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Kuantum noktalar (KN), 2-50 nm boyutlarinda, metalik veya yariiletken
pargaciklardir. KN’lerde enerji diizeyleri kuantize olup, iyi tanimlanmis bant
araliklar1 bulunmaktadir ve bu enerji diizeyleri KN’lerin boyut, sekil belirli bir
bolgedeki dizilim/yogunluk ve malzeme kompozisyonu ayarlanarak kontrol
edilebilmektedir. Stranski-Krastanov (SK) ince film blylitme metodu ile
dislokasyon gibi kusurlari igermeyen ve birbirlerine ince bir 1slatma katmani ile
bagli KN’lerin iiretimi yapilabilmektedir. Bu 6zellikleri nedeni ile, KN’ler
fotovoltaikler, tek elektron transistorler, lazerler gibi elektronik, fotonik ve manyetik

bir¢ok yeni cihazin iiretilmesi/gelistirilmesi i¢in diisiiniilmekte ve denenmektedir.

Deneysel calismalar, olusan KN’lerin sekil ve biiyiiklerinde; baslangi¢ film kalinligi,
kristal yap1/yonelim, difiizyon, yilizey katiligindaki anizotropi, 1slatma katmaninin
Ozellikleri, denge 1slatma agisi, sistemde bulunan uyumsuzluk gerinimleri ve
uygulanan elektrik alanin yonii/siddeti gibi faktorlerin dnemli etkilerinin oldugunu
gostermektedir. Ancak, bu etkileri kullanarak elde edilecek KN’lerin 6zelliklerini

kontrol etmemizi saglayacak, egrilige sahip yiizey ve araylizeylerin ¢esitli kuvvet
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alanlar1 altindaki morfolojik gelisimi/evrimi ile ilgili teorik modeller halen
gelistirilmeye devam etmektedir. SK biylime modu ile, kendi kendine organize
olabilen (self-assembled) ve istenilen morfolojik 0Ozelliklere sahip KN’ler elde
edebilmek igin, farkli kuvvet alanlar1 (elektrik alan ve gerinim alanlar1) altinda KN
cekirdeklenmesi, biiyiimesi ve morfoloji degisimleri hakkinda detayli bilimsel bilgi
birikimine ihtiya¢ vardir. Bu bilgilerin, nanoyapili KN’lerin optoelektronik
Ozelliklerinin hassas bir sekilde kontrol edilebilmesini saglayarak, yeni KN
fabrikasyon tekniklerinin gelistirilmesi ve yeni KN-tabanli cihazlarin tasarlanmasinin

Oniinli agmasi1 beklenmektedir.

KN’lerin yapisal ve elektronik o6zelliklerinin kontrol edilmesi i¢in gerinim
kuvvetlerine ek olarak dnerilen bir diger yontem ise elektrik alan uygulanmasidir. Bu
teknigin, teknolojik agidan gerinim alanlarina goére daha kolay uygulanabilecegi
ongorilmektedir. Bu tez kapsaminda kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel
ortamlarda olusum dinamikleri, tasinim kinetigi ve evrimi es zamanli gerinim ve
elektrik alanlar1 altinda ilk kez modellenmis ve simiilasyonlar ile incelenmistir. Bu
calismada, oncelikle KN morfolojik evrimi ve 1slatma katmaninin olusumu yonetici
diferansiyel denklemler ve gercek¢i sinir kosullar1 ile modellenmis, bu denklemler
sayisal ¢ozlimleme yontemleri ile ¢Ozlilmiis ve yapilan simiilasyonlar sonucunda
kristal yapi/yerlesim, diflizyon ve ylizey katiliginin siddeti ve anizotropisi, yiizey
enerjileri gibi malzeme 6zellikleri ile uygulanan dissal elektrik ve gerinim alanlarinin

etkileri es zamanli olarak incelenmistir.

Simulasyonlardan elde edilen veriler sonucunda, malzeme 6zelliklerine gore hangi
digsal kuvvet alanlarmin uygulanmasi durumunda ne tiir kararli nanoyapilar elde
edilecegi hakkinda bilgiler elde edilmistir. Bu tez ¢alismasi sonucunda elde edilen
bilgilerin, istenilen kullanim alanlar1 i¢in gerekli optimum 6zelliklere sahip kuantum

nokta nanoyapilarin tasarimina yardimci olmasi beklenmektedir.

Anahtar Kelimeler: Kuantum noktalar, ince filmler, Yaymmm, Yo6nsel malzeme

oOzellikleri, Bilgisayar similasyonu.
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Quantum dots are metalic and semiconductor nano materials having sizes between 2-
50 nanometers. QDs have discrete energy levels and thus a well-defined band gap,
which may be engineered by controlling their size, morphology, arrangement/density
and material compositions. Stranski Krastanov (SK) growth mode leads to the
formation of dislocation-free nanoislands, which are interconnected with a thin
wetting layer. These unique properties make QDs promising candidates for designing
novel electronic, photonic and magnetic devices, such as single electron transistors,

lasers and solar cells, with improved performance and reliability.

Experimental studies demonstrated that initial thickness of the film, crystallographic
structure/orientation, diffusion and surface stiffness anisotropies, wetting contact
angle, mismatch and residual stresses and the strength as well as direction of the
applied external electric field are among the several parameters that affect the final
morphology of nanoislands. Despite intense attention and extensive research on

capillary-driven shape and microstructural evolution under various force fields, it
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continues to be a challenging theoretical problem in materials science. To be able to
produce quantum dots with controlled morphology and self-assembly we need to
understand their growth kinetics and morphology differentiation under various force
fields in detail. This knowledge will allow us to control the morphology and thus the
optoelectronic properties of produced QD nanostructures and lead us to develop
novel fabrication techniques and design novel QD-based technologies.

Experimental studies have shown that applied electric field has an effect on the QD
formation and thus may be used to control structural and electronic properties of
quantum dots together with residual and applied stresses. This technique is thought to
be technologically more feasible in contrast to application of stress fields. In this
thesis, formation, spontaneous evolution and stability of single quantum dots and
quantum dot series in hetero-epitaxial systems under the simultaneous action of
electric and strain fields has been studied for the first time. In this thesis, we
numerically solved the the system of differential equations governing the evolution
dynamics of QDs with realistic boundary conditions and finally carried out extensive
simulations to reveal the interplay between the final equilibrium QD shapes and the
material properties (crystal structure, surface energies, diffusion and surface stiffness
anisotropies) and the applied external fields (electric and strain fields).

Finally, based on the simulation results, we obtained the tendencies related to the
equilibrium QD shapes for a given set of material properties and applied external
force fields. The knowledge gained from these simulations will help us to control and
design the QD nanostructures with optimum properties.

Keywords: Quantum dots, Thin films, Diffusion, Anisotropic material properties,

Computer simulation.
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1. GIRIS

Kuantum Noktalar (KN) ginimizde, lazerlerden giines panellerine, transistorlerden
KN bilgisayarlara kadar cok farkli cihazlarda kullaniimakta/kullanilmasi igin
gelistirilmektedir (Pang ve dig., 2016, Abdelbar ve dig., 2016, Srathongluan ve dig.,
2016, Stewart ve dig., 2016, Tang ve dig., 2016). Daha ustun Ozelliklere sahip KN
bazli cihazlarin gelistirilmesi, KN’lerin fotonik ve elektronik &zelliklerinin kontrol
edilmesiyle mimkindir. KN’lerin fotonik ve elektronik o6zellikleri ise kuantize
olmus enerji seviyelerini duzenleyen, KN’lerin boyut, sekil, belirli bir bolgedeki

dizilim/yogunluk ve malzeme kompozisyonu ayarlanarak kontrol edilebilmektedir.

1.1 Tezin Amaci

Bu tezin temel amaci, istenilen sekil ve boyutsal 6zelliklere sahip kararli kuantum
nokta ve kuantum nokta dizilerini uretebilmek icin gerekli temel malzeme 6zellikleri
ile tretim mekanizmalarimin ortaya ¢ikarilmasi i¢in gerekli bilgi birikimine,

uygulanacak 6zgiin teorik ve sayisal ¢6ziimlemeler ile, katki saglamaktir.

Temel bilim agisindan bu arastirmanin amaci, serbest sinir problemleri tarafindan
yonetilen dogrusal olmayan ve karmasik fiziksel bir olgu olan KN olusum
mekanizmalarin1 es zamanli uygulanan elektrik ve gerinim alanlar1 altinda
incelenmesidir. Bu ¢alismayla, farkli fiziksel parametrelerin etkisi altinda kompleks
davraniglar gosteren ilging bir problemin anlasilmasini ve ¢esitli teknolojik
uygulamalarda kullanilmaya uygun morfolojilerde ve dolayist ile elektronik/optik
Ozelliklerde nano-malzemeler Uretilebilmesi icin gerekli bilgi birikimine katki

saglamaktir.

1.2 Kuantum Noktalarda Kuantize Olmus Enerji Seviyeleri

Bir malzemenin bant araligi (band gap), dolu degerlik bandi (valance band) ile bos
iletkenlik bantlar1 (conduction band) arasindaki enerji farkini ifade eder. Elektronlar
uygun enerjideki bir fotonu absorplayarak degerlik bandindan, iletkenlik bandina
cikar ve degerlik bandinda bir bosluk (hole) birakir. Elektron ve bosluk ciftleri

(exciton), Colomb etkilesimleri nedeni ile birbirlerine bagimli bir sekilde hareket



ederler. Malzemelerin boyutu birka¢g nanometreye kadar diistiigiinde, elektron bosluk
ciftlerinin hareketleri sinirlanmaya baglar ve bu geometrik simnirlamanin sonucunda,
malzemenin bant yapisindaki enerji seviyeleri boyutlara bagli hale gelir. Bu
fenomen, kuantum sinirlanmasi olarak adlandirilir (Bawendi ve dig., 1990, Rogach,

2008).

KN’lerde elekton-bosluk ciftleri boyutsal olarak {i¢ yonde de, potansiyel bariyerlerle
sinirlanmigtir ve elektriksel ve optik olarak y1gin bir malzemenin aksine tek bir atom
gibi davranirlar. Gorece daha kiiglik KN’lerin daha fazla bant aralig1 enerjisi, blyik
KN’lerin ise daha kiigik bant araligi enerjisi vardir (Holmstrom ve dig., 2010).
Sonug olarak, kuantum noktalarin enerji tayflar ve bant araliklar1 optik ve elektronik
bircok fiziksel 6zelliklerini kotrol ederken ayn1 zamanda malzemenin kompozisyonu,
yogunlugu, boyutlar1, kafes gerinimleri ve morfolojisi ile ayarlanabilmektedir (Barth
ve dig., 2005; Ogurtani ve dig., 2010a; 2010b) (Sekil 1.1).

EnerjiAraligi

Boyut _

Sekil 1.1: KN boyutlariyla enerji araliklarinin degisimi.

1.3 Kuantum Noktalarin Uretim Teknikleri

KN’lerin Uretiminde iki farkli yaklasim vardir: bunlar asagidan yukar1 (bottom-up)
ve yukaridan asagi (top-down) tekniklerdir. Kendiliginden (self assembly) KN’lerin
olustugu epitaksiyel {liretim ve kimyasal sentez prosesleri asagidan yukari, litografi

ise yukaridan asagi yontemlere 0rnek olarak verilebilir.

1.3.1 Kimyasal sentez

Yiiksek sicakliklarda, kimyasal prosediirlerle iiretim teknigidir. ilk kez Murray ve
dig. (1993) tarafindan, gelistirilen bu tretim tekniginde, organometalik reaktiflerin
bir ¢ozelti i¢inde pirolizi ile baslayarak ¢ekirdeklenme ile devam eden (nucleation

and growth), istenen boyutlarda ve homojen nanokristal iretimi saglayan bir metot



olarak gelistirilmistir. Cozelti icinde elde edilen nano kristaller daha sonra, ince
filmler Uzerine yerlestirilerek silikon platform {izerinde, bir¢ok farkli optik ve
elektronik cihaz uygulamalari i¢in hazirlanabilmektedir (Moreels ve dig., 2008). Bu
yontem Uretilecek KN’nin &zelliklerine, Uretilecek KN’nin malzemesine ve
uygulama alanlarina gore modifiye edilen, misel benzeri KN’lerin kolloidal sentezi,
hidrofilik yar1 iletken KN sentezi, geriakim (Refluxing) sentez, hidrotermal sentez,
mikrodalga-yardimli sentez, mikroreaktor sentez gibi birgok farkli calisma ile
literatiirde yer almaktadir (Brichkin ve Razumov, 2016). Bu yontemdeki dezavantaj
ise cozelti igindeki nanokristallerin  konsantrasyonlarinin az olusu, boyut
dagilimlarinda biiylik degisikliklerin olmasi ve tekdize (uniform) yapinin elde

edisinin zor olmasidir.

1.3.2 Litografi

Yukaridan asag: (top-down) yaklasimlardan bir tanesi olan litografi tekniginde, kalip
olarak kullanilan nanoyapilar lizerinde, 1ginlar yardimiyla istenen boyut ve sekillerde
KN’lerin iiretimi saglanabilmektedir. Bu yontemde KN’ler altlik iizerinde entegre
sekilde iiretildigi i¢in iiretim sonrasi yiizeye yerlestirme islemine ihtiyag olmamasi
bir avantajdir. Farkli litografi metotlarinda, ¢oziiniirliikkleri farkl: 1sinlar farkli boyut
ve sekillerin elde edilmesinde kullanilmaktadir. Optik litografi (fotolitografi), 100
nm, UV-litografi 10-100 nm, electron demeti litografisi 20 nm ve X-1sin litografi 0.1-

10 nm ¢ozinarliklerinde KN’lerin Gretimi mimkindur (Takahata, 2013).

Fakat kirlenme (contamination) olusumuna musait olmasi, hatalarin olugmasi (defect
formation) olmasi, tekdiizeligin (uniformity) tam olarak saglanamamasi, zayif
arayuzey kalitesi ve yigin haldeki Kristallerin zarar gorebilmesi gibi dezavantajlari
bulunmaktadir (Henini, 2006). Yukaridan asagi (top-down) nano desenleme
(patterning) yontemlerinin (fotolitografi ve elektron 1sin litografisi gibi), cok fazla

zaman alan ve pahali prosesler olduklari belirtilmistir (Dai ve dig., 2006).

1.3.3 Epitaksiyel biyume

Epitaksi, kristal yapidaki bir malzemenin, kristal yapidaki bir altlik iizerine depozit
edilerek, malzemenin, althgm kristalografik yonelimine gore biiyiitiilmesidir. Altlik
ve depozit edilen malzemeler ayni oldugunda homo epitaksi, farkli oldugunda hetero

epitaksi terimleri kullanilir.



Depozit edilen malzeme ve althigin, kafes (lattice) parametrelerinin farkli olmasi
durumunda, kafes parametresi uyumsuzluklarindan kaynaklanan gerinimlerin
bliyiikliigline bagl olarak ii¢ tip ince film biiyiime modu oldugu goézlenmektedir:
Volmer-Weber (VW) (Raviswaran ve dig., 2001), Stranski-Krastanov (SK) (Kienzle
ve dig., 1999) ve Frank-van-der-Merwe (FM) (Nishiguchi ve dig., 2004) buyime
modlart (Sekil 1.2).

(a) (b) (©

Sekil 1.2: (a) Tabaka biiyiimesi (Frankvan der Merve modu), (b) Adacik ve ince film
biiyiimesi (Stranski Krstanov modu), (¢) Adacik biyumesi (Volmer Weber modu).

Depozit edilen malzeme ve altlik malzemenin kafes parametrelerinin birbirine ¢ok
yakin ve ara yiizey enerjisinin diisiik oldugu sistemlerde tabaka olarak goriilen mod
FM blylime modudur. Kafes parametrelerinin arasindaki farkin en fazla oldugu
bliyime modu VW modudur ve ara yizey enerjisi yuksektir. Bu yontemle
birbirinden ayrik adaciklar olusmaktadir. Kafes parametresi uyumsuzluklarinin ve
ara ylizey enerjilerinin bu iki biiyiime modu arasinda oldugu sistemlerde, FM gibi
tabaka seklinde baslayan ve belirli bir film kalinligina ulasildiktan sonra, VW gibi
adacik seklinde biiyiime gegisi gOrulen, sonug olarak birbirlerine ince bir tabaka
(wetting layer) ile bagli, nano adaciklarin olustugu biiyiime modu SK modudur..
Kuantum noktalarin olusumu igin gereken buyume tipine 6rnek olarak SK tipi
biyime morfolojileri gosterilebilir ve deneysel olarak, [InyGa;—xAs/GaAs] (Leonard
ve dig., 1993; 1994) ve [Ge/Si] (Eaglesham ve dig., 1990) gibi epitaksiyel gerginlige
sahip ince filmlerde g6zlenmektedir. SK biiylime modu ile KN olusumu, bu KN’lerin
i¢lerinde elektronik performanslarini kétii etkileyebilecek dislokasyon gibi kusurlarin
olusmamasi1 ve 1slatma katmani sayesinde KN’ler arasi iletisimin saglanabilmesi
nedenleriyle, biiylik dikkat ¢ekmistir (Eaglesham ve dig., 1990; Wang ve dig., 1994).
SK biiyiime modu tabanli fabrikasyon teknikleri yiiksek yogunlukta KN yapilar
olusturabilmekte ve bu teknik yariiletken teknolojileri ile uyum igerisinde seri
Uretime ve yuksek oranda entegrasyona uygunluk gostermektedir (Stangl ve dig.,
2004).



1.4 Kuantum Noktalarin Kullanim Alanlari

KN’ler kuantize olmus enerji seviyeleri ve boyut, dizilim, yogunluk ile ayarlanabilen
enerji araliklarindan dolay1 elektronik, fotonik, ve manyetik bir¢ok yeni cihazin
gelistirilmesi i¢in ¢ok Onemli birer aday haline gelmislerdir. Bu cihaz
uygulamalarinda tek bir KN veya KN dizilerinden yararlanilabilmektedir. Giines
panelleri icin dizi KN’ler, depolama ve tek elektron transistorler icin tek KN’ler
kullanilmaktadir. Farkli cihazlar i¢in KN’lerin farkli 6zelliklerinden yararlanilabilir.
Ornegin KN kizilotesi dedektorler icin yiiksek yogunluklu ve esit boyutlara sahip
KNlerin, LED ve lazerlerde, diisiik yapi kusurlarma sahip KN dizilerilerinin

uretilebilmesi 6nemli hale gelmektedir.

1.4.1 Bilgi depolayicilar ve KN bilgisayarlar

KN’ler bilgi depolanmasi igin aday malzemelerdir. Giiniimiizde iki tip yar iletken
bellek vardir bunlar; hizli ulagim siiresi fakat zayif alikonma zamanindan dolay1
yenileme donguleri ¢cok enerji gerektiren tip-1 dinamik, rastgele ulasim hafiza (RAM)
ve uzun alikonma zamanina sahip, fakat diisiik yazma orani olan ikinci tipteki
hafizalardir. Uzun alikonma siiresi ve hizli yazma/silme oranlarinmi birlikte saglayan

bilgi depolayici sistemler hedeflenmekteir (Bimberg ve Pohl, 2011).

KN bazli bellekler, kalic1 bilgi depolama saglayabilecek, ayni zamanda hizli
yazma/slime oranlarina sahip ve uzun siire dayanikliliklarin1 koruyabilecek cihazlar
olarak diislinlilmektedir. Burada mantik, yiikk depolanmasini saglayan Si/SiO2
bariyerlerini, KN’lerin Kkontrol edilebilir bant yapilariyla degistirmektir (Geller,
2008).

KN’lerin kuantize olmus enerji seviyeleri ve spesifik bant emisyonlarina sahip olma
ozelliklerinin her ikisi de kullanilarak yeni ve yiiksek bit yogunlugu olan bilgi
depolama sistemlerinde kullanilabilecegi one siiriilmiis ve kendiliginden organize
olan InGaAs-GaAs KN’ler iizerinde yapilan deney ile tek bir KN iginde

dalgaboyuna secici olarak yik depolanmasi saglanmistir (Kroutvar ve dig., 2003).

Milyonlarca kuantum biti (Qubit) kullanan kuantum bilgisayarlar yapilabilmesi
teorik olarak miimkiindiir. Elektronlarin KN’lerde kuantize olusu, bilginin kuantum
bitlerine kodlanmasini miimkiin kilar, bu sayede ¢ok giicli bilgisayarlar elde
edilebilir. Kubitler bir operasyon ile 0 veya 1 durumunu sabitleyinceye, kadar bilgiyi

stiperpozisyon denen hem 0 hem 1 durumunda tutabilir. Yikten ziyade, qubitler,
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elektronlarin KN igindeki, yukari (up) veya asagi (down) olan spin degerlerini 0 ve 1
olarak temsil eder. Geleneksel bilgisayarlar, elektron spin hareketini dikkate
almadan, bir sinyalin voltaji 2.4V iizerindeyse 1, altindaysa 0 konumuna gecer.
Kuantum bitleri ise tek bir elektron ile elektronun pozisyonuna goére, yukari (up) spin

ise 1’1, agsag1 (down) spin ise 0’1 temsil eder (Szweda, 2001).

1.4.2 Lazerler

Lazerler, elektronlarin uyarilmasi ve yayilan fotonlarin dalga boylarinin ve es
fazliliklarinin  (coherence) kontrol edilmesi ile iretilir, aym faz ve enerjideki
isinlardan olusurlar. Lazer 1sinlari, medikal alanda gz ameliyatlarinda, yazicilarda,
endistride metallerin kaynak yapilmasinda, fiber optikler ile optik iletisim gibi
bircok alanda kullanilmaktadir. Ik kez, Dingle ve Henry (1976), kuantum simirlama
etkisinin, diisiik uyarma seviyelerine ve kontrol edilebilir dalga boylarina sahip

1sinlar yayan lazerlerin iiretiminde kullanilabilecegini 6ne siirmiistiir.

Optik kazanim, bir malzemedeki uyarilmis durumdaki elektronlar ile orantili
oldugundan, kuantize olan enerji seviyeleri sayesinde, yiik tasiyicilarin bant
kenarlarindaki yogunluklari arttigindan birim alandaki yogun KN dagilimi (high dot
desity) saglanarak KN lazerlerde malzeme kazanimi oldugu gosterilmistir
(Kirstaedter ve dig., 1996). Yigin halindeki malzemelerde yiik tasiyicilar, sicaklik
arttikca siirekli bir sekilde yiiksek enerji bantlarina dagilirken, yiik tasiyiclar {i¢
boyutta da sinirlanmis olan KN’lerde, bu durum gorilmez. KN’lerin lazerlerde
kullanilmas: ile verim artisinin bir sebebi de sicakliga bagli parametrelerin

azaltilmasidir.

SK ince film buyumesi ile elde edilen KN’ler bunlara ek olarak, fotovoltaik
cihazlarda bir problem olan yiik tasiyicilarin tekrar elde edilememesi ve
salimamamasi problemi KN’leri yiik tasiyict kayiplarini engelleyen 1slatma katmani

sayesinde asilmis ve KN’lerin lazerler olarak kullanilabilmesini saglamistir (Bimberg

ve Pohl, 2011).

GaAs/AlGaAs hetero yapidaki tek bir KN iizerinde yapilan teorik ¢alismalara gore,
malzeme kazaniminin arttigi, ve daha diisiik esik akim degerlerine sahip ve sicaklik
stabilitesi saglayacagi one siiriilmiistiir (Asada ve dig., 1986, Arakawa ve Sakaki,
1982). Deneysel olarak ilk lazer KN lazer, gergin altlikla hetero-epitaksiyel olarak

kendiliginden organize olabilen KN’lerden iiretilmis ve teorik arastirmalari
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destekleyerek ¢ok daha diigiik akim esik degeri ve daha az sicaklik bagimlilig
gostrmistir (Ledentsov ve dig., 1994, Bimberg ve Pohl, 2011).

1.4.3 Giines panelleri

Giines panelleri, giines 15181n1 absorplayarak elektrik enerjisine ¢eviren sistemlerdir.
Kendiliginden organize olan ¢oklu InAs/GaAs KN tabakalarinin p-i-n baglantilarinin
doniigtirme verimini arttirarak giines panellerinin verimini arttirabilecegi teorik
olarak gosterilmistir (Aroutiounian ve dig., 2000). GUnimize kadar yapilan
caligmalarla klasik silikon bazli giines panellerinin verimlerinin KN’ler kullanilarak

%32 arttirilabildigi bilinmektedir (Shockley ve Queisser, 1961).

Temel yaklasim, gilines panel hiicresini olusturan malzemenin bant araliginin
arasinda bir bant araligma (intermediate band) sahip KN’nin bu ara bantta bir
absorpsiyon saglamaktir. KN bazli giines panellerinde ara bant olusumunu inceleyen
Tomic (2014), KN dizilim geometrilerinin degistirilmesiyle olusan ara bantlarin
kontol edilebilecegini 6ne siirmiistiir. Genisleyen bir absorption spektrumuna sahip,
daha diisiik enerji bant araliklar1 sahip hetero-yapi olusturularak, ¢ok hiicreli (multi-

junction) giines panelleri elde edilebilmektedir.

Cok hiicreli KN giines panel sistemleri, teorik olarak analiz edilmis ve deneysel
olarak SK biiyiime modunda MOVPE yontemi ile kendiliginden organize olan InAs
KN’lerin, GaAs matriks (zerinde iretilmesiyle c¢alisilmistir. KN  morfoloji
degisimleri, biiyiitme parametreleri, foto-luminesans ve optik absorbsiyon 6zellikleri
gozlemlenerek, InAs KN’lerin, GaAs yapilar1 tiizerinde kontrollii bir sekilde
retildiginde (Sekil 1.3) GaAs yapilarinda alt enerji bantlar1 olusabildigini
gostermislerdir. Bant araliklarindaki enerji degisimlerinin KN morfolojileri ve

yogunluklariyla orantili oldugu bildirilmistir (Raffaelle ve dig., 2006).

Biiviitme Y onii

Sekil 1.3: GaAs matriks Uzerinde biiyiitiilen InAs KN dizilerinin ¢oklu hiicre yapisini
gosteren TEM goruntusu (Raffaelle ve dig., 2006).
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Coklu KN dizileriyle edle edilecek giines panellerinde farkli boyutlara sahip KN’ler
aras1 yiik transferi sonucu, giines 1sinlarindaki farkli dalga boylarindan yararlanma
imkan1 (Kongkanand, 2008), ve tek bir fotondan ¢oklu yiik tasiyicilarin iiretilmesi

(Schaller ve Klimov, 2004) gibi avantajlar1 arastirilan 6zellikler arasindadir.



2. LITERATUR OZETi

2.1 Deneysel Calismalar

Kendi kendine organize olabilen (self organized) KN’lerin iiretiminde, boyutlarin
kontrol edilebilirliginin arastirllmasinda, Leon ve dig., (1998) ii¢ yaklasim
bulundugunu bildirmislerdir. Bunlar, proses sicakliktaki kontrol, depozit edilen
malzeme akisinin ve malzemenin Kristal dizlem acgilarindaki degisimlerin
kontroliidiir. Bu ¢alismaya gore, depozit edilme sicakligi, olusan KN’lerin ¢aplarini
ve konsantrasyonlarini kontrol etmektedir. KN konsantrasyonlarindaki degisimler
MOVPE yontemiyle, InGaAs/GaAs sisteminde, As akistyla kontrol edilebilmektedir.
Adaciklarin ¢ekirdeklenmesinde (nucleation), malzemenin kristalografik yéneliminin
onemli oldugu, adacik yogunlugu ve boyutlarinin kristal diizlem agilariyla (miscut

angle) kontrol edildigi bulunmustur.

Berbezier ve dig., (2001) tarafindan SiGe nano yapilart fiizerinde yaptiklar
caligmalarda, kinetik proses parametrelerinin ve malzemelerin yonelimlerinin
(orientation), KN’lerin biiyiime modlarinda ve morfoloji degisimlerimlerinde kontrol
mekanizmalar1 oldugunu bildirmislerdir. (001) ve (111) yizeylerinde, depozit edilen
malzeme kalinligi ve uyumsuzluk gerinim kuvvetinin biiylikliigline bagli olarak

farkl fazlar olustugu goriilmiistiir.

Proses sicakliginin 6nemi ile ilgili yapilan bir ¢ok ¢alisma bulunmaktadir. Damla
epitaksi yontemiyle (Gretilen GaAs KN’lerde vyapilan c¢alismada KN’lerin
yogunluklar1 arastirilmistir. Bu ¢alismada, sicakliga bagli olarak KN boyutlarinda
degisiklikler goriilmiistiir. 200° C’ye kadar KN’ler klasik cekirdeklenme teorisine
uyumlu sonuglar vermistir, bu sicakligin {izerine ¢ikildiginda ise, KN’lerin
olgunlasma (Oswalt ripening) olarak bilinen adaciklarin birlesmesi olayinin
gerceklestigi ve buna bagli olarak KN yogunluklarmin 6nemli 6l¢iide azaldiklarini
bildirmislerdir (Heyn ve dig., 2007b). Bu c¢alismada elde edilen KN’lerin farkli

sicakliklarda birim alandaki yogunluk degisimleri Sekil 2.1°de verilmistir.



(©)T=200°C  (d)T=160°C

Sekil 2.1: GaAs KN yogunluklarin azalan sicaklik degerleriyle artisi (Heyn ve dig.,
2007D).

InAs kuantum noktalar Uzerinde yapilan arasgtirmalarda, elektronik enerji
seviyelerinin ikililesmesi (electronic state coupling) ile artan foton tasiyicilarinin iki
asamal1 tiretimi sonucu, elektron ve bosluk ciftleri arasindaki rekombinasyon orani
azalmakta ve bunun sonucunda electron yar1 Oomrii artmaktadir. Elektron yari
Omriinlin artmasi, daha verimli absorpsiyon oranini ifade eder. Bu ¢alismada iki
asamali foto akim, sicaklik ile control edilen mini enerji bantlarinin olusumuyla elde

edilmistir (Watanabe ve dig., 2017).

Shklyaev ve Budazhapova (2016), yaptiklar: ¢alismada yiiksek sicakliklarda Si(100)
diizlemi {izerine Ge yogusturulmasi sirasinda olusan SiGe adaciklarinin olusumu i¢in
gerekli kritik sartlar1 incelemislerdir. Adacik olusumunda Ge diflizyon hiz1 ile Ge
yogusma hizi arasindaki yarisin etkili oldugunu gézlemlemislerdir, eger Ge difiizyon
hizt daha yiiksek ise adacik olusumunun engellendigi aksi durumda ise adacik
olusumunun gergeklestigini belirtmislerdir. Ge atomlarinin Si i¢indeki difiizyonunun
800° C altinda Ge yogusma hizina gore daha hizli olmas1 nedeniyle adacik olusumu
gerceklesirken, 840-960° C kritik araliginda bu iki siirecin dengede oldugunu ifade
etmiglerdir. Bu aralikta birbirinden Ium mesafe uzaklikta dengede bulundan
piiriizsiiz adaciklarin olusumunu gozlemlemislerdir. Bu piiriizsiizliigliin  ylizey
gerinimlerinin homojen dagilmasindan kaynaklandigini séylemislerdir. Bu ¢alisma
da proje konumuz olan nano yapilarin sekil ve biiyiikliik kontroliiniin Gnemini ortaya

koymaktadir.

Zhao ve dig., (2014) dislokasyon kaynakli gerinim kuvvetlerinin etkisini, SK KN’ler
tizerinde kinetik Monte Carlo simiilasyonlar1 ile incelemislerdir. Gerinim

kuvvetlerinden dolay1 depozit edilen ve altlik malzemenin atomlar1 arasindaki
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baglanma enerji degisimlerinin atomlarin kinetik davraniglarimi 6nemli Slglide
etkiledigini belirtmiglerdir. Deneysel olarak da gerinim kuvvetlerinin KN birim
alandaki KN dagilimlarin1 6nemli dlgiide etkiledigini gdstermislerdir. Atomik
kinetiklerin, sicaklik bagimliligin1 da arstirmiglardir. Sicaklik artisina bagli olarak,

daha biiyiik ve diizenli dizilime sahip KN yapilar1 olustugunu gdstermislerdir.

Hull ve dig., (2003) heteroepitaksiyel yariiletken GexSii«/Si KN’leri, iki yaklagim ile
tiretmislerdir. Tk yontemde yerel Ga" konsatrasyonu ve yiizey topografisini kontrol
edebilmek icin buyitme haznesinde odaklanmis iyon demeti biiylitme teknigini
(focused ion beam in situ growth) kullanmislar, ve asilanan diisiik Ga®
konsantrasyonlarinin Ge nano yapilarinin yerel c¢ekirdeklenmesine yol agtigini
saptamislardir. Bu yaklagim kullanilarak Ge nanoyapilarinin kompleks ylizey
paternleri olusturmada kullanilabilecegini 6ne siirmiislerdir. Ikinci olarak, nano
isleme (patterning) yapilmadan, gerginlige sahip sistemde kendiliginden organize
olabilen KN’lerin Uretiminde, gerinim gevsemesinin biiyiitme sicakligir ve biiylitme

oranlariyla birlikte malzeme kompozisyonlarinin etkili oldugunu 6ne siirmiislerdir.

Kuantum noktalarin kontrollii ve simetrik bir sekilde iiretilmesi i¢in bilinen
yontemlerden bir tanesi bu nano yapilarin iizerinde biiyiitiilecegi altlik yiizeyi
Uzerinde sablon olusturulmasidir. Surrente ve dig. (2016), metal organik kimyasal
buharlastirma biriktirme (MOVPE) yontemiyle tetrahedral piramit seklinde kuantum
noktalarin iiretimi i¢in, altlik {izerinde hekzagonal nano sablonlarin (kaliplarin)
olusumundan yararlanmiglardir. Sablonlarin  kontroli  Uzerinde sentezlenecek

adaciklarin kontrollii eldesini saglamaktadir (Surrente ve dig., 2016).

Kuantum nokta adacik yapilarinin olusum kinetiklerinin anlagilmasi ile ilgili yapilan
caligmada, yiiksek vakum magnetron piiskiirtme epitaksi yontemiyle iiretilmis Ge/Si
(001) nano adaciklar incelenmistir. KN yapilarinin fasetli yiizeylerini hesaplayarak,
faset alanlarinin KN hacmiyle birlikte degistigini ve piramit, kubbe sekilli KN’lerin
ve daha biiyiik ayrik adacik morfoloji gegislerinin depozit edilen malzemenin belirli
kritik hacim degerlerine bagl olarak degistigini gostermislerdir (Rastelli ve Kanel,
2002). Wiebach ve dig., (2000) de piramit sekilli KN’lerin olusumunu sistemdeki
gerinim kuvvetlerinin ve malzemenin kristal atomik diizlem agilarinin gerinim

kuvvetlerinin dagilimina bagl olarak etkiledigini gostermislerdir.

Kuantum nokta adacik yapilarinin olusum kinetiklerinin anlagilmas ile ilgili yapilan

calismada, yiiksek vakum magnetron piiskiirtme epitaksi yontemiyle iiretilmis Ge/Si
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(001) nano adaciklar incelenmistir. KN yapilarinin fasetli yiizeylerini hesaplayarak,
faset alanlarinin KN hacmiyle birlikte degistigini ve piramit, kubbe sekilli KN’lerin
ve daha biiyiik ayrik adacik morfoloji gecislerinin depozit edilen malzemenin belirli
kritik hacim degerlerine bagl olarak degistigini gostermislerdir (Rastelli ve Kanel,
2002). Wiebach ve dig., (2000) de piramit sekilli KN’lerin olusumunda sistemdeki
gerinim Kkuvvetlerinin ve malzemenin kristal atomik diizlem ag¢ilarinin etkili oldugunu
sOylemislerdir. Kritik hacim degerine ek olarak i¢in gerinim kuvvetlerinin etkisiyle, KN
olusumu i¢in belirli bir kritik kalinligin olmasi gerektigi Ge/Si(100) sistemi i¢in

belirtilmistir (Easlasham ve Cerullo, 1990).

Kendi kendine organize olabilen (self organized) GaAs KN’lerin damla epitaksi
yontemiyle ve SK biiyiime modunda KN olusum kinetiklerinin biliylime kinetiklerini
kontrol ettigi goriilmistiir (Heyn ve dig., 2007a). Kritik hacim degerlerinin iizerinde,
55° 'lik yan faset agilarina sahip, kesik piramit sekilli, kritik hacim degerinin altinda

ise 25 lik yan faset acilarina sahip piramit seklinde KN’ler olustugu gdsterilmistir.

Ma'rquez ve dig., (2001) MBE yontemiyle dretilen GaAs(001) KN’lerin, fasetli
yapisini taramali tiinelleme mikroskobu (STM) ile analiz etmisler ve Miller indisleri
{137} olarak belirlenen fasetlerinin termodinamik olarak kritik bir KN boyutuna
kadar kararli oldugu gostermislerdir. {137} yonelimindeki As dimerlerinin ve
sonugta olusan ylizey enerjilerinin KN boyut dagilimindan sorumlu oldugunu &ne

stirmiislerdir.

KN nanoyapilarinin enerji bant yapilarinda ara bant olusturularak, daha genis bir
absorpsiyon araligi saglanmasi giines panellerinin daha verimli hale getirilmesi igin
onemlidir (Tomic, 2014). Zunger ve Popescu (2012), KN’lerde ara bant
olusumlarinda KN sistem tasarimlarinin etkili oldugunu ortaya koymustur. Bu
caligmaya gore, KN-matris sistem kombinasyonlarinin dogru araliklarda secilerek
(@matrix < Asubstrate < agp), Kafes parametrelerinin ayarlanmasiyla, sistemdeki gerinim
kuvvetlerinin kontrol edilebilecegini ve sonug olarak istenen enerji araliklarinda KN

elde edilebilecegini bildirmislerdir.

Morfolojik kararsizliklar sonucu KN olusumu birgok sistemde gdzlenmistir. Ornegin,
Ozkan ve dig., (1997) Si;—«Gex epitaksiyel filmler Uzerinde yizey purizlenmesi
sirasinda olusan kusur ve gerinim-gevsemesi (strain relaxation) mekanizmalari
tizerine kotrollii tavlama (annealing) deneyleri yaparak ¢aligmiglardir. Bunun yaninda

yine ayni gurup, film yiizeylerinin pulrizlenmesi ve takip eden ada ve oluk
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olusumlarini incelemislerdir. Bunlara ek olarak, Ru iizerinde Ag kuantum noktalar
(Pohl ve dig., 1999); Cu altlik {izerinde Pb adacik olusumu (Plass ve dig., 2001) ve Si
altlik tizerinde Ge noktaciklarin biiyiitiilmesi (Zhang ve dig., 2001) ¢alisilan diger

malzeme sistemleri arasinda gosterilebilir.

Makroskopik bir kuvvet olarak uygulanan elektrik alan ile ylizeyde morfolojik
kararsizlik  olusturulmasi yoluyla tek katman homoepitaksiyel adaciklar
olusturulabildigi Kumar ve dig. (2016a) tarafindan yapilan modelleme caligmasiyla
gosterilmis ve deneysel olarak Ag/Ag sistemiyle dogrulanmistir. Bu ¢alismaya gore,
tek tabaka nano tel liretiminde elektrik alan uygulanmasi, nano teli kirarak uniform
dagilan adaciklarin olugmasini saglamaktadir. Uygulanan elektrik alanin nano tel
eksenine gore yonii ve siddeti ile olusan adaciklarin geometrik Ozellikleri ve

boyutlar1 kontrol edilebilmektedir (Kumar ve dig., 2016a).

Organik yari iletklen malzemeler {izerinde yapilan ¢alismada, ince film morfolojisini
tavlama sirasinda sisteme uygulanan dig elektrik alan etkisi altinda incelenmistir
(Parhi ve Iyer, 2016). Elektrik alan etkisi farkli konsantrasyonlarda hazirlanan ince
film bilesenleri tizerinde ve farkli sicakliklarda arastirilmistir. Molekullerin elektrik
alan ile polarizasyonunun, etkilesimlerin, belirli bir bolgedeki birikmenin (stacking)
ve ayrismasinin (segregation) anlasilabilmesi i¢in ise DFT hesaplamalar1 yapilmustir.
Sonug olarak tavlama sirasinda sisteme uygulanan elektrik alanin film 6zelliklerini

kontrol etmek i¢in ek bir kontrol parametresi oldugu anlagilmistir.

2.2 Modelleme Calismalar: (Teorik Calismalar)

Gergin bir kristal altlik iizerinde heteroepitaksi ile elde edilen kuantum nokta dizi
yapilarinin (multiple QDs) olusumu i¢in Du ve Maroudas (2016) tarafindan
gelistirilen modelde, 1slatma potansiyelinin epitaksiyal filmin serbest enerjisine
katkis1 ve ylizey anizotropisi dikkate alinmistir. Simiilasyonlar ile epitaksiyel filmin
morfoloji degisimi ve kararliligi incelenmistir. Bu c¢alismada Stranski krastanov
kararsizligimma ek olarak dogrusal olmayan bir kararsizlik modunu tetikleyebilecek
pertiirbasyon (long wavelength perturbation) ile, bir kuantum noktanin boliinerek
daha kiigiik boyutlu ¢oklu kuantum noktalarini olusturabilecegi 6ne suriilmekte ve bu
boliinme icin kritik dalga boyu degerlerini ortaya koymaktadir (Du ve Maroudas,
2016).
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Yiizey piirtizliiliigli (roughness) elektronik cihaz performanslarinda problemler
yaratmaktadir. Mikro ve nano cihazlarin {iretimlerinde yiizey piirtzliligiini
azaltacak yontemler O6nem kazanmaktadir. Gerinim (stress ve residual stress),
diflizyon anizotropisi, filmin kristal dokusu (texture), film ve altlik arasindaki 1slatma
etkilesimleri ve ylizey elektrogdciinii dikkate alarak Du ve Maroudas (2017),
disaridan uygulanan elektrik alanin ylizey piiriizliligiine etkisini, filmin morfoloji
degisimlerini modelleyerek incelemislerdir. Elektrik alan olmadiginda, stres
uygulanan gergin (strained) metalik ince film yiizeyi kararli halde degildir ve 1slatma
etkilesimleriyle dengeye gelene kadar ylizeyde kalinti gerinim kaynakli piiriizliiliik
olusmaktadir. Uygulanan elektrik alanin yiizey piiriizlenme prosesinin hizini

azaltarak atomik diizeyde ylizeydeki piirlizliiliigli azaltabilecegi gosterilmistir.

Benzer bir ¢alismalarinda Kumar ve dig. (2016b) nanotel olusumlarinda elektrik alan
uygulamasit ile olusan nanotellerin yoneliminin ve genisliklerinin kontrol
edilebilecegini gostermislerdir. Nanoteller elektrik alan dogrultusunda hizalanmis ve
tellerin genislikleri yaklasik 10 nm civarinda olmakla birlikte, elektrik alan
yogunluguyla kontrol edilebilmistir. Kristalin iletken altlik iizerinde biiyiitiilen tek
tabaka iletken nano adaciklar ile baglayan prosesde ada kenarlarinda elektro goc ile
devam eden surecte yiizeyin kristalografik yonelimine ve boyun verme kararsizligina

bagli olarak tek ada lizerinden ¢oklu ve birbirine paralel nano teller olusabilmektedir.

Dixit ve Ranganathan (2017) gerinimli heteroeptaksi’de yiizey evrimini es-yonsiz
elastik davranisi ve uyusmazlik gerinimleri altinda sonlu elemanlar yontemi
kullanarak modellemislerdir. Bu sayede Si(001) iizerinde olusan Geg 25Sig 75 kuantum
noktalarin kompleks morfolojik evrimini ii¢ boyutlu olarak daha dogru ve etkili bir
sekilde modellemeyi amaglamiglardir ve bu sistem igin dogrusal kararlilik analizi
yapmiglardir. Simiilasyonlar sonucunda elastik es-yonsuzlik yoénuniun kuantum
noktalarin dizilim yonlerini etkiledigi gézlemlenmisgtir. Bunun yani sira kuantum
noktalarin seklinin sadece dogrusal olmayan bodlgede yiizey enerjisi es-
yonsiizliiglinden etkilendigi sonucuna varilmistir. Yiizey enerjisindeki es-
yonsiizliiglin baglangigta yavas biiylimeye ama nihai olarak daha biiylik piirtizliiliige
sebebiyet verdigi gozlemlenmektedir. Simiilasyonlarinda es-yonsiizliigiin siddetini
belirleyen A parametresinin 1’den kii¢iik oldugu degerlerde kuantum noktalar kiiguk
olurken, bu degerin birden biiyilk olmasi daha biiyilk kuantum noktalar ile

sonuglandigini gozlemlemislerdir.
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Wei ve Spencer (2016) ise c¢alismalarinda elastik enerji ve yiizey enerji
minimizasyonu ile sabit hacimli epitaksiyel kuantum noktalarinin morfoloji
gecislerini simiilasyonu i¢in iki boyutlu siirekli medya modeli gelistirmislerdir.
Elastik enerjinin Uclinci dereceden yaklasimini tanimlamalar1 ¢esitli adacik
morfolojilerinin olusumunun gézlemlemelerine olanak saglamistir. Bu sayede denge
sistemlerinin c¢atallanma diyagramlarini, bu yapilarin kararlilik analizlerini ve artan
hacimle morfoloji de8isiminin minimum enerji rotasin1  ¢ikarmislardir.
Calismalarmin temel c¢ikarimi diizlemlerin (facet) c¢ekirdeklenmesi ile olusan
morfoloji ge¢islerinin rotast ve bu siiregte olusan yar1 kararli morfolojilerin
belirlenmesi olmustur. Bunun yaninda kenar enerjilerinin bu siirecteki etkilerini

deneylerde gbzlemlenen asimetrik ada morfolojileri iizerinden agiklamiglardir.

Khenner (2017), metal nano-adaciklarinda elektron yogunlagsmasinin etkisini goz
Ontine alarak morfolojik evrimlerini, bilylime ve yiikseklik degisimlerini incelemistir.
Calismasinda film yiiksekliginin nihai morfoloji ve biiylime dinamikleri kuvvetli
sekilde etkiledigi bulunmustur. Diisiik yiikseklikteki ince filmlerde yliksek es-
yonsuzlik ve ylksek gerinim durumunda biiylimenin durdugu goézlemlemistir.
Khenner uyumsuzluk gerinimlerinin etkisi yaninda yiizey gerinimlerinin etkisini de
g0z Oniine alarak birlesik etkilerini kuantum boyut etkisi altinda gézlemlemistir. Bu
etkilerden kuantum boyut etkisinin sonu¢ morfolojinin olusumunda kilit rol

oynadigini gostermistir.

Liao ve dig. (2017) yiizey kararsizlig1 sonucu kiiresel altliklar iizerinde kendiliginden
olusan adaciklar1 deneysel ve teorik olarak incelemislerdir. Bu ¢alismanin deneysel
kisminda Ag c¢ekirdekten olusan kiiresel altlik tizerindeki SiO, katmanda
gozlemlenen adacik olusumu cekirdek yar1 ¢ap1 ve uyumsuzluk gerinimi ile degisimi
arastirtlmistir. Teorik kisminda ise 3 boyutlu faz alan teorisi kullanilarak bu
olusumlar modellenmeye c¢alisilmistir. Calismalar sonucunda adacik olusumunun
kinetiginin yiiksek ylizey egriligi ve uyumsuzluk gerinimlerinde hizlandigi
gozlemlenmistir. Bu ¢alisma, projede yiizey enerjilerindeki anizotropinin ve
uyumsuzluk gerinimlerinin kuantum yapilarin morfolojilerine etkisi tizerindeki

Onemini gostermektedir.

Sfyris ve dig. (2012) gerilmis ince filmlerin yiizey morfolojilerinin kararlilik
analizlerini ¢esitli yiikler (elektrik, gerinim) altinda incelemislerdir. Gelistirdikleri 3

boyutlu modelin analizleri yizey elektro-gé¢ yeterli giigte uygulandiginda SK
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(Stranski-Krastanov) kararsizliklarini engelledigini gostermistir. Sonug olarak yiizey
elektro-gociiniin yiizey kararsizligini kontrol etmede kullanilabilecegi gosterilmistir.
Bir diger calismalarinda ise uygulanan elektrik ve termal alan sonucu gerceklesen
elektro-go¢ ve termal gogiin difiizyon esyonsiizliigii altindaki kararlilik analizlerini
yapmiglardir. Uygun sekilde ayarlanmis termal alan egimin kritik elektrik alan
ihtiyacini diigiirebilecegini gostermislerdir (Dasgupta ve dig., 2012; Sfyris ve dig.,
2013).

Ogurtani ve dig., (2010a; 2010b) kafes uyumsuzlugu bulunan adacik/altlik sistemleri
Uzerinde gerinim ve yonsel yiizey difiizyonu konularinda ¢alismislar ve simiilasyon
sonuclar1 ile ¢ok ilging morfolojik doniisim ve davranislar gozlemlemislerdir.
Ogurtani ve dig., (2014) yilindaki ¢alismalarinda ise gerinim altinda ylizey
piiriizlenmesi kararsizligi ile olusan kuantum noktalar i¢in gereken gerinim
degerlerini ve baslangi¢ yiizey piiriizliiliigiiniin degerinin birbirleri ile olan iligkilerini
gostermislerdir. Bu c¢alismalar, Ogurtan1 ve Oren tarafindan son 10 yil icerisinde
gelistirilen ylzey ve arayuzeylerin geri-doniisiimsiiz termodinamik teorisi temeline
dayanmaktadir (Oren ve Ogurtani 2000; Ogurtani ve Oren 2001; 2005, Ogurtani ve
dig. 2010a; 2010b; 2014 Akyildiz ve dig., 2012).

Ozet olarak, giiniimiizde, uyumsuz altlik/kat: film sistemlerinde makro6lcekli olaylar
hakkindaki bilgimiz baz1 kisith durumlarla simirlidir ve film sitemlerinin kararlilig
ve bu Ozelliklerin uzunluk 6lgegi se¢ciminin anlasilmasi halen biiyiik oranda eksiktir.
Bu durum, elektrostatik ve gerinim gibi dis kuvvetlerin uygulanmasi ile daha da
karmagik bir hal almaktadir. Buna ek olarak yigin malzemelerdeki elektron/bosluk
tasinimi ¢ok iyi anlasilmis olmakla beraber, KN nanoyapilardaki tasinimin bu
yapilardaki gerinim dagilimlari, bu yapilarin biiyiikliigii ve morfolojisi ile olan
iliskileri hakkindaki bilgimiz kisithdir. Bu iligkileri anlamak, gelecek uygulamalar

icin gerekli optimum O6zellikleri sahip nanoyapilari ulagsmak i¢in ¢ok dnemlidir.
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3. TEORIi VE MATEMATIKSEL MODEL

Yiizey siiriiklenme difiizyonu ve biiylimesinin hem gerinim hem de elektrik alanlari
altindaki formiilasyonu nanoyapilarin morfolojik gelisimlerinin modellenmesi igin,
Ogurtani ve Oren (2001; 2005) tarafindan gelistirilen, i¢lerinde ii¢lii kavsaklar1 da
bulundaran yilizey ve arayiizeyler igin, geri doOniisiimsiiz (irreversible)
termodinamigin mikroayrik formulasyonunu temel alinarak gelistirilmistir.
Literatiirdeki c¢alismalar incelendiginde, su asamada, arayiizey evrimi ile ilgili
gelistirilmis  en kapsamli teoriler son 10 yildir Ogurtan1 ve Oren tarafindan
gelistirilmekte olan ve mikroelektronik devrelerde elektrogoc nedenli bozunma
mekanizmalari, tane sinir1 biiyiimesi, KN olusum ve evrimi gibi farkli alanlara basari
ile uygulanan bu teoridir. (Oren ve Ogurtani 2000; Ogurtani ve Oren 2001; 2005,
Ogurtani ve dig. 2010a; 2010b; 2014). Uclii kavsaklar (triple junction) yani
tekillikler iceren yiizeyler ve araylizleri geri doniisiimsiiz termodinamik
formiilasyonu dayal1 bir stireklilik teorisi hem yon bagimsiz (isotropic) hem de yon
bagimli sistemler i¢in kapsamli bir sekilde gelistirilmistir. Bu modele uygulanan

gerinim ve elektrik alanlar es zamanli olarak asagida belirtildigi sekilde eklenebilir.

Bir arayiizeyin sekilsel degisim kinetigi yiizey normali dogrultusundaki normalize ve

orantilanmis hiz vektori Vord ile, altlik ile damlacigin olusturdugu uglarin (ii¢li

kavsak noktalari, (triple junction)) hiz vektori ise Vedge ile ifade edilebilirler. Bu

calismada segilen isaret diizenine gére V4 un pozitif degerleri adacigin yerel
genisleme ve/veya bliyiimesini verir. Bu durumda yilizey difiizyonu ve i1slatma
(wetting) potansiyelinin yon bagimli (anizotropik) oldugunu da goéz Oniine alarak
asagidaki ifadeler elektrik alan etkilerinide icine alacak sekilde yazilabilir (Ogurtani
ve Oren, 2001; 2005; Ogurtani ve dig., 2010a; 2010b, 2014):

— 0| = 0 (.x o _ + N T e
Vord =5[D(0,¢;m)ﬁ(Af§v +E0} —Zahz + fd/s(y)/(+;(l9 +a)(y))} (31)

~ Mgy (Af_(fv + B8 —Z5h2 + Tys (V) + 29 + a—)(y))
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ve

Vedge =~ Miﬁge (s = fst ) =( (R.0)cos@) -9 f (W.0)sin@) | (3:2)

Formil (3.1)’de iki ana terim vardir, birinci terim farkli kuvvetler altinda yiizeyde
madde taginim kinetigini tanimlarken, ikinci terim ise biiylime ya da faz degisimi

(yogusma ve buharlagma) kinetigini ifade eder. My, sicaklik ve yiizey gerinimlerine

bagli olan normalize biiyiime hareketliligidir. Formiil (3.1)'de © normalize olmus
ylizey egriligini verir, yiizey egriligi degerleri icbiikey ylizeylerde pozitif deger
verecek sekilde tanimlanmistir. Bu durumda, ylizey hareketinin yonu ve yuzey
normal vektoruniin s pozitif degerleri kati faz yoniinde olur ve dolayisiyla bolgesel

kii¢iilme ya da buharlagsma anlamina gelmektedir.
Bu calismada Helmholtz serbest enerji yogunlugunun fgy,(y) izokorik sistemlerde

yiizey ile althk arasindaki mesafeye, y, bagli oldugunu varsayilmistir. Normalize

edilmis 1slanma potansiyeli ise w(y)=Qqnydy/dy formiilii ile ifade edilmistir.

Burada N =—ﬁ.] ifadesi yuzey normalinin y eksenindeki projeksiyonunu ifade

etmektedir.

Formil (3.1)’de normalize ¢ember gerinimi (hoop stress) & =Tra ile ifade edilir,
burada boyutsuz gerinim siddeti parametresi = elastik dipole tensor etkilesimlerinin
(EDTI), = ise elastik gerinim enerji yogunlugunun (ESED) gerinim nedenli ylizey
siiriklenme diflizyonuna katkisim1 ifade ederler. y ise uygulanan elektrik alanin
yuzey siriklenme diflizyonuna etkisini belirti. Bu c¢alismada y ve =
parametrelerinin degerleri ve birbirlerine gére oranlari sistemin evrimini kontrol eden
malzeme 6zelliklerine ek olarak dissal olarak kolaylikla degistirilebilen ana faktorler
olarak ortaya ¢ikmaktadir.

Adacik ile altlik araylizeyindeki uyumsuzluk gerinimi Dirichlet sinir kosulu olarak
sisteme dahil edilmistir. Bunun i¢in yerdegisim vektorii 0 — fgox tanimlanmis ve

kordinat sisteminin merkezi adacik merkezi olarak alinmistir. Bu sayede dengesiz

gerinim sonucu olusabilecek damlacik kaymalar1 engellenmistir. Burada, iki eksenli
gerinim o, =Eqé&,/(1-v4) gerinim ile ilgili normalizasyonlarda normalizasyon

parametresi olarak kullanilmistir. Bu se¢imler sonucunda diizlemsel esyonlii elastik
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gerinimin sayisal ¢oziimii i¢in dolaylt sinir elemani yonteminin kullanimi uygun hale

gelmektedir. Bu durumda baslangi¢ boyutlama parametresi olarak Eqy —1, ¢, —>1
degerleri alinabilmektedir. Sonu¢ olarak, sadece Poisson oraninin ger¢ek degeri
verilerek normalize olmus sistemde gerinim dagilimi hesaplanabilmektedir.

Ana formulasyonumuzda 7, 2-boyutlu yiizey boyunca alinan egrisel koordinati
belirtir ve bu deger keyfi olarak secilebilecek bir ¢, degeri ile normalize
edilebilmektedir. 7, degeri ister adacigin tepe yiiksekligi olarak secilebilir istenirse

de filmin yiizey Helmholtz serbest enerjisinin elastik gerinim enerjisi yogunluguna
orani olarak da se¢ilebilir = fg /Wy. Burada w, :(1—vd2)a§ / 2E4 elastik gerinim
enerjisi yogunlugunu belirtir. Burada E4 ve vy degerleri sirast ile damlacik
seklindeki filmin Young modiilii ile Poisson oranim verirken ¢, da film ile altlik
arasindaki uyumsuzluk gerinimini belirtmektedir. Bu caligmada film kalinlig1 h
dogal normalizasyon uzunlugu olarak belirlenecektir: £, =hy . AdeV(T)z(fvo— fdo)
degeri ise izokorik sistemlerde meydana gelen izotermal streclerde Helmholtz

serbest doniislim enerjisinin termal boliimiinii tarif etmektedir. Bu degerin pozitif

olmas1 durumu gaz fazinin yogunlagmasi yani baska bir deyisle damlacigin biiyiimesi

anlamina gelmektedir. Bu sistemde 1?\,0 and fdo siras1 ile gaz ve kati fazlarin
hacimsel Helmholtz serbest enerji yogunluklarina karsilik gelmektedir.
Burada sunulan problemin formiilasyonunda degiskenlerin tizerlerindeki ¢izgiler o

degiskenin normalize oldugu anlamina gelmektedir. Buna gore sistemde kullanilan

normalizasyon islemleri su sekilde 6zetlenebilir:

_ _ _ _ £0 O]
t=tlz ,G—vso K=Kl ,C=L/tg, Afd‘Jvafdvfo, Gy =—1 (3.3)
0 ) 0 fg %o
2
1-v4? (l—vd )eo ¢
Woz( )0'5, 0o = B &gy L=r———"—(0 2:_8
2E4 (1-vq) 2Eq f4 ‘ (3.4)
elZ|Eorf
= (1+v) 0% TmJ,V‘, lz—‘ [Eor
305 Q;9,
_ 1 (fs-fq) &  _ fy+ f fy—f
a(y)= 2( S : )_2 5 fd/S(y)z( d " S)+[( d S)Jlarctan(ylé) (3.5)
1+y; 7ld 674y 2fq fq m
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Yukaridaki denklem takimlarinda, fS ve fd degerleri sirasi ile althgin ve filmin

Helmholtz yilizey serbest enerjilerini tanimlarken fqq 1se damlacik ile altlik
arayilizeyindeki serbest enerjiyi tanilamaktadir. Bu calismada genellestirilmis
hareketlilik degerinin M,q kristal katinin yoneliminden bagimsiz oldugu kabul

edilmektedir. Bu deger yiizey siiriklenme diflizyonunun hareketliliginin en kiigiik

degeri My ile normalize edilmistir. Bu degerler sirasi ile Md z(f)d hy /QkT) ve

Myqg =(Mvd€§)/l\7ld formalleri ile gosterilir. Burada, & yiizey tabakasinda bulunan

kimyasal tdrlerin ortalama hacimlerini belirtir. By ise yiizey difiizyon katsayisinin

esyonlii isotropic partint verir (esyonsiizlik durumunda ise ayni deger en kiigiik

degeri belirtir).

Kristal yapilar goz oniine alindiginda karsilasti§imiz anizotropik etkiler iki noktada
karsimiza ¢ikmaktadir: Difiizyon katsayisinin yon bagimliligir ve yiizey katiliginin

(surface stiffness) yon bagimlilig.

Yiizey atomlariin anizotropik diflizivitesi asagidaki bagmti kullanilarak sayisal

hesaplamalara dahil edilmistir.

D(6,4,m)= D |1+ Acos? (m(6-9)) | (3.6)

Bu bagintida ¢, yiizeydeki difiizyon dogrultusunun tanjant vektorii ile x-ekseni
arasindaki agtyl, A anizotropik etkinin siddetini belirleyen sabiti, m ise simetri

derecesini belirtirken, ¢ egim agisini yani difiizyonun maksimum oldugu eksen ile x-

ekseni arasindaki aciy1 verir.

Yo6n bagimli yiizey katilig1 formiilii asagidaki gibi elde edilebilir:
B(1-4m?)
A A A B A A
F(odm)=(1+3 | 1-—g oo am(-3] @)

Bu bagintida #=7/2-6 olarak verilebilir ve iki boyutta genellestirilmis silindirik
yuzey diflizyon duzleminin normal vektori ile genel kartezyen referans sisteminde x-

ekseninin yaptigr agidir. Denklem 3.7°ye gore yiizey katiligi, yiizey Helmholtz
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serbest enerji anizotropi sabitinin B< 2/(‘1—4m2‘ —1) esitsizligini  sagladig
durumlarda pozitif alinabilmektedir. Bu sartlarda B sabiti i¢in {ist limitler iki katli,

dort katli ve alt1 kath simetriler i¢in: B < {1;1/ 7,1/ 17} olarak ortaya ¢ikmaktadir.

3.1Elektrik Alan Denkleminin Sinir Elemanlar1 Yontemi Kullanilarak Sayisal

C6zUmU ve Programlanmasi

Elektrik alanin etkilerinin incelenebilmesi i¢in oncelikle geometrisi belirlenen (sekli
bilinen) bir KN icin Laplace denklemi dolayli sinir elemanlar1 yontemi kullanilarak
¢ozlilmils ve simiilasyon programina entegre edilmistir. Dolayli sinir elemanlar
yontemi (BEM) bir ¢ok miihendislik probleminin ¢éziimiine basari ile uygulanan bir
sayisal hesaplama yontemidir. Bu yontemin en 6nemli avantaji ¢6ziimiin sadece sinir
degerleri kullanilarak elde edilebilmesi (Brebbia ve Dominguez, 1992), dezavantaji
ise ¢oziilecek olan diferansiyel denklemin eslenigi sinir integral denkleminin elde
edilebilmesi igin temel analitik ¢dzimunun bilinmesi gerekliligidir (Partridge ve dig.,
1992). Sinir elemanlar1 yonteminin onciisii Trefftz yontemi (Brebbia ve Dominguez,
1992) olup, bu yontemde yaklasik ¢oziim, temel analitik ¢oziimiin etki alam
(domain) disinda konumlanan kaynak noktalar1 ile ¢akistirilmasi ile elde edilir. Siir
elemanlar1 yonteminde de ¢6ziim benzer bir sekilde temel analitik ¢oziim ile elde
edilir, ancak bu yontemde kaynak noktalar1 belirli noktalara yerlestirilmek yerine
sinir boyunca siirekli bir sekilde yerlestirilir. Kaynak siddetinin dagilimi yogunluk
fonksiyonu ile ifade edilir. Dogru bir yogunluk fonksiyonunun bulunmasi ile pargali
diferansiyel denkleminin ¢6ziimii tiim etki alani i¢in saglanir. Yogunluk fonksiyonu
bulunduktan sonra etki alan1 ve sinirlarda fiziksel olarak anlamli sonuglar elde etmek

icin tek yapilmasi gereken sinir lizerinde integralin alinmasidir.

Kuantum nokta probleminde ihtiyacimiz olan elektrostatik potansiyelin hesabi i¢in
asagida verilen Laplace denkleminin iki boyutlu uzayda Neuman sinir kosullari

altinda ¢6zumu gerekmektedir:

v29(r)=0 (3.8)

A-VI(r)=n- o3(r) f=0 (Neuman smir kosulu) (3.9
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Burada, 4(r)smirlardaki elektrostatik potansiyeldir. Problemin iki boyutlu
¢ozimiinde kaynak z=-o dan z=+o0’a kadar uzanan sonsuz uzunlukta bir ¢izgi
Uzerinde varsayilir. p (kaynak noktasi) noktasindaki birim yiik sahibi kaynagin Q
noktasinda (gozlem noktasi) yarattigi kuvvet alani temel analitik ¢ozim U (P,Q) ile

ifade edilir. Laplace denklemini saglayan temel analitik ¢oziim asagidaki gibidir

(Paris and Canas, 1997):

Sekil 3.1: Laplace denkleminin iki boyutlu problem icin temel analitik ¢6zimunin
(Denklem 3.8) grafigi.

U(P,Q) :%m(%} (3.10)

Bu denklemde r, p ile Q arasindaki mesafedir (Sekil 3.1).
Temel analitik ¢oziimiin yonelimsel tiirevi Laplace denklemini saglar ve asagidaki

sekilde hesaplanir:

T(P,Q)=1n-VU(P,Q)

LA UPQ) . UPQ T

or or |F|
1 . F 1 |d]|F|cos(6) (3.11)
27[|F| |f| 2 |r|2
_ 1 cos(9)
2z |F|
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Sekil 3.2: Temel analitik fonksiyonun notasyonu.

Burada ¢ agis1i QP dogrusu ile sinirin dis normalinin A yaptigi agidir (Sekil 3.2).

Dolayli sinir elemanlari yontemi ile ¢6ziim asagidaki integral formu ile bulunur:

Sekil 3.3: Q’ Qya yaklasirken AB boyunca alinan integralin limiti.

u(Q) = [U(P,Q)u(P)ds, (3.12)
S

Kaynaklarin, yani elektrik yiiklerin siddetini veren u(P) yogunluk fonksiyonu etki

alam sinir1 boyunca siirekli dagitilmistir. 1ki boyutlu problemde dSp integralin

ylizeydeki yay uzunlugunca alinacagim ifade eder. Alt indis P, Q noktasi sabit
kalirken integrasyon noktasinin sinir boyunca ilerledigini gdstermektedir. U(P,Q), p
noktas1 disinda her yerde parcali diferansiyel denklemi sagladigi i¢in U(Q) etki alani
icindeki her yerde pargal1 diferansiyel denklemi saglarken, sinirda saglamamaktadir.

Bu noktada ise sadece simir kosullar1 saglanmalidir. Integral gdsterimi etki alani
icinde gegerli olsa da sinirlarda gecerli degildir, fakat ¢6ziim hem etki alaninin iginde

hem de sinirlarda gecerli olmalidir. Neuman sinir kosulunu saglamak icin s sinir1

uUzerindeki Q noktasina u(Q) etki alani igerisinden yaklagirken limit degerlerin sinir

kosullarina esitlenmesi gerekir.
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Neuman sinir kosullarinin saglanmasi igin Q' noktas1 Q noktasina yaklasirken n(Q)
yoniindeki tirev t(Q) ile verilen limit degere esitlenmelidir. Fonksiyon U (P,Q’)

sinirlandirilmis oldugundan integral altinda tiirevi alinabilir:

A-Vu(Q) = [A-U(P.Q)u(P)dS,
S

(3.13)
= [T(P.Q)u(P)ds,
S
ve bu durumda sinir kosulu asagidaki sekilde ifade edilmistir.
.ou, . —
lim Q) =T(Q) (3.14)
Q'-»Qon

2—U(Q " ifadesinin Q' noktasi s’e yaklasip gectigi andaki davranmigini géstermek
n

icin Q ’nun iki boyutlu alanin siirinin diiz bir pargasi oldugu ve bu diiz sinir gizgisin
uzerinde u(P) yogunluk foknsiyonun degismedigini kabul edilebilir. Dolayisiyla,
1(P)=u(Q) esitligi gecerli olacaktir. S(Q,n) sekil 3.3’deki diiz AB sinirimi ifade

ederken & QQ' ¢izgisini gosterir.

—2“ Q)= 1(Q)+ 1,@Q) (3.15)
n
Burada,

1Q)= [ T(P.Q)u(P)ds,
S(Q.n)

LQ)= [ T(P.Q)u(P)ds,
S-S(Q,n)

(3.16)

Q' s’e yaklasip gegerken 1,(Q") fonksiyonunu devamli bir sekilde degisir. Q" etki

alani igerisinde iken 11(Q") asagidaki gibi olur:

1(@)= [ =D upydsy - (@ | a0 (3.17)

&

Burada ¢ =tan! (ﬂj oldugu i¢in,
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|1(Q')=/J(Q)% (3.18)

Q' Q’ya yaklastikca o degeri %’ye yaklagsmaktadir. Dolayisiyla, 11(Q) icin
asagidaki ifade elde edilir.

11(Q) =%u(Q) (3.19)

Q' Q’ya yaklastikca tim p noktalar1 i¢in T(P,Q")=0 degerini alir dolayisiyla
11(Q)=0 olur.

.o, , l
Jim Q)= £ T(P.Q)u(P)dSp +-(Q) (3.20)

Denklem (3.19)’daki sonu¢ Denklem (3.13)’de yerine kondugunda Neuman sinir

kosulunun integral ifadesi agagidaki sekilde elde edilir:

TQ) = [T(P.QUu(P)IS, +4(Q) (3.21)
S

Laplace denkleminin dolayli simir elemanlar1 yontemi ile ¢6zimdinin en basit
uygulamasinda s smiri iki boyutlu diiz ¢izgi ile tanimlanir ve bu eleman tizerindeki
heryerde x(Q) degeri sabittir. £(Q) degerini hesaplamak icin gerekli es zamanl
denklemleri kurmak icin Denklem (3.11)’deki Q noktasi her elemanin ortasinda
konumlandirilir. ~ elemani olan S;, S,, S3, ..., Sy bir sistem i¢in, es zamanl

denklemler asagidaki sekilde ifade edilir:

N
F(Q) =5 #(Q) + Y ATy ju(Q)) (3.22)
j=1
Burada,
AT, j = j T(P},Q)dsp, (3.23)
S

i
Denklem (3.21)’de Q; noktasi eleman ortalarinda bulundugu igin, denklemin

gecerliligi icin gerekli olan diizgiin ylizey kosulu saglanir. Siirli etki alaninda,
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eleman sayisi sonsuza yaklastikca denklem katsayilarindan olusan matris tekildir ve

elemanlardan bir tanesinde u(Q) sifir alinmasi gerekir. Sonsuzdaki integral ifade

1
u(Q) = |nr—J. u(P)dS seklinde yazilabilir. Bu denklemde 1, rasgele segilmis sifirdan
0g

farkli bir referans noktasidir. Dolayisiyla Neuman simir kosulunun ¢oziimii ve
denklem katsayilarinin matrisi eleman sayis1 sonsuza gittiginde tekil olmazlar.

AT; ; integralini analitik olarak almak mumkindir: elemanlar diiz oldugundan §;

i ]
elemant tzerindeki heryerde T(P;,Q;)=0 olacaktir ve dolayisiyla AT, j=0"dir ve
denklem katsayilar1 matrisindeki tiim kosegen elemanlar 0.5 olacaktir. Denklem
katsayilarinin matrisi boyutsuzdur ve dolayisiyla secilecek birimlerden bagimsiz
olarak ayni degeri alirlar.

Pozitif x yoninde elektrik alan uygulanan Kuantum Nokta problemine
yogunlasilarak ve ¢oziimii iki parcali olarak hesaplanmaya calisilmustir. ilk parca
hesabin yapilacagl yiizey oldugu yerde bulunmasa idi uygulanan elektrik alan
nedeniyle burada olusacak olan elektrostatik potansiyeldir. Ikinci parga ise ilk parga

¢ozlimiine sinir kosullarini saglamak icin eklenecek olan perturbasyonun hesabidir.

(r)=8"(r)+9"(r) (3.24)

Denklem (3.8)’de ifade edilen Neuman sinir kosulu bize sinir boyunca elektrik alanin

yiizey normali dogrultusundaki bileseninin sifir oldugunu ifade eder.
E(Q) =—grad (9(r)) =—grad (3' (r))— grad (9“ (r)) =E'@+E"@Q)=0 (3.25)

Eger yiizey bulunmasaydi aym yerdeki elektrik alan nedeniyle olusan elektrostatik
potansiyel, yizeyin normalinin uygulanan elektrik alan yonu olan x ekseni ile

yaptigi act ¢ ile orantili olarak agagidaki sekilde hesaplanir:
1

3! (Q) = —Egx = —EoF |0 = —Er cos(¢) (3.26)
0

Elektrik alanin yiizey normali yoniindeki bileseni asagidaki sekilde hesaplanir:

E'(Q)=—grad (' (Q))=-n-V &' (Q) =—Eo cos(¢) (27)
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Bu sonucu Denklem (3.24) ile karsilastirarak Neuman sinir kosulunu saglamak igin

yuzeye yerlestirilmesi gereken hayali ylikler hesaplanir:

E"(Q)=-E'(Q)=Eqcos(¢) (3.28)

Dolayisiyla Q; noktasinda sinir kosulunu saglamak icin Denklem (3.21)’den

yararlanilarak asagidaki esitlik yazilabilir:

N
E! (Qi)=%u(Qi)+zATi, Q) (3.29)

j=1

Burada n yiikk sayisimi belirtirken, ATi,j :AT(Pj,Qi)’dlr ve Denklem (3.22)’de

verilen integral ile hesaplanir. Buradan sinir kosullarmi saglayan yiik dagilimi

hesaplandiktan sonra 9" (Q) hesaplanr.

N
9"(Q) =Y AU; ju(@Q)) (3.30)
j=1

Burada AU ij= AU (Pj , Q|) “dir ve agagidaki integral yardimiyla hesaplanir:

AU; j = [AU(P;,Q)ds (3.31)
S

Denklem (3.22) ve Denklem (3.30)’da tanimlanan integralleri yamuk elamanlar

(trepozoidal) kurali ile sayisal olarak hesaplanmustir.

ATj j matrisi ve Eil = Eil (Q) vektorii yukarida anlatildign iizere olusturulduktan

sonra, bilinmeyen hayali yukleri g bulmak igin asagidaki es zamanli denklemler

sistemi ¢ozulur.
AT, j -1 = Ef (3.32)

yukaridaki sistemin ¢oziimii i¢in Gauss-Jordan eleminasyon yontemi kullanilmigtir

ve bu sekilde sistemdeki yiik dagilimi ve elektrik potansiyeller hesaplanmaistir.
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Yazilan programin dogru ¢alisip ¢alismadigini kontrol etmek igin dncelikle analitik
¢Oziimiinli bildigimiz dairesel bir sistem kullanarak test edilmistir. Dairesel bir

kuntum nokta ¢evresinde yiik dagiliminin analitik ¢oziimii u(¢) =-2cos(p) ifadesi ile

verilir. Bu durumda, Sinir Elemanlar1 Yontemi ile yapmis oldugumuz yiik hesabi
analitik ¢6zlim ile karsilastirilmis ve dairesel sistem sinirlarindaki yiikler Sekil 3.4’de
verilmistir. Her iki sonucun da iist iiste ¢akistig1 ve hata farkinin 60 diigiim noktas1

kullanilmast durumunda % 0.1 ‘in altina indigi belirlenmistir.

Sekil 3.4: Dairesel sistem icin analitik (noktalar) ve sayisal ¢Oziimiin (renkli
cubuklar) karsilagtirilmasi.

Daha sonra elektrik alan hesaplari, Sekil 3.5’de ana hatlar1 verilen program akis

semasinda belirtildigi sekilde egrilik ve gerinim hesaplarina eklenmistir.

-

Baslangic
sisteminin
olusturulmasi

Dagiam hizlari

Sistemin zamanda
ilerlemesi

Kontrol

Sekil 3.5: Program akis semasi.
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4. SIMULASYON SONUCLARI VE YORUMLAR

Elektrik alani da iceren yonetici diferansiyel denklemler sayisal olarak ¢oziillmis ve
tim sistemin farkli kuvvet alanlar1 altinda simiilasyonunu yapmamizi saglayacak
program gelistirilmistir. Bu boliimde bu program ile yapilan simiilasyonlar ve
sonuglar1 incelenecektir. Oncelikle yon-bagimsiz (izotropik) sistemlerin daha sonra
da kristal etkilerini gozlemleyebilecegimiz yon-bagimli (anizotropik) sistemlerin

elektrik ve gerinim alanlar1 altindaki davranislar1 ve denge sekilleri irdelenecektir.

4.1 Yén-Bagimsiz (Izotropik) Sistemler

Izotropik sistemde yiizey siriiklenme difiizyonunun yén bagimsiz oldugu kabul
edilmistir. Simiilasyon sonuglarinin daha kolay analiz edilebilmesi i¢in Sekil 4.1.’de

ornek bir simiilasyon ¢iktis1 verilmistir.

—
Yukseklik

Taban uzunlugu Norm

Sekil 4.1: Baslangigta yiizeyde olusturulmus bir damlacigin zamanla degiserek
dengeye ulagmasi.

Sekil 4.1, baslangicta ylizeyde olusturulmus bir damlacigin zamanla evrimini
gostermektedir. Grafikte, eksenler sirasi ile KN’nin taban uzunlugu ve ylksekligini
gosterirsek, Normalize zaman ise zamandaki ilerlemeyi. Damlacik zamanda
ilerledikce (A zaman araligi) sekil degisimi sonucunda tek bir adaciga doniiserek
dengeye gelmistir. Sistemin dengeye geldigi adacik morfolojisinin belirli bir siire

sonra sabitlenerek zamanla degismemesinden (B zaman aralig1) anlagilmaktadir.

Tasarim agisindan elde edilen kuantum noktalarin sekilleri, en boy oranlar (aspect
ratio) ve tepe egrilikleri biiyiik onem tagimaktadir. Bu 6zelliklerin kontrolt kuantum

noktalarin enerji bant yapilarinin kontroliinii saglar. Bu ¢alismada anlatilan tim farkli
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KN morfolojileri, zaman iginde degisim gegirerek dengeye gelmis KN’lerdir, tim
grafikler ve diyagramlar, denge morfolojilerine ulagsmig KN’lerin 6zelliklerini

incelemektedir.

4.1.1 Yon-bagimsiz sistemlerde denge i1slatma ac¢ilarinin etkileri

Denge 1slatma agis1 (6kq), Ylzeydeki diflizyon dogrultusunun tanjant vektorii ile x-
ekseni arasindaki acidir ve 1slatma parametresi (4q) ile arasinda 6q= acos(4q) iliskisi
bulunur. Islatma denge 1slatma agisinin, KN morfolojilerini nasil etkilediginin
anlasilmasi icin farkli 1slatma denge agilart ile ¢alisilmis ve elde edilen sonuglardan
denge agilarinin zamanla nasil degistigini gosteren grafik, Sekil 4.2 (a) ’daki gibi
elde edilmistir. Sekil 4.2 (b)’de ise 6,=15°, 45°, 75° icgin elde edilen denge

morfolojileri 6rnek olarak verilmistir (Sengl, 2014).

(@) (b)
LR ALLL BELEALLL BELELALLL. BELELLLLL BELEALLL BELEELL. BELELLLL, BELELLL L. BELELL) F
80 .
60
E« -
T 40
£
= L
20+
0 al al "l " A 1 A -
1E-6  1E-4 0.01 1 100

Normalize zaman

Sekil 4.2: (a) Islatma agilarinin zaman ile degisim grafigi ve (b) simiilasyonlarin
ornek ¢iktilari (Sengiil, 2014).

Sekil 4.2 (a) baslangigta, yaklasik 7° olan 1slatma acismin, Sistem zamanda
ilerledikce sisteme verilen denge 1slatma agisina gére zamanla dengeye gelisini, (b)
ise secilen ti¢ farkli 1slatma denge 1slatma agisina sahip sistem icin denge
morfolojileri gostermektedir. Sekil 4.2 (b)’de verilen morfolojilere zamanla nasil

ulasildigr ise Sekil 4.3°de verilmistir.

Baslangigta yaklasik 7%lik 1slatma acisina sahip olan damlacik, ii¢ durumda da

belirtilen denge agilarmma ulagmak i¢in zamanda ilerlemekte ve sonucta, dengeye
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ulasan KN’lerin belirtilen denge agilarina ulagtigir goriilmektedir. Bu da gelistirilen

programin dogru bir sekilde ¢alistig1 bize gostermektedir.

0,=75°

Sekil 4.3: Farkl1 denge 1slatma acilari, (a) 15°, (b) 45°, (c) 75° icin KN denge 1slatma
acilari, = =0.

Bir altlik ve iizerine depozit edilen malzeme arasindaki denge 1slatma agisi, Sistem
denge kosullarindayken malzemeler icin Kkarakteristiktir. Sistemde bu aginin
degismesi, altlik veya depozit edilen malzemelerden birinin veya her ikisinin
degismesini ifade eder. GaAs, GaSh, InAs ve InSb gibi farkli malzeme sistemleri igin
enerji bant araliklarinin KN ¢aplariyla degisimi Suman ve digerleri tarafindan (2014)
calisgtlmigtir (Sekil 4.4).
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Eneriji (eV)

Eneriji (eV)

Sekil 4.4: Farkli KN sistemlerinde (a) GaAs, (b) GaSb, (c) InAs, (d) InSb boyut ile
enerji seviyelerinin degisimi (Suman ve dig., 2014).

Sekil 4.4’de KN’lerin enerji araliklarinin hem farkli 1slatma agilarini saglayacak
farkli malzemeler kullanilarak, hem de KN c¢aplarinin ayarlanarak kontrol
edilebilecegini gostermektedir. Enerji araliklarinin kontrolii, cihaz tasarimi i¢in 6nem
arz etmektedir. Bu tez kapsaminda denge 1slatma acilar1 ve KN boyut kontrolii,

cihazlarda enerji araliklar1 kontrol edilebilen KN’lerin elde edilebilmesi amaciyla

-1.3

1 Pl 1 1 1

0

10 20 30 40 50 60
Yaricap (A°)

ayrintili bir sekilde ¢aligilmistir.
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4.1.2 YOn-bagimsiz sistemlerde gerinim etkileri

Gerinim, sistemde i¢sel ve digsal gerinimlerin toplamini ifade eden ) parametresidir.
Sistemde igsel gerinimler altllk ve depozit edilen malzeme arasindaki kafes
parametrelerinin uyumsuzlugundan ve/veya 1sil genlesme katsayilarinin (thermal
expansion coefficient) farkli olmasindan kaynaklanan gerinim gevsemesinin
olusturdugu kuvvetlerdir. Dis kaynakli gerinimler ise altlik malzemeye basma
(compression) ve ¢ekme (tension) kuvvetlerinin uygulanmasiyla olusur (Sekil 4.5).
Icsel ve dissal gerinimlerin KN sistemi Uizerindeki etkileri bu tez kapsaminda birgok
farkli durum i¢in incelenmistir. Bu kisimda, izotropik bir KN sisteminde gerinim

etkisi incelenecektir.

000000
000000
000000

04090944

Cekme (Tension) € =9-94-9-9-9-9-0
ve000000

Basma (Compression)+ o-o-0-0-0-0¢

Sekil 4.5: Bir altlik ve tizerine depozit edilen malzemenin farkli kafes parametreleri
ve altliga uygulanan basma ve ¢ekme kuvvetleri.

Tasarim acisindan elde edilen kuantum noktalarin en boy oranlari (aspect ratio)
biiyiik 6nem tagimaktadir. Bu parametrenin kontroll kuantum noktalarin enerji bant
yapilarinin kontroliinii saglar. Tek bir KN’nin incelendigi izotropik sistemlerde
gerinim siddeti, KN’nin en boy oranlarina etki etmektedir. Farkli gerinim (stress)

alanlar1 altinda en boy oranlarinin degisimi Sekil 4.6’da verilmistir.

Sekil 4.6’da denge 1slatma agis1-gerinim diyagramindan da goriildiigii gibi, KN’lerin
en boy oranlari artan denge 1slatma agisi ve gerinim ile artmaktadir. En-boy
oranlarina ek olarak KN’lerin morfolojilerindeki degisim de goriilmektedir. Denge
acilarin ve gerinimin ¢ok kii¢iik oldugu durumlarda elde edilen KN’lerde 1slatma
tabakas1 varken (KN etrafindaki ince film tabaka), denge 1slatma agis1 ve gerinim
artmaya basladiginda bu katman KN iizerine toplanarak KN’leri en-boy oranini

arttirmaktadir. Bu parametrelerin degisimiyle grafikte kubbe ve can gibi farkh
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sekillerde KN’ler goriilmektedir. Bu sekil farkliliklari, KN’lerin enerji diizeylerini

kontol etmektedir.

0dlee @ © o0 o o ®* o o

=
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e
¥

. ) m 0.53

Gerinim (2)

b

0.l1|]e®e e o

P

Ojle® e ¢ e & o o o e o 0.05
20 40 60 80

th

Denge 1slatma acis1 (0,)

Sekil 4.6: Gerinim ve denge 1slatma agis1 ile KN’lerin en boy oranlarinin degisimi
(noktalarin renkleri en-boy oranlarini1 vermektedir).

Floro ve Chason (1999), Si1.xGex/Si (001) KN’lerde gerinim kuvvetinin bosalmasiyla
(release of stress), daha yiiksek en boy oranlarina sahip KN dizilerini deneysel olarak

gostermislerdir. Bu calisma bizim modelledigimiz gerinim kuvvetleri altindaki, en

boy oranlar1 degisimiyle uyumludur.

KN’lerin en boy oranlarindaki artis belirli bir gerinim kuvveti degerine kadar devam
etmektedir. Bu degerden sonra KN iki veya daha fazla KN’ye fragmente olarak en
boy oranlar1 azalmaktadir. KN’lern fragmente olduklar1 bu gerinim kuvvet degerleri
kritik gerinim kuvveti olarak adlandirilmaktadir. Sekil 4.7°de gerinim ile KN en-boy
oranlar1 arasindaki iliski gosterilmistir. Normalize edilmis gerinim degeri bu sistem
icin 1-1.25 degerleri arasinda kritik degere ulagsmaktadir. Bu kritik degerin tistiindeki
gerinim altinda KN sisteminin fragmentasyonu ayrica verilmistir ve goriilebilecegi
tizere sistem ikiye boliinerek daha diisik en/boy oranma sahip ikili KN’ye

doniigsmiistiir.
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KN en boy orani
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Gerinim (X)

Sekil 4.7: Farkli gerinim kuvvetleri altinda elde edilen kuantum noktalarin en-boy
oranlari.

KN’lerin denge halinde en-boy oranlar1 Sekil 4.7°de da goruldigii gibi, arttirilan
gerinim kuvvetleri ile yiikseltilebilmektedir. Ancak bu arttirim belirli bir esik
degerinden sonra en-boy oranlarin1 daha fazla arttiramamakta ve kuantum nokta
toplam enerjisini kiiciiltebilmek i¢in ikiye ayrilarak (fragmentation) daha kiiciik
boyutlu ve daha diisiik en-boy oranlarina sahip ikili bir sisteme doniismektedir. Ikili
sisteme doniisiimden sonra bu davranis ayni sekilde devam etmekte ve belirli bir esik

degerinden sonra fragmentasyon devam etmektedir.

0.1
& =05

0.08 2=0.6

0.06

0.04

Yiikseklik

0.02

Taban uzunlugu

Sekil 4.8: Bir KN sisteminin farkli gerinim degerlerindeki morfolojisi (6q=45°).

Sekil 4.8’de KN sisteminde gerinim degerinin 0.5 oldugu durum (mavi), tek bir
KN’dir ve sisteme uygulanan gerinim degerinin artisiyla sistemin fragmente olarak

daha kii¢iik en boy oranina sahip iki KN’nin (yesil) olustugu goriilmektedir. Burada
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iki KN olusumu igin kritik gerinim degeri 0.5-0.6 arasindadir, iki KN’nin tekrar

fragmente olarak ti¢ KN (kirmizi) olusturmasi igin ise 1.5 oldugu gortilmektedir.

Bolinme igin gereken kritik gerinim degerlerinin bilinmesi, birim alandaki KN
sayisinin kontrol edilmesi, yeni cihaz tasarimlar1 ve varolan KN cihazlarinin daha
kontrollii bir sekilde Uretilebilmesi ile KN 0retimi sirasinda film kirilmalariin
Onlenmesi i¢in biiyiikk Oonem tasimaktadir. Literatirde bununla ilgili calismalar
bulunmasina ragmen (Du ve Maroudas, 2016) dencysel veya gercekei sinir
kosullariyla modellenen ve birim alandaki KN sayisinin kontrol edilebilirligini net
bir sekilde ortaya koyan bir ¢calisma bulunmamaktadir. Bu ¢alismada, simiilasyonlar
sonucu, birim alandaki KN sayilarinin, denge 1slatma agis1 ve gerinim ile nasil
degistigini arastirdik ve yapmis oldugumuz simiilasyonlar sonucunda sistemin nasil

kontrol edilebilecegini gosteren genel bir diyagram elde ettik (Sekil 4.9).

\
\

= ® 0 0 :/o e o
"; e o o o 0 e o o o @
 80le o o o e ¢ o o o o @
el e & ¢ o & @& o o
7 ® 0 & o & o o o o @
% o 0 o ¢ o 0 o o
3 60|e o o o o o o o o o @
g ® o o o o o 0o 0 0 0 @
Z @ & ¢ & o o @ @
40 ‘ |
Eﬁ ® ¢ o 0 0 0 0 o ® 0 0o 0@ ©
- ® 0 ¢ © 0 0o o 0 o o o @ ° I
n '. @ & & & & ¢ % ¢ 0 @ ¢ =@ (]
20| © ¢ o ¢ o o o 0 0 o @ \ o Failure
L/ e 0 0 0 0 0 o 0 0 8 8 0 8 o oA
‘ e o o o 0 0 0 0 @ 1 |
(] ° 0 -\o ] °

- @/

Sekil 4.9: Izotropik bir sistemde gerinim ve denge acilarma bagli KN
fragmentasyonu.

Sekil 4.9’da izotropik sistemde degisen denge acilar1 ve uygulanan gerinim
kuvvetleri sonucu birim alandaki KN sayilariin degisimi verilmistir. Mor ve mavi

bolge tek adacik bolgesidir. Renk gecisleri KN sayilarinin arttigini gosterir. Kirmizi
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bolge ise filmin kirilmasia yol agacak yiiksek kuvvet degerleridir. Bu diyagram
farkli KN yogunluklarina (birim alandaki KN sayis1) ulasilmast i¢in gereken denge
acilart ve gerinim degerlerini ortaya koymaktadir. KN yogunlugu 6zellikle
fotovoltaik uygulamalar agisindan 6nemlidir ve yogunluk kontrolii, daha verimli

cihazlarin tasarimi i¢in kullanilabilir.

KN’lerin Tepe Egriliklerinin Kontrolii

Nano kiire, nano tiip ve KN gibi farkli nanoyapilar iizerinde yapilan calismalar ylzey
egriliklerinin, enerji seviyelerinde degisikliklere sebep olarak elektronik ve manyetik
ozellikleri etkiledigi belirtilmistir (Entin ve Magarill, 2001, Bulaev ve dig., 2000,
2004, Huang ve dig., 2012). Bu sebeple KN’lerin tepe egriliklerinin ayarlanabilmesi
enerji seviyelerinin kontrolinde 6nemli hale gelmektedir. Bu kisimda, yapilan
deneyler sonucunda, KN tepe egriliklerinin nasil kontrol edilecegi ile ilgili elde dilen
sonuclar  paylasilacaktir. Oncelikle KN’lerin tepe egrilikleri su sekilde

hesaplanmistir;

KN’nin tepe noktasinda (KN yiiksekliginin en fazla oldugu diigiim noktasi) belirlenir
(n;). Bu diigiim noktas1 ortada kalacak sekilde, bir 6nceki (nj.1) ve bir sonraki diigiim
noktalar1 (nj+1) belirlenir ve bu ii¢ noktadan bir ¢gember geg¢irilir. Cemberin yarigapi r

olmak iizere egrilik yarigapi, 1/r “dir (Sekil 4.10).

Sekil 4.10: KN sistemi ve tepe egriliklerinin hesaplandigi diigiim noktalari.

Denge 1slatma agisinin ve gerinim kuvvetlerinin KN’lerin en boy oranlarii (sekil
4.6) ve birim alandaki KN sayisini (sekil 4.9) kontrol ettigi, daha 6nce elde edilen
sonuglardan bilindigi igin, bu parametrelerin KN’lerin tepe egriliklerini de
etkileyecekleri diislinlilerek bu etkiler arastirilmistir. Bunun i¢in Oncelikle farkli
denge 1slatma agilarina sahip sistemlerde tepe egrilikleri hesaplanmistir (Sekil 4.11
(). Daha sonra incelenen bu sistemde KN 1slatma agilarindan bir tanesi 0eq=45°

secilerek farkli gerinim kuvvetleri uygulanarak modellenmistir (Sekil 4.11 (b)).
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Sekil 4.11: Denge islatma agilarmin (a) ve gerinim kuvvetlerinin (b) KN tepe
egriliklerine etkisi.

Sekil 4.11°’de KN tepe egriliklerine denge agilarinin (a) ve gerinim kuvvetlerinin (b)
etkisini gosteren grafikler verilmistir. (a) incelendiginde, en diisiik tepe egriliklerinin
denge 1Slatma agisinin 15° oldugu durumda goriiliirken, denge 1slatma agisinin
artistyla, tepe egrilikleri artmaktadir. (b)’de 0eq=45°"de gerinim kuvvetlerinin
uygulanmasiyla da tepe egriliklerinin arttig1 goriilmektedir. Bu bilgiler ile KN cihaz
uygulamalarinda istenilen KN tepe egriliklerine sahip sistemlerin denge 1slatma
acilarinin ve gerinim kuvvetlerinin kontrol edilmesiyle elde edilebilecegini

gostermistir.

4.1.3 Yon-bagimsiz sistemlerde elektrik alan etkileri

Elektrik alanin etkisini incelemek igin gelistirilen programda, , parametresi
(Denklem 5) elektrik alanin kilcal kuvvetlere gorece siddetini belirlemektedir. Bu
parametre, ,, sisteme uygulanan elektrik alan altinda hareket eden elektronlarin
malzeme icerisindeki atomlara momentum transferinin (elektrogéc, electromigration)
siddetini kontrol eder. Bu sistemde uygulanan elektrik alanin yonii +x yonlnde olup
elektronlar ve dolayisi ile elektronlar tarafindan siiriiklenen yiizey atomlar1 —x

yonunde hareket etmektedir.

Oncelikle, higbir dissal ve igsel gerinim (applied or residual stresses) olmadan
sistemin elektrik alan altinda hareketi incelenmistir. Elektrik alanin etkileri Sekil

4.12 (a) referans alinarak daha iyi anlasilabilir. Sekil 4.12 (a)‘da sistemi kontrol eden
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kuvvetler sadece kilcal kuvvetler, 1slatma potansiyeli ve tglii kavsaklardaki

(uglardaki) 1slatma agilaridir.
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Sekil 4.12: Elektrik alan altinda baslangi¢ damlaciginin zamanla (kirmizidan — mora
dogru) ulastig1 denge sekilleri (= =0).

Sekil 4.12 (b), (c) ve (d)’ de ise sistem giderek daha yuksek elektrik alanlara maruz
birakilmistir. Elektrik alan altinda sistemin hem sekil degistirdigi hem de altlik
iizerinde elektrik alana ters yonde hareket ettigi gézlenmistir. Elektrik alanin denge
sekli tizerindeki etkilerini daha iyi inceleyebilmek igin denge morfolojileri Sekil

4.13’de merkezleri ortalanarak ayn1 grafik {izerinde verilmistir.
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Sekil 4.13: Farkl elektrik alan siddetleri altinda baslangi¢c damlaciginin (gri) zamanla
ulagtigi denge sekilleri (= =0, 0eq=45°).

Sekil 4.13’de, elektrik alan parametreleri 0-100 arasinda alinmis ve asimetrik bir

tarafa yatik veya iki tepeli, biri digerinden daha uzun kuantum nokta sistemleri
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tretilebilecegi  goriilmektedir. Buna ek olarak, yuksek elektrik alanlarinin
baslangigtaki damlacigi kuantum noktalarina doniistiirmek yerine, film seklinde altlik
yizeyine yaydigi da gozlemlenmektedir. Bu sonug, Du ve Maroudas (2017)
tarafindan izotropik sistemlerde g6zlenen disaridan uygulanan elektrik alanin ylizey

piirtizlilligiinii azaltabilecegi olgusu ile uyumludur.

Sekil 4.13’te KN’lerin , =50 degerine kadar KN olarak kaldigini, bu degerden sonra

elektrik alan sgiddetinin daha fazla arttirilmasiyla film seklinde yayildig
gortlmektedir. Bu sistemde kritik deger, KN’lerden film morfolojisine gegis i¢in esik
degerini ifade etmektedir. Kritik degere ulasilana kadar elektrik alanin KN’ler
Uzerindeki etkilerini anlamak icin KN’lerin yiikseklik, genislik, en boy ve tepe
egriligi degerlerinin degisimi arastirilmistir. Bunun sebebi, bu parametrelerin
KN’lerin enerji araliklarinin kontroliinii saglamalaridir. Elde edilen sonuglar Sekil

4.14’te verilmistir.
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Elektrik alan (y) Elektrik alan (y)

Sekil 4.14: (a) KN tepe yiiksekliginin, (b) KN genisliginin, (¢) KN en boy oranlarinin
(d) KN tepe egriliklerinin elektrik alan ile degisimleri (£ =0, 0gq=45°).

Baslangig morfolojisinin KN’ye dontstiigii elektrik alan bolgesinde (y < 50),

elektrik alandaki artisin hem olusan KN’nin en boy oranin1 hem de tepe egriligini
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azalttigr gozlenmistir. Burada sistemin izotropik oldugu unutulmamalidir. Elektrik
alan giddeti arttirlldiginda ise sistemin, film olusturma egiliminde oldugu
gorulmektedir. Olusan filmin uzunlugu ve kalinligi uygulanan elektrik alan siddetine
gore degismektedir. Bunu gosteren grafik asagida verilmistir. Ince filmlerde yiizey
plrtizliligliniin  azaltilmas1 elektronik cihaz performanslarint  6nemli 6lgiide
etkilemektedir. Bu sebeple, filmlerin kalinlik ve uzunluklarinin uygulanan elektrik

alan ile kontrol edilebilirligi arastirilarak gosterilmistir (4.15).
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Elektrik alan (y) Elektrik alan (3)

Sekil 4.15: Filmin uzunlugunun (a) ve kalinliginin (b) elektrik alan ile degisimi.

Sekil 4.15’de uygulanan elektrik alan altinda olusan filmin elektrik alan siddeti
arttirildiginda uzunlugunun arttigi, kalinhginin ise azaldigi goriilmektedir. Bu
sonuglar bize hem kuantum noktalarin sekillerinin elektrik alan uygulayarak kontrol
edilebilecegini hem de elektronik cihaz performanslarinda problemler yaratmakta
olan ylizey piiriizliiliigiiniin filmin kalinlik ve uzunlugu ayarlanarak kontrol altina

alinabilecegini gostermektedir.

4.1.4 YOn-bagimsiz sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve denge

1islatma aqisi ile kontrolu

Denge 1slatma agisi, KN morfolojilerinin  kontrol edilmesinde 6nemli bir
parametredir, ve KN’lerin yiikseklik, genislik, en boy oranlar1 ve tepe egriliklerini
kontrol etmektedir. Denge agilarinin uygulanan elektrik alan altinda KN
morflojilerini nasil etkiledigini anlamak ic¢in farkli denge acgilar1 altinda sisteme

elektrik alan uygulanmis Sekil 4.16’daki sonuglar elde edilmistir.

41



() (b)

4.5 4.5

Baslangic =0 Baglangi¢ =0
S I
-t 3 eq ~ - !A" 3 eq - r.-’,\...
% 3 P
% 15[ g,,=75°
] i 4 111 &
-15 0 15 15
()
43 Baslangi¢ =0 4.3 Baslangi¢ -0
Seq = 15‘::I x =40 eeq = 15‘1 x =60
a2 3 98@ i ™ :ﬁ“. 3 19,(, i "ﬂ’:‘
= % 7%
Z 1.5 8 j o
= 5] g,=75 g E 15| g, =750 \ |
- ol
(| WA i T\ ol —5 i ST\
-15 0 15 -15 0 15
Taban uzunlugu Taban uzunlugu

Sekil 4.16: Farkli denge acilari igin gerinimsiz durumda KN morfolojilerinin elektrik
alan ile degigimi.

Sekil 4.16°da gerinimsiz ortamda, farkli denge 1slatma agilarina sahip sistemlerde,
artan elektrik alan siddeti , =0 (a), , =20 (b), ,=40 (c), ,=60 (d) ile elde edilen
morfoloji degisimleri verilmistir. (a)’da, ,=0 iken, denge agilarinin KN’lerin
sekillerini, en-boy oranlari ile tepe egriliklerini kontrol ettigi daha 6nce de belirtildigi
gibi gorulmektedir. Elektrik alan sisteme uygulanmaya basladiginda ise hem olusan
KN’ler de simetri bozulumu hem de KN-film ge¢isinin degisimi gdzlenmistir. Diistik

elektrik alan siddetinde, , =20, degisen KN morfolojilerinde, sadece diisiik denge

1slatma agisina sihip sistemlerde (6q=15°), KN’den filme gecis olmaktadir. Elektrik
alan siddeti arttirildikca KN’den filme gecis daha yiiksek islatma acilarina sahip
sistemlerde de gozlenmektedir. Ornegin, ,=40’da 6.,=30"de (c) ve ,=60da ise
0eq=45° (d) film olusumu gdzlemlenmistir. Bu ayn1 zamanda belirli bir elektrik alan
altinda, yilizey puriizliliigiinin denge 1slatma acisiyla kontrol edilebilecegini de
ortaya ¢ikmaktadir. 0¢4=15%de olusan film (b), (c), ve (d)’de incelendiginde, filmin
kalinliginin artan elektrik alan ile azaldigini, uzunlugunun da arttig1 gézlemlenmistir.
Bu sonug literatiirde, Du ve Maroudas (2017)’1n disaridan uygulanan elektrik alanin
ylizey piiriizliiliigiinii azaltacagini 6ne siiren ¢alismalarin1 destekler niteliktedir. Buna
gore, eger yiizey piirtizliilligiiniin azaltilmas1 amaclantyorsa, diisiik denge 1slatma

acilarina sahip altlik/adacik malzemeleri segilerek yiizey piiriizliiliigiiniin kotrol
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edilebilecegi gosterilmistir. Burada ayni zamanda olusan filmin 6zelliklerinin kontrol

edilmesi konusunda, denge acilarinin da etkisi oldugu gortilmektedir.

Farkli elektrik alan ve denge 1slatma agisi degerlerinin KN morfolojilerindeki
etkilerinin daha net anlasilabilmesi i¢in, sekil 4.16 genisletilerek, olusan KN, film ve
KN-film arast gegis fazlarini da i¢ine alan morfolojileri gdsteren, bir faz diyagrami
haline getirilmistir. Bu faz diyagramindaki renkler farkli fazlar1 gostermektedir; mor
ile gosterilen KN, mavi ile gosterilen KN-film aras1 gegis, yesil ile gosterilen film ve
son olarak kirmizi ile gosterilen ise filmde gatlaklarin olustugu morfolojileri ifade

etmektedir.

S|le @« @ ©# ©# ©# @ @ © o @

60jl® @ @ ¢ ¢ ¢ & & o 0o o

45| © © @ ¢ ¢ o & o o o

]le @« @ @ @ # ©# o o ® o] O KN
® Gecis Durumu
® Film olusumu

15| @ ®« ® ¢ ¢ ¢ ¢ ¢ & o | ® Kinlma
0 20 40 00 80 100
Elektrik alan siddeti (y)

Denge 1slatma agis1 (6,,)

Sekil 4.17: KN, ara faz gegisi, film, bozulma morfoloji fazlarin1 gdsteren denge
1slatma agisi- elektrik alan faz diyagrami (= =0).

Bu diyagram KN-ince film gegisleri hakkinda bilgi vererek, teknolojik olarak KN
veya film morfolojlerinden hangisi elde edilmek isteniyorsa, denge islatma agis1 ve
uygulanmas1 gereken elektrik alan degerlerini sdylemekte ve malzeme bozunumu
i¢in kritik degerleri s0yleyerek {iretim sirasinda malzeme kayiplarini elimine etmekte

kullanilabilir.

Denge 1slatma agis1, daha 6nce ele alindigi gibi, KN’lerin en boy oranlarini kontrol
etmektedir. Elektrik alan altinda KN-film gegis ve bozunum kritik degerlerinin
yaninda, denge agilarinin elektrik alan altinda KN’lerin en boy oranlarini etkileyip

etkilemedigi arastirilarak sonuglar Sekil 4.18 ve Sekil 4.19°da verilmistir.
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Sekil 4.18: Izotropik sistemde denge 1slatma agisinin 0,q=75° igin elektrik alan
kuvvetlerinin KN morfolojisine etkisi.

Sekil 4.18°de izotropik bir sistemde 0eq=75° denge 1slatma agisina sahip sisteme
elektrik alan uygulanmasiyla KN’lerin morfoloji degisimleri gorilmektedir. Elektrik
alan siddeti arttikca hafif saga dogru egimli, asimetrik KN’ler olugmaktadir. Elektrik
alanin KN morfolojilerinde meydana getirdigi bu farkliliklar1 daha iyi analiz
edebilmek i¢in, KN’lerin yiikseklik, genislik, en boy orani ve tepe egriliklerinin nasil
etkilendigini arastirdik ve simiilasyonlardan elde edilen denge morfolojileri iizerinde

yaptigimiz hesaplamalar sonucu sekil 4.19 elde edilmistir.
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Sekil 4.19: KN’lerin elektrik alan altinda yiikseklik, genislik, en boy orani ve tepe
egriliginin degisimi (£ =0, 0eq=75°).
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Sekil 4.19’da uygulanan elektrik alan siddetinin artisiyla KN yiiksekliginin azalist
(a), genisligin artis1 (b), en boy oraninin azalis1 (¢) ve tepe egriliklerinin azalist
gbzlenmistir ve bu daha once belirttigimiz Sekil 4.14’deki bulgularla uyumludur. Bu
iki farkli deney seti (Sekil 4.14°te 0q=45° Sekil 4.197da 0¢=75° karsilastirildiginda)
bize, farkli 1slatma denge agilarinda elektrik alan etkilerinin benzer oldugunu, Sekil
417 ise bu benzer etkilerin goriilmesi i¢in kritik deger gecisi bilgilerini

saglamaktadir.

4.1.5 Yon-bagmmsiz sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve gerinim
alanlariyla kontroli

Bu kisimda KN morfolojilerinin hem elektrik alan hem de gerinim kuvvetleri
altindaki davramslarini incelenmistir. Oncelikle sisteme orta siddette bir gerinim

kuvveti (= =0.5) uygulanmis ve 4 farkli elektrik alan uygulanarak simulasyonlar
yapilmustir (Sekil 4.20).
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Sekil 4.20: Elektrik ve gerinim kuvvetleri altinda baslangic damlaciginin zamanla
(kirmizidan — mora dogru) ulastig1 denge sekilleri (£=0.5, 0eq=75°).

Sekil 4.20°de elektrik alan siddetinin degerinin , =20 (b), ,=50 (c), ,=75 (d)
durumlari, ,=0 (a), referans alinarak incelenebilir. , =20 (b)’de KN’nin zamanla

sola dogru kaydigi, tek ada olarak dengeye geldigi, daha yiiksek elektrik alan siddeti
degerleri olan , =50 (c), , =75 (d)’de ise gerinim etkisiyle tek KN’nin fragmente

olarak ve sola kayarak ilerledigi goriilmektedir. Bu sonuglar bize, gerinim kuvvetleri
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altinda uygulanan elektrik alan degerlerinin arttirilmasiyla birim alandaki KN
sayisinin kontrol edilebilecegini gdstermistir. Birim alandaki KN sayisi, KN’lerin

dizi halinde kullanildig1 fotovoltaik uygulamalar i¢in ¢ok onemli bir parametredir.

Sisteme uygulanan gerinim kuvvetinin KN’lerin en boy oranlarin1 kontrol ettigini
gOsteren daha onceki deney sonuglarini g6z Onlinde bulundurarak, gerinim
kuvvetlerinin elektrik alan kuvveti altinda KN morfolojilerindeki etkileri iki farkli
denge 1slatma agisina sahip sistem iizerinde aragtirilmistir (Sekil 4.21 (6,=15°) ve

Sekil 4.22 (6,=45°)).
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Sekil 4.21: Farkli gerinim kuvvetlerinde ve elektrik alan etkisi altinda KN
morfolojileri (6.q=15°).

Sekil 4.21 (a)’da daha 6nce gosterdigimiz ve gerinim kuvvetinin artis1 ile KN en boy
orani ve tepe egriliginin belirli bir esik degere kadar arttirilabilecegi ve daha yiiksek
gerinim degerlerinde KN’nin fragmente oldugu durum referans olarak yeniden
veilmistir. Sekil 4.21 (b)’de ayni sisteme diisiik siddette , =10 elektrik alan kuvveti
uygulanmistir. ¥=0 (mavi) da KN’nin hafif saga dogru egimli bir denge morfolojisi
oldugu, X=0.25 (yesil)’de KN’nin saga yasli bir tepecik olusturan ara bir gecis
morfolojisinde oldugu, ¥=0.5 (kirmizi) degerinde saga yasli bir tepecik ve sol

kisminda film olusumu goriilmiistiir. Bu durum bize, sistemde elektrik alan kuvveti
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oldugunda uygulanan stres degerinin, sistemi film olusumuna dogru yonlendirdigini
sOylemektedir. Sekil 4.21 (c)’de ise elektrik alan siddeti ,=30’a cikartilmis ve
sistemde film olusumu goriilmistiir. Buna ek olarak, izotropik sistemlerde gerinim
kuvvetinin artmasiyla olusan filmin uzunlugunun arttigit ve kalinhiginin azaldig

gorilmektedir.

Sekil 4.22de ise Sekil 4.21°deki benzer deneyler daha yuksek bir denge 1slatma agisi
altinda tekrarlanmustir. 4.21°deki sistemde film gegisini gérebilmek i¢in daha yiksek

elektrik alan siddeti degerlerine ¢ikilmistir.
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Sekil 4.22: Farkli gerinim kuvvetlerinde ve elektrik alan etkisi altinda KN
morfolojileri (0e,=45).

Sekil 4.22’de sisteme gerinim kuvvetleri (£=0, £=0.25 ve £=0.5) uygulanirken ayn
zamanda =0 (a), x=30 (b), x=50 (c) ve x=80 (d) degerlerinde elektrik alanin da
sisteme uygulanmasi durumunda ne gibi degisiklikler olacagi goriilmektedir.
Gerinim kuvvetinin X=0 (mavi) ve X=0.25 (yesil) degerleri incelendiginde elektrik
alan siddetinin artistyla KN’ler, film olusturmustur. Gerinim kuvveti, olusan filmin
kalinligin1 ve seklini kontrol etmektedir. Gerinim kuvvetinin £=0.5 oldugu durum
incelendiginde, (a)’dan (b)’ye gecildiginde elektrik alanin sisteme uygulanmasiyla
¥=0.5 degerinde, KN’nin fragmente oldugu goriilmistiir. Elektrik alan siddeti
arttirtlarak (c)’ye gecildiginde KN yine iki adacikli fragmente halde fakat biri
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digerinden daha biiylik iki tepeli bir sistem elde edilmistir. (d)’de ise KN elektrik

alan etkisiyle KN sistemi tamamen fragmente olmus ve en boy oranlart ve tepe

egrilikleri ¢ok farkli olan iki farkli KN elde edilmistir. Bu sonug, sabit bir gerinim

kuvveti altinda elektrik alan uygulanarak KN’lerin fragmentasyonlarinin ve olusacak

ikili sistemin ¢ok farkli sekillerde elde edilebilecegini gostermektedir.
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Sekil 4.23: (a) Y= 0, (b) Y= 0.5, (c) >= 1 gerinim kuvvetleri ve elektrik alan

etkisindeki KN denge morfolojileri.
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Elektrik alan ve gerinim kuvetlerinin her ikisinin de sisteme uygulandigi durumlarda,
morfoloji degisim kinetiklerinin anlagilabilmesi i¢in sisteme farkli gerinim
kuvvetlerinde elektrik alan uygulanmistir. Denge morfolojileri, sistemin agirlik

merkezleri ortalanarak incelenmistir (Sekil 4.23).

Gerinim kuvvetinin olmadigi Sekil 4.23 (a)’da KN’ler elektrik alan siddetinin
artmasiyla filme dogru gecis yaparken (b)’de gerinim kuvvetinin etkisiyle KN’ler
artan elektrik alan siddetiyle fragmente olmaya baslamis ve iki tepeli, biri digerinden
daha uzun KN’ler olusmustur. (c)’de gerinim kuvetinin daha da artmasiyla, iki ve U¢
KN’ye kadar fragmente olmakta ve ana KN’ye ek, uydu yapilar olugmaktadir.
KN’lerin uydu nanoyapilara sahip olmalart ¢ok-bantli (multi-band) elektronik yapiya
sahip sistemlerin olusturulmasini ve bu nedenle genis spektrumlarda foto-elektron
tireten sistemlerin gelistirilmesi ile daha yiiksek gilines enerjisi ¢evirim verimlerine

ulagsmamizi saglayabilir (Raffaelle ve dig., 2006).

Gerinim degerinin 1 oldugu durumda, , =90 kritik degerdir, bu degerden sonra film

catlayarak (film tizerindeki diiglim noktalar1 altlik bolgesine gecmistir) yiizeyde
parcalara ayrilmistir. Bu sonuglar bize, KN’den filme gecisin, KN
fragmentasyonunun gerinim ve elektrik alan ile kontol edilebilecegini ve aym
zamanda sistemin bozulmamasi i¢in uygulanacak maksimum gerinim ve elektrik alan
degerlerinin deneylerimiz sonucunda belirlenebildigini de gostermektedir. Sistemin
bozulmadan (fracture olmadan) ¢alisacag1 kuvvet degelerini bilmek, {iretim agisindan

maliyeti azaltacak 6nemli bir bilgidir.

4.2 YOn-Bagimh (Anizotropik) Sistemler

Yizey merkezli kibik kristal yapiya sahip malzemeler, KN’lerin cihaz
uygulamalarinda en fazla kullanilan malzemelerdendir ve bu sebeple bu ¢alismada,
yiizey merkezli kiibik kristal yapidaki KN’ler arastirtlmistir. Yon bagiml sistemler
tez kapsaminda yiizey merkezli kiibik kristal yapiya sahip malzemelerdeki, ii¢ farkli
sistem i¢in incelenmistir. Bunlar, 2 katli simetriye sahip {110}, 4 kath simetriye
sahip {100} ve 6 katli simetriye sahip {111} dizlemleridir. Burada kristal egim agis1
¢, egim agisint yani difiizyonun maksimum oldugu eksen ile X-ekseni arasindaki

acty1 vermektedir.
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m=1, ¢=0°, 2-Katli m=2, ¢=0°, 4- Katl m=3, ¢=0°, 6- Kath  m=2, ¢=45°, 4- Katl
{110} dizlemi {100} dizlemi {111} dizlemi {100} duzlemi

Sekil 4.24: Yiizey merkezli kiibik yapida {110}, {100}, {111} yonleri.

Sekil 4.24°de kristalografik {110}, {100} ve {111} y0nleri gosterilmistir ve Kristal
egim agisinin anlasilmast igin {100} yiizeyinde, 45%lik kristal egim agisina sahip
sistem Ornek olarak verilmistir. Bu ¢alismada yapilan arastirmalar bu kristal yonlere

sahip sistemlerde gergeklestirilmistir.

4.2.1 Yon-bagimh sistemlerde yiizey katihg etkisi

Kristal yapilar goz oniline alindiginda karsilagtiimiz anizotropik etkiler iki noktada
karsimiza ¢ikmaktadir. Diflizyon katsayisinin yon bagimliligi ve yilizey katiliginin
(surface stiffness) yon bagimliligi. Yiizey atomlarinin anizotropik difiizivitesi
Denklem 6 kullanilarak niimerik hesaplamalara dahil edilmistir. Denklem 6’da 4,
yiizeydeki difilizyon dogrultusunun tanjant vektorii ile X-ekseni arasindaki aciyi, A
anizotropik etkinin siddetini belirleyen sabiti, m ise simetri derecesini belirtirken, ¢

egim acisini yani diflizyonun maksimum oldugu eksen ile x-ekseni arasindaki aciy1

verir. Denklem 7’°de verilmis olan yon bagimli yiizey katiligi formillinde 6=7/2-6
olarak verilir ve iki boyutta genellestirilmis silindirik yizey diflizyon dizleminin
normal vektorl ile genel kartezyen referans sisteminde X-ekseninin yaptigi agidir.

Denklem (7)’ye gore yiizey katiligi, ylzey Helmholtz serbest enerji anizotropi
sabitinin ~ B<2/ (‘1—4m2‘—1) esitsizligini  sagladigt  durumlarda  pozitif

aliabilmektedir. Bu sartlarda B sabiti i¢in tist limitler iki katli, dort kath ve alt1 kath
simetriler igin sirasiyala 1, 1/7 ve 1/17 olarak ortaya ¢ikmaktadir.

Yo6n bagimli yiizey katilig1 formiilii (Denklem 7) incelendigi zaman yilizey Helmholtz
serbest enerjisinin kristal diizlem ve yOniine bagli olmasi nedeniyle yon bagimli

oldugu ortaya c¢ikmaktadir. Ornek olarak yizey merkezli kibik (YMK) kristal
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yapidaki ince film yiizeyine normal [001] eksenine sahip iki {110}, dort {100} ve alti

{111} Katli simetri diizlemleri i¢in davrams Sekil 4.25de verilmistir.

& & ]
m=1, ¢=0°, 2- Katli m=2, ¢=0°, 4- Katl m=3, ¢=0°, 6- Katl
{110} duzlemi {100} diizlemi {111} duzlemi

Sekil 4.25: Yiizey katiligi anizotropisinin fakli diizlemlerde gostermis oldugu
davranislar.

Sekil 4.25’de yukarida belirtilen limitler igerisinde kalmak kosulu ile sisteme diisiik
(mavi), orta (yesil) ve yiiksek (kirmizi) diizeylerde ylizey katiligi verilmis ve

izotropik (siyah) sistemle karsilastirilmistir.

Yizey katiligi etkisinin sistemdeki kristal egim agisina gore nasil degistiginin
anlasilmasi icin farkli kristal egim acilarinda ylizey katiligi arttirilarak deneyler

yapilmis ve elde edilen sonuglar Sekil 4.26’da sunulmustur.

0.8 T T T T
0.6
0.4.

0.2,

KN tepe egriligi

KN en boy oram

| | | | | | | |
0 02 04 06 08 1 0'0 02 04 06 08 1

Yiizey katihg (B) *oe §=0° Yiizey katihg1 (B)
*0¢ §=90°

Sekil 4.26: Yuzey katiligi parametresi ile KN en boy oranlar1 ve KN tepe
egriliklerinin kontrolii.

Sekil 4.26’da {110} duzleminde (2 katli simetri) kristal egim acismin 0° (mavi) ve
90° (kirmiz1) oldugu degerlerde KN tepe yiiksekliklerinin (a) ve en boy oranlarinin
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(b) degisimi goriilmektedir. KN tepe yiikseklikleri ve en boy oranlari, kristal egim
agismin 90° olmasi durumunda yiizey katihiginin arttirilmasiyla artarken, kristal egim
acisinin 0° olmasi durumunda ise azalmaktadir. Burada elde edilen KN’lerin

morfolojileri Sekil 4.27°de gosterilmistir.

a
4.5( )
Baslangic :
-0 Z
B =0.25 PAY
B=0.5

3
a2 m = 1, 2 kath simetri
3 $=90°
2
=
~ 1.5

0 .

-15 0 15
(b)
4.5
Baslangic
B=0
B =0.25
B=0.5 X _

3 B =0.98 : {110} diizlemi
= m =1, 2 kath simetri
3 0°
2
=
~ 1.5

“ , I 4 L A Ath e

-15 0 15

Taban uzunlugu
Sekil 4.27: Yiizey katihigimin KN’lerin en boy oranlar1 ve KN tepe egriliklerine
etkisi.
Bu deneyler bize teknolojik olarak kontrol edilebilen bir igslem parametresi olan
kristal egim acis1 ile ylizey katiliginin etkisini kontrol edebilecegimizi, dolayisiyla

KN’lerin morfolojilerinde istenen modifikasyonlarin yapilabilecegini géstermektedir.

Bu sonuglar bize yiizey katilig1 etkisinin kristal egim agisiyla degistigini gosterdigi
i¢in, bu kisimda farkli kristal egim acilarinda KN morfolojileri incelenecektir. Ornek

olarak {110} diizlemi ele alinarak incelendiginde, bu diizlemde 2 katli simetri oldugu

52



icin 180° periyotlarla sistem kendisini tekrar etmektedir. Bu diizlem icin segilen

ortalama bir yiizey katilig1 (B=0.5) degeri i¢in kristal egim etkileri 0-180° aralig1 icin

incelenmistir.
4.5
Baslangi¢
$=0°
9=30°
3 9=60°
= ¢=90° {110} diizlemi
~ p— 0
é ¢=120 m = 1, 2 kath simetri
E ’ 1800 B=0.5
= — 0
15 0= 45
x=0
0 e h "
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.28: {110} diizleminde farkl1 kristal egim agilarinin KN morfolojilerine etkisi.

Sekil 4.28°de farkli kristal egim acilar ile degisen KN morfolojileri gortilmektedir.
Sistem incelendiginde, kristal egim 0° ve 180%nin iist iiste cakistigr (kirmizi ve mavi)
goriilmektedir. Bunu sebebi, {110} diizleminde 2 katli simetri olmasi ve 180°
periyotlarla sistemin kendisini tekrar etmesidir. Kristal egim 30° (mor) ve 150°nin
(turuncu) ve aym sekilde, kristal egim 60° (pembe) ve 120%nin (koyu yesil)
birbirlerinin simetrigi olduklar1 gériilmektedir. Bunun sebebi ise birbirlerini 180°"ye
tamamlayan agilar olmalaridir. Kristal egim 90° (agik yesil) ise periyot ag¢is1 olan
180% nin tam yarisidir bu durumda da gordiiglimiiz simetrik ve en yiiksek en boy
oranina sahip KN’nin elde edildigidir. {100} ve {111} diizlemlerinde kristal egim
acilarinin etkilerinin anlasilmasi i¢in yapilan deneylerin sonucu ise Sekil 4.29 ve

Sekil 4.30°de incelenmistir.

Sekil 4.29’da {100} diizlemi igin farkli kristal egim acilar1 ile degisen KN
morfolojileri goriilmektedir. {100} diizlemi, 4 katli simetriye sahiptir ve dolayisiyla
90%lik periyotlarla sistem kendisini tekrar etmektedir. Kristal egim 45° (acik yesil)
ise periyot acisi olan 90% nin tam yarisidir, bu durumda da gordiigiimiiz simetrik ve

en yliksek en boy oranina sahip KN’nin elde edildigidir.
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Yiikseklik

4.5

1.5

Baslangi¢
g=0°
g=15°
¢=30°

¢ =45°
¢=60°

@ = 90°

M
s {100} diizlemi
RN m = 2, 4 kath simetri

0= 45"
x="0
B=0.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.29: {100} diizleminde farkli kristal egim agilarinin KN morfolojilerine etkisi.

Yiikseklik

4.5

1.5

Baslangic
p=0
¢=10°
$=20°
{fe = 3(°
= 40" m =3, 6 kath simetri

._ » "u B - 0-5
9=060 Oy = 45°

x=0
.-*"".w. oo,
"f. «.,.‘.%.
-15 = 0 ~ 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.30: {111} diizleminde farkl1 kristal egim acilarinin KN morfolojilerine etkisi.

Sekil 4.30’da {111} diizlemi igin farkli kristal egim acilar1 ile degisen KN

morfolojileri goriilmektedir.

{111} duzlemi, 6 kathh simetriye sahiptir. Diger

dizlemlerde karsimiza g¢ikan etki burada da gozlenmis ve en yiiksek en boy oranina

sahip KN’ler periyot agis1 60° nin tam yarisi olan kristal egim 30° (acik yesil)’de elde

edilmektedir.

Gordiigiimiiz bu farkli KN morfolojileri, KN’lerin teknolojik kullanimlar1 agisindan

biiyiik 6neme sahiptir. Yapilan deney sonuglar1 bize kristal egim parametresi ile saga

veya sola egimli tepe noktalarina sahip veya tamamen simetrik olan KN

morfolojilerinin elde edilebilecegini gostermektedir.

54



4.2.2 YOn-bagimh sistemlerde gerinim etkisi

Yon bagimli durumlarda gerinim etkileri, yon bagimsiz durumlarda karsilasilan etki
ile benzerlikler gostermektedir. Gerinim etkisi ile sistemde, oncelikle en boy
oranlarin1 arttigi daha sonra ise belirli kritik gerinim degerlerinin asilmasi
durumunda, sistemin serbest enerjisini azaltmak igin parcalanarak birden fazla
KN’lere doniistiigii  gorulmektedir.  Sistemimizde inceledigimiz i¢ farkh
kristalografik duzlem igin de gerinim etkileri tek KN’den iki KN gecisleri 6rnek
olarak Sekil 4.31°de g6sterilmistir.

(2) (b)
3 | | 10 T T
|
50 i
= 25t =
@ 0 g il
- =
g 2 L E |
2 Z 6 .
Zz o
Al L5 7
1 | L a4 | |
0 0.5 1 1.5 0 0.5 1 1.5
Gerinim (X) Gerinim ()
(©
0.5
S 04f -
s
Zz 03F — oo m=1{110}
-2 9O m=2{100}
= 02f . m=3 {111
> {111}
oz
0.1} —
0 ] ]
0 0.5 1 1.5
Gerinim (X)

Sekil 4.31: (a) KN tepe yiikseklikleri ile, (b) KN genislikleri, (¢) KN en-boy oranlari
ile gerinim illiskisi.

Sekil 4.31°’de sisteme uygulanan gerinim kuvvetinin, KN tepe ylksekliklerini
arttirdigr (a) ve kritik gerinim degerinden sonra da azalttigi gorilmektedir. KN
genislikleri azalmakta (b) ve en boy oranlar kritik gerinim degerine kadar artmakta
ve daha sonra azalmaktadir. {110} yiizeyinde (mavi), kritik gerinim degeri 0.9, {100}
(yesil) ve {111} (turuncu) yuzeyleri icin ise 0.6 olarak gorulmektedir. Bu kritik
degerlerden sonra, KN’ler pargalanarak en boy oranlari daha kiguk iki KN’ye
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ayrilmaktadirlar. Olusan KN’lerin morfolojileri, 6rnek olarak {110} yiizeyi i¢in sekil
4.32’de verilmistir.

*Hﬂ fretes

Sekil 4.32: {110} ylizeyinde farkli gerinim kuvvet degerleri altinda KN’lerin
zamanda ilerleyerek denge morfolojisine ulagmasi.

Sekil 4.32’de goriildiigii gibi gerinim kuvveti 0.1°den (a), 0.9’a (b) arttirildiginda,
KN’lerin yiikseklikleri ve en boy oranlar1 artmaktadir. Bu yiizey icin kritik olan 0.9
gerinim degerinden sonra gerinim arttirilmaya devam edildiginde (c) de goriildigi

gibi ylkseklikleri ve en-boy oranlari daha az olan iki KN olugmaktadir.

Deneysel olarak KN’lerin en boy oranlarinin reaksiyon zamani, deposit edilen
malzemenin konsantrasyonu ve reaksiyon sicakligi gibi parametrelerin etkisi oldugu
bilinmektedir (Peng ve dig., 2000) fakat bu parametrelerle kesin bir sekilde kontrol
edilebilmeleri ve istenen en-boy oranlarina sahip KN’lerin sentezi igin genel bir
yaklasim bulunmamaktadir. KN’lerin en-boy oranlarinin istenen sekillerde elde
edilebilmesi, enerji bant araliklarinn kontrol edilebilmesini saglamaktadir ve
teknolojik acgidan istenen Ozelliklere sahip KN cihazlarinin iiretilebilmesi i¢in kritik

O6neme sahiptir.

4.2.3 Yon-bagimh sistemlerde gerinim ve ylzey katihg etkileri

Gerinim ve yiizey katiligimmin birlikte kullanilarak, KN en boy oranlar1 ve tepe
egriliklerini kontrol edilebilirligi, {110}, {100} ve {111} kristalografik yiizeylerinde

arastirtlmistir. Deney sonuglari, diyagramlar halinde verilmistir.

Sekil 4.33’de kristal egim agisinin 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki durumda gerinim
kuvvetleri ve yiizey katilig1 parametreleriyle en boy oranlarinin kontroliinii saglayan
diyagram {110} vyiizeyi icin verilmistir. Bu iki diyagramda da tek KN’ler
incelenmektedir ve KN’lerin fragmente olarak adacik sayisini arttirdigi durumlar gri

bolgeler olarak gdsterilmis ve hesaplamalara dahil edilmemistir.
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(a) g=0° (b) g=90°

mo.729

1.25 [ ] 0.5|® ® o |
- 1 ] L] . 04]e o ® i
Pl ] ® ® A 0.182
= 0.8 o . o| =
E . o o o E 03le o o o
= 0.6 =
= e ® [ ] [ ] =

L] ] e ] ® 0.2]e ° °
D0.4. [ ] o) ® ® ©

° . . . . 0.1]e (] a o

0.2 ® Q ® ® :

° ° o °
0 [ ] [s] [ ] y_ 0 ol o] O

L) ®
0 0.25 0.5 0.75 .98 0\0.1 02 03 04 0.5\{ 0.6
Yiizey katihd (B) Yiizey katih@ (B)

a4 A A

Sekil 4.33: {110} yuzeyi icin (a) ¢ = 0° (b) ¢ = 90° durumlari i¢in en boy oram
degisimini gdsteren gerinim-yiizey katihig1 diyagrami (6:q=45°).

Sekil 4.33 (a)’da, ylizey katiliginin minimum degerlerinde g6rece yuksek en boy
oranlar1 elde edilmektedir. Gerinim kuvvetinin arttirilmasi, en boy oranlarin
arttirmaktadir. Sekil 4.33 (b)’de ise, yiizey katiliginin minimum degerlerinde en boy
oranlar1 en diisiik degerlerindedir, gerinim kuvvetinin arttirilmasiyla en boy oranlari

artmistir.

Sekil 4.34’te KN tepe egriliklerinin kristal egim agisinm 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki
durumda gerinim kuvvetleri ve yiizey katihi§1 parametreleriyle nasil kontrol
edilebilecegini gosteren diyagram verilmistir. Kristal egim acisis1 90° iken adacik
boliinmesinin (fragmentasyon) gorildiigi deger yiizey katiliginin 0.7 oldugu
degerdir. Bu sebeple yiizey katilig1 degerleri 0-0.6 aralifinda alinarak incelenmistir

(Sekil 4.35 (b)’de de ayni sekilde alinmistir).

Sekil 4.31°deki en boy oranlar1 diyagramina benzer sekilde, kristal egim agisinin 0°
oldugu durumda, KN tepe egriligi de yiizey katihiginin artis1 ile azalmakta, Kristal
egim agisinin 90° oldugu durumda ise artmaktadir. Gerinim Kuvvetinin, her iki

durumda da KN tepe egriliklerini arttirdig1 goriilmiistiir.

S7



(a) p=0° (b) $=90°

Po.669
1.25 ® 05/ o o
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= 0.6 L] L] e| ¢
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@ @ L 0.1
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0 [ ° y 0 e o o °
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25 0.5 0.75 /0.98 0\0.1 02 03 04 05 \[0.6
iizey katihg (B) Yiizey katih@ (B) o
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Sekil 4.34: {110} yizeyi icin (8) ¢=0° (b) ¢ = 90° durumlari igin tepe egriliklerinin
degisimini gdsteren gerinim-yiizey katihgi diyagrami (0eq=45°).

(a) g=0° (b) §=45°
P0.527
0.7 ] 0.6 i
~ 06 a P P - 0.192
a os a 0.5
E ¢ ¢ ® ®l E o4le s
= =
£ 0.4 o ° Q e o T ol
O 03 ® ® P ® ° & i
0.2]e ® ® ® o 0210 N ¢
0le [ ] [ ] [ r.1 0 [ o /
0 L 0.25 0.5 0.75 A.91 0 0.25 0.5 0.75 [0.91
Yiizey katihin (B) Yiizey katihg (B) .

Sekil 4.35: {100} yiizeyi icin (a) ¢=0° (b) ¢= 45° durumlar1 i¢in en boy degisimini
gosteren gerinim-yiizey katiligi diyagrami (0eq=45°).

Sekil 4.35’te KN tepe egriliklerinin kristal egim agisinm 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki
durumda gerinim kuvvetleri ve ylizey katilig1 parametreleriyle nasil kontrol
edilebilecegini gosteren diyagram verilmistir. Sekil 4.31°teki en boy oranlar

diyagramindakine benzer sekilde, kristal egim acismim 0° oldugu durumda, KN tepe

egriligi de yiizey katiligmin artis1 ile azalmakta, kristal egim agisinin 90° oldugu
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durumda ise artmaktadir. Gerinim kuvvetinin, her iki durumda da KN tepe

egriliklerini arttirdig1 goriilmustiir.

Sekil 4.36’da {100} yiizeyinde kristal egim agilarmm ¢ = 0° ¢ = 45° oldugu
durumlarda, gerinim kuvvetleri ve yiizey katiligt parametreleriyle KN tepe
egriliklerinin nasil kontrol edilebilecegini gosteren diyagram verilmistir. Kristal egim
acisinin ¢ = 0° olmasi durumunda, en yiiksek tepe egrilikleri, izotropik (B=0)
durumda elde edilmektedir. Yiizey katiliginin artisiyla, tepe egrilikleri azalmaktadir.
Gerinim kuvvetlerinin artis1 ile tepe egrilikleri artmaktadir. (b) incelendiginde,
(a)’nin tersine en yiiksek tepe egriligi ylizey katiliginin maksimum degerinde elde

edilebilmektedir.

Burada bir diger 6nemli nokta da, fasetli ylizeylere sahip KN olusumlarinin Kristal
egim agis1 ve yiizey katilig1 parametreleriyle kontrol edilebileceginin gosterilmesidir.
Sekil 4.24 (a) ve (b)’de, yiizey katiliginin maksimum oldugu bolgelerde elde edilen
KN’ler fasetli yiizeylere sahip olacaktir. Kristal egim acis1 ise bu fasetli yiizeylerin

olusum kinetigini ve nihai morfolojiyi kontrol etmektedir.

(a) g=0° (b) g=45°
m1.879
0.7 ® 0.6 °
0.6 ° ® ] 05 le ° 0.059
E‘i ¢ * ¢ ¢ a 04| [ ] L]
E . o o o E
§= E 03]e L] ]
5 ] ] e o 5
o &)
° ° ° ° 02]e ° ® °
dle ® ® L] * 0.1 |e L] ® ™ ®
(] L] [ ] L — 1 [ ] / a
0

Yiizey katih (B) Yiizey katih@1 (B) 4

0 ® ®
L 0.25 0.5 0.7%).91 %\ 025 0.5 0.75 10.91

Sekil 4.36: {100} yizeyi icin (@) ¢=0° (b) ¢ = 45° durumlar igin tepe egriliklerinin
degisimini gosteren gerinim-yiizey katihgi diyagrami (0eq=45°).

{111} yuzeyi icin, kristal egim acilar1 ¢ = 0° ve ¢= 30° i¢in, KN en boy oranlarini ve
tepe egriliklerinin kontrol edilebilirligini arastirmak iizere, deneyler yapilmis ve

Gerinim-yiizey katilig1 diyagramlari olusturulmustur.
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(a) g=0° (b) =30°
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Sekil 4.37: {111} yuzeyi icin (a) ¢=0° (b) ¢= 30° durumlari i¢in en boy oranlarinin
degisimini gdsteren gerinim-yiizey katihig1 diyagrami (0eq=45°).

(a) g=10° (b) g=30°
Froo7
0.5]e ® ® ° 04le ° ° ° 0.078
104 ° ° ° =)
% e %03!. ] ] o
E 03|le ® ® [ ] =
b Soze ] ® o
o 02]e ® ® ® 0
0.1 g ° ° ° 0.1fe ] ® o
Ole e (R e e 0 \
0

. ] L] S 8
0.25 0.50 0.75 0.85 0 0.25 0.50 0.75 .85
Yiizey katihg (B) Yiizey katihg1 (B)

Sekil 4.38: {111} yizeyi icin () ¢=0° (b) ¢ = 45° durumlari igin tepe egriliklerinin
degisimini gdsteren gerinim-yiizey katihgi diyagrami (0eq=45°).

Sekil 4.37°de {111} yiizeyinde kristal egim acgilarmin ¢ = 0° (a), ¢ = 30° (b)
durumlart i¢in en boy oranlarmin degisimini goOsteren gerinim-yiizey katilig
diyagrami verilmistir. {110} ve {100} yiizeylerindeki farkli kristal egim agilarinda
gordiigiimiiz davraniglara benzer bir sekilde, (a) ve (b)’de birbirine zit etkiler tekrar

karsimiza ¢ikmaktadir. Kristal egim agisinin, ¢ = 0° oldugu durumda (a), artan yiizey
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katihg ile KN en boy oranlar1 azalmakta, ¢ = 30° oldugu durumda (b), yiizey

katiligininin artmasiyla en boy oranlar1 artmaktadir.

Sekil 4.38’de {111} yizeyinde kristal egim acilarmin ¢ = 0° (a), ¢ = 30° (b)
durumlart ic¢in tepe egriliklerinin degisimini gosteren gerinim-yiizey katilig1
diyagrami verilmistir. Tepe egriliklerinin en yliksek degerleri, (a)’da diisiik ylizey
katilig1 degerlerinde gerinim kuvvetinin uygulanmasiyla, (b)’de ise maksimum yiizey
katilig1 degerlerinde elde edilmistir. (b)’de gerinim kuvvetlerinin artisiyla tepe

egriliklerinde 6nemli bir fark elde edilememistir.

Bu diyagramlar bize, yiiksek veya diisiikk en boy oranlarina ve tepe egriliklerine sahip
KN’lerin elde edilebilmesi icin kristal egim, yiizey katiligi ve gerinim kuvvetleri
parametrelerinin nasil ayarlanabilecegini gostermektedir ve teknolojik a¢idan

cihazlarda kullanilabilecek KN’lerin elde edilebilmesi i¢in biiyiik 6neme sahiptir.

4.2.4 YOn-bagimh sistemlerde denge 1slatma acisinin etkileri

Izotropik sistemde yaptigimiz deneyler sonucu, denge 1slatma agisiin KN’lerin en
boy oranlarin1 kontrol ettigi, birim alandaki adacik sayisi ig¢in kritik degerleri
degistirdigi anlasilmisti. Anizotropik bir sistemde, en boy oranlar1 ve tepe egrilikleri
yapilan deneyler sonucu, kristal egim acisi, yiizey katilig1 ve gerinim kuvvetleri ile
kontrol edildigi goriilmiistiir. Denge 1slatma agisinin en boy oranlar1 ve tepe
egriliklerini nasil degistirdigini anlamak icin {110}, {100} ve {111} yizeylerinde
farkli denge 1slatma acilari i¢in arastirilmistir. Sekil 4.39 {110} icin, Sekil 4.40
{100} i¢in, Sekil 4.41 {111} i¢in yapilan deney sonuglarini gostermektedir.

1 Y -
= 35D '
B =
° 2
g °
2 2
= &
> Z
Z.

S E-
. . 0 . . . ;
0 0.2 0.4 0.6 0.8 0 0.2 0.4 0.6 0.8
Yiizey katihfn (B) Yiizey katihg (B)

Sekil 4.39: Farkli denge 1slanma acilarinda en/boy oranmin ve tepe egriliginin
anizotropi siddetine baglilig1 (¢=90°).

Sekil 4.39’de YMK yapida bir damlacigin (110) yiizeyi yoniinde altlik iizerine

yerlestigi ve ¢=90° dondiiriildiigii durumda olusan denge sekillerinin en/boy oraninin
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(@) ve tepe egriliginin (peak curvature) (b) yiizey katiligina bagl olarak artist
gozlenmektedir. (a) incelendiginde, en boy oranlarin artan yiizey katilig1 ile arttig1
ve en yiiksek en boy oranlarinin 6,q=75"de elde edildigi goriilmektedir. (b)’de tepe
egriliklerinin degisimi incelendiginde ise tiim denge acilarinda, yiizey katiliginin
artmasiyla tepe egriliklerinin arttig1 fakat en yliksek tepe egriligine sahip sistemin
6q=30""de elde edildigi goriilmektedir. X ve Y ile seklin sag tarafinda elde edilen

sistemler gortlmektedir.

Sekil 4.40°de YMK yapida bir damlacigin (100) yiizeyi yoniinde altlik {izerine
yerlestigi ve ¢=45° dondiiriildiigii durumda olusan denge sekillerinin en/boy oraninin
(a) ve tepe egriliginin (peak curvature) (b) yiizey katiligina bagli olarak artisi

g6zlenmektedir.

08T 4 v Y
E E‘n N -
& L ]
g £ G,y =15°
= -*] Il =g
2 g 2 [ Gy =300 [ ~
o k. q
=] - /7 3 x
o z
E M‘ ] . 1
""""" — 50
0 . . . . 05 ~. : . , Oog =1 -
0 0.25 0.5 075 1 0 025 0.5 075 1 N

Yiizey katihg: (B)

Yiizey katihg1 (B)

Sekil 4.10: Farkli denge 1slanma agilarinda en/boy oraninin ve tepe egriliginin
anizotropi siddetine baglilig1 (g=45°).
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0 0.25 0.5 0.75 1 0.25 05 0.75

Yiizey katihf (B) Yiizey katihg (B)

Sekil 4.41: Farkli denge 1slanma acilarinda en/boy oranmin ve tepe egriliginin
anizotropi siddetine baglilig1 (¢=30°).

Sekil 4.41’de YMK yapida bir damlacigin (111) ylizeyi yoniinde altlik iizerine
yerlestigi ve ¢=30° dondiiriildiigii durumda olusan denge sekillerinin en/boy oraninin
(a) ve tepe egriliginin (peak curvature) (b) yiizey katiligima baglh olarak artisi
gozlenmektedir. (a) incelendiginde, en boy oranlarinin artan yiizey katiligi ile arttig

ve en yiiksek en boy oranlarmin (110) ve (100) yiizeylerindeki gibi 6q=75"de elde
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edildigi goriilmektedir. (b)’de tepe egriliklerinin degisimi incelendiginde ise tiim
denge acilarinda, yilizey katiligimmin artmasiyla tepe egriliklerinin arttigi fakat en
yilksek tepe egriligine sahip sistemin bu durumda 6=75"de elde edildigi

goriilmektedir. X ve Y ile seklin sag tarafinda elde edilen sistemler gorilmektedir.

(110), (100) ve (111) ylizeylerinde yapilan deneyler incelendiginde, en boy
oranlarinin ylizey katilig1 ile degisimde, denge agilarinin etkileri incelendiginde, en
yiksek en boy oranlarimin en yiiksek denge 1slatma acisina sahip sistemde elde
edildigi gorilmistiir. Tepe egriliklerinin yiizey katiligi ile kontroliinde farkli 1slatma
acilariin etkileri arastirildiginda ise, en yiiksek tepe egriligine sahip KN’lerin farkli
kristal yonlere sahip sistemlerde farkli denge 1slatma ag1 degerlerinde elde edildigi
goriilmiistiir. Yapilan deney sonuglari her sisteme gore diizgiin bir kristal yonii ve
denge 1slatma acis1 secilmesiyle istenilen Ozellikte kuantum noktalarin elde

edilebilecegini gostermektedir.

4.2.5 Yon-bagimh sistemlerde elektrik alan ve kristal egim acisinin etkileri

Kristal egim agisinin KN morfolojilerini, yiizey katilig1 etkisini kontrol ederek nasil
degistirdigi Sekil 29, 30, 31’de incelenmisti. Sistemin simetri derecesine gore
degiserek, KN’lerin saga veya sola yasli (hizali), veya simetrik bir sekilde elde
edilebilmesi kristal egim parametresiyle ayarlanabilmektedir. Elektrik alan kuvveti
uygulanmasiyla KN morfolojilerinin kontrol edilip edilemeyecegini arastirmak igin
farkli yiizey katilign degerlerindeki KN’ler lizerinde yapilan deneylerin sonuglari

asagida irdelenmistir.

Oncelikle kristal egimin sifir oldugu sistem incelenecektir. Sekil 4.42°de {110}
diizleminde KN’lerin, farkli yiizey katiligi degerleri i¢in (a)’da » =0, (b)’de 4, =30
ve (c)’de »=60 siddetinde elektrik alan uygulanmasiyla elde edilen denge
morfolojileri verilmistir. (a) incelenirse, yiizey katiligi degerlerinin artmasiyla
KN’lerin yiiksekliklerinin diistiigii goriilmektedir. (b)’de elektrik alan uygulanan
KN’lerin hafif saga yasli bir morfolojiye ulastiklar1 goriilmektedir. Elektrik alan
kuvvetleri altinda yiizey katiliginin etkisinin, elektrik alanin olmadigi (a)’daki ile
aynidir. En diisiik ylizey katiligina sahip KN, en fazla yiikseklige sahip, en yiiksek
yiizey katilig1 degerinde ise en diisiik yiikseklikteki KN’ler olugmaktadir. (c) ‘de
elektrik alan siddeti 4, =60’a ¢ikartilmistir. Artan elektrik alan siddeti ile KN

morfolojileri film olusturmaya baglamaktadir. Olusan filmler incelendiginde ise (a)
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ve (b) ile benzer sekilde, diisiik yiizey katiligi degerlerinde daha fazla yiikseklige
sahip film, yliksek ylizey katilig1 degerlerinde daha diisiik kalinliga sahip fakat daha

uzun film elde edilmektedir.

(a)
4.5
Baslangic
B=0
B=0.1
B=0.2 .
3| B=03 :
= B=0.4 {110} diizlemi
3 oo m = 1, 2 kath simetri
§ B=10.6 $=0°
1.5
0 N
-15 15
(b)
4.5
Baslangic
B=0
B=0.1
B=0.2
3 =03 . 7 .
= E =0.4 1110} diizlemi
'gj . m =1, 2 kath simetri
é B = 0.() ¢=On
1.5
0
-15 0 15
(©)
4.5
Baslangic
B=0
B=0.1
B=0.2
3 = '3 .
= % = ::4 {110} diizlemi
< m = 1, 2 kath simetri
= B=0.6 =0
2 #=0
1.5
0
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.42: ¢=0° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontroli.
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Kristal egim acisinin farkli alinmasi durumunda simetrisi ve hizalanis1 farkli olan
KN’lerin elde edildigi belirlenmisti. Kristal egim acisinin degisimiyle elde edilen
hizali/bir tarafa yasli KN’lerin uygulanacak elektrik alan ile kontrol edilip
edilemeyecegi, farkli yiizey katilig1 degerlerine sahip KN sistemi i¢in arastirilmustir.
Bunun igin kristal egim acisinin ¢ =60° (Sekil 4.43), ve ¢ =120° (Sekil 4.44) oldugu

durumlar incelenmistir.

Sekil 4.43’de ¢ =60° durumunda, baslangicta elektrik alanin olmadig1 (a)’da farkl
yiizey katilig1 degerlerine sahip, hafif saga yasli/yonelimli KN’ler elde edilmistir.
Kristal egim ac¢isinin ve yiizey katiliginin etkisiyle egimli KN’lerin, yonelimlerinin
(b) »=30’a ¢ikildigida, arttirilabildigi goriilmektedir. (c) ise, y =60’a ¢ikarildiginda,
diisiik ylizey katiligina sahip KN’lerde filme ge¢is goriiliirken (B=0, B=0.1, B=0.2),
daha yiiksek yiizey katiligina sahip KN’lerin yonelimlerinin arttig1 goriilmektedir.

Sekil 4.44, ¢ =120° durumunda, (a)’da farkl yiizey katilig1 degerlerine sahip, hafif
sola yasli/yonelimli KN’ler elde edilmistir. Kristal egim agisinin ve yiizey katiliginin
etkisiyle yonelimli elde edilmis KN’lerin, yonelimlerinin (b) 4 =30’a ¢ikildigida,
arttirllabildigi goriilmektedir. (c) ise, y=60’a c¢ikarildiginda ise yonelimdeki artig
devam etmistir. ¢=60"den farkli olarak , =60de filme gecis sadece B=0 (izotropik
durum)’da goriilmiistiir.

Sekil 4.42, Sekil 4.43 ve Sekil 4.44 birlikte degerlendirildiginde, kristal e§im
parametresinin ve elektrik alanin KN morfoloji kontroliindeki rolii anlagilmaktadir.
Sistemde elektrik alanin uygulanmadigi durumda, {110} yiizeyinde birbirlerinin
simetrigi olan ¢ =60° ve ¢ =120° agilart KN’lerin belirli bir yonde yonelimli
bliyiitiilebilmesini saglamaktadir, bu yonelimin arttrilmasi ise sisteme elektrik alan

uygulanmasiyla elde edilmektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.43: ¢=60° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontroli.

66




()

4.5
Baslangic
B=0
B=0.1
B=0.2
. 3|B=03 _
g | Boud (110} diizlemi
= _ m =1, 2-kath simetri
= $=120°
1.5
o,
N
0 e
-15 15
(b)
4.5
Baslangic¢
B=0
B=0.1
B=0.2
- 3] B=0.3 _
HAE = 24 (110} diztemi
2 — 0 R m = 1, 2-kath simetri
I s ¢= 1200
1.5

-15 0 15
(c)
4.5
Baslangi¢
B=0
B=0.1 )
B=10.2 b
L 3 B=03 £ :
= B=04 : {110} diizlemi
g 5 m = 1, 2-kath simetri
- = { :
z B=10.6 $=1200
1.5
PR RN
0 A S T TN
-15 0 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.44: ¢=120° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontrolii.

Kristal egim acis1 Onceki bolimlerde anlatildigi gibi, KN’lerin yonelimli
morfolojilerinin olugmasinda rol oynayan ve sistemdeki ylizey katiligi etkisini
kontrol eden Onemli bir parametredir. Bir 6nceki bolumde, kristal egim agisinin
sagladig1 yonelimin elektrik alan uygulanarak arttirilabilecegi gosterilmisti. Kristal

egim acisiin degisimiyle, elektrik alan kuvvetlerinin KN morfolojilerini kontrol
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edebilirliginin daha iyi anlagilmasi i¢in secilen iki farkli kristal egim ac1 degeri i¢in
{110}, {100}, {111} yuzeylerinde, diisiikk siddetteki yilizey katiligi degerleri igin

elektrik alan sisteme uygulanarak olusan KN morfolojileri incelenmistir.

(a)
4.5
Baslangic
r=0
=10
x=20
% =30
2 3 x =40
£ |x=30 {110} diizlemi
= % _ gg m =1, 2 kath simetri
>- _ — ()
1.5 $=90
v =100
.:. “‘g“%
P
0 N
-15 15
(b)
4.5
Baslangic
x=0
x =10
¥ =20
31 45 30
= x =40 g
2 |x=30 _ {110} diizlemi
E % W gg ; m = 1, 2 kath simetri
¢ = 00
1.5
0T
:' i‘r..‘?:“:"-\;
0 P | | RN '\
-15 0 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.45: {110} yiizeyinde farkli kristal e8im acgilar1 ile KN morfolojilerinin
kontrolu.

Sekil 4.45, {110} yiizeyinde kristal egim acismin 90° (a) ve 0° (b) oldugu iki
durumda distk siddette ylizey katiligt durumunda KN morfoloji degisimlerini
gostermektedir. (a)’da kristal egim acisimin 90° oldugu durum, daha once de
bahsedildigi gibi (Sekil 4.28), gorece yliksek KN en boy oranlarinin elde edilmesini
saglamaktadir. Artan elektrik alan siddeti ile KN’ler oOncelikle saga yasli bir
morfolojiye dogru gitmektedir » =70 degerinden sonra saga yasli tepecikli, filme
dogru giden bir ara faz olugsmaktadir. (b)’ de ise, kristal egim agisinin 0° alimmasuyla,
baslangigta daha diisiik en boy oranlarina sahip olan KN’ler uygulanan elektrik alan
siddetinin artmasiyla kristal egim agismm 90° oldugu duruma gore daha disiik

elektrik alan degerlerinde film olusumuna gitmistir.
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Sekil 4.46: {100} yiizeyinde farkli kristal egim agilart ile KN morfolojilerinin
kontrold.

Sekil 4.46’de {100} yiizeyinde kristal egim acisinin 45° (a) ve 0° (b) oldugu iki
durumda diisiik siddette ylizey katiligina sahip sistemde KN morfoloji degisimlerini
gOstermektedir. (a)’da, kristal egim agisinin 45° oldugu durumda, elektrik alan
siddetinin artig1, KN’lerin filme gecislerini saglamaktadir. (b)’de kristal egim agisinin
0° oldugu durumda, KN’lerin elektrik alanin artmasiyla, KN’lerin tamamen film
olusturmadan KN-film arasinda bir fazda kaldigi, goriilmektedir. Ayni sekilde {111}
diizleminde elektrik alan siddetinin arttirilmasiyla diisiik siddetteki ylizey katiligi
degerlerinde farkli kristal egim agilar1 i¢in, KN morfolojilerinin kontrol edilebilirdigi

test edilmistir.
Sekil 4.47°de {111} yiizeyinde, kristal egim acisimn 30° (a) ve 0° (b) oldugu iki
durumda, elektrik alan siddetinin artmasiyla KN morfoloji degisimleri verilmistir.

Kristal egim acismin 30° (a)’da {100} yiizeyindekine benzer sekilde uygulanan
elektrik alanin artmasiyla, KN’ler filme dogru gecis yapmaktadir. (b)’de ise
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uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla, » =80, , =90 ve =100 dedi ara

fazlar disinda, KN olarak kalmislar ve yiikseklikler uygulanan elektrik alan siddetiyle

artmistir.
(@
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Taban uzunlugu

Sekil 4.47: {111} yiizeyinde farkli kristal egim acilar1 ile KN morfolojilerinin
kontrold.

Sekil 4.45, 4.46 ve 4.47 birlikte degerlendirildiginde, kristal egim acilarinin
elektrik alan kuvvetleri altinda, KN-film gecislerinin kontroliiniin saglanabildigi
fakat bu etkilerin sistemlere gore degistigi goriilmektedir. Bu grafikler,
uygulamalarda kullanilacak KN’lerin elde edilmesi veya film olusumu
isteniyorsa, film elde edilmesi icin gereken malzeme 6zelliklerini, Kkristal
yonelimlerini ve uygulanacak elektrik alan siddetinin nasil ayarlanmasi
gerektigini gostermektedir.
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4.2.6 YOn-bagimh sistemlerde elektrik alan ve yiizey katihg etkisi

Yiizey katiligi, KN’lerin, en boy oranlarint ve tepe egriliklerini kontrol etmektedir.
Bu etki ise, malzemenin depozit edilecegi yon ayarlanarak kristal egim
parametresiyle ayarlanabilmektedir. Elektrik alan kuvvetlerinin farkli yilizey katiligi
degerlerinde sistemi kontrol edebilirligini aragtirmak icin {110}, {100} ve {111}
yiizeylerinde diisiik, orta ve yiiksek siddette yiizey katilig1 degerlerindeki sistemler
icin elektrik alan kuvvetleri sisteme uygulanmistir. Kristal egim acisinin, yiizey

katilig1 etkisini kontrol ettigi gosterilmistir (Sekil 4.26).

Birbirinden farkli etkiler yaptigini 6nceki deneylerimizden gordiigiimiiz iki farkl
kristal egim ag1 degeri igin ¢ =0 oldugu durum ve kristalografik yonler igin simetri
acisiin tam yarisindaki degerlerini ({110} i¢in ¢ = 90, {100} icin ¢=45 ve {111}
icin $=30) de yaptigimiz deneylerle arastirdik.

Sekil 4.48 (a)’da, diisiik siddetteki yiizey katilig1 degerine sahip sistemde, elektrik
alan uygulandikca KN’ler filme gecis yapacak ara faz morfolojilerine dogru
ilerlemektedirler. Bu sonug, izotropik sistemde diisiik denge agilarina sahip
sistemlerde gordigiimiiz davraniglarla paraleldir. (b)’de yilizey katiliginin orta
siddette oldugu durumda, KN’lerde elektrik alan siddeti arttikca filme gecis
goriilmemektedir. Bu bize, yilizey katilig1 siddetinin diisiik veya orta siddette oldugu
sistemler secilerek elektrik alan etkisinin kontrol edilebilecegini gostermektedir.
(c)’de ise ylizey katilig1 siddetinin yiiksek oldugu sistemde elektrik alan degerinin
diisiik oldugu durumlarda film olusumu yerine 2 tepeli kuantum nokta olusumunu
sagladig, yiiksek elektrik alan siddeti degerlerinin ise fragmente olmamis tek KN

olusumunu sagladig: gortilmiistiir.

Sekil 4.49, {110} ylizeyinde, diisiik (a), orta (b) ve yiiksek (c¢) siddetteki ylizey
katilig1 degerlerine sahip sistemde kristal egim acis1 ¢=0°dir. U¢ durumda da ortak
olarak elektrik alan siddetinin artist KN’lerin filme doniismesini saglamaktadir.
Olusan filmler incelendiginde, yilizey katiliginin artisiyla, olusan filmlerin
uzunlugunun artti1 goriilmektedir. Sekil 4.47, sekil 4.48 ile karsilagtiriliginda, kristal
egim agisinmm ¢=0° ve ¢=90° oldugu iki durumda elektrik alan etkilerinin de
birbirinden farkli oldugunu, ¢=0° durumunda film olusumuna, ¢=90° durumunda ise

KN morfolojisinde kalmaya ve fragmentasyona sebep oldugu goriilmiistiir.
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Sekil 4.48: {110} yiizeyinde farkli ylizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin

kontrol(i (¢=90°).

Taban uzunlugu
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Sekil 4.49: {110} ylizeyinde farkli yiizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin
kontrol(i (¢=0°).

Sekil 4.50’de {110} yizeyinde, diisiik siddette yiizey katilig1 degerinde elektrik alan
siddetinin artmasiyla KN’den bir tarafi sola yasli adaciklarla ara fazlar olusturarak
film olusumuna dogru gitmektedir. (b) ve (c)’de ylizey katiliginin artisiyla, filme
gecis icin daha yiiksek elektrik alan siddeti gerekmektedir. Ornegin, diisiik siddetteki
yiizey katiligindaki sistem olan (a)’da elektrik alan degerinin 60 oldugu (kahverengi)
morfolojinin filme dogru gecis yaptig1 goriiliirken, (b)’de aynmi elektrik alan
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degerindeki morfolojinin KN ve film arasinda bir gecis fazi, (c)’de yiizey katiliginin

artmasiyla KN oldugu goriilmektedir.
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Sekil 4.50: {110} yiizeyinde farkli ylizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin

kontrolli (¢g=45°).
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Sekil 4.51: {100} yiizeyinde farkli yiizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin
kontrol(i (¢=0°).
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Sekil 4.51°de {100} ylzeyinde, diisiik (a), orta (b) ve yiiksek (¢) siddetteki yiizey
katihig1 degerlerine sahip sistemde kristal egim agis1 ¢=0°dir. (a)’da elektrik alan
degerinin artisiyla KN ve film morfolojileri arasinda gecis fazlar elde edilmektedir.
(b)’de artan yiizey katilig1 degerleri i¢in bu ge¢is devam etmektedir. (¢)’de ise ara
fazlarin filme dogru gecis yaptigr goriilmektedir. ¥=50 incelenirse (acgik yesil),
(a)’da, gegis morfolojisindeyken, (c¢)’de filme gecis yapmustir.

Sekil 4.50, elektrik alan kuvvetlerine maruz birakilan bir sistemde yiizey katiligi
degistirilerek sistemde film elde edilebilecegini gostermektedir. Sekil 4.49 ve Sekil
4.50’den edindigimiz bilgiler, kristal egim agismin ¢=0° ve ¢=45° oldugu iki
durumda, elektrik alan etkisinin sistemi farkli sekilde etkiledigini gostermektedir. Bu
sonug, Onceki boliimlerde KN’lerin enboy oranlarimin ve tepe egriliklerinin

kontrollinde kristal egim agisinda gordiigiimiiz etkilerle paraleldir.

Sekil 4.52°de {111} yuzeyindeki sistemde diisiik siddetteki yiizey katiligi degerine
sahip (a)’da, elektrik alanin artis1 ile KN’den filme gecis saglanmistir. Diisiik (a) ve
orta siddetteki (b) morfolojiler kiyaslandiginda, orta siddetteki yiizey katilig
degerlerinde olusan filmlerin uzunluklarinin kisaldigr goriilmektedir. Ek olarak filme
gecis yapilan elektrik alan degeri artmistir. y=60 incelendiginde, (a)’da film olusumu
goralirken, (b)’de film ve KN arasinda bir ge¢is fazinda oldugu, (c)’de ise KN
olarak kaldig1 goriilmektedir. (c)’de yiiksek yiizey katilig1 degerlerinde, film olusumu

gerceklesmemis, KN morfolojileri elde edilmistir.

Sekil 4.53’de {111} yiizeyinde, diisiik (a), orta (b) ve yiiksek (c) yiizey katiligina
sahip ve kristal egim acis1 ¢=0° icin, KN’lerin elektrik alan ile degisen

morfolojilerini gosteren grafikler verilmistir.

4.2.7 YOn-bagimh sistemlerde elektrik alan ve gerinim etkisi

Kristal egim acis1 ve yiizey katilig1 parametrelerinine ek olarak uygulanan gerinim
kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil etkileyecegini anlamak i¢in, diisiik siddette
gerinim kuvvetleri, {110}, {100} ve {111} yiizeylerine uygulanmistir. Gerinim
kuvvetlerinin elektrik alan altindaki etkilerinin daha kapsamli bir sekilde
incelenebilmesi i¢in, deneyler 6nceki boliimde incelenen kristal egim agisi ve yiizey

katilig1 degerlerindeki sistemlere uygulanmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.52: {111} ylizeyinde farkli yiizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin
kontrol(i (¢=30°).
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Taban uzunlugu

Sekil 4.53: {111} yiizeyinde farkli ylizey katilig1 degerleri ile KN morfolojilerinin
kontrol(i (¢=0°).
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Taban uzunlugu

Sekil 4.54:{110} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli (¢=0°).

Bu deneylerde, gerinim kuvvetlerinin diisiik siddette tutulmasinin sebebi, yiiksek
gerinim kuvvetlerine ¢ikildikca, elektrik alanin da etkisiyle sistemin kirilmasidir
(fracture). 11k olarak, {110} yiizeyinde segilen iki kristal egim acis1 degeri igin (¢=0°
ve ¢=90°) diisiik, orta ve yiiksek siddetteki yiizey katili1 degerlerine sahip sistemler

icin gerinim kuvvetinin etkisi incelenecektir.

Sekil 4.55’de, kristal egim acismm, ¢=0° oldugu durumda orta siddetteki yiizey
katiligindaki sistem i¢in, gerinim kuvvetinin £=0 (a) ve 2=0.5 (b) olmas1 durumunda,

elde edilecek KN yapilar1 verilmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.55:{110} ylizeyinde orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=0°).

Sekil 4.55 (a)’da, stresin olmadig1 durumda, fragmentasyon goriilmeden elektrik alan
etkisiyle KN’lerden filme gecis vardir. (b) incelendiginde ise, ¢=0-20 arasi en boy
orant artan KN’ler elde edilmistir. y=30’da KN fragmente olmustur. Elektrik alan
siddetinin artmasiyla ise, fragmente olan KN’ler uzayarak kalinligi, stresin olmadig1
(a) ile kiyaslandiginda daha kalin ve sag tepecigi daha biiylik ikili ara-gegis

sistemleri olusturmuslardir.

Orta siddetteki yiizey katilig1 degerlerindeki sistemde elde edilen sonuglar ise Sekil
4.55’de elde edilmistir. Orta siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde, (a)’da,
gerinim kuvvetlerinin olmadigi durumda elektrik alan etkisiyle filme gegis
goralirken, (b)’de gerinim etkisiyle daha kalin ve sag tepecigi daha biiyiik filmler

olusturmuslardir.
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Yiiksek siddetteki sistemde yapilan deneylerde, Sekil 4.56’de verilen sonuglar elde
edilmistir.
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Sekil 4.56:{110} yiizeyinde yiiksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.85) farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢#=0°).

Sekil 4.56°de diisiik ve orta siddetteki yiizey katilig1 degerlerinde oldugu gibi, yiiksek
yiizey katiligina sahip sistemde de gerinim kuvvetinin sistemde olmasi daha biiyik
tepecikli ve kalin, film benzeri yapilar olusturmaktadir. Bunun sebebi, adaciklarin

gerinim kuvveti etkisiyle fragmente olurken elektrik alana maruz kalmalaridir.

Sekiller 4.54, 55 ve 56°da kristal egim agisinin 0° olmasi durumundaki, diisiik, orta
ve Yyuksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemlerde, genel olarak, gerinim
kuvvetleri KN’lerin en boy oranlarini arttirarak, daha sonra da fragmente olmasini
saglayarak sistemi yoOnetmektedir. Bu sisteme elektrik alan uygulandigindaysa,
olusan filmin 6zellikleri degismektedir. Ornegin, ¥=30 incelenirse, gerinim olmayan
durumda, KN iken (a), gerinim kuvveti altinda (b) filme dogru ge¢is yapmistir. Bu

sonug¢ bize sabit bir elektrik alan altinda, uygulanan gerinim kuvvetiyle KN’den
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filme gecis saglanabilecegini gostermektedir. Baska bir ornek olarak, =80
incelendiginde, her iki durumda da film olusumu goriilmekle birlikte, gerinim
olmadiginda daha diiz ve ince bir film olusurken, gerinim kuvveti ile kalinlig1 daha

fazla ve sag tarafi tepecikli bir morfoloji elde edilmektedir.

Kristal egim agisinin degistirilmesinin bu yonelimler tizerindeki etkilerini anlamak
icin kristal egim agilar1 90° alinarak ayn1 deneyler tekrarlanmis ve sonuglar, Sekiller

4.57, 58 ve 59’da verilmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.57:{110} vyiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=90°).

Sekil 4.57 (a)’da gerinim kuvveti diisiik ylizey katiligina sahip sistemde, gerinim
kuvvetlerinin =0 (a) ve X=0.5 degerleri i¢in karsilagtirma grafigi verilmistir.
Gerinim etkisiyle elektrik alanin y=0 degerinde gerinim kuvvetiyle fragmentasyon
gorulmektedir. (b)’de gerinim kuvveti, y=70 ve y=80 degerlerinde de biri digerinden
bliyiik iki KN olusumunu saglamistir. ¥=90 ve y=100 degerlerinde ise elektrik alan
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etkisiyle KN’ler (a)’da bir gecis morfolojisindeyken sag tarafi tepeli film olusuma
dogru gittigi goriilmistiir. Sekil 4.55’de gordiigiimiiz gibi sabit elektrik alan altinda
gerinim kuvvetinin KN’lerden filme gecisini saglayabilecegi sonucu tekrar karsimiza

¢ikmaktadir.

Orta siddette yiizey katiligina sahip sistemde yapilan deneyler sonucu Sekil 4.58°de

verilmistir.
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Sekil 4.58: {110} yiizeyinde orta siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (#=90°).

Sekil 4.58°de orta siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde, gerinim kuvvetinin £=0
(@) ve 2=0.5 (b) oldugu iki durum karsilagtirtlmistir. Burada gordiigiimiiz durum,
gerinim kuvvetlerinin elekrik alanin olmadigi ya da ¢ok kiigiik (¥=10) degerlerinde

KN’lerin fragmentasyonuna sebep olmasidir.

Yiksek siddetteki yiizey katiligi degerine sahip sistemler incelendiginde elde edilen
sonuclar Sekil 4.59°da verilmistir.
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Sekil 4.59: {110} yiizeyinde yiiksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.85) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=90°).
Sekil 4.59, kristal egim agisinin ¢=90 oldugu {110} ylizeyinde gerinim kuvvetinin
etkisi (a) ve (b)’de karsilagtirllarak verilmistir. (a)’da diisiik elektrik alan
degerlerinde, fragmente olmus, daha yiiksel elektrik alan degerlerine c¢ikildikca
KN’ler elde edilmistir. (b)’de ise gerinim kuvvetinin etkisiyle, (a)’daki KN’ler
(x=50, 60, 70, 80, 90, 100) fragmente olmustur (¥=90 disinda). Burada, (b)’de
gordiigimiiz diisiik elektrik alan degerinde fragmente olan adaciklar en yliksek deger
olan x=90’da fragmente olmamistir. Bu deney sonucu bize, adaciklarin

fragmentasyonunun bdyle bir sistemde yiksek elektrik alan uygulanarak

engellenebilecegini gostermektedir.

Sonug olarak, Sekil 4.57 ve Sekil 4.58, kristal egim acisinin degisimiyle elektrik alan

ve gerinim kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil kontrol edebilecegini

gOstermektedir.
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Sekil 4.60 kristal egim agisinin $=0° oldugu {100} yiizeyinde gerinim kuvvetinin
etkisi (a) ve (b)’de karsilastirilarak verilmistir. (a)’da gerinimsiz sistemde, elektrik
alan etkisiyle, KN’den kalinlig1 {110} sisteminde goriilen filmlerden gorece yliksek
filmler elde edilirken, (b)’de gerinim kuvvetlerinin etkisiyle, filmler ara bir gegis
fazinda goriilmektedir.
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m =2, 4 kath simetri
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Yiikseklik
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Sekil 4.60: {100} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli (¢=0°).

Sekil 4.61°de ise, kristal egim agisinin $=0° oldugu {100} yiizeyinde orta siddette
yizey katilifi degerine sahip sistemde gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)’de
karsilagtirilarak verilmistir. (a)’da gerinimsiz sistemde, elektrik alan etkisiyle,
KN’den filme gegis goriiliirken, (b)’de gerinim kuvvetlerinin etkisiyle, filmler (x=50,
60, 70, 80), KN morfolojsine dogru giden bir ge¢is fazi olusturmuslardir. Ayn etki
yiiksek yiizey katilig1 degerindeki sistemde de goriilmiistiir (Sekil 4.62).
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Sekil 4.61: {100} yilizeyinde orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (#=0°).
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Sekil 4.62: {100} yiizeyinde yiiksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.85) farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢#=0°).
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Sekil 4.63°de, kristal egim agisinin ¢=45° oldugu {100} yiizeyinde diisiik siddette
yizey katilifi degerine sahip sistemde gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)’de
karsilastirilarak verilmistir. (a)’da gerinimsiz sistemde, elektrik alan etkisiyle,
KN’den filme gegis goriiliirken, (b)’de gerinim kuvvetlerinin etkisiyle, kristal egim
acisinn ¢$=0° oldugu sistemden farkli olarak fragmente olan KN film arasi gecis
fazlar1 olusmustur. Ayni etki orta siddetteki yiizey katilig1 degerlerine sahip sistemde
de goriilmiistiir (Sekil 4.64).

Buradan, kristal egim acisinin farkli alinmasi1 durumunda gerinim etkisinin, elektrik

alan ile farkli sekillerde kontrol edilebilecegi sonucu ¢ikmaktadir.
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Sekil 4.63: {100} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=45°).
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Yiizey katiligi degerlerinin farkli alinmasi durumunda farkli KN’lerin elde
edilebilecegi, Sekil 4.65, Sekil 4.63 ve Sekil 4.64 ile karsilagtirilarak incelendiginde
gorilmektedir. Sekil 4.63 ve Sekil 4.64’de diisiik ve orta siddette yilizey katiligina
sahip sistemlerde gerinim ve elektrik alan etkileriyle fragmente olmus KN yapilar
elde edilirken yiizey katiligi siddetinin artmasiyla Sekil 4.65’de fragmentasyonun
engellendigi ve elektrik alan siddetinin artmasiyla boylar1 azalan KN’ler olustugu

gorulmektedir.

(a)

4.5
Baslangic
v =10
x =20
3| x=30
< =40 _
2 |%Z5 {100} diizlemi
g X =60 m = 2, 4 kath simetri
- s x="70 $=145°
y, = 100
0 PLER
-15
(b)
4.5
Baslangic
v =10
x =20
3| x=30 .
x = e .
s |%25 {100} diizlemi
2 |x=60 ~ m=2, 4 kath simetri
'>=- xX= 70 < ¢: 450
1.5 4 . 4 :
%3\?.;'--«.%%
0 L : A e
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.64: {100} yiizeyinde orta siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (#=45°).

Sekil 4.66’da {111} yizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
gerinim olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmistir.
Gerinim olmayan durumda, elektrik alan y=80 degerine kadar, elektrik alan siddeti

arttikga KN yliksekliklerinin arttig1 goriilmektedir. Sisteme gerinim uygulandiginda,
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elektrik alan siddeti arttikga ylikseklik artisi elektrik alan =70 degerine kadar,

devam etmektedir. Bu degerden sonra KN’ler fragmente olmaktadir.

Sekil 4.67°de {111} yizeyinde orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
gerinim olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmistir.
Gerinim olmayan durumda, elektrik alan siddeti arttikga KN yiiksekliklerinin arttig
goriilmektedir. Gerinim altinda ise diisiik elektrik alan siddetinde fragmentasyon
gozlenirken elektrik alan siddetinin artmas ile birlikte fragmentasyon onlenmekte

ayni zamanda olusan KN’lerin en-noy oranlarinin arttig1 gozlenmektedir.

(2)
4.5
Baslangic
y =10
x =20
3| x=30 .
= x =40 A .
= x =50 {100} diizlemi
2 x =60 m =2, 4 kath simetri
= x=79 =45°
1.5 : N
¥ =100
Y .}f:“ .%:“"“‘..\
0 . 4"'.'{’ ! 3 “"ﬂ.h
-15 15
(b)
4.5
Baslangi¢
x=0
v =10
x =20
3[x =30 :
# = e -
% % _ gg {100} dizlemi
= X =60 m =2, 4 kath simetri
§ xX= 70 ¢ = 45°
1.5
. = 100
0 ) -
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.65: {100} yiizeyinde yiiksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.85) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=45°).

Sekil 4.68’de {111} ylzeyinde yuksek siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde

gerinim olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmistir.

89



Gerinim olmayan durumda, elektrik alan siddeti arttikga KN yiiksekliklerinin arttig
gorulmektedir.

()

Baslangic

4.5

v =10 ]
c
3 %=40 ’,ﬂ\
x:

x="70

m =3, 6 kath simetri

p=0°

Yiikseklik

1.5

(b)

4.5

x=10 T=05 &
s 7)g=30 N B=0.25 t(
= {111} dizlemi
m = 3, 6 kath simetni

¢: Qo

Yiikseklik

1.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.66: {111} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=45°).

()
4.5
Baslangi¢
x=0
% =10
x =20
3| x =30
= |x=40
E §= Eg m =3, 6 kath simetri
:>=- xX= 70 ¢= 0°
1.5
0 - /.. \\ .

-15 0 15

Sekil 4.67: {111} ylizeyinde orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=0°).
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—
=2
~—

4.5
Baslangi¢
x=0
x=10
x =20
3[x=30
= x =40
£ |x=50
2
=
-
1.5
0 "
-15

Taban uzunlugu

Sekil 4.67: {111} yiizeyinde orta siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=0°) (devami).

(a)

Baslangi¢
x=0
x =10

4.5

m =3, 6 kath simetri
$=0°

Yiikseklik
=
|
=
=]

1.5

=]
Z

&

=
gs
=

atatalalatal "
1 W=
ScoooD

w

|

=

=]

un

Yiikseklik

1.5

.?;'I..-« ] '»""\N
+ s: ll
0 //f E AN

-15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.68: {111} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.85) farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii ($=0°).

91



Sekil 4.69, Sekil 4.70 ve Sekil 4.71°de ise {111} yiizeyi altlik ile 30° a¢1 yapacak
sekilde biyiitiiliirse farkli siddetteki yiizey katiligina sahip sistemler gerinim

olmayan ve gerinim kuvvetleri altinda incelenmislerdir.

Gerinim olmayan durumda, diisik ve orta siddetteki yiizey katilipina sahip
sistemlerde elektrik alan siddeti arttikca KN yiiksekliklerinin azalarak sistemde film
olusumu gozlenmektedir. diisiik ve orta siddetteki ylizey katilipina sahip sistemlerde
iiksek yiizey katiliklar1 ise gerilimsiz sistemde asimetrik ve c¢ok yiiksek tepe

egriligine sahip kuantum noktalarin elde edilmesini saglamaktadir.

(2)
[ Bag!
aslangic B __
x=0 0= 45" Lekey
£=20 -0 APy
X= r LS
%<3 B=025 “CEYC
2 |xZ3 {111} diizlemi
2 % - Eu 7 m = 3, 6 kath simetri
g |x=70
1.5
x =100
’ /
-15
(b)
4.5
Baslangic
x=0
x=10
x =20
3[x=30 “r
z ﬁig {111} diizlemi
i = 60 m =3, 6 kath simetri
= =300
1.5
0 . e
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.69: {111} yiizeyinde diisiik siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde
(B=0.25) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢=30°).
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(a)

Basl&mglc
X=10
% =20
1=30 ' . 4
x?‘ig {111} dizlemi
=5 - m =13, 6 kath simetri

% =60
L="70 ¢=30°

4.5

=]

Yiikseklik

¥ =100

(b)

4.5

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri
¢=30°

Yiikseklik

1.5

0
Taban uzunlugu

Sekil 4.70: {111} yiizeyinde orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde (B=0.55)
farkli gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolii (¢#=30°).
()

Baslangic

4.5

x_

1 =10 $=0
L5250 B=085 “€EU
Tl x =40
%="50
% =60
x="70

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri
¢=30°

Yiikseklik

1.5

-15 0 15

(b)

Baslangic

4.5

x_

x=10
%30
3|X=

x=ig
x::-.::g
% =060
%="70

{111} diizlemi
m =13, 6 kath simetri

=300

Yiikseklik

1.5

-15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.71: {111} yiizeyinde yiiksek siddetteki ylizey katilifina sahip sistemde
(B=0.85) farkl1 gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolli (¢=30°).
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Gerinim altinda ise her {i¢ durumda da artan elektrik alan siddeti ile birlikte

fragmentasyon gozlenmektedir. Diisiik elektrik alan altinda ise Ozellikle yiizey

katiligimin ¢ok ytliksek oldugu durumlarda (Sekil 4.71 b) yiiksek tepe egriligine sahip

simetrik kuantum noktalar elde edilebilmektedir.

4.2.8 YOn-bagimh sistemlerde elektrik alan ve denge 1slatma acisinin etkileri

Denge 1slatma acilarinin, elektrik alan altinda, KN morfolojilerini nasil etkiledigini

anlamak i¢in, {110}, {100} ve {111} yiizeylerinde orta siddette (B=0.55) bir ylzey

katilig1 degeri secilerek elektrik alan uygulanarak deneyler yapilmastir.

a)

4.5
Baslangic

x_
1=10
=20

Yiikseklik
<
]
=
=)

1.5

{110} diizlemi
m=1, 2 kath simetri
¢: 0o

(b)

15

4.5
Baslangic

Yiikseklik
tatatatad
Il
=)
—]

{110} diizlemi
m =1, 2 kath simetri

(©)

15

4.5
Baslangi¢
%=0
=10

% =20

% =230

¥ =40

% =50

% =60

% ="70

=]

Yiikseklik

1.5

{110} diizlemi
m =1, 2 kath simetri

b

b M

15

Taban uzunlugu

Sekil 4.72: {110} yiizeyinde orta siddetteki yiizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma ag1lari igin degisen KN morfolojileri (¢=0°).
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Sekil 4.72°de, {110} diizlemi (B=0.55), gerinimsiz ortamda, farkli denge 1slatma ag1
degerlerine sahip sistemlerde elektrik alan kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil
kontrol ettigini gostermektedir. 6q=15° durumunda (a), boylar1 uygulanan elektrik
alan siddetinin artmasiyla azalan, KN’ler goriilmekteyken, 6q =45° olan (b)’de ise
artan elektrik alan ile, KN’den filme gegis yapan morfolojiler elde edilmistir. Gq=75°
olan (c)’'de ise, 6q=15"deki gibi yikseklikleri azalan ama gérece uzun ve daha

yuksek en-boy oranlarina sahip KN olusumu dikkat ¢ekmektedir.
()

Baslangi¢
x=20 9,=15"
¥ =10 o

% =20
3| x=30
1 =40
% =350
¥ =60
=70

4.5

{110} diizlemi
m =1, 2 kath simetr

= 90°

Yiikseklik

1.5

=2
3

=

LE

]

{110} diizlemi
m =1, 2 kath simetri

$=90°

Yiikseklik
=2
I
=
=

;-,
-
5
=
{E]
erl

p—

L | 1 |

L e e b e & 5T
=E—X—J—}

{110} diizlemi
m =1, 2 kath simetri

= 90°

~1 &
—2—

w
FaEatattatts o Fode 3o

Yiikseklik

15
x =100

-15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.73: {110} ylizeyinde orta siddetteki ylizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri (¢=90°).
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Sekil 4.73’de G4=15° (a)’da elektrik alan siddetinin yiiksek oldugu degerlerde elde
edilen saga egimli KN’ler dikkat cekmektedir. 6q=45° (b), 6q=15° (a) ile
kiyaslandiginda, saga egimli KN’lerin ortadan kalktig1 goriilmektedir. 0eq=75°(c)’de

ise elektrik alan artisiyla KN’lerin fragmente olduklar1 goriilmiistiir.

Farkl1 kristal yonelime {100} ve {111} sahip sistemlerdeki etkilerde sistematik bir

bigcimde incelenerek sirasi ile Sekil 4.74 ve Sekil 4.75°te sonuglar verilmistir.

(a)
4.5
Baslangic -
x=0 0,=15" SRR
% =10 =0
v =20 B ' '
3| x=30 B =0.55
2 |- s
3 =750 {100} diizlemi
E m = 2, 4 kath simetri

(b)

4.5

1100} diizlemi
% =70 m = 2, 4 kath simetri
? ¢: Oﬂ

Yiikseklik
2
[
n
=

Baslangic
x=0
v =10
% =20
3[x=30 b
El % =50 {100} diizlemi
= X= 60 m =2, 4 kath simetri
- %x=170
15 g=0°
x, = 100
0 1 4
-15 0 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.74: {100} ylizeyinde orta siddetteki ylizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri (¢=0°).
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Sekil 4.74° de kristal egim acis1 $=0° oldugu sistemlerde elektrik alan siddeti artis1
ile morfolojilerde meydana gelen degisimler incelendiginde KNn’lerden filme geg¢is
ile olusan filmlerin kalinliklarnin ve uzunluklarinin  kontrol edilebildigi

gorulmektedir.

Sekil 4.75°de kristal egim acist $=45° oldugu sistemde ise elektrik alanin KN
morflojilerine etkilerini gdsteren grafikler verilmistir. Denge 1slatma agisinin 6e=15°
(a) durumunda elektrik alan siddetinin artmasiyla KN’lerden film olusumuna dogru
gecis goriilmektedir. Ancak bu gecis icin uygulanmasi gereken kritik elektrik alan
siddeti degeri (a)’da =30 iken, (b)’de x=70 olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Bu durum
bize elektrik alan altinda KN’lerden filme gecis icin kritik elektrik alan siddeti
degerinin denge 1slatma acisiyla belirlendigini gostermektedir. Denge 1slatma
acisinin yiiksek oldugu durumlarda ise (c), film olusumu goriilmemis, elektrik alanin
artisiyla yiikseklikleri daha az olan hafif saga egimli asimetrik KN’lerin elde edildigi

gorulmektedir.

()

Baslangic

4.5

% =20

3[x=30 .
=40

% =50 _ 1100} dizlemi

x =60 . m =2, 4 kath simetri

x="70 $=145°

Yiikseklik

L5

(b)

4.5

% =20
3[x=30
=40

{100} diizlemi
m = 2, 4 kath simetri
¢: 450

1 =350
% =60
1=70

Yiikseklik

1.5

0

Sekil 4.75: {100} yiizeyinde orta siddetteki ylizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma ag1lari igin degisen KN morfolojileri (¢p=45°).
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(c)

4.5
Baslangic¢
x=0
% =10
v =20
% =30
v =40
% =50
¥ =60
r=170

Yiikseklik

1.5

{100} diizlemi
m = 2, 4 kath simetri
g=45°

0
Taban uzunlugu

Sekil 4.75: {100} ylizeyinde orta siddetteki ylizey

15

katiliginda (B=0.55) farkli denge

1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri (¢=45°).

{111} yoniinde, orta siddette yiizey katiligina sahip sistemde, kristal egim agisinin

$=0° ve ¢$=30° oldugu iki sistem icin farkli denge

1slatma agisina sahip sistemlerde

yapilan deneyler Sekil 4.76 ve Sekil 4.77°de verilmistir.

()

4.5

Baslangic

% =20
x =30
v =40

Yiikseklik

¢: Qe

(b)

4.5

Baslangic
x=0

Yiikseklik

0

(111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

p=0°

Sekil 4.76: {111} yiizeyinde orta siddetteki yiizey katiliginda (B=0.55) farkli denge

1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri ($p=0°).
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(c)

S —
aslangic o
x =0 Bm=75
x=§g =05 - EEER
1= - .'. (W
3| x=30 B=0.55 &
xX= ig {111} diizlemi
X m =3, 6 kath simetri
$=0°

% =60
x=70

Yiikseklik

L5

15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.76: {111} ylizeyinde orta siddetteki ylizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri (¢=0°) (devamu).
Sekil 4.76’da {111} ylzeyinde kristal egim agisinin ¢=0° oldugu durumda, farkls

denge 1slatma ag1 degerlerinde elektrik alanin KN morfolojileri tizerindeki etkileri

verilmektedir.

(a)

Baslangic

4.5

x=10
¥ =20
3 x=30 T
X jgg {111} diizlemi
%z 60 m = 3, 6 kath simetri
x =70 :

Yiikseklik

1.5

o5 0 =15
(b)

Baslangi¢
=0
=10
=20

4.5

A =40 {111} diizlemi
7 m =3, 6 kath simetri
$=1300

Yiikseklik
<
I
=N
=)

15

Sekil 4.2: {111} yiizeyinde orta siddetteki ylizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma agi1lari igin degisen KN morfolojileri (¢=30°).
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4.5 Bas|
aslangi¢ e
0,,=75

7=0 L%
xr=10 T=0 ».__,-
% =20 B=0.55 “€FUE

(111} dizlemi
m =3, 6 kath simetn
$=30°

Yiikseklik
><
Il
=)
=]

-15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.77: {111} yiizeyinde orta siddetteki yiizey katiliginda (B=0.55) farkli denge
1slatma agilari igin degisen KN morfolojileri (¢=30°) (devamui).

Sekil 4.77°de {111} ylizeyinde kristal egim acisinin ¢=30° oldugu durumda (a) ve
(b)’de, sisteme uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla, KN’lerden filme gegis
olmaktadir. Diisiik denge 1slatma ag¢isina sahip (a)’da olusan filmlerin (b)’dekilere
oranla daha uzun ve kalinliklarinin daha az oldugu goriilmektedir. KN’lerden filme
gecis i¢in gereken kritik elektrik alani siddeti degeri, (a)’da ¢=20 iken (b)’de bu
deger x=60’a ¢ikmaktadir. Bu durum sekil 4.76’da da gérdiigiimiiz gibi elektrik alan
altinda KN’lerden filme geg¢is icin kritik elektrik alan siddeti degerinin denge 1slatma

acisiyla belirlendigini gostermektedir.
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5.SONUC VE ONERILER

Bu tez kapsaminda kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel ortamlarda olusum
dinamikleri, evrimi ve kararliligi gerinim ve elektrik alanlar1 altinda es zamanlh
olarak ilk kez modellenerek incelenmistir. Bu tezde, Ogurtan1 vd. (2010a; 2010b;
2014) tarafindan gelistirilen KN morfolojik evrimi ve 1slatma katmaninin olusumunu
yoneten diferansiyel denklemler temel olarak alinmistir. Bu differansiyel denklemler,
yuzey siriklenme diflizyonu ve biyiimesinin hem gerinim hem de elektrik alanlari
altindaki  formiilasyonu igererek nanoyapilarin  morfolojik  gelisimlerinin
modellenmesi i¢in, Ogurtani ve Oren (2001; 2005) tarafindan gelistirilen, iglerinde
tclii kavsaklar1 da bulunduran yiizey ve arayiizeyler i¢in, geri doniisiimsiiz
(irreversible)  termodinamigin  mikroayrik  formulasyonu temel  alinarak
gelistirilmigtir. Gergek¢i smir kosullart ile birlikte, bu differansiyel denklemler
sayisal ¢oziimleme yontemleri ile Mathcad ortaminda iki boyutlu sistemler igin
¢Ozllmiis, algoritmalar C++ kullanilarak program haline getirilmistir. Yapilan
simiilasyonlar sonucunda kristal yapi/yerlesim, difiizyon ve yiizey katilig1 siddeti ve
anizotropisi, yilizey enerjileri gibi malzeme 6zellikleri ile uygulanan dissal elektrik ve

gerinim alanlarinin etkileri es zamanli olarak ilk kez incelenmistir.

Kuantum noktalarin boyutlart 50 nm’nin altinda olup, bu boyutlarda karsilastigimiz
kuantum sinirlama etkisi sebebiyle, enerji seviyeleri iyi tanimlanmis bant araliklarina
sahiptir. Bu enerji seviyeleri ise, KN’lerin boyut, sekil belirli bir bolgedeki
dizilim/yogunluk ve malzeme kompozisyonu ayarlanarak kontrol edilebilmektedir.
Bunlarla birlikte, dislokasyon gibi kusurlari igermeyen ve birbirlerine ince bir 1slatma
katmani ile bagli KN’lerin tiretimini saglayan Stranski-Krastanov ince film blyimesi
metodu, KN’lerin fotovoltaikler tek elektron transistorler, lazerler ve giines panelleri
gibi elektronik, fotonik ve manyetik bir¢ok yeni cihazin iiretilmesi/gelistirilmesi igin
kullanilabilmesinin 6niinii agmigtir. Bu tez calismast sonucunda elde edilen
bilgilerin, istenilen kullanim alanlar1 i¢in gerekli optimum 6zelliklere sahip kuantum

nokta nanoyapilarin tasarimina yardimei olmasi amaglanmaistir.
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Deneysel galismalar, olusan KN’lerin sekil ve biiyiikliklerinde; baslangi¢ film
kalinlig1, kristal yapi/yonelim, difiizyon, ylizey katiligindaki anizotropi, 1slatma
katmaninin 6zellikleri, denge 1slatma agisi, sistemde bulunan uyumsuzluk gerinimleri
ve uygulanan elektrik alanin yonii/siddeti gibi faktorlerin 6nemli etkilerinin oldugunu
gostermektedir. Literatiirdeki bu bilgilerden de yararlanilarak KN’lerin boyutlarinin
kontrol edilebilmesi i¢in bu tez ¢alismasinda, kristal yapi/yonelim, difiizyon, ylzey
katiligindaki anizotropi, denge 1slatma acisi, sistemde bulunan uyumsuzluk
gerinimleri ve uygulanan elektrik alanin etkileri arastirilmistir. Deneyler, yon
bagimsiz ve yon bagimli sistemlerde yapilmis ve elde edilen bulgular asagida

Ozetlenmistir.

Yon bagimsiz izotropik sistemlerde, olusan KN’lerin en boy oranlari, Sisteme
uygulanan gerinim kuvvetleriyle kontrol edilebilmektedir. Gerinim kuvveti belirli bir
degere kadar en boy oranlarimi arttirmakta olup, belirli bir kritik degerden sonra ise
KN’ler bélinerek (fragmente olarak) en boy oranlarini diisiirmektedir. KN’lerin
fragmentasyonu, farkli denge acilarina sahip sistemlerde arastirilmis ve KN’lerin
fragmente olduklar1 kritik gerinim degerlerinin denge 1slatma acilariyla degistigi
anlasilmistir. Bu bilgi ayn1 zamanda bize en boy oranlarinda denge 1slatma agilarinin
da etkili oldugunu gostermektedir. Diisiik denge agilarindan yiiksek denge agilarina
cikildiginda, en boy oranlar1 artmaktadir. KN’lerin boyutsal 6zelliklerini kontrol
etmek, ayn1 zamanda enerji bant araliklarini kontrol etmek anlamina geldiginden, bu

bilgiler KN tabanli cihaz tasarimlari igin ¢ok dnemlidir.

En boy oranlarinin degisimine ek olarak, deneyler sonucu elde edilen farklit KN
sekillerinde, tepe egriliklerinin de degistigi gorilmiistiir. Yapilan analizler, gerinim
kuvvetlerinin ve denge 1slatma agilarinin KN tepe egriliklerini kontrol ettigini
gostermektedir. Fragmente olunan kritik gerinim degerine kadar, uygulanan gerinim
kuvvetleri en boy oranlariyla birlikte tepe egriliklerini de arttirmigtir. Denge 1slatma
acilarmin diisiik degerlerinden yiiksek degerlere ¢ikildik¢a en boy oranlariyla ayni
sekilde tepe egrilikleri de artmistir. Nano yapiya sahip malzemelerde ylizey
egrilikleri, enerji seviyelerinde degisikiklere sebep olarak elektronik ve manyetik
ozellikleri etkilemektedir. Bu sebeple olusan KN’lerin tepe egriliklerinin kontrol
edilebilmesi, KN’lerin elektronik ve manyetik 06zelliklerini kontrol edeceginden

Onem tasimaktadir.
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Denge 1slatma agilar1 ve gerinim kuvveti KN’lerin en boy oranlarini ve ayn1 zamanda
KN fragmentasyonunu kontrol ederek birim alandaki adacik sayisini belirlemektedir.
Bu deneylerin sonuglari, en boy oranlarim1 ve birim alandaki adacik sayilarim
gosteren denge 1slatma agisi-gerinim diyagramlar1 haline getirilerek, istenen en boy
oranlarina veya istenen adacik sayilarina sahip sistemlerin elde edilmesi icin gerekli
kosullar1 ve filmlerin pargalanmamasi i¢in gereken sinirlari da gostermektedir. En
boy oranlari, birim alandaki adacik sayilar1 ve film kirilmasini onleyen kritik
degerlerin bilinmesi, yeni cihaz tasarimlar1 ve KN’lerin daha kontrollii bir sekilde

tiretilebilmesi agisindan 6nemlidir.

Izotropik sistemlerde elektrik alan etkileri, sistemin hem gerinimsiz hem de gerinim
altinda oldugu durumlarda incelenmistir. Gerinimsiz ortamda, uygulanan elektrik
alan ile KN’lerin yiksekliklerinin azaldigi yonelimlerinin degistigi ve belirli bir
elektrik alan degerinden sonra, ince film olusturduklar1 goriilmiistiir. Ince filme
gecilmeden Once artan elektrik alan siddeti ile KN yapilarinda meydana gelen
degisimler analiz edildiginde, KN en boy oranlarinin ve tepe egriliklerinin uygulanan
elektrik alan ile azaldig1 goriilmiistiir. Olusan ince filmler incelendiginde, uygulanan
elektrik alan siddeti ile film uzunlugu ve kalinligi gibi 6zelliklerin degistigi
goriilmiustiir. Elektrik alan siddeti arttik¢a, olusan ince filmin, uzunlugu artmakta ve
kalinlig1 azalmaktadir. Bu sonug, 2017 yilinda Du ve Maroudas (2017) tarafindan

disaridan uygulanan elektrik alanin yiizey piirtizliiliigiinii azaltabilecegi gézlemi ile

uyumludur.

Benzer etkiler farkli denge agilarina sahip sistemlerde de incelenmis ve yuksek denge
1slatma acgisina sahip sistemlerde en boy orani yiliksek KN’ler elde edilebildigi
gosterilmistir. Bu sonug¢ sistemde elektrik alan olmadiginda da aym sekilde
gozlemlenmistir. Sisteme uygulanan elektrik alan siddeti arttikca diisilk denge
acilarinda KN’lerden ince filme ge¢is daha kolay saglanmaktadir. Daha yiiksek
denge acilarinda KN’lerin yonelimleri daha fazla degismekte ve yiikseklikleri
azalmaktadir. Bu bilgiler farkli 1slatma denge agilarindaki sistemlerde ve elektrik
alan siddetlerinde ne tiir morfolojik fazlar (KN, film ve gegis fazlar1) olusacagini
gosteren bir diyagram haline getirilmistir. Bu bilgilerin, mikro ve nano cihazlarin
uretimlerinde yiizey piiriizliiliigiiniin giderilmesi ve KN tabanli cihaz tasarimlarinda
KN’lerin 6zelliklerinin hem gerinim hem de elektrik alan ile kontrol edilmesinde

kullanilmas1 amag¢lanmustir.
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Gerinim kuvvetinin elektrik alan ile birlikte uygulandigi durumlarda, denge 1slatma
acisina bagl olarak farkli etkiler oldugu da g0zlenmistir. Diisiikk islatma denge
1slatma agisina sahip sistemlerde yapilan deneyler, elektrik alanin olmadigi durumda
fragmente olan sistemlerin elektrik alan uygulanmasiyla 6nce bir tarafi tepeli bir
tarafi diiz film benzeri yapilara doniistiigii, elektrik alan siddetinin arttirilmasiyla ise
tamamen ince filme donistiigii goriilmiistiir. Olusan filmler incelendiginde ise sabit
bir elektrik alan altinda, film uzunluklarinin gerinim kuvveti ile kontrol edilebilecegi
goriilmiistiir. Daha yiiksek denge agilarina ¢ikildiginda, gerinim etkisiyle
fragmantasyon godzlenmekte ve en boy oranlari birbirinden farkli KN’ler elde
edilebilmektedir. Farkli en boy oranlarina sahip KN’ler farkli enerji bant araliklarina

sahip olacagindan, giines panellerinde verim artisi i¢in kullanilabilir.

Bu tez kapsaminda ayrica daha gergekgi bir sistem olan anizotropik kristal yapilarin
davranig1, kristal yapi/yonelim, difiizyon, yiizey katihigindaki anizotropi, denge
1islatma agisi, sistemde bulunan uyumsuzluk gerinimleri ve uygulanan elektrik alanin
etkileri agisindan arastirilmistir. Kristal yap1 olarak, (110), (100) ve (111)
yonlerindeki yiizey merkezli kiibik yapilar incelenmistir. Bu yonlerin, depozit
edildigi ylizeyler ile yaptiklar1 agilarin (kristal egim agilar1) degisimi durumunda ne
tiir degisiklikler olustugu arastirtlmistir. Yapilan deneyler sonucunda, yiizey katiligi
etkilerinin, sistemdeki kristal egim agisina bagl oldugu gortlmiistiir. Bu, bize kristal
egim agisinin KN morfoloji kontrolii igin ¢Ok Onemli bir parametre oldugunu
gostermektedir. KN’lerin, kristal dizlemine (sistemdeki simetri derecesine) ve
yonelimine (kristal egim agis1) bagli olarak ¢ok zengin morfolojik yapilar
olusturabildigi goriilmistiir, 6zellikle donme agis1 simetri derecesinin yarisina denk
geldiginde yonelimli olmayan simetrik KN’ler elde edilmektedir ve en yiiksek en boy
oranlarina ve tepe egriliklerine sahip KN’ler de bu degerlerde olusmaktadir. Bu
degerlerde, yilizey katiliginin arttirilmasi ise KN en boy oranlarin1 ve tepe
egriliklerini ayrica arttirmaktadir. Kristal egim agisinin ¢=0° oldugu durumlarda ise
KN en boy oranlar1 ve tepe egrilikleri her ii¢ kristalografik yon icin de yiizey
katiligmin artisiyla azalmistir. Bu da bize, KN en boy oranlarinin ve tepe
egriliklerinin segilen malzemenin anizotropi siddetine bagli olarak, malzeme
biriktimesi sirasinda ayarlanabilecek kristal egim agist ile kontrol edilebilirligini

gostermektedir.
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Yiizey katilig1 ve kristal egim agilarinin etkilerinin arastirildigi sistemde gerinim
kuvvetlerinin de etkileri incelenmis ve (110), (100) ve (111) yonleri i¢in gerinim-
yiizey katilig1 diyagramlar1 farkli kristal egim ac1 degerleri icin olusturulmustur. Bu
diyagramlarda hem kristal egim agis1 sebebiyle sistemde olusan farkli etkiler, hem de
yizey katiligt ve gerinim kuvvetlerinin etkisiyle olusabilecek farkli tipte KN
morfolojileri gozlenmistir. Ornegin, (110) yiizeyinde, kristal egim acismin ¢=0°
oldugu, yiizey katiliginin maksimum (B=0.98) ve gerinim kuvvetlerinin X=0.1
degerinde, lens tipi KN’ler olusurken, ¢=90° oldugu, (B=0.98) ve gerinim
kuvvetlerinin £=0.1 degerinde ise ¢an tipinde (en boy orani ve tepe egriligi gorece
yiiksek) KN’ler elde edilmistir. Ayn1 sekilde (100) yiizeyinde, $=0° oldugu, yiizey
katiligimin maksimum (B=0.98) ve gerinim kuvvetlerinin £=0.1 degerinde, fasetli
yiizeylere sahip tepe egriligi kiiclik olan kubbe tipi, $=45° oldugu, (B=0.98) ve
gerinim kuvvetlerinin ¥=0.1 degerinde ise piramit seklinde (en boy orani ve tepe
egriligi gorece yiiksek) KN’ler elde edilmistir. Gerinim kuvvetleri, yiizey katilig1 ve
kristal egim ac¢isinin se¢imi ile istenen ozelliklere sahip ¢ok farkl sekillerde KN’lerin
elde edilebilecegi gosterilmistir. Bu bilgilerin, literaturde rapor edilen deneylerde
karsilan ¢ok farkli KN yapilarinin olusum nedenlerinin anlagilmasina yardimci

olmasi beklenmektedir.

Yapilan deneyler, KN’lerin en boy oranlarinin ve tepe egriliklerinin yiizey katiligi,
kristal egim agisi, gerinim kuvvetlerine ek olarak ayni zamanda denge 1slatma
acisiyla da kontrol edilebildigini de gostermistir. En yiiksek en boy oranlarina sahip
KN’ler, her ti¢ kristal diizlem igin de denge 1slatma agisinin 0eq=75° oldugu sistemdir.
Denge 1slatma agis1 arttikca daha yiiksek en boy oranlarma sahip KN’lerin elde
edilmesi, izotropik sistemde de karsimiza c¢ikan etkilerden biriydi. Tepe
egriliklerinde ise denge agilarina gore bazi farkliliklar bulunmustur. (110) yiizeyi i¢in
en yiiksek tepe egriliklerinin elde edildigi denge 1slatma ag1 degeri, 0eq=30° iken,
(100) yiizeyi igin, , 0eq=15° (111) yiizeyi igin , 0=75"dir. Tepe egriliklerinin
kontrolii agisindan denge agilarinin etkileri kristalografik duzlem ve yonlere baglidir
ve farkli kristal dizlemlere sahip sistemler igin segilecek denge 1slatma ag1

degerleriyle, istenen 6zelliklere sahip KN’lerin elde edilmesi miimkuinddir.

Anizotropik ozellikler tagiyan farkli kristal diizlemler elektrik alan, kristal egim
acilari, ylizey katilig1 siddetleri, denge agilar1 ve farkli gerinim kuvvetleri altinda

incelenmistir. Kristal egim acilariyla farkli yonelimlerde elde edilen KN’lerin
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elektrik alan altinda degisimleri, bu yonelimlerin belirli degerlere kadar
arttirilabilecegini gostermistir. Kristal diizleme ve denge agilarina bagli olmakla

birlikte, bu yonelim belirli bir degerden sonra KN’leri film olusumuna gotiirmiistiir.

Yonelimli olmayan KN’lerde ise kristal egim agismin etkisinin anlasilmasi igin
yapilan deneylerde, ii¢ kristal dizlem icin de deneyler Oncelikle kristal egim agisinin
$=0° oldugu ve simetri derecelerinin yar1 degerlerinde arastirilmistir, bu kristal egim
ac1 degerinin seg¢ilmesinin sebebi en yiiksek en boy oranlarina sahip KN’lerin bu
durumda elde ediliyor olmasidir. Diislik yiizey katilig1 degerlerine sahip sistemde,
(110) yuzeyinde, ¢=0”da, elektrik alan etkisiyle yiikseklikler azalmis ve film
olusumu godzlemlenmistir. Kristal egim agisinin ¢=90° oldugu sistemde ise
yiikseklikler azalmig fakat film olusumu gozlenmemistir. Ara fazda, yonelimli
KN’ler elde edilmistir. (100) yiizeyinde ¢=0°da elektrik alan uygulanmasiyla KN
yiikseklikleri azalirken, kalin ve kisa filmler olusmustur (ara faz). ¢=45”de ise
elektrik alan artisiyla KN yiikseklikleri azalmis ve uzun ince filmler elde edilmistir.
(111) yuzeyinde, kristal egim agisimin ¢=0° degerinde, elektrik alan uygulamasiyla
yiikseklikler arttilmistir. $=30°"da ise, ylkseklikler elektrik alan ile azalmakta ve
film olusmaktadir. Deney sonuglarindan elde edilen bu bilgiler, KN’lerin

morfolojilerinin kontroliinde elektrik alan kullanilabilecegini gostermektedir.

Yizey katiligi etkisinin arastirilmast ic¢in yapilan deneyler, 110 duzleminde,
$=90%de diisiik ve orta siddette yiizey katilig1 degerlerinde artan elektrik alan siddeti
ile tek KN’lerin, yiiksek degerlerinde ise ikili KN sistemlerinin, kristal egim agisinin
$=0° oldugu durumda ise artan elektrik alan siddeti ile yikseklikleri azalan KN’ler
ve filmler elde edilebilecegini gdstermistir. (100) yiizeyinde $=45"de, artan elektrik
alan siddeti ile yiikseklikleri azalan KN’ler ve ince filmler elde edilmistir. $=0°"de de
artan elektrik alan siddeti ile yiikseklikleri azalan KN’ler ve ince filmler elde
edilmistir, ¢=45%den farkli olarak film kalinliklar;, uzunluklart ve sekilleri
degismektedir. (111) ylizeyinde ise kristal egim agisinin ¢=30"de diisiik ve orta
sidette ylizey katilig1 degerlerinde artan elektrik alan siddeti ile yiikseklikleri azalan
ve filme gegis yapan KN’ler, yiiksek ylizey katiligi degerlerinde ise yoOnelimleri
degisen farkl sekillerde KN’ler, $=30%"de ise yiikseklikleri uygulanan elektrik alan
siddeti ile artan KN’ler elde edilmistir.
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Kristalografik yonlere, kristal egim agilarina ve yiizey katihigi degerlerine gore
yonelimleri, yiikseklikleri, tepe egrilikleri degisen KN’ler ve uzunluklari kalinliklari

ve sekilsel 6zellikleri degisen filmler elde edilmesi miimkiindiir.

Elektrik alan ve gerinim kuvvetlerinin KN morfolojilerini kontrol edilebilirligi
arastinlmustir. (110) yiizeyinde, ¢=0°de ve orta siddetteki gerinim kuvvetleriyle
yapilan deneylerde, elektrik alan sisteme uygulandiginda, yiiksek siddetteki elektrik
alan degerlerinde sistemin kararli olmadigr gorilmistir. Gerinim kuvvetleri
KN’lerin fragmente olmasini saglamistir. Uygulanan elektrik alan ile, bir tarafi tepeli
ve gerinimsiz durumlarda olusan tepeli filmlere gore daha yiiksek tepelere sahip
sistemler olusmustur. Gerinim KN’lerin yiiksekliklerini elektrik alan etkisi altinda
arttirmustir. $=90%de ise, orta siddetteki yiizey katiligina sahip sistemde, diisiik
elektrik alan degerlerinde fragmente olmus KN’ler goriiliirken elektrik alan
siddetinin artistyla, tek KN’ler elde edilmistir. Bu durum, elektrik alan uygulanarak

KN’lerin fragmentasyonunun engellenebilecegini gostermektedir.

Anizotropik sistemlerde denge 1slatma acisinin etkilerini gérmek igin yapilan
deneyler, elektrik alanin farkli denge 1slatma agilarindaki sistemlerde KN
morfolojilerinin  farkli sekillerde elde edilebilmesi icin kullanilabilecegini
gostermistir. Genel olarak diisiik 1slatma acgilarinda KN’lere uygulanan elektrik alan
ile KN yiikseklikleri azalmakta ve film elde edilmekte, Yiiksek denge agilarina
cikildiginda ise, elektrik alan etkisi ile filme gecis olup olmamasi ya da farkl
Ozelliklere sahip KN’lerin elde edilmesi kristal yonlere, kristal egim agilarina ve

yiizey katilig1 siddeti degerlerine bagli olarak belirlenmektedir.

Sonug olarak bu tez kapsaminda kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel
ortamlarda olusum dinamikleri, evrimi ve kararliligi es zamanli gerinim ve elektrik
alanlar1 altinda modellenmis ve simiilasyonlar ile incelenmistir. Yapilan
similasyonlar sonucunda kristal yapi/yerlesim, difiizyon ve yiizey katihig1 siddeti ve
anizotropisi, yilizey enerjileri gibi malzeme 6zellikleri ile uygulanan dissal elektrik ve
gerinim alanlarinin etkileri es zamanli olarak incelenmistir. Malzeme 0Ozellikleri ve
uygulanan dissal kuvvetlerin etkileri altinda KN morfolojilerinin kontrol edilebilirligi
arastirilmistir. Elde edinilen bilgilerin KN tabanli cihaz tasarimlari agisindan 6nem

tasimaktadir.
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Bu tez kapsaminda yapilan deneyler ortaya ince film sistemlerinin gerilim ve elektrik
altinda davranis1 ve kuantum noktalarin olusum mekanizmalari hakkinda bilgiler
vermekle birlikte hangi noktalarda eksiklikler oldugu ve gelecekte ne tiir
arastirmalarin yapilmasi gerektigi hakkinda da fikirler vermistir. Gelecekte yapilacak
caligmalarda: 1. Sisteme blyime etkisi (film blyUmesi devam ederken sistemin
modellenmesi) dahil edilmelidir; 2. Bu g¢alismada sistemin iki boyutlu oldugu
varsayllmistir, U¢ boyutlu sistemler icin kodlar gelistirilmeli ve daha gercekgi
analizler yapilmalidir. 3. Ug boyutlu modellerden elde edilecek sekil, boyut, igsel
gerilim dagilimlarii  kullanilarak KN’lerin optik ve elektronik 6zelliklerinin
hesaplanmas1 saglanabilir. Bu konu ile ilgili yapilabilecek bir diger ¢alisma da Ug
boyutta morfolojileri belirlenen QD ve QD dizilerininin enerji seviyeleri, dalga
fonksiyonlar1 (wave functions) ve optik dipol matris elemanlar1 (optical dipole
matrix elements) gibi elektrik tasmim 6zelliklerinin hesaplanmas1 ve QD
dizilerindeki 1s1ik-uyarimli tasiyicilarin (photo excited carriers) tasinim 6zelliklerinin

modellenmesidir.
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