢ of
vXxB—L=v xB—2 K = (v, xBv, Ji—>=0 2.7
XB B e, ok (Vi W) 22, (2.7)

dir. Burada AxB.C 6zdesligi kullanilir. Sag taraftaki E(%] teriminin E? derecesinde

oldugu gosterilebilir ve ohm yasasindan sapmasi yiiziinden gozard: edilebilir. Fermi

Dirac dagilim fonksiyonunun enerji ve sicakliktaki sapmalarla degisimi ele alinirsa

of of —

Fo_ % ||E §)+5_§ (2.8)
oT os T oT

yazilir. Burada f,(g,,T) =
€

1 ve & kimyasal potansiyeldir. (2.6) denklemi

(ex=&)/ kT +

indirgenerek yeniden yazilabilir.

(R e e e
Oe T (-e) Ot ) acitma o h ok

(2.9)




Bu dogrusal Boltzmann tasinim denklemidir. V& terimi extra elektrik alan igeriyor,

clinkii o sicaklik gradyenti tarafindan indiiklenen kimyasal potansiyeldeki degisme ile
birlesen etkili bir alan1 gosterir. (2.9) denkleminde esitligin sag tarafindaki sagilma

terimi diisliniiliirse sagilma yiiziinden elektron dagilimindaki degisme genelde

(afa(tk)j = 20K K) F(OIL- F (k)] - 0K k) f ([L- (KT} 2.10)

seklinde yazilir. Burada O(K,k") sagilmada gegis olasiligini gésterir. Kivrik parantez
{..} i¢indeki f(k")[1— f (k)] teriminde k'durumundaki elektronlar, bos durumdaki k

)

da artar ve aksine ikinci terim f(k)[1- f(k")] azalr.

icine atlar ve (
sacilma

[af (k)

P ) nin hesaplanmasi olduk¢a zordur. Ciinkii (2.10) karmasik bir toplam
sacilma

icermektedir. Bu zorluktan sakinmak i¢in gevseme zamani yaklasimi kullanilir. O

zaman sa¢ilma terimi

_(a(k)j: f(r.k)—fo (e, T) _ 4(r.K) (2.11)
at 7 4 |

olarak basitlesir. Burada 7 gevseme zamani, #(r,K) (2.5) denkleminde tanimlanan

dagilim fonksiyonunun denge durumundan sapmasidir.

2.1.2 Elektriksel iletkenlik

Sabit sicaklik altindaki bir metale sadece diizgiin bir elektrik alan uygulanirsa dogrusal

Boltzmann tasinim denklemi, (2.9),
of of,
- = =|—— [v,(-e)E 2.12
(61: jsacilma [ 68) k( ) ( )

10



seklini alir. Gevseme zamani yaklasimini kullanirsak (2.12) denklemi

#k) = [_ %]\,k (—e)E (2.13)
T og
seklinde yazilabilir. n= (41 5 jjjjf (k)dk alinirsa, n birim hacim basina elektron
T

sayis1 veya elektron derisimi, olmak iizere akim yogunlugu
3-8 [][v f (dk (2.14)
4r®

seklinde yazabiliriz. (2.13)’nolu denklem (2.14)’nolu denklem de yerine konulursa

denklemimiz

2

¢ j"'kvdeFE (2.15)

B 47°h Vi,

seklini alir. Burada v, elektronun Fermi yiizeyine dik hiz bilesenidir. Paydaki hiz

vektorlerinden biri J akim yogunluguna paraleldir. Elektriksel iletkenlik tensorii

J = oE olarak tanimlanirsa

(2.16)

2
e v, v, dS
. J‘kk F

B 473h Vi,

olarak yazilir. Fermi yiizeyinde v, =v; olarak alimrsa yonden bagimsiz (izotropik)

metal icin elektriksel iletkenlik

e’ (rvidS, e’r v} e’rve S, €e%lS,
O = 3 I = 3 _— J.d = = 3 = 3
4r hv,, A hve 3 127°n  127°h

(2.17)

11



olarak yazilabilir. Burada S; Fermi yiizeyinin alani, | = zv_ ortalama serbest yoldur ve

Vg = ZViz =3y’ kullanilir. S; Fermi yiizeyinin alani iki boyutlu (2D) sistemler i¢in

i=X,y,z

27K, , tig boyutlu (3D) sistemler icin ise 47k? olarak alinir.

2.1.3 Hall olay1 ve magnetodireng

Hall olayi elektrik ve manyetik alanin her ikisinin de varliginda gergeklesen bir olaydir.
Elektrik alan dikdortgen bi¢imindeki malzemede X yonii boyuncadir ve z yoni

boyunca manyetik alan uygulanir. Bu yiizden y ve z yodnleri boyunca akim akmaz, bu
durumda J, =J, =0 olur. y yonii boyunca gapraz elektrik alan E, olusur. Bu Hall

etkisi olarak isimlendirilir.

Hall etkisi dogrusal Boltzmann tasinim denklemi ig¢indeki (—e)E ve (—e)v,xB gibi iki

dis kuvvetin birlestirilmesi ile olusturulabilir. Dis alanlarin yonii E = (E,0,0) ve

B =(0,0,B) alinarak (2.9) nolu denklem yeniden yazilabilir:

(—e)va(—%)J—(‘e) B{vx 9 6¢J (2.18)
oe) 7 n X, 'k,

Burada basitlik i¢in gevseme zaman yaklagimi kullanilir. Manyetik alan etkisi sadece

dalga vektoriiniin X ve y bilesenlerindedir. (2.11) nolu denklemdeki ¢ fonksiyonu
(Smith and Hojgaard 1989)

¢ = ak, +bk, (2.19)

biciminde kabul edilebilir ve bu baginti serbest elektron yaklagimi ifadeleri

v, =hk, /m, v =nk /m ile birlikte (2.18) nolu denklemin igine sokulabilir. Boylece

a ve b katsayilan o,, ve o,, iletkenlik tensorlerinde yer alirlar. o, ve o, gibi diger

12



bilesenler de aynmi sekilde y ve z yonlerinde dis elektrik alan uygulaniyormus gibi

hesaplanir.

B =(0,0,B) kosulu altinda, bir bant modelindeki elektronlar i¢in J=oE olarak

iletkenlik tensorii agik¢a yazilabilir.

1 - 0
( )2 1+a? 1+a?
n(-e)r o 1
i m l+a?® 1+a? (2.20)
0 0 1

Burada a =07 ve o, =eB/m dir. B=(0,0,B) kosulu altinda elektronlar igin
E =pJ olarak tanimlanan ozdiren¢ tensorii (2.20) nolu denklemin tersi olarak

gosterilir.

m

o e

(2.21)

ve (2.20)’ nolu denklemin yerine (2.21)’ nolu denklem kullanilabilir.

Newton hareket denklemi iki bant modelindeki tasiyicilar i¢in dikkate alinirsa

m*(dﬁJ_Dj = (Fe)(E+ v, xB), m*[dﬁﬁ—'?] - (¢e)(E+5vaBj (CGS)(2.22)
dt T dt T c

denklemi yazilabilir. Burada v, ortalama siiriklenme hizi, 7 ortalama carpisma
zamani ve sag taraf ise ortalama kuvvettir. Burada ¥ sirasiyla tasiyicilarin yiikiiniin

dv,

isaretidir. Denge durumunda =0 dir, 0 zaman

13



vy = [(-T:?T)(E+VDXB) (2.23)

olarak bulunur. Manyetik alanin yonii z ekseni segilir ve @, =eB,/m”, J=n(Fe)v,

kullanilirsa (2.23) nolu denklemden yararlanilarak

n(¥e)r

=—~ " (E.Fw.1E
m*(1+600212)( X ¢ y)

X

n(+e)r

=— (w1, FTE
m*(1+a)czrz)( o 2

y

g, ="Er e (2.24)
m

sonuclari elde edilir.

J 1 B ve E 1 B oldugundan iki banttaki tasiyicilarin her biri i¢in akim yogunlugu

Ji = O-iz 7 E- O-i’ii 7 BXE (2.25)
1+ 5B 1+ 5B

olarak yazilir. Burada o, i.inci tasiyicin iletkenligi, S, ise g,z,/m; dir. Toplam akim

yogunlugu

GG OO O . W S (72 W2 T - W= (2.26)
1+ 7B 1+ 7B 1+ 7B% 1+ 7B

olarak yazilir.

Manyetodireng Ap,,, [2,.(B) — p,,(0)] olarak tanimlanabilir. Ger¢ek metallerde Ap,,

sinirlidir ve artan manyetik alanla artar. Bu manyetodireng etkisidir ve iki bant

14



modeliyle agiklanabilir (Ziman 1964). Enine MR, E ve J’nin her ikisine dik olarak
bulunan manyetik alan varliginda J boyunca uzanan E ’nin bileseni dikkate alinarak

tanmimlanan direnci ifade eder. Manyetodireng,

Aloxx = pxx(B) _pxx(o) _ 0,0, (ﬂl _ﬂZ)Z B? (227)
pxx(o) pxx(o) (O-l +O—2)2 + Bz(ﬂlo-Z +1820-1)2

olarak yazilir ( Mizutani 2003). (2.27)’nolu denklem g, > f, i¢in Ap,, ’in pozitif
oldugunu gosterir fakat f, = £, oldugunda etki gozden kaybolur ve manyetik alan

diisiik oldugu siirece B? ile orantilidir, diyebiliriz ( Mizutani 2003).

2.2 Kuantum Mekaniksel Yaklasim

2.2.1 Cizgisel yanit teorisi

Kuantum mekaniksel olarak, uygulanan B ’nin sistemde nasil bir akim doguracagini
bulmanin kestirme yontemlerinden biri ¢izgisel yanit teorisidir. Katihal fizigindeki
deneyciler genellikle maddenin bir dis etkiye karsi gosterdigi ¢izgisel yanit1 dlgerler.
Madde bir dis elektrik alan i¢ine konmussa maddenin buna kars1 tepkisi bir elektrik
akiminin gecirilmesi seklinde karsimiza cikar. Cizgisel yanit, ortaya ¢ikan isaretin dis
etkinin genligi ile dogrudan orantili olan kismi demektir. Genellikle algak diizeydeki dis
etkilerde yalnizca bu kisim onemlidir (Karabulut 1998). Bu yontemin diisiince seklini

ve ana basamaklarini kisaca dzetleyecegiz.

2.2.1.1 Dis kuvvete karsi gelen ¢izgisel fonksiyon

H, Hamiltoniyeni tarafindan yonetilen S gibi bir sistem distiniiliir. Sistem 1sisal

dengedeyken sisteme t =—oo’dan itibaren bir dis kuvvet F(t) uygulanir. F(t) dis

15



kuvveti altinda kabul edilen, S sisteminin toplam Hamiltoniyenindeki pertiirbasyon

terimi
V(t) = —AF(t) (2.28)

seklinde yazilabilir. Burada A uygulanan F(t) kuvveti ile ilintili(conjugate) dinamik

bir niceliktir. Kullanilan Kubo (Kubo 1956, 1966, 1985) gosteriminde , A islemcisinin
etkisi altinda dikkate alinan B gozlenelebilir niceliginin yanit fonksiyonu Pea(t) soyle

tanimlanir (Caceres 2001),
5<|§(t)> = <|§(t)> —<|§eq> - wjd Ten (1)F (L —17) (2.29)

Bu esitlik 5<L5>(t)> yanitin1 sisteme uygulanan F(t) dis kuvvetinin ¢izgisel bir

fonksiyonu olarak ifade eder, yani yanmit gecikmeli etkilerin bir iist iiste binmesi
seklindedir ve bu yiizden 7 <0 i¢in ¢gz,(7) =0dir. Yanit fonksiyonu ¢, (t) sisteme
t =0 da uygulanan darbeli (impulsive) bir F(t) «c 5(t) kuvvetine karsilik sistemin t

anindaki yanitini temsil eder.

2.2.1.2 Kubo formiilii

Baslangigta Hamiltoniyen
H=H,+V() (2.30)

seklinde iki tane terimden olusur. Birinci terim I—AIO zamandan bagimsiz Hamiltoniyen,
digeri V() ise pertiirbasyon terimidir. Zamana baglh pertiirbasyon teorisi

kullanildiginda H toplam Hamiltoniyenin 6zvektorii |‘Pa (t)>
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[P, (1) =|a)e M + 3| Bla,e T+ 9 %) (2.31)
B

seklinde ~yazilabilir. Burada |a) pertiitbe olmayan kismin  Szvektoriidiir,

A~

Hy

a> = 8a| a> ve {]a>} Hilbert uzaymin basit bir gosterimidir. Zamana bagl katsay1

Ay

_l J- e/, a,,)t > (2.32)
in

ile verilir. Schrodinger resminde gdz oniine alman herhangi B ’nin 1sisal istatistik

ortalama degeri

<é(t)> =3 p, (¥, (OB, ®) (2.33)

ile verilir. Burada p, pertiitbe 6zvektor |\Pa (t)> tarafindan tanimlanan durumda
sistemin olasilik agirligidir. Kritik nokta her bir pertiirbe 6zvektorler i¢in p, 'nin nasil

almacagidir. Bu yiizden p, ~ p.! 1sisal varsayimi kullanilir. V (t) pertiirbasyonunun

0zdurumlarin 1sisal kararli dagilimini degistirmeyecek kadar kiigiik oldugu varsayilir.

Bu durumda (2.31), (2.33) nolu esitlikleri kullanarak

<|§(t)> Zp (¥, (®)|B]W, 1))

B a> (I/h)gﬁte—(llh)ga <a|é|ﬂ>aaﬂe(i/h)gate*(i/h)8pt]

=> P (a[Bla) +Z§ P8

a

+9(V?) (2.34)

yazilir. (2.34) nolu denklemin ilk terimi <I§eq> pertiirbe olmamis durumlarin ortalama

degeridir ve kendimizi ¢izgisel yanitla sinirlandirarak,
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5<I§(t)> = p2[(B|Bla)a;,e" " e N 1 (| Bl B)a, 0 o e (2.35)
o

ifadesi yazilabilir. (2.32) nolu denklemde tanimlanan a,, yerine yazilip iistel terimler

toplanirsa (2.35) nolu denklem

ﬂ>e(i/h)(t—t’)€ﬂ <ﬁ é

a>e—(i 1) (t-t) e,

5(BO) = X Pl [ty @)
ap —o

-(BN () B| g)e 0] (2.36)

a>e(i Ih)(t-t")e, <a

haline gelir. Ustel terimler kuantum ketleri (c|..| ) i¢ine almir ve B altindaki toplam

atilirsa, sonugta

' 1 A . .
5<I§(t)> = Z[_% Jdt’piq [<a|\7(t,)e(i/h)(t—t')Ho Be (/M- )H0|a>

_ <a|e(i/h)(t—t’)l-]0 Be—(i/h)(t—t’)l-]o\? (t')

)l (2.37)

yazilir. Burada e /""" denge ¢6ziim islemcisi olarak tanimlanabilir ve bunun B ile

A

ilintili oldugu kabul edilir. Bu yiizden Heisenberg resminde B
Ls:(t _t) = (/M Et)Fo Ba=(/1)t-)Hg (2.38)
alinir. Sonugta (2.37) nolu denklem
) 1 t 1€ 7+ B ’ ) NV
§<B(t)> = Z[_E fdt'p(aN ()Bt—t) - Bt -tV (t)|)]

= ]dtTr[beq{—V (t), Bt -t)},

18



- tJ'dt’I'r[[)eq{A, B(t—t)}, F(t)

= Q]d Tr[ oA B(z)}], F(t—7) (2.39)

seklinde yazilir. Burada {A, B} = %[A, B] gosterimi kullanilir ve V (t") yerine konulur.
|

Sistemin E_ enerjili |a> durumunda bulunma olasiligi anlamina gelen p.’ katsayilai

aracihgiyla yogunluk islemcisi, p* = Z|a> p;'(a| olarak almr. (2.29) ve (2.39) nolu

denklemler esitlenirse

on(7) = Tr[H™{A, B(2)}], (2.40)

elde edilir. Bu Kubo teoremidir.

2.2.1.3 DC iletkenlik

(2.28) nolu denklemdeki V (t) pertiirbasyon terimi e yiikiine sahip elektronlar i¢in ¢ok

kiiclik degisen elektrik alan uygulandiginda yeniden
V (t) = —eEfe™ (2.41)

seklinde yazilabilir. Burada 7 kaybolacak kadar kiigiik pozitif bir niceliktir. (2.32) nolu
denklemde pertiirbasyon terimi V (t) yerine konulur ve t" iizerinden integral alinirsa

a,, katsayisi

e (U‘iwu/i)t
—_ S E(BIF
Ao iz % IFOC>77—ia)

(2.42)
af
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seklinde yazilir. Burada w,, = (E, —E,)/% gosterimi kullanilir.

Toplam akim yogunlugu J = %%O’(t)) olarak yazilirsa (2.35) ve (2.42) nolu
denklemlerden <L3>(t)> nin ortalama degerinin tiirevi hesaplanabilir. Burada Q sistemin

hacmidir. B islemcisinin kendisi, f ile orantili olarak alinur, ayrica di<EA3 > 0 dir.

f f

A)

a)

n—iw
(2.43)

(BO)- 2k di[zp {<ﬁ|é|a><a . } 2P {< L

Ikinci terimde toplamin igi yer degistirirse yani & = #, = « alinirsa ve zamana gore

tirev alinirsa

d

B(t))=—E - p)XpB 2.44
(B0} = EX et - P Bl )T (244
seklinde yazilir. Cizgisel yanit teorisinde
s e
B=—F 2.45
of (2.45)

olarak diisliniilebilir. t=0 durumunda sabit elektrik alan yiiziinden kararli durumda

sistemin akim yogunlugu (2.44) ve (2.45) nolu denklemlerden yararlanarak

(2.46)

e EX - e Bl

seklinde yazilir. Bu ifadedeki «, B nin birer gorev indisi (dummy indice) oldugu

dikkate alinarak, ifade degisik sirada iki kez yazilip ortalamasi alinarak simetrik hale
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getirilebilir. Boylece, J =%(J +J) almir ve @ ve f yer degistirilse (2.46) nolu

denklem

|30 = DBl ) e 30 = o) )
ap
(2.47)
seklini alir. Bu denklem de
(P’ = Py) e -
E[Z (B|f|a)al|f| B)oi, 1mllw,, +in] 1] (2.48)
of Dop

’nin sanal kismidir. Simdi

seklinde yazilabilir. Burada Im[fw,, +i7]™], [@,, +i7]
n— 0 limiti almrsa @,, — 0 icin terimler gézden kaybolmaz. Sonugta bu limitler

altinda

(pe' —Py') _ df

= 2.49
ho,, de|,_, (2.49)

yazilabilir. Burada f(g) elektron olasilik dagilimidir. Ozgiir pargactk Hamiltoniyenini

H, olarak alirsak 0 zaman

[Ho. Fl=-—p (2.50)

A

dir. Burada p momentum islemcisi ve m elektronun kiitlesidir.

ho,,(a|f

B)=(alHof| ) ~{a

tHo| 8) = (a|[H,, F1 8

) (2.51)
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esitligi gbz Oniline alinirsa (2.48) nolu denklem yeniden yazilabilir.

e
m?2

—E[>(al 8)(s pla)imlio,, +in 17 1 70 (2.52)

af 2 E=Eq

J =

Toplam akim yogunlugu J =Eo dir. Ozgiir elektron sacilmasi Im[[w,, +in]™]

terimi sayesinde hesaplanir. Sacilma potansiyelinin varliginda elektronun Green

fonksiyonu bu terimle orantilidir. Akim yogunlugundan yararlanarak iletkenlik

p a> Im[fw,, +in]’l]£ ] n—-0 (2.53)

o
£=g,

O =

BAP

p

e2
sz[gﬁxa

seklinde ~ yazihr.  Burada sanal kisim -2 (E, —-E;)  seklinde ve

j—f =-0(E—E;) olarak yazilabilir ve E. Fermi enerjisidir. O zaman (2.53) nolu
& £=¢g,
denklemimiz
27e? . .
o = | ZalplB)(BIBl)(E, ~ E,)S(E, ~E) (2.554)
o

seklini alir ve bu denklem Kubo formiilii olarak bilinir.
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3 MATERYAL VE YONTEM

Calismada Fortran 90 programlama dili kullanilarak N atomlu bir sistemin bazi
diizensizlik parametrelerinde, uygulanan manyetik alanla iletkenliginin degisimi
(manyetodireng)  incelenmistir.  Oncelikle sistemin elektriksel iletkenligini
hesaplayabilmek igin gerekli olan yaymim(difiisivite) ifadesinde yer alan dogru
Ozvektorii bulmak amaglanmistir. Zaten zor olan da bu 6zvektoriin hesaplanmasidir.

Ozvektorii miimkiin oldugu kadar dogru hesaplayabilmek igin filtreleme(filtering)
teknigi kullanilmistir. ilk baslangig vektdriinii, sisteme ait I—AIO kullanilarak hazirlanan

F(E) filtreleme matrisi ile arka arkaya N, defa ¢arpmanin program yazma ve

run
calistirma acgisindan daha az zaman aldigir goriilmiistiir. Bunun icin RAM belleginin
yeterince biiylik olmasi gerekmektedir. Filtreleme teknigi ile olusturulan matris (veya

N .., ~1000 defa filtreleme matrisinin kendi kendisiyle ¢arpilmasiyla elde edilen matris)

baslangicta rastgele sayilardan olusturulan vektorle carpilir. Boylece en dogru 6zvektor
bulunur ve yaymim hesaplanir. Sonra yeni bir program yardimiyla yerel durumlar
yogunlugu hesaplanir. Hesaplanan durumlar yogunlugu ve yaymim Kubo férmiiliinde
yerine konularak elektriksel iletkenlik hesaplanir. Bu hesaplamalar yapilirken

Ozyineleme(recursion) yontemi kullanilir. Daha sonra z yoniinde uygulanan zayif

manyetik alanda Anderson Hamiltoniyeni H olusturulmus ve bu Hamiltoniyen
yardimiyla yaymim ve yerel durumlar yogunlugu hesaplanmis ve elektriksel iletkenligin

manyetik alanla degisimi incelenmistir.
Bu bolimde belli diizensizlik parametrelerinde elektriksel iletkenligin uygulanan

manyetik alanla degisimini incelemek ic¢in kullandigimiz yontemler ve formiiller

incelenecektir.

3.1 Kubo Formiilii

Denklem (2.54) de yazilan Kubo formiilii 7 cinsinden yazilmak istenirse (Stein 1980)
iletkenlik
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o= 27 [Z\M p,[v') “5(E, —E.)S(E, - EF)} (3.1)

m?Q

seklinde yazilabilir. iletkenlik tensériiniin & i« (J,k=X,y,2) sadece kosegen (diagonal)
elemanlari ele almr. |v) ve |v') srasiyla E, ve E, enerji 6zdegerlerine sahip H

Hamiltoniyeni i¢in 6zvektorlerdir.

Denklem (3.1) deki p momentum islemcisinin | .inci bileseni

(P )is =+ MV [, ) =X, ()] (3.2)

seklinde yazilabilir. Burada Xx;(I)ve x;(n) | ve natomlarinmn yer vektorlerinin j.inci

bilesenleridir, V,, H Hamiltoniyenin de komsular arasindaki etkilesmeden kaynaklanan

matris elemanidir.

(3.1) nolu denklemdeki baz1 terimler

)

Z‘<V|p,—

’

14

“S(E, —EF)=—%Im{<pjv‘G(EF +ig) p;v)} (3.3)

seklinde yazilabilir (Stein 1980). Burada G(E; +ig) = (E; +ie— H) Green islemcisi,

¢ ¢ok kiiciik pozitif bir say1 ve Im ise sanal kisimdir.
(3.1) nolu denklemde

> S(E, —E.) = N(E) (3.4)
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olarak yazilabilir. Atom basma durumlar yogunlugu g(E) = % N(E) dir ve yaklasik

100 atom tizerinde toplam alinirsa g(E) = %z g, (E) olur. Fermi enerjisindeki yerel

durumlar yogunlugu
1 :
d.(E.) = —;Im{<a|G(EF +ie)|a)} (3.5)

seklinde yazilir. |a> farkli atomlara yerlesmis orbital fonksiyonudur. Bizim modelimiz

de her bir atomun Is orbitaline sahip oldugu kabul edilir. (3.3) ve (3.4) nolu

denklemlerden yararlanilarak (3.1) nolu denklem

o—:%Q(EF)VZ[—%Im[@jV‘G(EF +ig)\5jv>]} (3.6)

seklinde yazilabilir. Burada P

- h Ao
P; :a\/—mpj :mgmv[xj(l)_xj(n)]

B, =}a[x,-(l)—x,-(n>] (3.7)

seklinde boyutsuz bir islemcidir. Kare yapilar i¢in N :iz, basit kiibik yap1 i¢in

Q a

E—i ve elmas yapilar icin ﬂ—
Q_a3 yp 9 Q

alinir (Stein et al. 1980).

(a yakin komsular arasindaki uzaklik) olarak
8a®

25



3.2 Yerel Durumlar Yogunlugu

Herhangi bir sistemin en genel Hamiltoniyeni

. o,
H=——V "+ )>» v(r-R
oV 2V R)

seklinde yazilir. Schrédinger denklemi de
HY. = EVY.

seklindedir.

v

Sekil 3.1 Hamiltoniyen matrisi i¢in kullanilan N =4 atomlu kare yap1

Sekil 3.1°deki sisteme gore Hamiltoniyen, biitiin atomlar 6zdestir(aynidir)

(& Vi, Vi3 0]
Vi g, 0V,
Vi 0 & VY

0 Vy Vi &y

I>
Il

seklinde yazilir ve model Hamiltoniyen,
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e V V 0]

~ |V g 0V

H=
V. 0 g V (3.10)
0V V g

seklinde yazilir. Burada ¢ ’lar(6zdegerler) rastgele sayilaridir, ¢iinkii her atomun cinsi
veya g¢evresel ortami farkli olabilir. V’ler ise atomlar arasi potansiyel etkilesmedir.

Boyle bir sistem i¢in durumlar yogunlugu

N(E):Z'\_IXEn |I5(E — H)|E,)
:Z<En |S(E — E|E,)
:Z<En|En>é‘(E —E,)

=S S(E - E,) (3.11)

seklinde yazilabilir. Atom basma ortalama durumlar yogunlugu n(E) :$

seklindedir.
1

- = = ——im(E-H) (3.12)
z—H E—-H+ie E-H

matematiksel 6zdesligi lim & — Oigin gegerlidir ve bu 6zdeslik yardimiyla N(E)
18 A
N(E) = —;Z(—)n@zn |[5(E—H)|E,)
n=1
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= 1S (e ImG(E +io)E,)

— —rrfime(E 4oy
7T

1 N
=——Z:ImGnn (3.13)
T n=1

seklinde yazilabilir. Burada Gp, Green matrisinin(fonksiyonun) sanal kisminin kdsegen
elemanlar1 toplamidir yani matrisin izidir. Matrisin izi temsilden temsile degismez.

<(pi | En> =a olmak iizere,

(E.|E.) =(al o) + 85 p(2) +... + ag o(N) | af () + 85" 9(2) +... + ag p(N))
— ‘af“ ° +‘a§" . +lat |’ (3.14)
seklinde yazilabilir. (3.14) denkleminden yararlanarak
N(E)znzlill(‘af” “tlag]” e +|as|)S(E - E,)
=nZN=1:\afn Za(E—En)+nzN=1:\a§n "S(E—E,) + o +nz:\a,5n “S(E-E,)
N(E)=n(E)+n,(E)+.coovvrs e +ny (E)=Nn,(E) (3.15)

seklinde yazilir. Burada n,(E) toplam durumlar yogunluguna 1 nolu atomdan gelen
katkidir. Ortalama olarak bu katki terimlerinin hepsi ayn1 mertebededir veya esittir. Bu

ylizden a numarali atomdan gelen katki N ile carpilir. a’y1 bir¢ok defa sistemin her

yerinde se¢ip ortalama alinir.
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Green matrisinin yer temsilinde kosegen elemanlar1 toplami (bu kdsegen elemanlarin

hepsi ortalama olarak yaklasik ayni degerdedir) yerine bir tane kdsegen elemant,
ornegin <a|G(E+ig)|a> ’y1, bulup bunun N katini alabiliriz. O halde esas problem
(E—H) verilince G(E)=(E+ic—H)™ ters matrisi bulmak, fakat hepsini degil,

yalnizca bir tane kosegen elemanini bulmaktir. Bu islem C.Nex (Nex 1984)’in

Ozyineleme yonteminin kullanildigi Fortran programlariyla yapilmistir. Green

fonksiyonunun sanal kisminin — Lile carpimi yerel durumlar yogunlugunu verir.
T

Durumlar yogunlugu N (E) diizensizlik parametresi W ile N(E) ~ViV N (VEV) seklinde

degisir. Biitiin Hamiltoniyen matris elemanlar1t W birimiyle 6l¢iiliir. Herhangi bir E
enerjisine karsilik gelen durumlarin sayisi(yogunlugu), W arttikga azalir, yani enerji
bandinda genisleme olur. Durumlar yogunlugu egrisinin alan1 daima 1 oldugu igin,
durumlar yani sistemin 6z enerjileri, enerji ekseni tizerinde daha genis bir bolgeye

yayilirlar, bant genisligi artar.

Ideal bir kristal (diizensizlik parametresi sifir) igin enerji iki boyutta (Czycholl and

Ponischowski 1988) ve ii¢ boyutta (Soven 1969) sirasiyla

E(k) = 2V (cos(k,a) + cos(k,a)) (3.16)
E(k) = 2V (cos(k,a) + cos(k,a) + cos(k,a)) (3.17)

seklindedir. Burada a érgii sabiti ve V yakin komsular arasindaki etkilesmedir. ideal
basit kiibik yap1 kristal i¢in enerji ile durumlar yogunlugunun degisimi Sekil 3.2 de
gosterilmistir (Soven 1969).
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Durumlar yogunlugu

03 r )
0.2 I |
[
|
01 =
.I. | | 1 L Ill
-3.0 -20 -1.0 1.0 2.0 3.0 E/2V

Sekil 3.2 ideal basit kiibik yap1 kristali icin enerji ile durumlar yogunlugunun degisimi

3.3 Ozyineleme(Recursion) Yontemi

Orijinal 6zyineleme yontemini Lanczos (1950) ele almistir fakat modern versiyonunu
ve katihal fizigi problemleri ile baglantisii Haydock (1980) kurmustur. Ozyineleme
yontemi Green fonksiyonunun kodsegen elemanlarimi hesaplamak i¢in ger¢ek uzayda

kullanilan bir yontemdir.

Ozyineleme yontemi, bolgesel baskin etkilesmelere sahip sistemler icin ¢dziilmiis olan
Schrodinger denklemi vasitasiyla kurulur. Bu yontem katihal fiziginin birgok alaninda
uygulanabilir. Ornegin diizensiz arsenikteki fonon Kiplerinin yogunluklarinm, gesitli
hallerde yerel elektron yogunlugunun ve manyetik 6zelliklerin hesaplanmasi gibi. Tiim
bu uygulamalarda ortak olan, Hamiltoniyenin tglii kdsegen (tridiagonal) temsilinden
cikarilan yogunluk fonksiyonunun degerlendirilmesi gerektigidir. Yogunluk fonksiyonu
hesabinin matematik islemleri fiziksel cevreye az bagimli oldugu halde orijinal sistem
Hamiltoniyenini tglii kdsegen hale getiren algoritma modellenen fiziksel sisteme
oldukga fazla baglidir (Nex 1984).

EH = E — H olmak iizere, model sistem icin baglangi¢ matrisi
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-V E-g 0 -V
EH = (3.18)

-V 0 E-g -V

0 -V -V E-g

seklindedir ve Lanczos ketinde EH kdsegen bir sekil alir.

[E-a, -b, 0
-b, E-a -b,
en-| ° TR Era | (3.19)
E-a,, -Db_,
i -b,, E-a,_,]

Ozyineleme yonteminde H sistemin Hamiltoniyeni, U, da baslangi¢ durum vektoriidiir

ve normalize degildir. Programdaki katsayilar recursif olarak, i=0,12..... icin,
b =(U,,Up) (3.20)
ai=<Ui’HUi>/<Ui7Ui> (3.21)
U,,=(H—-a)U, —b’U,_, (3.22)
(3.23)

b1 = (Uia, Ui ) (U5, U;5)
bagintilariyla hesap edilir ve Green fonksiyonu bunlar cinsinden devam eden bir

kesirdir (a continued fraction). Devam eden kesrin bir yerde sonlandirilmasi i¢in degisik

tipte sonlandirici (terminatdr) ifadeleri, t(E), kullanilir. G(E) ’nin yeni ifadesi,
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2
bn—2

3.24
E- a, ., — bilt(E) ( )

seklinde yazilabilir. Burada durumlar yogunlugu tek bir enerji bandindan olustugu i¢in

1
E- A, — br?—lt(E)

t(E) = (3.25)

seklinde tamimlanan kare-kok sonlandirict uygundur. Bu kesme islemi a, ve b?

katsayilarinin artik degismemeye basladigi noktada olur ( Program dilinde bu katsayilar

A(l) ve B2(I) diye adlandirilmistir). G(E)’nin kesirsel ifadesinin ardasik

E
yaklagimlarinin hesabi (E) ve P(E) gibi polinomlarin orani, G, (E)= F?” ((E)) :
n+l

araciligiyla hesaplanabilir (Nex 1984). Bu polinomlarin tanimi, i=12..... icin su
sekildedir:

P,=0=q_, P, =1, Ao =bg

P..(E)=(E-2)P (E) b’ p_(E) (3.26)
CIi(E) = (E_ai)qi—l(E)_biZqi—z(E) (3.27)

G(E +ig)=G(E) + jG,(E)’ nin sanal kismindan hesaplanan |a> baslangig site noktasi

i¢in yerel durumlar yogunlugu (LDOS), &£ — 0 limitinde soyledir:

2
N, (E) = _l |mG(E) = —1 bnflti [_qnfS Pnfl +0, Pn—z]
T

(3.28)
7 [Pn—l - bnz—ltr Pn—z]2 + [br?—lti Pn—z]2
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3.4 Filtreleme(Filtering) Teknigi

Filtreleme teknigi Kramer and Weaire (1978) tarafindan ortaya konulmusur. Filtreleme

teknigindeki ama¢ 6zvektorii yaklasik olarak dogru olarak bulmaktir. Filtreleme matrisi,
F(E)=(H -a)(b-H)4/(b-a)? (3.29)

seklinde tanimlanir. E =(a+b)/2 dir. a ve b bant kenarlar1 olup, a negatif, b ise

pozitiftir. Filtreleme teknigi, baslangi¢ olarak gelisiglizel sayilarindan olusturulan |®)

vektoriine Filtreleme islemcisinin N,,, defa (N,,, ~1000) uygulanmasi ile gerceklesir.

run

Boylece yaklasik 6zvektor bulunabilir.

@) =[F(E)I"|®) (3.30)

3.5 Yaymmmn(Difiisivitenin) Hesaplanmasi

E: ’ye yakin bir E 6zdegerine karsilik gelen |\I’(En )> baslangi¢ 6zketi i¢in yayinim,
~ 2
(n[D(E)n) = =[n|p,|m)|"5(E - E)
m
:Z<n|ﬁx|m><m|5(E—En)| m><m|f)x|n> (3.31)
m

seklinde yazilabilir. Diger taraftan bir baslangig |‘{’a> :|a> site orbital keti icin yerel

durumlar yogunlugu ise,

(aln(E)]a) = = a|m)*5(E - E, )
m
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=3 (a|m)m|s(E — E_)|m)(m|a) (3.32)
m

seklindedir. Denklem (3.31) ile denklem (3.32) birbirine benzemektedir. O zaman n(E)

yerel durumlar yogunlugu hesabindaki |a> yerine yaymim hesabinda FA)X‘ n> ifadesi

)

E; enerjisine yakin E_ enerjili bir |¥,) ozketidir. Biitiin E, ’ler secilen E’ye yakin

konulabilir ve Lanczos programlar1 kullanilabilir. Burada P, momentum islemcisi,

olmak zorundadir. Dolayisiyla E; ’ye bagli yaymimi hesaplarken segilen E ’nin yakin

komsulugundaki, altinda ve {istiinde ince bir dilim igindeki,

n) dzfonksiyonlari

tizerinden D(E) yayinimin ortalamasi alinir.

EH site temsilinde olusturuldugu igin P, momentum matrisi de site temsilinde

olusturulur. Momentum matrisinin kdsegen elemanlart (i|p,|i)=0, kdsegen dist

elemanlar,
A |- im .
(31, [1) === Ry =R (Vi)

(i[By 1) =~ (R; — R V] §) = ([Pl 339

seklindedir. Burada R; i’inci atomun x yoniindeki konumudur. Momentum matrisi,

0 (2lp,[1) (3[p,[)
Upy2) 0 (3[p,[2)
Py =P, [3) (2[p,[3) 0 o (3.34)

seklinde yazilir. E, enerjisine sahip |n) 6zketinide,
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n)={ - siitun vektorii ile gosterirsek, (3.31) denklemindeki I5X| n,
AN
0 pg1 . :1
p|n)=| P12 B (3.35)
X . . . . .
aN

seklinde bir matris ¢arpimiyla bulunur. Yaymimi bulmak i¢in bu sonu¢ vektoriinii

Lanczos 6zyineleme yonteminin baslangic keti olarak almak gerekir.

Sistemin E_ enerji parametresine yakin diisen E_, |n) 6zdurumlarindan birkac1 kesin

duyarlikl bir sekilde 1000 iterasyonla filtreleme teknigi ile bulunur. Bu |n) ozket

5 . . . . 1
PX| n> seklinde momentum islemcisiyle (momentum matrisiyle) ¢arpilir ve Y

islemcisinin (matrisinin) matris elemani <n‘an Px‘n> ketlerini kullanarak hesaplanir.

a> baslangi¢ ketine ait yerel durumlar yogunlugunu

Bu aynen - lH islemcisinin,

hesaplarken alman (a

a> matris elemana benzer bir hesaplama gerektirir.

Dolaysiyla durumlar yogunlugunu hesaplayan program pargasi, yaymimi D(E)

hesaplarken de kullanilabilir.

Yaymim,

D(E) =(n

)

pxé(E - I:I)f)x
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1 . 1 R
= P M TR Py

1 R i R
:—;<n P, Im{G(E+|77)]pX\n> (3.36)

denkleminden hesaplanir.

3.6 Manyetik Alanda Hamiltoniyen

Site temsilinde zayi1f manyetik alan varlifinda Anderson Hamiltoniyeni,

H=>¢e,ana, + > Ih.ana, (3.37)

m’=m
m’'m

seklinde yazilir. Burada
1IN =1__exp{-(ie/2hc)H.[R xR T} (3.38)

seklinde verilir. (3.37) nolu denklemde a, site yaratma islemcisi, a, site yok etme

m
islemcisi, |, manyetik alan yoklugunda m ve m’atomlari arasindaki rezonans

integrali, R, ise m’inci atomun yer vektoriidiir.

Elektromanyetik alanda yiiklii spinsiz bir par¢acigin genel Hamiltoniyeni (Koksal 1989)
A 1 2
H=—(P+eA) —eg (3.39)
2m

ile verilir. Burada A vektor potansiyeli olup, sabit ve diizgiin bir dis manyetik alanin

uygulanmasi halinde,
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A= %(er) (3.40)

ile wverilir ve B=VxA bagmtisim1 saglayan A bilesenleri (Ax, Ay, Ap)
B, B, .
= —y7,x7,o olur. Disaridan uygulanan elektrik alan yoksa ¢ =0alinir. R,

2

sabit noktasina ———————— potansiyel enerjisiyle baglhi ve A vektor potansiyeli
47Z80|r—Ri|

araciligiyla, B, sabit manyetik alanin etkisi ile bir elektronun hareket denklemi,

e2

L preny-— &
2m 4 o|r - R;|

}¢i (I’) = Ed ¢i (r) (3-41)

ile verilir. (3.41) nolu denklemin ikinci kismi |r—Ri| ’ye baghdir. Birinci kisim ise

|r —R,| ye bagl degil, sadece r ’ye baghdir. O halde ¢, 'nin de |r —R,| ’ye bagli olmasi
beklenmez.
4,(r)=U, (r)e™® (3.42)

seklinde bir ¢oziim aranir. Burada

zi(r)=eA(Ri)%=2—;(BxRi>r
e
:2_h(BXRi)(r_Ri)

- %[Rix(r ~R,)B (3.43)

seklinde alinir ve U, (r) sadece r’ye bagl bir fonksiyon oldugu kabul edilir. Vektor

potansiyelini

37



A= ler—leRi (3.44)
2 2

seklinde yazmak B = VXA y1 bozmaz, B yine ayn1 kalir. Bu sonuglar denklem (3.41) de

yerine konulursa

1 e ’ e’
{%(P+EB)<(r_RI)J —m}ui(r):EdUi(r)
(3.45)

seklini alir. Simdi her iki terim de |r—Ri| ye bagh oldugu i¢in ¢oziim

U,(r)=U(r-R;) gibi r—R, ’nin yeni bir fonksiyonu olmalidir.

P=-inv, V.A =0 ve V.(A4() =AV4(r)+(V.A)4)

=A.(Vg () (3.46)
denklemi de hesaba katilirsa denklem (3.45)
Wge & e R L BEr-RIPW. (r—R)=EU (r-R)
2m 4megr-R;| 2m i 8m i ! e i
(3.47)

olarak yazilabilir. (3.47) nolu denklemdeki dordiincii terim zayif manyetik alanda

gbzardr edilir. ilk yaklasimda U (r —R,) dalga fonksiyonu B ’ye bagl degildir. Tiim

B ’ye baglilik ayar carpani e A ") de icerilmistir. Sonugta i’inci site’da bulunan dalga

fonksiyonu
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¢i<r)=U(r—&)em{—i%(BxRi)(r—Ri)} (3.48)

ile verilir. Hamiltoniyenin site temsilinde bu dalga fonksiyonlar1 baz olarak kullanilir,

tam bir set olusturduklari ve birbirine dik olduklar1 kabul edilir.
(3.47) nolu denklemdeki Hamiltoniyen tek bir R; noktasindaki bir atomun (iyonun)

varligi halindeki Hamiltoniyendir. Birgok atomun varlig1 halindeki yani bir iyon tarlasi

icinde hareket eden bir tek elektronun Hamiltoniyeni,

2

¢ i "8 [Bx(r—R,)V (3.49)

"R)=—__ >
MR = r—R ' 2m

olmak lizere
H :——mV2+Zv(r—Ri) (3.50)

olur. Hamiltoniyenin késegen matris elemani
Hyy = [4.(0HA M =2 = ¢, (3.51)

seklindedir ve bu da 1 nolu elektronun yaklasik bag enerjisidir, genelde H; =&, dir ve

W w e
bunlar dagilma araligi -5 <g < > olan rastgele sayilaridir. Hamiltoniyenin késegen

dis1 matris elemani

H, = [¢,.(nHg, (rd°r
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i-% (Bx (r—-Ry 2 Si 2 (BxR,)r
= IU*(r—Rl)e an R ){—S—VZ +v(r—R1)+v(r—R2)}U (r=Rye 7 " dor
m
N
+ J¢1(r_R2){ZV(r_Ri)}¢z(r_Rz)d3r (3.52)
i#1,2

seklinde yazilir. p=r—R, alinir ve (BXR,)r = (R,xr)B g6z 6niinde bulundurulursa

(3.52) nolu denklem

i (Rixp)B i [Ryx(Ry+0)1B

Hy = [UT(p)e? " v(p)U(R,-R, + p)e d*p

e e
-i—B(RyXR -i—B[(R>-R
T (RoxRy) % [(R2-R1)xp]

H, =e U (PV(PU R, -R, + p)e d*p (359)

seklinde yazilabilir.

|x|—2%lB|R2—Rl|p;2—ehB|R2—R1|2<<1 ise eX:1+X+% seklinde seriye

acilimindan 1 alinabilir. Integral i¢indeki terimi ly, yani magnetik alan yokkenki iki

atom arasindaki rezonans integrali olarak tanimlarsak Hamiltoniyenin kdsegen dist

matris elemant

e
Hy, = <¢1 “‘A”¢2> =€ 2 (R I, .(3.54)
ve genel olarak

i B(R xR
Hj = <¢| “_Al‘¢1> =€ I2hB(RJXRI)Iij (3.55)

seklinde yazilir.
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4 BULGULAR

Iki boyutta N =50x50, N =60x60, N=72x72, N =80x80, N =90x90,
N =100x100, N =110x110 atomdan olusan kare yapt ve 3 boyutta N =5x5x5

atomdan olusan basit kiibik yap1 i¢in hesaplamalar yapildi. Enerji birimi (W) olarak
alindigi i¢in V yerine V /W konuldu ve ¢, rastgele sayilart -0.5, 0.5 arasinda degisti.

Omek olarak N =2500, V =1.5(\\//—V = 0.66) alimirsa  enerji  spektrumu

— V?V -V <E<ZV+ V?V (iki boyutta kare yap1 i¢in Z =4, ii¢ boyutta basit kiibik yap1

icin Z=6, Z en yakin komsu sayis1) arasinda degisir. Bant genisligi

2B =2(4x1.5+0.5) =13, ortalama olarak 6z enerjilerin birbirinden ayrilmasi

E _8__ B - =5x10"° =0.005 kadardir. E. =0 Fermi enerjisi merkez olarak
N 2.5x10

alinirsa bunun 0.005 asagisindaki ve yukarisindaki durumlari almamiz yayinim hesabi

icin yeterlidir. Merkezde g(E) durumlar yogunlugu maksimumdur, dolayisiyla

spektrum daha sikigiktir bu yiizden hesaplamalarda AE’ yi yukarida hesaplanandan
daha kii¢tik almak gereklidir.

Fermi enerjisi E- =0 merkezi alinarak her diizensizlik parametresi i¢in hesaplanan
AE’lik bir uzaklik kadar altta ve istte olmak iizere, iic tane durum i¢in yaymim

hesaplanmistir. E. =0 daki, dstiindeki veya altindaki durumlarda hesaplanan
yaymimlar arasinda 0.0005 veya daha az bir fark vardir. E; civarindaki ti¢ farkl enerji

icin yayimim degerleri Cizelge 4.1 de gosterilmistir.
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Cizelge 4.1 50x50ve 72x72 kare yap1 i¢in E; civarindaki {i¢ farkli enerji de D(E)

V=0.5 50x50 7272

e, =0.001 D(E) |AD(E)|/ D(E) D(E) |AD(E)|/ D(E)
E=+0.001 2.7333 2.975

E=0.000 2.731 2.976

E=-0.001 2.729 2.977
D(E.)=2.731(1+0.0005) 0.0005 2.976(1+0.0002)  0.0002

Farkli atomlardan baslayarak olusturulan Hamiltoniyen yardimiyla 20 farkli atom igin
yaymnim hesaplanir ve ortalamasi alinir. Toplam 60 tane yayinimin ortalamasi alinir.

Sekillenim (configuration) ortalamasi alindiginda hata artar. Ornegin 72x72 sistem igin

E. etrafinda dolasirken olusan hata |AD(E)|/ D(E.)=0.0002 iken 20 farkli sekillenim

AD(E)
D(Er)

ortalamasi alindiginda hata < > ~0.02 olur.

Yayinimi hesaplamak i¢in kullanilan 6zvektorii bulabilmek igin filtreleme teknigi

kullanilir. Filtreleme matris teknigi kullanilarak bulunan E enerjisine sahip |U>

0zvektoriinlin dogrulugu

e = (310) ={-(v[E + (olH[Hlv) - Elo)y @)

denklemi ile yoklandi (Unal vd. 2009). N, filtreleme matrisinin kendisiyle ¢arpilma
sayist olmak iizere N, =200 i¢in 0.007, N,, =400 icin 0.003, N,, =1000 i¢in

0.0015 hata payr bulunmustur. Bu bize N, sayisinin miimkiin oldugu kadar fazla

run

alinmasi gerektigini gostermektedir. Hesaplamalarda N,,, 1000 veya daha fazla

run

alinmistir.
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Biitiin programlarda cift duyarlikli sayis degiskenleri kullanilarak hesaplama yapildi ve
Fermi enerjisi civarinda durumlar yogunlugu g(E;) veya yaymim D(E;) yaklagik

olarak 0.001 hata ile hesaplandi.

Hesaplamalarda ozyineleme yontemi kullanilirken elde edilen degerler belli bir
dongiiden sonrasi sabitlestigi i¢in islemlerin kesilmesi gerekiyordu. Bu degerler Fortran

programinda A(l) ve B2(l) katsayilar1 olarak verilir. A(l) ve B2(l) katsayilar1 Cizelge

4.1 de orek olarak verilmistir. A(I) ve B2(I) katsayilarin bolim 3.3 de a, ve b’

katsayilar1 olarak deginilmistir.
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Cizelge 4.2 Fortran programindaki A ve B2 katsayilari

A B2

0.384 1.0000
-0.085 1.0000
-0.074 1.3048
-0.012 0.9808
0.025 1.1927
0.103 0.9444
-0.055 1.1735
-0.093 1.1119
0.073 1.0101
0.054 1.1535
0.091 1.0881
-0.023 1.0331
-0.024 1.2405
0.047 1.0166
0.001 1.2364
-0.006 1.0684
0.029 1.1832
0.001 1.0967
0.013 1.2231
0.007 1.1045
0.007 1.2451
0.019 1.1135
0.018 1.1771
0.003 1.1518
0.016 1.1663
0.000 1.1484
0.018 1.1661
0.026 1.1536
-0.018 1.1658
0.037 1.1503
-0.012 1.1457

Sisteme manyetik alan (B) uygulandiginda Hamiltoniyen manyetik alan igerir, yani

Hamiltoniyende sanal kisim olusur. Denklem (3.36) daki iistel terim a komsu atomlar

0
arasindaki mesafe (a=3.5A) olmak {izere, %Ba2 seklinde  yazilabilir.

Programlarimizda H = Zih Ba’ olmak iizere, H parametresinin degerlerini dogrudan

kullandik. B ile H parametresi arasindaki gecis Cizelge 4.3 de verilmistir.
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Cizelge 4.3 B(T) 'nin farkli degerleri igin H = % Ba® parametresi

B(T) H
10 0.001
50 0.005
100 0.010

Manyetik alan uygulandiginda

gozlenmemistir ve Sekil 4.1 de bu goriilmektedir.

durumlar yogunlugunda herhangi

bir degisme

0.5
]
0.4 / \
ot
5 0.3- S W
E 2 \
o) / \
= % A
> 0.2 - -,
= /f \./. "t
£ a
= /
S04
/ —u—H=0 L
[ W29 |
0.0{m = | B ]

rr—Tr—rrTrrrrrrr T T T T Tt Tt
-24 -20 -16 -1.2 -08 -04 0.0 04 08 12 1.6 20 2.4
Enerji

Sekil 4.1 V=0.5 i¢in manyetik alanla durumlar yogunlugunun degisimi

Durumlar yogunlugu hesaplanirken en az 100 atom iizerinden ortalama alinarak

hesaplama yapilmistir. Durumlar yogunlugu grafiginin altinda kalan alan daima 1 dir,

45



hesaplamalarimizda yaklasik olarak bu saglanmistir ve Sekil 3.2°ye benzer grafikler
cizilmistir. Sekillerde goriildiigii gibi durumlar yogunlugu atom sayisina gore fazla bir
degisme gostermemistir. 1ki ve ii¢ boyutta 20 farkli sekillenim alindiginda farkli
diizensizlik parametreleri ig¢in durumlar yogunlugu, yaymim ve uygulanan manyetik

alana kars1 iletkenlik degerleri asagidaki cizelgelerde verilmistir. Iletkenligin boyutu, iki

e’ e’
boyutta —, ii¢ boyutta ise — dur.
h ha

Cizelge 4.4 V =0.25 de, N = 2500 igin degisik manyetik alanlarda yaymim, durumlar
yogunlugu Ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =0.25W /V = 4.0)

N = 2500

B D(E) 9(E) o(e? /1)

0 0.5168 0.3948(F0.018)
10 0.5160 0.7638 0.3941(F0.017)
50 0.5100 0.3896(F0.015)
100 0.5271 0.4026(F0.01)

Cizelge 4.5 V =0.25 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yaymim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkl: sekillenim alindiginda)

V = 0.25(W /V = 4.0)
N =5184
B D(E) g(E) o(e® /1)
0 0.5619 0.4577(F0.01)
10 0.5597 0.81449 0.4559(F 0.01)
50 0.5790 0.4716(F 0.008)
100 0.5407 0.4404(F 0.006)
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Cizelge 4.6 V =0.5 de, N =2500 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =05(W /V =2.0)

N = 2500
B D(E) g(E) o2/ h)
0 2.7810 1.215(F0.025)
10 2.7466 0.4369 1.200(F0.017)
50 2.9070 1.270(F0.021)
100 3.2767 1.4316(F0.16)

Cizelge 4.7 V =0.5 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim, durumlar
yogunlugu Ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =05(W /V =2.0)

N =5184

B D(E) g(E) o(e? /1)

0 3.073 1.393(F0.007)
10 3.049 0.45328 1.3825(F 0.005)
50 3.039 1.3774(F0.01)
100 3.029 1.3729(F0.01)

Cizelge 4.8 V =1.5 de, N =2500 i¢in degisik manyetik alanlarda yaymim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkl sekillenim alindiginda)

V =15W /V = 0.66)

N = 2500

B D(E) g(E) o(e? 1)

0 67.5465 13.077(¥0.17)
10 64.0238 0.1936 12.395(F0.1)
50 58.7810 11.33(F0.24)
100 59.1674 11.4548(F0.19)
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Cizelge 4.9 V =15 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =1.5(W /V = 0.66)

N = 5184

B D(E) g(E) o(e? 1)
0 53.1276 9.8642(F0.16)
10 55.9132 0.18567 10.3814(F0.1)
50 59.5357 11.054(F 0.06)
100 58.6147 10.883(¥0.09)

Cizelge 4.10 V =5.0 de, N = 2500 igin degisik manyetik alanlarda yaymim, durumlar
yogunlugu Ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =5.0(W /V =0.2)

N = 2500
B D(E) g(E) o(e? 1)
0 1797 96.076(F 2.97)
10 1672 0.05346 89.65(F 1.99)
50 1305 69.7987(F 1.6)
100 1094 58.49(F 1.61)

Cizelge 4.11 V =5.0 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yayimmim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =5.0(W /V =0.2)

N = 5184
B D(E) g(E) o(e? 1)
0 1267 64.088(F 1.46)
10 1303 0.05055 65.87(F 1.44)
50 1543 78.017(¥0.76)
100 1146 57.946(F 1.045)
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Cizelge 4.12 V =0.125 de, N =125 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim, durumlar
yogunlugu ve iletkenlik degerleri (20 farkli sekillenim alindiginda)

V =0.125(W /V =8.0)

N =125
B D(E) g(E) o(e?/h)
0 0.02637 0.0369158(+0.00168)
10 0.026368 1.4 0.0369156(+0.00168)
50 0.026366 0.0369129(+0.00168)
100 0.02635 0.0369027(+0.00168)

ki boyutlu 50x50, 72x72 ve 80x80 atomdan olusan kare yapida tek sekillenim
alindiginda W =2.0 ve W =4.0 diizensizlik parametreleri i¢in uygulanan manyetik
alana kars1 yayinim ve iletkenligin sekillenim ortalamasi alinmamis degerleri asagidaki

cizelgelerde verilmistir.
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Cizelge 4.13 V =0.5de, N=2500 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =05(W /V =2.0)

N = 2500

B D(E) o(e’/h)
0 2.7310 1.1934
5 2.7216 1.1893
10 2.6961 1.1782
15 2.6613 1.1630
20 2.6251 1.1471
25 2.5950 1.1340
30 2.5791 1.127
35 2.5857 1.1299
40 2.6196 1.1447
45 2.6768 1.1697
50 2.7465 1.2002
55 2.8188 1.2317
60 2.8903 1.2630
65 2.9605 1.2936
70 3.023 1.3214
75 3.0713 1.3421
80 3.0967 1.3532
85 3.1039 1.3563
90 3.1036 1.3562
95 3.1051 1.3568
100 3.1119 1.3598
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Cizelge 4.14 V =0.5 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =05(W /V =2.0)

N =5184

B D(E) o(e’/h)
0 3.1805 1.4416
5 3.1497 1.4276
10 3.0820 1.3969
15 3.0043 1.3618
20 2.9312 1.3286
25 2.8967 1.3130
30 2.9078 1.3180
35 2.9256 1.3261
40 2.9436 1.3342
45 2.9870 1.3539
50 3.0459 1.3806
55 3.1023 1.4062
60 3.1575 1.4312
65 3.2086 1.4544
70 3.2488 1.4726
75 3.2739 1.4839
80 3.2661 1.4804
85 3.2126 1.4562
90 3.1442 1.4252
95 3.1128 1.4109
100 3.1377 1.4222
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Cizelge 4.15 V =0.5 de, N =6400 i¢in degisik manyetik alanlarda yayinim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =05(W /V =2.0)

N = 6400

B D(E) o(e’/h)

0 3.6067 1.6865

5 3.5907 1.6790
10 3.5699 1.6693
15 3.4976 1.6356
20 3.4056 1.5925
25 3.3177 1.5515
30 3.2569 1.5230
35 3.2364 1.5134
40 3.2711 1.5297
45 3.3498 1.5664
50 3.4166 1.5977
55 3.4298 1.6039
60 3.3805 1.5808
65 3.3073 1.5466
70 3.3046 1.5433
75 3.4142 1.5966
80 3.5455 1.6579
85 3.5460 1.6580
90 3.5641 1.6667
95 3.5679 1.6684
100 3.5722 1.6704
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Cizelge 4.16 V =0.25 de, N =2500 icin degisik manyetik alanlarda yaymim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =0.25W /V = 4.0)

N = 2500

B D(E) o(e’/h)
0 0.5340 0.4349
5 0.5336 0.4346
10 0.5321 0.4334
15 0.5299 0.4316
20 0.5281 0.4301
25 0.5279 0.4300
30 0.5301 0.4318
35 0.5347 0.4356
40 0.5411 0.4408
45 0.5473 0.4458
50 0.5519 0.4495
55 0.5537 0.4510
60 0.5529 0.4503
65 0.5504 0.4483
70 0.5481 0.4464
75 0.5472 0.4457
80 0.5480 0.4464
85 0.5499 0.4479
90 0.5519 0.4495
95 0.5535 0.4509
100 0.5548 0.4519

53




Cizelge 4.17 V =0.25 de, N =5184 i¢in degisik manyetik alanlarda yaymim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =0.25W /V = 4.0)

N =5184

B D(E) o(e’/h)
0 0.5720 0.4369
5 0.5729 0.4376
10 0.5752 0.4393
15 0.5784 0.4418
20 0.5818 0.4444
25 0.5850 0.4469
30 0.5875 0.4487
35 0.5888 0.4498
40 0.5889 0.4498
45 0.5879 0.4490
50 0.586 0.4476
55 0.5842 0.4462
60 0.5830 0.4453
65 0.5831 0.4454
70 0.5844 0.4464
75 0.5865 0.4480
80 0.5886 0.4496
85 0.5900 0.4507
90 0.5902 0.4510
95 0.5896 0.4504
100 0.5881 0.4492
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Cizelge 4.18 V =0.25 de, N =6400 icin degisik manyetik alanlarda yaymim ve
iletkenlik degerleri (tek sekillenim alindiginda)

V =0.25W /V = 4.0)

N = 6400

B D(E) o(e’/h)
0 0.6056 0.4776
5 0.6049 0.4770
10 0.6015 0.4743
15 0.5933 0.4679
20 0.5790 0.4568
25 0.5608 0.4422
30 0.5422 0.4276
35 0.5284 0.4168
40 0.5120 0.4116
45 0.5225 0.4120
50 0.5279 0.4163
55 0.5352 0.4221
60 0.5419 0.4274
65 0.5445 0.4294
70 0.5431 0.4283
75 0.5427 0.4279
80 0.5430 0.4283
85 0.5420 0.4274
90 0.5376 0.4260
95 0.5303 0.4183
100 0.5221 0.4117
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Iki ve {i¢ boyutta farkli diizensizlik parametreleri i¢in durumlar yogunlugu ve uygulanan

manyetik alana kars1 iletkenlik degerleri asagidaki sekillerde verilmistir.
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Sekil 4.2 Kare yapida V=0.25 i¢in durumlar yogunlugu
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Sekil 4.3 Kare yapida V=0.5 i¢in durumlar yogunlugu
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Enerji
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5.0 i¢in durumlar yogunlugu
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Sekil 4.6 Basit kiibik yapida V=0.125 i¢in durumlar yogunlugu
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Sekil 4.7 Kare yapida V=0.25 i¢in manyetik alanla iletkenligin degisimi
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Sekil 4.8 Kare yapida V=0.5 i¢in manyetik alanla iletkenligin degisimi
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Sekil 4.9 Kare yapida V=1.5 i¢in manyetik alanla iletkenligin degisimi
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Sekil 4.10 Kare yapida V=5.0 i¢in manyetik alanla iletkenligin degisimi
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Sekil 4.11 Basit kiibik yapida V=0.125 i¢in manyetik alanla iletkenligin degisimi
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Sekil 4.4 ve Sekil 4.5 zayif sagilmaya karsilik gelmektedir, ve ortalama serbest yol
yaklasik sistem boyutu mertebesinde (I~L) veya daha biiyiikk oldugundan durumlar
yogunlugu hesabinda kullanilan A(I) ve B2(I) 6zyineleme katsayilarinin yakinsakligi iyi
degildir. Ya katsayilarin sayisini arttirmak yada sistem boyutunu biiyiitmek yoluna
gidilmelidir, fakat her iki durumda da bilgisayar bellegi bir sorun olarak karsimiza ¢ikar.
Onun i¢in katsayilarin yakinsamasinin iyi oldugu kuvvetli sagilma bolgesinde kalmay1
tercih ettik. Zayif sac¢ilma egrileri ve ii¢ boyut i¢in ¢izilen egriler yalnizca bir fikir
vermek amaciyla ¢izilmistir. Sayisal karsilagtirmalar ve yorumlar i¢in | <<L kosulunu

saglayan kuvvetli sacilma egrileri lizerinde yapilacaktir.

Iki boyutta biiyiik diizensizlik parametresi \\//_V =4 ve \\//_V = 2 i¢in sistemdeki atom sayisi

biiyiidiikge iletkenlik 6nce artmakta ve belli bir degerden sonra azalmaktadir, teorik ve

hesaplanan yaymim degerleri Sekil 4.12 ve Sekil 4.13 de gosterilmistir, fakat kiigiik
, o S . W W .
diizensizlik parametreleri i¢in bu sdylenemez. 7:4 ve V: 2 icin 20 farkli

sekillenim alindiginda uygulanan manyetik alanla iletkenligin degismedigi veya ¢ok az
degisim gosterdigi bulunmustur. Tek sekillenim alindiginda ise Sekil 4.14 ve Sekil
4.15 de goriildiigii gibi B ile dalgalanma gozlenmektedir. Zayif sagilmaya karsilik

karsilik gelen \\I/—V:O.GG ve \\I/—V=0.2 diizensizlik parametrelerinde ise durumlar

yogunlugunda bir dalgalanma gézlemlenmektedir, iletkenligin de B ’ye gore diizenli bir
artis veya azalis gostermedigi sOylenebilir. Fakat ¢ 'nin N sistem biiylikligi arttikca
biiyiikk N ’lerde azaldig agik¢a goriilmektedir (Sekil 4.9, 4.10). Bu ise agiklanabilir ve
beklenen bir davranistir. ¢’ nin N ile azalmas1 zayif lokalizasyon (WL) kurami ile
agiklanmistir (Lee and Ramakrihnan 1985). Ug boyutta ise uygulanan manyetik alanla

iletkenlik degisim gdstermemistir.
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Sekil 4.12 Kare yapida V=0.5 i¢in sistem biiyiikliigiine kars1 yayinim degisimi
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Sekil 4.13 Kare yapida V=0.25 i¢in sistem biiyiikliigline kars1 yaymim degisimi
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Sekil 4.14 V=0.5 i¢in tek sekillenim alindiginda manyetik alanla iletkenlik degisimi
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Sekil 4.15 V=0.25 i¢in tek sekillenim alindiginda manyetik alanla iletkenlik degisimi
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5. TARTISMA VE SONUC

(3.37) ve (3.38) denklemlerindeki Anderson Hamiltoniyeni ile iki ve ii¢ boyutlu
elektron sistemlerinin gesitli 6zellikleri hesaplanabilir. Bizim ¢alismamizda uygulanan
manyetik alanin iletkenlik o ’ya veya konduktans (conductance) g’ye etkisi
hesaplanmistir. LX L kare ornek i¢in g ve ¢ aymdir, literatiirde g = oL diye anilir
ve burada d boyuttur. L, uzunluguna ve L, genisligine sahip uzun 6rnek i¢in gile o
arasindaki iligki ayni degildir ve bu iliski g =0c/(L,/L,) seklindedir. Literatiirde
goriilen o degerleri gibi g degerleri de bizim buldugumuz sonuglarla karsilastirilmistir.
Literatiirde bir¢cok c¢aligma da Landauer formiiliinii kullanarak ¢ ’yi hesaplamislardir.

Bizim ¢alismamizda (3.6) nolu denklemdeki Kubo formiilii kullanilmistir. Literatiirde
Czycholl ve Ponischowski (1988) ve Ballentine ve Hammerberg (1984)
Hamiltoniyendeki B’ye bagliligi farkli alarak ve Stein ve Krey (1980) de farkli

0zvektor hesaplama yontemi kullanarak Kubo formiilii ile iletkenligi hesaplamislardir.

Iletkenligin hesab igin éncelikle yerel durumlar yogunlugu ve yaymimin hesaplanmasi
gereklidir. Calismada yayinim hesaplanirken kullanilan 6zvektor hatast miimkiin oldugu
kadar kiiciiltiildii ve e, ~0.001 civarindadir. Fermi enerjisi etrafinda E =E_. + AE
birka¢ durumda birgok sekillenim i¢in D(E) yaymim hesaplandi. Cizelge 4.1’nin 2.
sutununda D(E) degerleri verilmistir ve degerler arasinda g¢ok kiigiik farkliliklar

bulunmaktadir. Bu yiizden yaymim hesabindaki ana hata sekillenim ortalamasi

alinmasindan kaynaklanmaktadir. Bu hata kagimilmazdir ve onunla ilgili herhangi bir
sey yapilamaz. (3.6) nolu denklemdeki iletkenlik o = g(E;)(#(V /W)*D(E,))e’/h
seklinde yazilabilir ve iletkenlik degerleri bu formiilden hesaplanmistir. Burada V ?,
(V /W)? olarak goriiniiyor, ¢iinkii enerji W ’nin biriminde 6l¢iilmiistiir, iletkenligin
birimi iki boyutta e*/#, ii¢ boyutta e°/#a almmustir ve hesaplanan degerlerin i¢inde
yoktur. 50x50 kare yap1 i¢in W /V = 2.0’ da manyetik alan uygulanmadan hesaplanan
iletkenlik degeri o =1.215+0.025 olarak hesaplanmistir. Stein ve Krey (1980) bu

degeri o =1.400+0.200 olarak bulmuslardir. Bizim degerlerimiz bagil olarak Stein ve

Krey’in degerinden 8 kat daha dogrudur.
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Ayrica iki farkli bolgede iletkenligin Ornegin biiyiikliigiine bagliligint agiklamayi
basardik. Birincisi, metalik bolgedeki N sistemin biytikliigii ile iletkenlikteki diisiis
denklem (5.6) deki WL diizeltme terimi ile agiklanabilir. Ikincisi ise, localize bolgenin
yakinindaki sistem biyiikliigli ile iletkenlikteki Once artis sonra da azalis denklem
(5.4)’e dayanarak agiklanabilir. Her iki durum da literatiire uygun olarak agiklanmaya
calistlmistir. Bu konu {lizerine ¢alisanlar iletkenlikte artis bulmuslardir, fakat

hesaplamalarinda biiyiik hatalar oldugundan dolay1, bunu agiklamaya yonelmemislerdir.

Uygulanan manyetik alanla iletkenligin degisimi incelenirken Lee ve Fisher (1981)
B ekseni boyunca seyrek araliklar da, yani birkag B degerinde ortalama iletkenlik igin
hesaplama yapmustir, Stone (1985) ise sik araliklarda tek sekillenimde hesaplama
yapmustir. Bizim ¢aligmada yirmi farkli sekillenim alindigindan sadece dort noktada (4
tane B degerinde) manyetik alana karsi iletkenlik hesaplanmistir. Belki bu yiizden
Stone (1985)’in gozledigi sik dalgalanmalar1 gézden kagirmis olabiliriz. Tek sekillenim
alindiginda yirmibir noktada (21 tane B degerinde) manyetik alana karsi iletkenlik
hesaplamasini biz de Sekil 4.14 ve Sekil 4.15 te verdik ve dalgalanan egrileri
gozlemledik. Stone’nun galigmasina gore uygulanan manyetik alana karsi iletkenlik
biiyiikk dalgalanmalar gostermistir. Stone’nin g¢alismasinda elektron enerjisi belli bir
miktar yerdegistirdiginde olusan yeni iletkenlik digerinden %40 kadar daha biyiiktiir.
Bizim c¢alismada da E_ Fermi enerjisi degismektedir. Bu yiizden E. de, AE kadar

kesin degildir. Ger¢ekte E.’ nin yeri de bilinmiyor, biz Fermi enerjisini E. =0 da kabul
ediyoruz. Bu modelde bundan sonraki calismalarda dalgalanmanin sebebi Fermi

enejisinin yerinin tam olarak bilinmemesi olarak alinabilir.

Biiyiik diizensizliklerde (W =4.0 ve W =2.0) manyetik alanla iletkenlik degigimi, 20
farkli sekillenim tizerinden ortalama alindiginda sabit kalir veya az degisir, tek
sekillenim icin ise dalgalanma gosterir. Boylece biiyiik diizensizliklerde iki noktaya
dikkat edilir, birincisi sistemin biiylimesi ile iletkenligin Once artmasi, sonra da
azalmasidir. ikincisi ise tek sekillenim igin iletkenligin manyetik alanla dalgalanmasidir.
W/V =4.0 i¢in sistem, L’den daha kii¢iik & yerellesme uzunluguna sahip bazi
lokalize 6zdurumlarin olusumu yiiziinden yalitkanliga dogru gider ve sistem lokalize

bolgeye dogru gider. Iletkenlik igin birbirine ¢ok yakin yerel yada genisletilmis
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durumlar gereklidir. Artan sistem biiyiikliiklerinde yerel durumlar elde etmek igin daha
¢ok sansimiz vardir. Ciinkii sistemin farkli bolgeleri ek durumlar saglayabilir. Fakat bu
mekanizmanin gelecekteki N artislar1 icin devam edecegi sdylenemez ve bu gergegi

aciklamak i¢in formiil yoktur.

Thouless(1974)’e gore enerji seviyelerindeki ortalama degisme AE_, L>¢ olan
sistem icin antiperiyodik’ten periyodige gecis sinir kosullarinin degismesinde

genisletilmis ve yerellesmis durumlar i¢in farkli davraniglar gosterir.

Metalik bolge de, C sabit bir say1 olmak iizere,

AE.~— (5.1)

seklinde yazilabilir. Ayni nicelikler, E, enerjisinde sistem yaymimu ile iligkilendirilirse

—  #D(E,)

AEa ~ L2 (52)

seklinde yazilir. (5.1) ve (5.2) denklemleri birbiriyle karsilastirilirsa yaymim

D(Ea)~% dir ve L ile baglantis1 yoktur. Zayif yerellesmede iletkenlik baska etkiler

nedeniyle asagidaki denklem (5.6) de goriildiigii gibi L ’ye baghidir.
Yerellesmis bolge durumlari igin AE . :
AE,~e™"'¢ (5.3)

seklinde iistel olarak yazilabilir (Thouless 1974, Zvygain
http://media.wiley.com/product_data/excerpt/40/04700950/0470095040.pdf, 2008).
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L > & kabul edilir, fakat Lve & biiyiikliikge ayn1 mertebedirler. (5.2) ve (5.3) nolu
denklemler kullanilirsa D(E,),

L2 L/
D(E,)~—e"" (5.4)

olur. Bu son yaklagim literatiirde daha once kullanilmadi ve Sekil 4.12 ve Sekil 4.13
deki N ile yaymimmin once artis sonra azalis davranisgini (5.4) nolu denklemle

aciklayabiliriz. Sistem diizensizlik degeri W gecis noktasina yakin , W, ~6.0, ve elektron
yerellesme uzunlugu da &~ L olsun. Diflizyon teorisinden gelen uzaklik ve belirsizlik
zamani ile 7,~L°/D(E,), 7,~hlAE, seklinde bagntilar yazilabilir. & << L durumu
icin denklem (5.2) kullanilamaz, ¢iinkii sinirlara ulagmadan 6nce yerellesmis durumlarin

etkisi azalir. Gergekte (5.4) nolu denklemdeki yaymim daha 6nce tanimlanan <5(EF )>

yaymimin sekillenim ortalamasidir. Bu denkleme gore ilk once iletkenlik L =2&

noktasina kadar L ile artar ve daha sonra artan L ile iistel olarak diismeye baslar.

Sekil 4.7 ve Sekil 4.8°de L~¢& dir ve bu ylizden L ile artan bir davranig gosteriyor.
Stein ve Krey (1980)’ in diizensizlik parametreleri W =4.0 ve W =5.0 olan

calismasinda da bu yonelimler vardir fakat hesaplamalarindaki hatalarin biiyiik
olmasindan dolayr artan davranisi savunamamiglardir. Bizim hatalarimiz oldukga
kiigiiktiir. g(L) =G(L)/(e?/#) ile tanimlanan boyutsuz iletkenligin asimtotik davranis
(Zvyagin  http://media.wiley.com/product_data/excerpt/40/04700950/0470095040.pdf,
2008), L —»> oo da

g= gce_ug (5-5)

seklinde yazilabilir, ve bu denklem (5.4) ile uyumludur.

Simdiye kadar 2500 ve 5184 atomlu yapilar i¢in fikir yiirtitiilmistiir. Sekil 4.12 ve Sekil
4.13 de ise 2500, 3600, 5184, 6400, 8100, 10000, 12100 icin yapilan hesaplamalar
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goriilmektedir. Sekil 4.12 ve Sekil 4.13°e bakildiginda B =0 da sistemin biiytikligi ile
yaymim degeri once artmakta daha sonra ise azalis gOstermektedir ve dolayisiyla
iletkenlikte ayn1 6zelligi gostermektedir. Hesaplanan degerler ile teorik degerler Sekil
4.12 ve Sekil 4.13°de goriildiigii gibi uyum gostermektedir. W =2.0 i¢in & =45a,
W =40 icinise & =40a’ dir. Sekil 4.12 de 8100 atomlu yapiya kadar yaymim degeri

artmakta daha sonra azalmaktadir. Sekil 4.13 de ise 6400 atomlu yapiya kadar artmakta
daha sonra azalmaktadir. Bu davranislar denklem (5.4)’e gore agiklanabilir. Belli bir L
degerine kadar L*’li terim etkili, daha sonra L biiyiidiik¢e iistel terim daha etkili hale
geliyor ve yayiim degeri diismeye basliyor.

Simdi daha 6nce bahsettigimiz biiyiik diizensizlik egrilerinden tamamiyla farkli bir
davranig sergileyen kiiciik diizensizlik egrilerinin belirgin &zelligini inceleyecegiz.
Burada zayif bir sekilde lokalize olmus durumlar vardir. Daha 6nce (boliim 4) Sekil 4.4
ve Sekil 4.5’e iliskin yapilan aciklamada bulgularin her yoniiyle tam olmadigi ve
dolayisiyla biitiin bakimlardan yorum yapilamayacagi iizerinde durulmustu. Yalnizca
cok belirgin olan bir 6zelligi iizerinde yani o ’min L’ye bagliligi lizerinde yorum
yapacagiz. £>L ve &>>L i¢in sistem balistik bolgeye girer. Elektron dalgalarinin
elastik sacilimi, geriye dogru (ters dogrultuda) yapici girisime sebep olur. Bunun sonucu
olarak da iletkenlikte diizeltme gereksinimi dogar. Bu tekil geri sacilimi veya WL

diizeltmesi olarak bilinir ve B =0 durumu i¢in

ne’r 2% 1 1

m ar L*4q°

o(L) =

o(L) = o, —%m(%) (5.6)

formiilii verilebilir (Lee and Ramakrishnan 1985). Uzunluga baghlik, q iizerinden
alman tekil integral sirasinda, algcak (q,ower~%) ve ylksek (quppe,~%), g degeri

kesilmelerinden meydana gelmektedir. Denklem (5.6)" ye gore sistem biiyiikligii
artarken iletkenlik diiser ve Sekil 4.9 ve Sekil 4.10 da N =2500" den N =5184’¢
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iletkenligin diismesi bu etkiyi gdstermektedir. L >>¢& gibi ¢ok biiylik sistemler icin
iletkenlikteki diisiisii gormek tizere sayisal hesaplamalar yapmak zordur ¢iinkii bu
kadar biiyik L degerlerini elde etmek metalik durumda & nin de biiyilk olmasi
nedeniyle zordur. WL diizeltilmesinin gergeklesmesi i¢in |, L’ den daha kiiglik

olmalidir. Bunun i¢in belirli bir sagilma derecesi ve | igin drneklerin yeterli biiyiikliikte

(L) olmas1 gerekir.

Stone (1985) iletkenlik i¢in Landauer formiiliinii kullanarak N, site uzunlugu ve N,
site genisligi olan iki boyutlu sistemler icin hesaplamalar yapti ve onun sonuglarini
bizim sonuglarla karsilagtirabiliriz. Stone’nin c¢alismasinda OT ile 8T arasindaki
degerlerde manyetik alana kars1 direncin grafigi cizilmistir ve rastgele dalgalanmalar
gozlenmistir. Ornek olarak W =0.6 igin 400x40=16000 atomlu bir malzemede
E- =0.2° dir. B=0’da R, =4900 Q *dur. Uzun bir 6rnek i¢in o ile g iliskilendirilir,
g=0/(N,/N,)=0c/10" dur. Sekil 4.9’daki 72x72=5184 atom sayisi igin o©
iletkenlik degerlerinden yararlanarak direng hesaplanabilir.
o =10e” /h =10x2.56x10™* = 2.56x10°Q ™, R=10/0 = (10/2.56)x10"* = 4000 Q
bizim sonuglarimiz Stone (1985)’in sonuglarindan %20 daha kiigiiktiir. Stone (1985)’in
Sekil 2’sinde E. =0.200, 0.201, 0.210 Fermi enerjilerinde W =6.0 igin 200x20=4000
atomlu 6rnek i¢in (0T, 1.6T) arasinda manyetik alana karst R diren¢ degerleri
cizilmistir. B=0 da siwrasiyla diren¢ degerleri R, =14000 Q2, 130002 ve
190002 ’dur. Bu sayilar gosteriyorki Stone’nin c¢alismasi WL etkilesim formiiliine,
(5.6) nolu denkleme, uymamustir. Ciinkii bityiikk N ’ler i¢in iletkenlik biiyiiktiir (yani R,

kiigiiktlir). E’nin 0.01 kadar degismesi R, da 14000Q2°’dan 190002 degisme

gostermistir, direngteki degisme yaklasik 0.4 kadardir. Biitiin B’ler i¢in R degerlerine
bakildiginda Stone’nin c¢aligmasinda manyetodirencin isaretinde bir tanimlama yoktur.
Sekil 4.9 da W/V =0.66 da 6z enerji spektrumunda enerji araliklar1 ortalama olarak
AE ~0.003 kadardir, ve Fermi enerjisinde bu AE degeri kadar bir belirsizlik soz

konusudur.
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Sekil 4.11’e bakildiginda {i¢ boyut i¢in uygulanan manyetik alanla iletkenligin
degismedigi gozlenmektedir, bu sonucun aldigimiz sistemin yeterince biiyiik
olmamasindan kaynaklandig1 diistiniilmektedir. Bilgisayar belleginin yeterince biiyiik

olmamasindan dolay1 bununla ilgili daha fazla ¢alisma yapilmamistir.
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