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kararliliklarin1 dogrularken, mekanik kararlilik Born kriteri ile desteklenmistir. Bu tek
katmanli iki boyutlu malzemeler, Young modiilii ve Poisson orani gibi ayarlanabilir
mekanik 6zellikler sergileyerek onlar1 esnek uygulamalar i¢in uygun hale getirmistir.
Elektronik yap1, benzersiz yiik yogunlugu davramigsini gosteren Meksika sapkasi
seklinde bir degerlik bandi ortaya koymustur. Anizotropik deformasyon potansiyeli
tastyict hareketliligini etkiler; y-Si2SSe ve y-Si2SeTe diisiik etkin kiitle ve artirilmis
hareketlilik gosterirken, y-Si2STe daha yiiksek etkin kiitlesi ve deformasyon potansiyeli
anizotropisi nedeniyle daha diisiik hareketlilik sergiledigi bulunmustur. Bu bulgular, -
Si2XY tek katmanlarinin ¢ok islevli dogasini vurgulamaktadir ve onlari ileri teknolojik
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1. GIRIS

iki boyutlu malzeme ¢aligmalar1 grafenin2004 yilindaki kesfi(Novoselov vd., 2004) ve
2010 yilinda bulusun Nobel 6diilii ile taglandirilmasiyla modern nanoteknolojicag: iki
boyutlu malzemeler i¢in baglamistir. Boylece bilim insanlar1 bu kesfin vermis oldugu
tesvik ile yeni nesil iki boyutlu (2B) malzemenin arastirilmasi ve gelistirilmesi i¢in
calismaya baglamiglardir. Bu malzemelerin 6zgiin fiziksel ve kimyasal ozellikleri,
malzeme fiziginde arastirma alanlarin1 genisletmistir ve gelencksel endiistriyel

malzemelerden daha iistiin bir potansiyele sahip olmalarini saglamistir(Shanmugam vd.

2022).

Bilim insanlarinin 2B katmanli nanoyapilara olan ilgisini, bu malzemelerin benzersiz
ozellikleri ve nanoteknolojideki potansiyel uygulamalari nedeniyle giderek
artirmaktadir. 2B kristaller, gesitli polimorfik formlarda bulunabilir ve bu formlar
oldukega farkli fiziksel 6zellikler sergileyebilir. Bu nedenle, yeni allotroplarin kesfi ve
mevcut yapilarin detayli incelenmesi 6nem arz etmektedir. 2B kristallerin atomik yapisi,
onlarin elektronik ve optik ozelliklerini belirlemede kritik bir rol oynar ve grup IV
monokalkojenler (S, Se, Te gibi elementlerle olusturulan yapilar) bu baglamda umut

verici malzemeler olarak 6ne ¢ikmaktadir.

Son donemde yapilan deneysel ¢aligmalar, yeni polimorfik yapilarin yakin zamanda
kesfedilmesi, 2B malzeme ailesini 6nemli Olgiide zenginlestirmis ve hem temel
aragtirma hem de pratik uygulamalar i¢in yeni firsatlar ortaya ¢ikarmistir. Bu baglamda,
germanyum selenit (GeSe) ve germanyum siilfir (GeS) gibi malzemelerin y-fazi,
benzersiz 6zellikleri nedeniyle 6nemli 6lciide ilgi gormiistiir. Geleneksel a-fazlarindan
farkli olarak, y-GeSe ve y-GeS yapilar1 yalnizca enerjik olarak daha elverisli olmakla
kalmay1p, ayn1 zamanda termoelektrik performanst énemli 6l¢iide artirma potansiyeline
sahip belirgin elektronik bant yapilari da sergilemektedir. Meksika sapkasi benzeri
degerlik bantlar1 gibi benzersiz elektronik 0Ozelliklerin varli§i, bu malzemelerin
verimlilik ve performansin en Onemli oldugu yeni nesil elektronik cihazlarin
gelistirilmesinde 6nemli bir rol oynama olasiligin1 vurgular. Ayirt edici elektronik

ozellikleriyle 6ne ¢ikan bu malzemeler, ¢ok cesitli nanoteknolojik uygulamalarda



gelismis verimlilik ve performans i¢in heyecan verici beklentiler sunar. Yeni 6zellikleri,
malzeme 6zelliklerinin optimizasyonunun cihaz boyutunun kiiciiltiilmesi ve islevselligin
iyilestirilmesi i¢in gerekli oldugu enerji verimli elektronik, kuantum hesaplama ve

optoelektronikteki ilerlemeleri hizlandirma potansiyeline sahiptir (Lee vd. 2021).

Bu baglamda, bu tez ¢aligsmasi, y-SioXY (X/Y =S, Se, Te) tek tabakalarin (monolayers)
yapisal Ozelliklerini, elektronik Ozelliklerini ve yiikk dagilimlarini detayli bir sekilde
incelemeyi amaglamaktadir. Tez c¢alismasi, ilk ilkesel (ab-initio) yontemlerini
kullanarak, gerilme (strain) etkileri altinda bu yapilarin elektronik ve optik
ozelliklerinde meydana gelen degisiklikleri arastirmayi ve Janus yapilarin potansiyel
uygulamalarin1 degerlendirmeyi hedeflemektedir. Ayrica, bu malzemelerin tasiyici
hareketliligi, yiiksek performanshioptoelektronik uygulamalar i¢in uygunluklarini
belirlemeyi amaclamaktadir. Bu nedenle, bu arastirma, 2B malzemelerin 6zelliklerini
anlama ve optimize etme yoOniindeki devam eden cabalara 6dnemli bir katki sunmakta
olup, nihai hedef, bunlarin bir sonraki nesil nanoelektronik ve termoelektrik cihazlara
entegrasyonunu kolaylastirmaktir. Bununla birlikte, bu tez kapsaminda yapilan
aragtirma Sonuglarinin, 2B malzemelerin 6zelliklerini daha iyi anlamak ve yeni nesil
nanoelektronik ve termoelektrik cihazlarda kullanilabilirligini artirmak ag¢isindan 6nemli

katkilarda bulunacagi 6n goriilmektedir.



2. KURAMSAL TEMELLER

Ilk ilkesel hesaplamalar, malzeme bilimi, nanoteknoloji ve diger bir¢ok alanda kritik bir
rol oynayan giglii bir hesaplama yontemidir. Bu hesaplamalar, malzeme ve
molekiillerin 6zelliklerini anlamak, tahmin etmek ve optimize etmek amaciyla
kullanilir. Kuantum mekaniginin temel ilkelerine dayanan bu yontem, deneysel verilere
ihtiya¢ duymaksizin, dogrudan temel fizik yasalarindan ¢ikarimlar yapabilme yetenegi
ile 6ne cikar. Elektronik ve atomik yapilar, termodinamik, mekanik, optik ve manyetik
ozellikler ile yiikk tasmimi gibi genis bir 6zellik yelpazesini tahmin etme kapasitesi,
malzemelerin kapsamli bir sekilde analiz edilmesine olanak tanir. Bu hesaplamalarda
yaygin olarak kullanilan Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT), hesaplama dogrulugu
ile maliyet arasinda dengeli bir yaklasim sunar. Ilk ilkesel hesaplamalar, malzeme
bilimi, kimya, yogun madde fizi§i ve nanobilim gibi alanlarda genis uygulama
alanlara sahiptir ve malzemelerin atom diizeyindeki davranislarin1 anlamada 6nemli
bir arag saglar. Her ne kadar bazi hesaplama maliyetleri ve zorluklar bulunsa da, bilim
ve miihendislik alanlarinda degerli Ongoriiler sunmasi nedeniyle vazgecilmez bir

yontem olarak kabul edilir.

2.1 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi

Yogunluk fonksiyoneli teorisi (YFT), ¢ok cisim problemini ¢6zmek igin gelistirilmis bir
yaklasimdir. Temel olarak, bir sistemdeki tiim elektronlarin karmasik etkilesimlerini
dogrudan ¢ozmek yerine, sistemin toplam elektron yogunlugunu temel alan bir
fonksiyonel ile bu problemi ele alir. YFT, ¢ok cisim kuantum mekaniginin
karmagikligini, elektron yogunlugunu kullanarak daha yonetilebilir bir hale getirir ve
boylece oOzellikle kat1 hal fizigi ve kimyada genis ¢apta uygulama alam1 bulmaktadir

(Jones 2015).

Elektronik hamiltoniyen, her ¢ok pargacikli sistemin, dig bir potansiyel iginde
etkilesimde bulunan elektronlardan olustugunu varsayar. Kuantum istatistiksel
modeller, ornegin Thomas-Fermi Teorisi, bdyle bir sistemin analizinde dalga

fonksiyonu yerine, merkezi degisken olarak elektron yogunlugunu kullanmay1
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onermistir. Her ne kadar bu modeller gergek sistemlerin dogru bir tanimin1 saglamada
yetersiz kalsa da, YFT ayni yaklagimi benimseyen kapsamli bir teori olarak ortaya

¢ikmis ve dnemli basarilar elde etmistir (Marder 2010).

Parcaciklarin yogunlugu, n(r);Nsayida elektronununbelirli bir  konumunda olma
olasihigmim yogunlugunu belirtmektedir.Bu, yogunluk islemcisi fi(r) = ¥¥ 6@ —r;)’nin

beklenen degerinden elde edilir ve su sekilde yazilir:

n(r) = th/)*(rl,rz, e, Ty, Ty, ., ) A3 d3T,d3 L dBTy (2.1)

Yogunlugun integrali, toplam elektron sayisini vermektedir; [ n(r) d3r = N ve q yiikii
icin elektron yogunlugup ile bagintist su bigimdedir: p(r) = qn(r). Ag¢ik¢a goriilecegi
tizere, yogunluk diger gozlemlenebilirler gibi dalga fonksiyonu tarafindan belirlenir.
Ayrica, bu temel durum yogunluguna karsilik gelen enerji, minimum degerini alir vebu

da taban durum enerjisi olan Denklem (2.2)’yekarsilik gelmektedir:
E, = dels(r)n(r)dr + F[n(r)] (2.2)
Elektron yogunlugup(r), Kohn-Sham orbitallerinin karelerinin toplamiyla elde edilir:

pa) =i ) 1:(1)] ? 23)

Yogunluk fonksiyonel teorisi, bir elektron sisteminin temel durum enerjisini, elektron
yogunlugunun bir fonksiyonu olarak ifade eden bir kuantum mekanigi yaklasimidir.Bu
teoriye gore, tim sistemin Ozellikleri, yalmizca elektron yogunluguna bagli olarak

belirlenebilmektedir.

Kohn-Sham (Kohn ve Sham, 1965), YFT’deki temel problemi ¢ézmek i¢in, birgok
elektronun etkilesimlerini hesaba katarken bile, bu sistemi etkilesimsiz referans
sistemine doniistiiren bir yaklasim gelistirdi.Bu yaklasimla, birden fazla elektronun

olusturdugu karmasik sistem, tek pargacikli Kohn-Sham orbitalleriyle temsil
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edilir.Kohn-Sham esitlikleri, bu orbitalleri elde etmek i¢in ¢oziilen Schrodinger benzeri

bir denklemi ifade eder:

- % vz + Vetkin(r)] i (r) = €;¢;(r). (2.4)

Burada, ¢i(r) Kohn-Sham orbitalini, eiise bu orbitalin enerjisini temsil eder. Vetin(r)
etkin potansiyeli, dis potansiyel (¢ekirdeklerin olusturdugu potansiyel), elektron-
elektron etkilesimlerinden gelen Coulomb potansiyeli ve degis-tokus korelasyon

potansiyelini igerir.

Kohn-Sham esitlikleri, kendisi-tutarli (self-consistence) bir sekilde ¢oziiliir. Yani,
baslangigta bir yogunluk tahmin edilir, bu yogunlukla etkin potansiyel hesaplanir ve
ardindan bu potansiyel kullanilarak yeni orbitaller ve yeni yogunluk elde edilir. Bu

islem, yogunluk ve enerji degismez hale gelene kadar tekrarlanir.

2.2 Izdiisiimle Giiclendirilmis Dalga (Projector Augmented Wave) Yontemi

Izdiisiimle gii¢lendirilmis dalga (PAW) ydntemi, yogunluk fonksiyoneli teorisi (YFT)
cergevesinde, sistemlerin elektronik yapilarini hassas ve verimli bir sekilde modellemek
icin gelistirilmis bir tekniktir. Bu yontem, 6zellikle karmasik ¢ok elektronlu sistemlerde,
cekirdek bolgesindeki elektron yogunlugunun ve dalga fonksiyonlarinin dogru bir
sekilde temsil edilmesini saglar. PAW, diizlem dalga tabanli yaklagimlarin esnekligini
atomik orbitallerin yiiksek c¢oziiniirligi ile birlestirerek, sistemin toplam enerji ve
kuvvet hesaplamalarinda yiiksek dogruluk sunar. Ozellikle, c¢ekirdege yakin
bolgelerdeki elektronlarin hizli salinimlarimi etkili bir sekilde modelleyebilmesi, bu
yontemin yogunluk fonksiyonel teorisi hesaplamalarinda tercih edilmesinin baslica

nedenidir.

Tez kapsaminda, sistemin elektronik 6zelliklerini dogru bir sekilde temsil edebilmek
igin, elektron degis-tokus ve korelasyon etkilerini agiklayan Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE) genel gradyan yaklasimi (GGA) fonksiyoneli kullanilmistir (Perdew vd., 1996).
PBE, elektronik yogunlugun gradyanlarimi dikkate alarak, ozellikle kimyasal baglar,
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yiizey enerjileri ve molekiiler etkilesimlerin tahmininde dengeli bir hassasiyet sunar.
Ancak, PBE fonksiyoneli ile elde edilen bant aralig1 (band gap) degerlerinin deneysel

sonuglarla uyumsuz olabilecegi bilinmektedir.

Bu eksikligi gidermek ve bant aralifi degerlerini deneysel verilere daha yakin
hesaplayabilmek igin yari-empirik bir hibrit fonksiyonel olan Heyd-Scuseria-Ernzerhof
(HSEO06) fonksiyoneli tercih edilmistir (Heyd vd., 2003). HSE06 fonksiyoneli, degisim
enerji teriminin bir kismin1 Hartree-Fock teorisinden tiireterek hesaplamalara dahil eder
ve bu sayede, 0zellikle yari iletkenler ve yalitkanlarda enerji bant yapilarinin daha dogru
bir sekilde dngoriilmesini saglar. Bu yontem, hem PBE'nin diisiik hesaplama maliyet
avantajlarin1  korurken hem de bant aralifi, enerji seviyeleri ve optoelektronik

Ozelliklerin daha hassas bir sekilde tahmin edilmesine olanak tanir.

2.3 Fonon Analizi Hesaplamalari

Fonon hesaplamalari, malzemelerin dinamik ve termal Ozelliklerini incelemek igin
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) c¢ercevesinde gerceklestirilen temel bir
yaklasimdir. Fononlar, kristal yapilar i¢indeki atomlarin kolektif titresim modlarimi
temsil eden kuantize durumlar olarak tanimlanir. Bu titresim modlari, malzemenin
termodinamik ve dinamik kararliligi hakkinda ©nemli bilgiler sunar. Ozellikle,
fononlarin frekanslar1 ve dagilimlari malzemenin ses hizlari, termal iletkenlik, termal

kapasite gibi makroskopik 6zelliklerini dogrudan etkiler.

Fonon modlart iki ana kategoriye ayrilir: akustik modlar ve optik modlar. Akustik
modlar, diisiik frekanslarda meydana gelir ve atomlarin birbirine gore uyumlu hareket
ettigi titresimleri ifade eder. Bu modlar, 6zellikle ses dalgalarmin yayilimi ve
malzemenin mekanik Ozellikleri agisindan onemlidir. Optik modlar ise daha yiliksek
frekanslarda gozlenir ve genellikle birim hiicredeki atomlarin birbirine zit yonde hareket
etmesiyle karakterize edilir. Bu modlar, optik absorpsiyon ve polaritondavranislar gibi
optoelektronik ozelliklerle iliskilidir.Polariton, 151k ile maddenin etkilesimi sonucunda
ortaya ¢ikan hibrit kuasipartikiil tiiriidiir. Bu etkilesim, bir fotonun (1s1k pargacigi) bir

malzemedeki madde uyarimlariyla (6rnegin, fononlar, eksitonlar veya plazmonlar)



giiclii bir sekilde baglanmasiyla meydana gelir. Polaritonlar, hem 15181n dalga dogasini
hem de maddenin kuantum mekaniksel oOzelliklerini bir arada sergileyen 06zel

pargaciklardir (Hopfield 1958).

YFT kapsaminda fonon hesaplamalar1 genellikle Yogunluk Fonksiyoneli Pertlirbasyon
Teorisi (YFPT) kullanilarak gerceklestirilir (Baroni vd., 2001). YFPT, kristal yapidaki
atomlarin kiiciik yer degistirmelerinin toplam enerji lizerindeki etkilerini hesaba katarak
fonon spektrumunu ve titresim modlarin1 belirler. Bu yontem, harmonik yaklagimi
temel alir ve fonon frekanslarinin yani sira olast kararsizlik durumlarinmi tespit etmek
icin de kullanilir. Kristal yapidaki herhangi bir negatif frekans, malzemenin dinamik

olarak kararsiz oldugunu ve yeniden yapilandirilmasi gerektigini gosterebilir.

Fonon hesaplamalari ayni zamanda malzemenin sicaklikla degisen davraniglarinin
modellenmesi igin de kritik bir éneme sahiptir. Ornegin, malzemenin 1s1 kapasitesi ve
termal genlesme katsayist gibi termal ozellikleri tahmin edilebilir. Ayrica, fonon-
davranigi, malzemelerde 1s1 taginimi ve enerji yayillimint kontrol eden temel
mekanizmalardan biri oldugu i¢in termal iletkenlik hesaplamalarinda merkezi bir rol

oynar.

Sonug olarak, fononlar kristal yapilarin termal, optik ve elektronik 6zelliklerini
belirlemede kritik bir role sahiptir. YFT ve YFPT gibi teorik yaklagimlar, malzemelerin

bu 6zelliklerini anlamada ve gelistirmede gliclii araglar sunmaktadir.

VASP, YFT tabanli hesaplamalar i¢in kullanilan bir yazilimdir ve fonon analizlerinde

YFPT yontemiyle dinamik matris hesaplamalarini destekler.

Fonon Hesaplamalari i¢in Gerekli Dosyalar:

= POSCAR: Kristal yapinin tanimi.
= INCAR: Hesaplama parametrelerinin  detaylari.  (Ornegin,

IBRION=5 veya IBRION=6 fonon hesaplamalari i¢in kullanilir.)



» POTCAR: Pseudopotansiyel (potansiyelimsi) dosyasi.
= KPOINTS: Brillouin bolgesinin érneklenmesi.

Hesaplama Adimlar:

1. Geometrik optimizasyon (Once atomik konumlarin ve &rgii parametrelerinin
optimize edilmesi gerekir).

2. Dinamik matris hesaplamasi (IBRION=6 ile) yapilir.

3. Fonon frekanslariin hesaplanmasi ve spektrumun elde edilmesi saglanir.

Sonuc¢larin Analizi: Tim frekanslarin pozitif olmast kararli bir yapiy1 ifade eder.
Imajiner frekanslar (negatif) yapinin kararsiz oldugunu gosterir.Malzemenin elastik ve
termal ozelliklerini anlamada kullanilir.Bant yapisini ¢izmek i¢in genellikle Phonopy

veya benzeri araglar kullanilir (Togo ve Tanaka, 2015).

2.4 Ab-Initio Molekiiler Dinamik (AIMD) Hesaplamalari

Kanonik ensemble (NVT) altinda ab-initio molekiiler dinamik (AIMD) hesaplamalari,
sabit atom sayist (N), hacim (V) ve sicaklik (T) kosullarinda sistemin termodinamik
davraniglarini incelemek i¢in kullanilan giiglii bir yontemdir. Bu yaklagim, atomlarin ve
elektronlarin hareketini birlestirerek kuantum mekanigi ilkeleri dogrultusunda fiziksel
ozelliklerin hesaplanmasin1 saglar. AIMD, 06zellikle karmasik malzeme sistemlerinin
veya molekiiler yapilarin sicaklik etkisi altindaki dinamiklerini ve enerji yiizeylerini
anlamada oOnemli bir aragtir. Kanonik ensemble sayesinde, sicaklik degisimlerinin
sistem tlizerindeki etkileri daha dogru bir sekilde modellenebilir.2B tek tabaka yapilarin
oda sicakligindaki termodinamik kararliligin1 degerlendirmek i¢in kanonik ensemble
(NVT) altinda ab-initio molekiiler dinamik (AIMD) hesaplamalar1 ger¢eklestirilmistir.
Kanonik ensemble (NVT ensemble), istatistiksel mekanikte kullanilan bir topluluktur ve
sabit atom/molekiil sayis1 (N), hacim (V) ve sicakhk (T) altinda bir sistemin
durumlarimi tanimlar. Bu ensemble, bir sistemin bir 1s1 banyosuyla termal dengeye

ulastigi varsayimina dayanir (Pathria ve Beale, 2011).



Bu durumda, sistemin toplam enerjisi degisebilir, ancak sicaklik sabit tutulur. Kanonik
ensemble’deki olasilik dagilimi, her mikro durumun (yani belirli bir enerji diizeyindeki

durumun) Boltzmann dagilimu ile belirlenmesiyle ifade edilir:

P(E)oce E/kET (2.5)
Burada:
o P(E): Enerji E’ye sahip durumun olasiligt,
« kg: Boltzmann sabiti,
e T: Sicaklik.

Kanonik ensemble, termodinamik sistemlerin sicaklikla iligkili 6zelliklerini incelemek
ve termodinamik niceliklerin (serbest enerji, entropi vb.) hesaplanmasi i¢in yaygin
olarak kullanilir. Ozellikle, fizik ve kimyada sicaklik etkilerini igeren simiilasyonlarda

temel bir ¢ergeve sunar (Hansen ve McDonald, 2006).

NVT, Nosé-Hoover termostat1 gibi yontemler yardimiyla sabit bir sicaklik korunarak
sistemin dinamik ve termal Ozelliklerini incelemeyi miimkiin kilar (Nosé 1984). Bu
yontemle, tek tabaka yapilarin yapisal biitiinliigiiniin zaman i¢inde nasil korundugu

detayl1 bir sekilde ortaya konmustur.

AIMD, malzeme ve molekiillerin atomik 6zelliklerini zamanin bir fonksiyonu olarak
modelleyerek, atomlarin hareketlerini simiile eden bir yontemdir. Elektronik yapinin
kuantum mekaniksel ve atomik hareketlerin klasik mekaniksel yaklasimlarla
hesaplanmasi, bu yontemin temelini olusturur. AIMD, elektronlarin kuantum etkilerini
de dikkate alarak malzemenin ger¢ek zamanli davranisim1 simiile eder ve bdylece
termodinamik oOzelliklerden kimyasal reaksiyon kinetigine kadar bir¢ok konuda
derinlemesine analizler saglar. Ozellikle, farkli sicaklik ve basing kosullarindaki
davraniglar1 anlamak ve yeni malzeme tasarimlarina 151k tutmak amaciyla kullanilan bu

yontem, molekiiler seviyede dnemli bir bilgi kaynagidir.



3. MATERYAL VE YONTEM

Tez calismalarinda hesaplamalar1 yapilan sistemlere ait kristal yapilarin kurulmasi
VESTA programi ile yapilmistir. Hesaplamalarda Vienna Ab-initio Simulation Package
(VASP) paket programi kullanilmistir.

3.1 VESTA

VESTA (Visualization for Electronic and Structural Analysis), kristal yapilarin
gorsellestirilmesi, analizi ve yorumlanmasi amaciyla kullanilan gelismis bir yazilimdir.
Ozellikle kristalografi, malzeme bilimi ve kimya gibi alanlarda genis bir uygulama alam
bulmaktadir. Program, Japonya Tohoku Universitesi’nden Koichi Momma ve Fujio

[zumi tarafindan gelistirilmistir (Momma ve lzumi, 2011).

VESTA’nin en belirgin 6zelligi, kristal yapilar1 {ic boyutlu olarak gorsellestirme
yetenegidir. Bu 0Ozellik, atomlarin, baglarin ve kristal orgiilerinin detayli grafiksel
gosterimini  mimkiin kilmakta, dolayisiyla kristal yapilarimin anlagilmasimm ve
yorumlanmasini kolaylastirmaktadir. Program ayrica, elektron yogunluk haritalarini ve
manyetik yogunluk gibi diger skalar alanlar1 da goriintiileyebilmekte, bu yoniiyle

yapisal analizler i¢in vazgeg¢ilmez bir arag sunmaktadir.

VESTA’nin sundugu simetri islemleri, kristal yapilarin simetrik 06zelliklerinin
hesaplanmasin1 ve analiz edilmesini saglamaktadir. Bu baglamda, kristal yapilarin
simetri elemanlar1 ve esdeSer konumlar1 detayli bir sekilde incelenebilmektedir.
Program, faz diyagramlarmin ve birim hiicre parametrelerinin gorsellestirilmesine
olanak taniyarak, kristal yapilarin faz gegislerinin ve diger termodinamik 6zelliklerinin

arastirilmasinda da 6nemli katkilar sunmaktadir.

VESTA, genis dosya formati destegi ile CIF (Crystallographic Information File) ve
diger yaygin kristalografi dosya formatlarin1 acabilmekte ve diizenleyebilmektedir. Bu
yoniiyle, farkli veri kaynaklar ile entegrasyonu kolaylastirmakta ve arastirmacilara

esnek bir calisma ortam1 sunmaktadir.
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VESTA, yapisal modeller, elektron/niikleer yogunluklar ve ii¢ boyutlu verilerin de

gorsellestirilmesi i¢in kullanilan bir programdir. One ¢ikan &zellikleri sunlardr:

e Ayni pencerede birden fazla model, veri ve morfoloji ile calisma.
e (Coklu sekme ve pencere destegi.

o Biiylik miktarda nesneyle (atom, bag, ¢cokyiizlii vb.) ¢alisma.
 Orgii déniisiimleri ve siiper/hiicre olusturma.

e Rietveld analizinde bag uzunluklar1 ve agilarin gorsellestirilmesi.

o Seffaf yiizeyler ve yiiksek ¢oziiniirliiklii grafik ¢iktilari.

Program, hacimsel veri isleme ve gorsellestirmede giiglii araglar sunar.Sonug olarak,
VESTA, acik kaynakli ve kullanic1 dostu araylizii sayesinde,aragtirmacilarin karmagik
kristal yapilarini etkin bir sekilde analiz etmelerine ve sonuclarini net bir bi¢cimde
sunmalarina olanak tanityan ¢ok yonlii bir aragtir. Malzeme bilimi, kimya ve fizik gibi
alanlarda kristal yapilarin derinlemesine incelenmesi i¢in yaygin olarak tercih edilmekte

olup, bilimsel arastirmalarin énemli bir bilesenini olusturmaktadir (Momma ve lzumi,

2011).

3.2 VASP(Vienna Ab-initio Simulation Package)

VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package)paket programi, ab-initio kuantum
mekanigi tabanli molekiiler dinamik hesaplamalar1 yapmak ic¢in yaygin olarak
kullanilan bir yazilimdir. Bu program, Vanderbilt potansiyelimsileri ve diizlem dalga
baz setleri kullanarak niimerik hesaplamalar gerceklestirir. VASP’in temel yontemi,
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) olup, Kohn-Sham denklemlerini ¢dzmek igin
tasarlanmistir. Program, G. Kresse ve J. Furthmiiller tarafindan gelistirilmis olup, J.
Hafner’in katkilariyla daha da ilerletilmistir. VASP, hesaplamalarinda potansiyelimsiler
ve diizlem dalga baz setleri kullanir ve tiim hesaplamalar DFT yontemi ile yapilir
(Kresse ve Furthmiiller, 1996). Elektronik bant yap1 hesaplamalarinda kismi yogunluk
dosyasi (DOS) yorumlarinin daha iyi anlasilabilmesi i¢in yiik yogunlugu kontur egrileri
kullanilmigtir. Bu amagla VASP yazilimi kullanilmistir (Henkelman vd., 2006).VASP
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paket programinin ¢alisabilmesi i¢in dort ana giris dosyasi gereklidir. Bu giris dosyalar

sunlardir:

1. INCAR: Bu dosya, hesaplama algoritmalarini belirler ve ¢esitli hesaplama

parametrelerini igerir. Ornegin, sistemin ad1 ve kesilim enerjisi degeri.

2. POSCAR: Kiristal yapiy1 tanimlar ve orgiiye ait geometri ile sistemdeki atomlarin

konumlarini igerir.

3. POTCAR: Sistem igerisindeki her bilesen i¢in kullanilan potansiyelimsi (pseudo-
potansiyel) dosyalarini barindirir. Her bir bilesene ait potansiyelimsiler bu dosya altinda

birlestirilir.

4. KPOINTS: Brillouin bolgesindeki k-noktalarimin sayisini  belirtir, bu da

hesaplamalarin dogrulugunu etkiler.

VASP programi calistirildiktan sonra ortaya ¢ikan bazi onemli ¢ikti dosyalari ise

sunlardir:

1.OUTCAR:Bu dosya, simiilasyon boyunca elde edilen tiim Onemli verileri igerir.
Enerji, kuvvetler, gerilmeler, dalga fonksiyonlarmin 6zdegerleri, Fermi enerjisi ve
iterasyon detaylar1 gibi bilgileri saglar. OUTCAR dosyasi, simiilasyonun her adimini

ayrintili olarak raporlar ve sonuglarin derinlemesine analizi i¢in temel kaynaktir.

2. CONTCAR:Simiilasyonun son adiminda elde edilen atomik pozisyonlar1 igeren
dosyadir. Bu dosya, yap1 optimizasyonu sonrasinda elde edilen nihai kristal yapiy1
temsil eder. CONTCAR, yeni bir simiilasyonun baglangi¢ yapisi olarak kullanilabilir

veya sonuclarin dogrulugunu degerlendirmek i¢in incelenir.

3. OSZICAR:Simiilasyon sirasinda enerji iterasyonlarinin nasil degistigini 6zetleyen bir

dosyadir. Enerjinin yakinsama siirecini ve simiilasyonun basarili bir sekilde tamamlanip

12



tamamlanmadigin1 gosterir. Bu dosya, enerji yakinsamasini izlemek ve simiilasyonun

ilerleyisini takip etmek i¢in kullanilir.

4, CHGCAR:Elektron yogunlugu dagilimini igeren dosyadir. Spin polarize sistemler
icin spin yukar1 ve spin asagl yogunluklarini ayr1 ayri verir. Elektron yogunlugu
dagiliminin gorsellestirilmesi, elektronik 6zelliklerin ve bag yapilarinin incelenmesi igin

kullanilir.

5. EIGENVAL:Elektron dalga fonksiyonlarmin &6zdegerlerini igeren dosyadir. Bu
dosya, enerji seviyeleri ve elektronik bant yapisini analiz etmek i¢in kullanilir.

Sistemlerin elektronik 6zelliklerini anlamada kritik rol oynar.

6. IBZKPT:indirgenmis Brillouin bélgesindeki k-noktalarini ve bu noktalar igin
hesaplanmis agirliklar: igerir. K-uzay1 entegrasyonlar1 ve bant yapist hesaplamalarinda

kullanilir.

7. DOSCAR:Elektronik yogunluk durumu (Density of States, DOS) bilgilerini sunan
dosyadir. Bu dosya, enerji seviyelerindeki elektronik durum yogunlugunu saglar ve

sistemin elektronik yapisinin analiz edilmesinde kullanilir.

8. PROCAR:Dalga fonksiyonlarinin atomlara ve orbitallere projeksiyonlarini igerir. Bu,
bant yapisi analizinde belirli bir banttaki atomik ve orbital katkilar1 anlamak i¢in

kullanilir.

9. WAVECAR:Simiilasyon sirasinda elde edilen dalga fonksiyonlarini i¢geren dosyadir.
Bu dosya, bant yapisi ve elektronik 6zelliklerle ilgili daha ileri analizler yapmak i¢in

gereklidir.
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4. BULGULAR

Tez ¢alismasi kapsaminda, y-SioXY (X/Y = S, Se, Te) tek tabaka yapilarin detayli
analizleri sunulmustur. Calisma, bu malzemelerin yapisal ve elektronik 6zelliklerinin
yani sira yiik dagilimlarinin kapsamli bir sekilde incelenmesini icermektedir. Ilk ilkesel
(ab-initio) hesaplama yontemleri kullanilarak yiiriitiilen arastirma, bu yapilarin gerilme
(strain) etkileri altinda sergiledigi elektronik ve optik davranislarindaki degisiklikleri
ayrintili bir sekilde ortaya koymaktadir. Ayrica, Janus yapilarin potansiyel uygulama
alanlar1 degerlendirilerek, 2B malzemelerin 6zelliklerinin anlasilmasina ve bunlarin
yeni nesil nanoelektronik ve termoelektrik cihazlarda kullanim potansiyellerinin
artirnlmasina katki saglanmasi hedeflenmistir. Elde edilen bulgularin, bu tiir
malzemelerin ileri diizeyde anlasilmasi ve yenilik¢i teknolojilerde kullanimina yonelik

Onemli bir bilgi birikimi olusturacag: diistiniilmektedir.

4.1 y-Si2XY (X/Y =8, Se, Te) Tek Tabaka Yapilar

Iki boyutlu Janus malzemeler, atomik diizeyde asimetrik yapilar1 sayesinde farkli
yiizeylerinden farkli elektronik ozellikler sergileyen benzersiz malzemelerdir. Bu
asimetrik yapi, malzemenin iist ve alt ylizeylerinin farkli atom tiirlerinden olugmasiyla
ortaya cikar ve ¢ift yonli elektronik davranisa yol acar. Janus malzemeler, bu farkl
yiizey enerjileri ve kimyasal etkilesimler nedeniyle yiizey seciciligi gosterir ve belirli
kimyasal reaksiyonlara kars1 yiiksek yatkinlik sergileyebilir. Bu 6zellikleri, 6zellikle
kataliz, sensorler ve enerji depolama gibi alanlarda potansiyel uygulamalar sunar

(Seixas, 2020).

v-SixXY (X/Y =S, Se, Te) tek tabaka yapilari, gama (y) fazinda yariiletken 6zellige
sahipiki boyutlu (2B) malzemelerdir. Bu malzemeler, Si (silisyum) atomlar1 ile S, Se,
Te (kiikiirt, selenyum, telliir) atomlarinin kombinasyonlarindan olusur ve kendine 6zgii
elektronik ve optik ozelliklere sahiptir. Janus olarak adlandirilmalar, iki farkli atom
katmaninin bir yiizeyde birlesip diger yiizeyde farkli atom katmanlar1 olusturmasiyla

cift ylizlii davranis gostermelerindendir.
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Secilen 2B malzemelerin SioXY (X/Y =S, Se, Te) tek tabaka yapilari, y fazinda
caligilmistir.Bunun asagida anlatildig: tizere diger fazlara kiyasla bazi avantajh

durumlar1 mevcuttur. Bu avantajlar su sekilde siralanabilir:

- Elektronik Ozellikler: y fazi, daha diisiik enerji kayiplar1 ve yiiksek tastyici
hareketliligi saglar, bu da nanoelektronik cihazlar ic¢in idealdir. a fazi
genellikle daha iyi tagiyici hareketliligi sunsa da, y fazi1 daha verimli tasiyici

tasinimi sunar.

- Optik Performans: y fazi, yiiksek 151k emisyonu ve fotoliiminesans

ozellikleri ile optoelektronik uygulamalar i¢cin daha uygundur.

- Yapisal Esneklik: y fazi, gerilme (strain) altinda daha dayanikli ve esnek
yapilar olusturarak yliksek mekanik dayaniklilik saglar, bu da onu esnek

cihazlar i¢in avantajli kilar.

- Farkh Fazlara Gecis Arahg: y fazi, yiiksek sicaklik ve basing kosullarinda
daha kararl olabilir, bu da onu zorlu ¢evresel kosullarda c¢alisan cihazlar igin

tercih edilen bir secenek yapar.

Sekil 4.1°dey-Si>SSe, y-Si>STe ve y-Si>SeTe 2B malzemelerinin yandan ve iistten
goriinimleri verilmistir. Bu kristal yapilar, altigen petek diizenini sergilemektedir ve

birim hiicrede dort atom yer almaktadir.
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a) 7-Si28Se b) v-Si2S'le c) v-Si2Se'le

Sekil 4.1 y-Si>SSe, v-Si2STe ve y-SioSeTe malzemelerinin yandan veiistten gortiniimleri

Cizelge 4.1°de goriildigi gibi y-Si2SSe, y-Si2STe ve y-Si2SeTe malzemelerinin 6rgii
sabitleri sirastyla 3.53, 3.68 ve 3.76 A’dur. Si ve kalkojen atomlar1 olan S, Se ve Te
arasindaki bag uzunluklar1 S, Se ve Te atomlariin yarigapiyla dogru orantili olarak
degismektedir. En kii¢iik atom yarigapina sahip olan S atomu en kiigiik 6rgii sabitine
(2.35 A) sahip iken en biiyiik atom yaricapmna sahip olan Te atomu en biiyiik 6rgii
sabitine (2.65A) sahiptir. Benzer dogru orantitek katmanlarin kalliklari igin de
gecerlidir. Cizelge 4.1°de y-SioXYtek katmanlarinin kalinliklarinin 4.17 A ile 4.36
Aarasinda degistigi ve en kiiciik kalinliginy-Si,SSe malzemesinde oldugu en biiyiik
kalinligin ise y-Si>SeTe malzemesinde oldugu goriiliir. Bilesikteki elementlerin atom

yarigaplari, y-Si2XYtek katmaninin kalinliginda, oOrgii sabitlerinde ve bag

uzunluklarinda gozlemlenen degisimlere benzer sekilde degisimlere neden olur.
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Cizelge 4.1 y-Si2XY tek katmanlisinin hesaplanan algilama parametreleri (orgii sabiti a
(A), bag uzunluklar1 d (A), kalinlik h (A), bag agilar: 6)

Malzeme a dsi-x dsi.y h Ox-si-x Ov-s-iv Osisisi
y-Si>SSe  3.53 2.35 2.44 4.17 97.44 92.46 84.63
v-SioSTe  3.68 2.40 2.63 4.26 100.30 88.51 87.51
v-Si.SeTe 3.76 2.52 2.65 4.36 96.58 89.42 89.42

Cizelge 4.1°de goriildigi gibi y-Si>SSe, y-Si2STe ve y-Si2SeTe malzemelerinin 6rgii
sabitleri sirastyla 3.53, 3.68 ve 3.76 A’dur. Si ve kalkojen atomlar1 olan S, Se ve Te
arasindaki bag uzunluklar1 S, Se ve Te atomlarmin yarigapiyla dogru orantili olarak
degismektedir. En kiigiik atom yari¢apina sahip olan S atomu en kiigiik 6rgii sabitine
(2.35 A) sahip iken en biiyiik atom yaricapina sahip olan Te atomu en biiyiik 6rgii
sabitine (2.65A) sahiptir. Benzer dogru orantitek katmanlarm kalinliklari i¢in de
gecerlidir. Cizelge 4.1°de y-SioXYtek katmanlarmin kalinhiklarmin 4.17 A ile 4.36
Aarasinda degistigi ve en kiigiik kalinligmy-Si;SSe malzemesinde oldugu en biiyiik
kalinligin ise y-Si2SeTe malzemesinde oldugu goriiliir. Bilesikteki elementlerin atom

yarigaplari, y-SioXYtek katmaninin  kalinhiginda, orgii sabitlerinde ve bag

uzunluklarinda gozlemlenen degisimlere benzer sekilde degisimlere neden olur.

4.2 y-SizXY Tek Katmanlarimin Yapisal ve Mekanik Ozellikleri

Malzemelerin kristal yapilarmin geometrik O6zellikleri, kimyasal bilesimlerine bagl
olarak onemli farkliliklar gosterebilmektedir. Bu farkliliklar, atomlarin boyutlar1 ve
baglanma ozelliklerinden kaynaklanmaktadir. Ozellikle drgii sabitleri, bag uzunluklari
ve katman kalinliklar1 gibi parametreler, bilesimdeki elementlerin atom yarigaplariyla
dogrudan iligkilidir. Tez  kapsamindakiy-SioSSe,  y-Si.STe  ve  y-Si.SeTe
malzemelerininorgii sabitleri sirasiyla 3.53, 3.68 ve 3.76 A’dir. Bu degerler, dnceki
arastirmalardan elde edilen bulgularla yakindan 6rtiismektedir (Hiep vd., 2023; Zhu vd.,
2024). Si ve kalkojen atomlar1 (S, Se ve Te) arasindaki bag uzunlugu, kalkojenin atom
yarigapiyla orantili olarak artar ve S icin 2.35 A’dan (en kiiciik yarigap) Te igin 2.65
A’ya kadar degisir (en biiyiik yarigap). Benzer bir durum, tek katmanlarm kalinliklari
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i¢in de gegerlidir. Cizelge 4.1°e gore, y-SioXY tek katmanmin kalmhgmm 4.17 A ile
4.36 A arasinda degistigini gdstermektedir. Bilesikteki elementlerin atom yarigaplari, y-
SipXY tek katmaninin kalinhiginda, orgii sabitlerinde ve bag uzunluklarinda

gozlemlenen degisimlere benzer degisimlere neden olur.

Malzemelerin yapisal kararliligini degerlendirmek, onlarin fiziksel, kimyasal ve
elektronik 6zelliklerini anlamak ve potansiyel uygulama alanlarini belirlemek agisindan
kritik bir 6neme sahiptir. Yapisal kararliligin belirlenmesi, atomlar arasindaki baglanma
enerjilerinin detayli analizi ile miimkiindiir. Bu baglamda, bir malzemenin kohesif
enerjisi, atomlar arasindaki baglanma kuvvetinin bir 6lgiisii olarak kararliligin en temel
gostergelerinden biri olarak kabul edilir. Kohesif enerji, malzemenin birim hiicresindeki
atomlarin ayrigtirilmasi i¢in gerekli enerji miktarini ifade eder ve yiiksek bir kohesif

enerji, malzemenin yapisal olarak daha kararli oldugunu gdsterir.

v-Si2XY malzemesinin yapisal kararliligini degerlendirmek igin kohesif enerjileri
hesaplanmistir. Kohesif enerji (Econ), Kkristal orgiideki atomlari izole edilmis serbest
atomlara doniistiirmek i¢cin gereken enerjiyi ifade eder (Zhang, 2018). Kohesif enerji, bir
kristal yapidaki atomlar arasindaki baglanma enerjisinin bir Slglisii olup, asagidaki

denklem kullanilarak hesaplanmaktadir:

E _ Etoplam - (NSiESi + NXEX + NYEY) (4-1)
coh Ns; + Ny + Ny

Etoplamy-Si2XY tabakasinin toplam enerjisini temsil ederken, Esi, Ex ve Eysirasiyla Si, X
ve Y atomlarmin enerjilerini ifade etmektedir.Nsi, Nx ve Nyise birim hiicre iginde

bulunan Si, X ve Y atomlarinin sayisini belirtir.

Denklem 4.1 kullanilarak hesaplanan y-Si2XY tek katmanlarinin kohesif enerjileri,
Cizelge 4.2°de gosterildigi gibi negatiftir ve bu durum, incelenen malzemelerin
termodinamik olarak kararli bir yapiya sahip oldugunu ortaya koymaktadir. Kohesif
enerjinin negatif olmasi, atomlar arasindaki baglanmanin giiclii oldugunu ve

malzemenin kendiliginden ayrigmaya karsi direng gosterdigini ifade etmektedir. Bu
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sonug y-Si2XY tek katmanlarinin hem deneysel hem de teorik ¢aligmalar i¢in uygun ve

kararli bir yap1 sergiledigine isaret etmektedir.

Cizelge 4.2 y-Si2XY tek katmanli 2B malzemelerinin hesaplanan kohesif enerji ve
elastik parametreleri (kohesif enerji Econ(eV/atom), elastik sabitleri
Cij(GPa), Young modiilii E2p(N/m) ve Poisson orani v.)

Malzeme  Econ Cu Cr Ces E2p v

v-SioSSe  -4.07 21.70 6.60 7.55 12.29 0.69
v-SioSTe  -3.84 15.85 4.22 5.82 9.05 0.60
y-Si>SeTe -3.73 15.05 3.54 5.76 8.87 0.55

v-Si2XY tek katmanlarmin kohesif enerjilerindeki artis, gelismis molekil ici
baglanmay1 isaret etmektedir. -4.07 eV/atom kohesif enerjiye sahip y-SioSSe tek
katmanmin molekiiller aras1 baglari, sirasiyla-3.73 ve -3.84 eV/atom kohesif enerjilere
sahip y-Si>SeTe ve y-Si>STe tek katmanlarinin baglarindan daha gii¢liidiir. Ayrica,
kohesif enerji, hem 6rgii sabiti hem de malzemenin kalinlig1 ile dogrudan iligkilidir. Bu
baglamda, atom hacmindeki bir artig, 6rgii sabiti ve malzeme kalinliginda buna karsilik

gelen bir artisa neden olur ve bu da kohesif enerjide bir azalmaya yol agar.

Malzemelerin mekanik ozellikleri, yapisal kararliliklart ve performanslarinin
degerlendirilmesinde temel bir rol oynar. Bu baglamda, elastik sabitler, malzemenin dig
kuvvetlere kars1 verdigi tepkiyi tanimlayarak, mekanik 6zelliklerin detayli bir sekilde
anlasilmasini saglar. Incelenen yapilari mekanik 6zelliklerini daha ayrintili bir sekilde
analiz etmek i¢in, Young modiilii Eopve Poisson orani v, elastik sabitler Cjj kullanilarak

asagida verilen formiil yardimiyla hesaplanmstir:

C11C22 - 6122

E. . =
2D AC, + BC,, — A2B2(2Cy, — 1) (4.2)
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(A% + BY)Cyp — A2B2(2C,, — TD)
VT A%C,, + B*C,y — A2B2(2C,, — 1) (4.3)

A = sin(0) ve (B = cos(0) olarak tanimlanmistir. Burada 0, armchair yoniine gore agiy1

ifade etmektedir. IT ise (C11C22 — C12) / C16 denklemini ifade etmektedir.

Elastik sertlik sabitleri, bir malzemenin mekanik 6zelliklerini anlamak igin kritik 6neme
sahiptir; ¢iinkii bu sabitler, malzemenin dig kuvvetlere nasil tepki verdigini tanimlar. Bu
sabitler, malzemeye kiiciik eksene bagli gerilmeler uygulanmasi sonucu enerji
degisimleri analiz edilerek hesaplanmaktadir. Bu yontem, malzemenin deformasyona
kars1 direnci ve esnekligi gibi 6nemli mekanik 6zelliklerin degerlendirilmesine olanak

saglar.

Bu kapsamda, y-SioXY tek katmanmin mekanik 6zelliklerini ve elastik kararliligini
degerlendirmek i¢in elastik sabitler Cijhesaplanmistir. Hesaplamalar, malzemeye -1.5%
ile 1.5% arasinda degisen ve 0.5% adimlarla artan gerilme artiglari uygulanarak
gerceklestirilmistir. Uygulanan dis kuvvet altinda atomlarin daha diisiik enerjili bir
konfiglirasyona ulagmalarint saglayan optimize edilmis iyon katsayilar1 da

belirlenmistir.

2D malzemelerde dort elastik katsayr bulunmaktadir. Bunlar Ci1, C22, Ci2 ve Ces dir.y-
Si2XY’nin hegzagonal yapisi nedeniyle C11 ve Czodegerleri birbirine esittir. Ayrica, Ces
degeri C11 ve Cadegerlerine bagl olarak hesaplanabildiginden Ci1 ve Caxosabitlerinin

belirlenmesi yeterlidir (Duerloo vd., 2012).

Cizelge 4.2°de sunulan elastik sabitlerinin C11> 0, C11> Ci2 ve Ces > 0 kriterlerini
sagladig1 goriilmektedir. Bu sebeple, y-Si2XY tek katmaninin elastik kararliliga sahip
oldugu sdylenebilir. Bu kararlilik, malzemenin dis gerilmeler altinda yapisin1 koruma
yetenegini ifade eden Onemli bir mekanik ozelliktir. Bu kriterler, malzemenin hem
gerilme hem de kayma kuvvetlerine kars1 direncini ortaya koymaktadir. Ozellikle, C11>
0 kosulu, malzemenin eksensel yondeki gerilmelere karsi direngli oldugunu ifade

ederken, Ci11> Ci2 kosulu, malzemenin elastik anizotropisini ve deformasyon
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stirecindeki denge kosullarint saglamaktadir. Ayrica, Ces > 0 sart1, kayma modiillerinin
pozitif oldugunu ve malzemenin kayma gerilmelerine kars1 kararlt bir yap1 sergiledigini

gostermektedir.

Bu sonuglar, y-Si2XY tek katmanmin hegzagonal yapisal diizenine uygun elastik
kararlilik kriterlerini sagladigin1 kanitlamaktadir. Malzemenin elastik modiillerinin
pozitif olmasi, dis kuvvetler altinda mekanik dayanikliligini ve yapisal biitiinliiglinii
koruyabilecegini gostermektedir. Bu 6zellikler, malzemenin pratik uygulamalarda
kullanilabilirligi agisindan biiyiikk 6nem tagimaktadir (Born ve Huang, 1996; Mouhat ve
Coudert, 2014).

Iki boyutlu malzemelerin mekanik 6zelliklerini anlamak, bu malzemelerin uygulamali
kullanimin1 degerlendirebilmek i¢in olduk¢a 6nemlidir. Bu baglamda, Young modiilii
(E2p), malzemenin sertlik ve elastikiyet 6zelliklerini tanimlayan temel bir parametre
olarak one cikar. Cizelge 4.2°’de sunulan E;p degerleri, analiz edilen malzemelerin
mekanik 6zelliklerine dair 6nemli bilgiler sunmaktadir. Yiiksek E2p degeri, malzemenin
daha sert bir yapiya sahip oldugunu ve gerilmeye maruz kaldiginda elastik
deformasyona kars1 daha fazla direng gosterdigini ifade eder. Bu 6zellik, malzemenin
cekme kuvvetlerine karst minimum deformasyon goOstererek uygulanan kuvvet
kaldirildiginda orijinal sekline geri donmesini saglar. Yiiksek Ezp degerine sahip
malzemeler, daha dayanikli ve saglamdir, bu da onlar1 miihendislik ve nanoteknoloji

uygulamalari i¢in ideal hale getirir.

Bu baglamda, y-Si>SSe tek katmani, 12.16 N/m ile en yiiksek Ezpdegerini sergileyerek
biikiilmeye karsi daha direngli bir yap1 ortaya koymaktadir. Buna karsilik, y-Si,SeTe
(9.85 N/m) ve y-Si>STe (8.87 N/m) tek katmanlari, daha esnek bir yapiya sahiptir.
Ayrica, y-Si2XY tek katmanlarinin Expdegerleri, MoS2(Cooper vd., 2013) ve grafen
(Xiang vd., 2020) gibi malzemelere kiyasla belirgin sekilde daha disiiktiir. Bu fark, vy-
SioXY tek katmanlarmi esneklik gerektiren ekranlar, giyilebilir teknolojiler ve

nanotiipler gibi uygulamalar i¢in uygun bir aday haline getirmektedir.
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4.3 y-Si2XY (X/Y =S, Se, Te) Tek Tabaka 2B Malzemesinin Dinamiksel Kararhhk
Sonuc¢lan

Tezin bu bolimiinde, y-Si2XY malzemelerinin fonon ve molekiiler dinamik (MD)
simiilasyonlarinin  sonuglar1  sunulmaktadir. Fonon hesaplamalari, malzemenin
titresimsel Ozelliklerini ve Orgili dinamigini incelememize olanak tanirken, MD
simiilasyonlar1 malzemenin atomik diizeydeki hareketleri ve termal davranislarini
detayli bir sekilde analiz eder. Her iki yontem de, malzemenin termal, mekanik ve
elektronik 6zelliklerinin daha iyi anlasilmasina katkida bulunarak, potansiyel uygulama

alanlar1 hakkinda degerli bilgiler saglamaktadir.

Fonon spektrumlari, y-SioXY malzemesinin titresim 6zelliklerini belirlemek ve dinamik
kararliligimi incelemek amaciyla hesaplanir. Akustik modlar, malzemelerin mekanik
dayaniklilig1 ve elastik 6zellikleriyle igsel olarak baglantilidir. Diislik frekanslh akustik
modlar genellikle malzemenin elastik 6zelliklerini ve mekanik biitiinliigiinii gosterir.
Akustik modlarin seyrek goriilmesi, malzeme icindeki atomlarin Orgii yapisinda
senkronize olarak salindigini, bunun da Orgiiin bu hareketlere karsi direncinin
azalmasima ve malzemenin diisiik titresim enerjisine neden oldugunu gosterir. Sekil
4.2’de, y-Si2SSe, y-Si2STe ve y-Si2SeTe malzemelerinin fonon bant yapilarini

gostermektedir.

v-Si2SSe malzemesinin frekans spektrumu, 0 ila 12 THz arasinda bir aralikta
genislemektedir. Bu, y-Si2STe (yaklasik 0-11 THz) ve y-Si2SeTe (yaklasik 0-10 THz)
malzemelerine kiyasla daha genis bir dagilim gosterdigini ortaya koymaktadir. Bu
farkin baslica nedeni, Se ve Te atomlarinin kiitlelerinin S atomlarindan daha biiyiik
olmasidir. Bu da malzemenin titresimsel 6zelliklerini etkileyerek daha genis bir frekans

araliginin ortaya ¢ikmasina yol agtigi soylenebilir.
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Sekil 4.2y-Si>SSe, y-Si2STe ve y-Si2SeTe malzemelerinin fonon dispersiyonlart

Ayrica, diigik akustik modlar, elastik sabitlerin ve Young modiiliiniin diisiistini
gosterebilir.  Sekil 4.1, y-Si>SeTe malzemesinin azalan akustik modlarin
sergilemektedir. Bu durum, Tablo 1’de sunulan y-Si>SeTe malzemesinin diisiik elastik
sabiti ve Young modiilii degerleri ile uyumludur. Ote yandan, y-Si»SSe ve y-Si-STe
malzemelerinde diisiik frekansli optik ve akustik titresimler arasinda belirgin bir
farklillk gozlenmemektedir. Bu durum, y-Si>SSe ve vy-Si>STe yapilarimin 6nemli
derecede akustik-optik sagilmaya maruz kalacagi ve bunun da termal iletkenlikte bir
azalmaya yol acabilecegi sonucunu dogurur. Ancak, y-Si-SeTe malzemesinde optik ve
akustik modlar arasinda bir bosluk bulunur ve bu durum, fonon etkilesimlerini ve enerji
dagilimi olasiligin1 azaltir. Fononlar, uzun mesafelerde serbestge hareket edebildiginde,
v-Si2SeTe malzemesinin 1s1 tasima verimliligi artar ve bu da termal iletkenligin
yiikselmesine katkida bulunur. Son olarak, yapilan simiilasyon sonuglari, incelenen y-
SioXY tek katmanlarmin Brillouin bolgesi (BZ) {izerindeki fonon dagilim
hesaplamalarinda negatif frekanslarin goriilmedigini gostermektedir. Bu bulgu, bu
malzemelerin dinamik olarak kararli oldugunu, 6zellikle titresim kararliligina ve atomik
yer degistirmelere kars1 direng gosterdigini ortaya koymaktadir.Sekil 4.3te, y-Si2SSe, y-
Si>STe ve y-SioSeTe malzemelerinin 300K ve 600K sicakliklarindaki molekiiler

dinamik sonuglarin1 gostermektedir.
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Sekil 4.3 y-Si2SSe, y-Si>STe ve y-SioSeTe malzemelerinin 300K ve 600K sicakliklarda
toplam enerjisindeki dalgalanmalar:

Sekil 4.2, 300 K ve 600 K sicakliklarinda gergeklestirilen AIMD hesaplamalarini
gostermektedir. Her iki sicaklikta da enerji dalgalanmalarinin ihmal edilebilir seviyede
oldugu ve y-Si2XY tek katmanlarin termal olarak kararli oldugu gozlemlenmistir.
Incelenen tek katmanlarin toplam enerji dalgalanmalarinin 300 K’de 10 ps boyunca
yaklagik 0.1 eV civarinda oldugu, 600 K’de ise bu degerin 0.2 eV’ye ¢iktig1 tespit
edilmigtir. Her iki durumda da atomik yapida ve baglarda herhangi bir bozulma
goriilmemis, yapisal fazda bir degisim goézlenmemistir. Bu durum, y-Si2XY tek
katmanlarin yiiksek sicakliklarda bile kararli yapisini koruyabildigini ve potansiyel
uygulamalar i¢in termal dayaniklilik gosterdigini ortaya koymaktadir. Bdylece, bu
malzemeler yliksek sicaklik kosullarinda dahi kararliliklarimi siirdiirme potansiyeline
sahiptir, bu da onlar1 elektronik ve optoelektronik cihazlar i¢in umut verici kilmaktadir.
Bu bulgular, incelenen yapinin termodinamik kararliligini ve atomik baglarin sicaklik

artisina karsi direng gosterdigini teyit eder.
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4.4 Elektronik Ozellikler

iki boyutlu malzemelerin elektronik yapilarmi anlamak, bu malzemelerin elektronik
cihazlarda kullanim potansiyelini degerlendirmek agisindan biiyiik 6nem tasimaktadir.
Ayrica iki boyutlu malzemelerin bant yapist ve kismi yogunluk durumu (PDOS)
analizleri, onlarin elektronik o&zelliklerine dair Onemli bilgiler sunmaktadir. Bu
baglamda, y-Si.XY tek katmanlarininelektronik bant yapist ve PDOS hesaplamalari
gerceklestirilmistir. y-SioXY, diger iki boyutlu malzemelerden farkli olarak olaganiistii
ozelliklere sahiptir. Sekil 4.4’te y-SioXY malzemelerinde “Meksika sapkas1” benzeri bir
bant yapis1 goriildiigli gosterilmektedir. Bu yapi, elektron yogunlugu ve etkilesimler
acisindan farkli dinamikleri ortaya koymaktadir. Bu tiir malzemeler, ilgi c¢ekici
elektronik Ozelliklere sahiptir ve bu durum onlar1 elektronik ve optoelektronik

uygulamalar i¢in benzersiz ve cazip kilmaktadir.

Ayrica, Sekil 4.4 y-SioXY tek katmanlarinin dolayli bir bant araligina sahip yari
iletkenler olarak davrandigini gostermektedir. Meksika sapkast benzeri bu dagilim
nedeniyle, degerlik bandi1 (VB) boélgesinde iki nokta arasinda minimal enerji farki
bulunurken, iletim bandi (CB) minimum noktasi bu durumdan etkilenmez. Bu iki
noktadan enerji degeri daha yiiksek olan, degerlik bandi maksimumu (VBM) noktasini
K1 ifade etmektedir. Bu durum, iletim bandi minimumu (CBM) agisindan malzemelere
gore farklilik gostermektedir. CBM, v-SioSSe ve y-SioSTe malzemeleri igin M1
noktasinda, y-Si2SeTe i¢in ise K2 noktasinda yer almaktadir. Sonug olarak, y-Si>STe, y-

Si2SSe ve y-Si>SeTe 2B malzemeleri yariiletken 6zellik sergilemektedir.

Sekil 4.5 ve Cizelge 4.3’te goriildiigii gibi HSE06 fonksiyoneli kullanilarak hesaplanan
elektronik bant dagilimlari, PBE fonksiyoneli ile karsilastirilabilir bir dagilim
sergilemektedir. Yar iletken 6zelliklere sahip malzemelerde, bant aralif1 enerjilerinin

hesaplanmasinda HSE06 fonksiyoneli daha dogru sonuglar vermektedir.

Cizelge 4.3’te sunulan bant aralig1 enerji verileri, HSE06 fonksiyonelinin y-Si>SSe igin
PBE fonksiyoneline kiyasla daha diisiik bir bant araligi enerjisi sagladigini
gostermektedir. Buna karsilik, y-Si2STe ve y-Si2SeTe i¢in HSE06 fonksiyoneliyle
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hesaplanan bant araligi enerjisi, PBE fonksiyoneliyle belirlenen degeri agmaktadir.
Dikkate deger bir sekilde, bant aralig1 enerjisi arttikga HSE06 ve PBE fonksiyonelleri
arasindaki fark da biiytimektedir. Bant aralig1 y-Si>SSe malzemesinde oldugu gibi diisiik
degerlerde PBE > HSEO6 esitligi saglanirken daha yiiksek bant araligina sahip y-Si>STe
ve y-Si>SeTe malzemelerinde bu esitlik yon degistirmekte ve PBE < HSE06 olmaktadir.

Cizelge 4.3 HSE06 ve PBE fonksiyonelleri kullanilarak y-SioXY malzemeleri igin
hesaplanan algilama parametreleri: bant araligi(PBE ve HSEOQ6
fonksiyonelleri kullanilarak hesaplanan Egap(eV), X ve Y yiizeyleri igin is
fonksiyonu ®1(eV),02(eV) ve vakum seviyesi farkiAd)

Malzeme EgBE EgE0 @, 0, A®
v-Si>SSe 0.143 0.119 3.90 3.91 0.01
y-SixSTe 0.409 0.521 4.17 4.27 0.08
v-SixSeTe 0.260 0.273 4.03 4.02 0.01

Iki boyutlu malzemelerin yiizey 6zellikleri, elektronik ve optoelektronik
uygulamalardaki potansiyellerini anlamak i¢in hayati oneme sahiptir. Elektronlarin
yiizeyden serbest bir duruma gecisi i¢in gereken minimum enerji olarak tanimlanan is
fonksiyonu, dikkate almmasi gereken bir diger kritik parametredir. Ust ve alt
katmanlarinda farkli atomlar bulunan yapilar, Janus malzemelerde oldugu gibi, dikey
olarak asimetrik yapilar olarak adlandirilmaktadir. Yiizey atomlarinin farkl
elektronegatiflikleri, malzeme i¢inde bir i¢ elektrik alan olusumuna neden olmaktadir.
Bu nedenle, asimetrik malzemelerin elektrostatik potansiyel hesaplamalarinda dipol

diizeltmelerinin dikkate alinmas1 gerekmektedir.

Cizelge 4.3’te, y-Si2XY tek katmanlarinin iki yiizeyi arasindaki vakum seviyesi farkini
gostermektedir. Bu fark, yiizeydeki X ve Y -elementlerinin atom ¢aplarindaki
farkliliklara baglidir. Atom ¢aplarindaki daha biiyiik bir fark, vakum seviyelerinde daha
belirgin bir farkliliga yol agmaktadir. Ornegin, bu deger y-Si>SSe ve y-SiSeTe i¢in 0.01
eV iken, atom ¢aplar1 arasindaki en biiyiik farki gosteren y-Si>STe igin 0.08 eV olarak
hesaplanmistir. Ayrica, X yilizeyindeki vakum seviyeleri, Y ylizeyine gore daha diisiik
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bir degere sahiptir. Bu durum, X yiizeyindeki elektronlarin Y yiizeyine gore yiizeyden
daha kolay ayrilabildigini gostermektedir.
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Sekil 4.4 v-SioXY tek katmanlarinin elektronik bant yapilart ve kismi durum
yogunluklar1 (PDOS)
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Sekil 4.5 y-SioXY tek katmanlarininHSEQO6 fonksiyoneliile hesaplanmig elektronik bant
yapisi
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4.5 Dis Elektrik Alan ve Cift Eksenli Gerilimin Etkisi

Son yillarda, iki boyutlu malzemelerin elektronik 6zelliklerinin harici etkilerle kontrol
edilebilirligi, nanoelektronik ve optoelektronik uygulamalarda blyik ilgi
gormiistiir. Malzemelere harici bir elektrik alan1 uygulamak, elektronik 6zelliklerinde
onemli degisimlere yol acarak bu malzemelerin olast uygulama alanlarim
genisletmektedir. Sekil 4.6°da y-Si>XY tek katmanlarinin harici bir elektrik alanina karsi
polarizasyon tepkisini gdstermektedir. Polarizasyonda tespit edilen dogrusal degisim, bu
tek katmanlarin dogrudan elektrik alanina tepki verdigini agik¢a ortaya koymaktadir.
Ozellikle, y-Si.STe’nin grafigi, daha dik bir egimle elektrik alaniyla daha giiclii bir
etkilesim sergilemekte ve y-SioSSeiley-Si>SeTe’ye kiyasla daha yiiksek polarizasyon
seviyeleri gostermektedir.Bu durum, y-Si>STe’nin elektrik alani etkisi altinda elektronik
ozelliklerinin daha belirgin degisimler sergiledigini ortaya koymaktadir. Dolayisiyla, y-
Si>STe, alan kontrollii elektronik ve optoelektronik uygulamalar i¢in diger tek

katmanlara kiyasla daha giiglii bir adaydir.

0.004 T T T

Si,SSe
—e— Si,STe

- —A—Si,SeTe

0.002

0.000

Polarizasyon Degisimi (eA)

-0.002

-0.004 L L L
-0.010 -0.005 0.000 0.005 0.010

Gerilim

Sekil 4.6 Cift eksenli gerilime maruz birakilan 2By-Si>SSe, y-Si.STe ve y-Si>SeTe tek
katmanimnin polarizasyonundaki degisimleri
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Sekil 4.7°de, cift eksenli gerilim uygulandiginda y-Si>XY tek katmanlarinin bant
araliklarinda meydana gelen degisimleri gostermektedir. Negatif gerilim (basing
gerilimi) bant araligimi azaltirken, pozitif gerilim (¢cekme gerilimi) bu araligi
artirmaktadir.  Ozellikle pozitif gerilim uygulamasi, malzemelerin elektronik
Ozelliklerinde yar1 iletkenden metale dogru bir kayma yaratmaktadir. Daha biiytlik bir
bant araligina sahip olan y-Si>STe malzemesi, yaklasik -0.3% gerilimde yar1 iletkenden
metalik 6zellige gegerken, y-Si>SSe ve y-Si>SeTe malzemelerinde bu gegis -0.2% eV
seviyelerinde gergeklesmektedir. Bu bulgular, y-SioXY tek katmanlarinin elektronik
ozelliklerinin ¢ift eksenli gerilim kullanilarak hassas bir sekilde ayarlanabilecegini
gostermektedir. Bdylece bu malzemeler, esnek elektronik uygulamalar i¢in giiclii
adaylar arasinda yer almaktadir. Ozellikle belirli pozitif gerilim seviyelerinde bant
araligindaki modiilasyon ve yari iletkenden metale gecis, y-Si2XY malzemelerinin

gelecekteki nanoelektronik uygulamalardaki potansiyelini vurgulamaktadir.

1.0 T T T T T T I
y-Si,SSe
—o—v-8i,STe
05 L —*—7-Si,SeTe

Bant Enerjisi (eV)
(=]

Metalik Bolge

S
wn

-1.0 1 1 1 1 1 1 1
-0.8 -0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Gerilim (%)

Sekil 4.7 Cift eksenli gerilime maruz birakilany-Si>SSe, y-Si.STe ve y-Si>SeTe tek
katmaninin bant araliklarindaki degisimleri
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Sekil 4.8 Harici elektrik alana maruz birakilan 2By-Si>SSe, y-Si>STe ve y-Si>SeTe tek
katmaninin bant araliklarindaki degisimleri

Harici elektrik alanlarmin iki boyutlu malzemelerin bant yapilar tizerindeki etkileri, bu
malzemelerin elektronik ve optoelektronik uygulamalardaki potansiyellerini anlamada
onemli bir rol oynamaktadir. Cift eksenli gerilime maruz birakilan y-Si2XY tek
katmanlarinin aksine, ¢ift eksenli gerilim altindaki bant araligindaki degisimin
uygulanan gerilimle dogru orantili oldugu belirlenmistir. Sekil 4.8’de y-Si2XY tek
katmanlarina dik bir elektrik alani uygulandiginda bant araliklarinda meydana gelen
degisiklikleri gostermektedir. Yapilan analizler, uygulanan negatif elektrik alaninin
malzemelerin bant araligini artirdigini, pozitif elektrik alaninin ise bu aralig1 azalttigini
ortaya koymaktadir. Bant araligindaki bu degisimlerin, uygulanan elektrik alaninin
biyiikliigi ile ters orantili oldugu gézlenmistir.Bu durum, y-SioXY tek katmanlarinin
elektronik 6zelliklerinin harici elektrik alaniyla hassas bir sekilde kontrol edilebilecegini
gostermektedir. Ozellikle bu &zellikler, alan kontrollii elektronik ve optoelektronik
cihazlar i¢in bu malzemeleri giiglii adaylar haline getirmektedir. y-SioXY tek
katmanlarinin, saf hallerine benzer sekilde y-Si2XY harici elektrik alani altinda da
dolayli bir bant araligi sergilemeye devam etmektedir. Bu bulgular, y-Si2XY tek
katmanlarinin esnek ve alan kontrollii uygulamalarda kullanilabilecek iistiin malzemeler

arasinda oldugunu agikca ortaya koymaktadir.
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4.6 Tasiyic1 Hareketliligi

Tastyici hareketliligi, yar1 iletken malzemelerin incelenmesinde temel bir parametredir,
¢linkli dogrudan yeni nesil elektronik uygulamalar i¢in uygunluklarini etkiler.Tas1yici
hareketliligi, yar1 iletken malzemelerin elektronik 6zelliklerinin anlasilmasinda Kritik bir
faktordiir ve gelismis yiiksek performansli elektronik cihazlarin gelistirilmesi igin
gereklidir. Bir elektrik alaninin etkisi altinda yiik tastyicilarimin (elektronlar veya
desikler) bir malzemeyi ge¢gme yetenegini 6l¢en dogal bir elektronik o6zelligi temsil
eder. Bu ozellik, yari iletken cihaz performansinin degerlendirilmesinde ayrilmaz bir
pargadir ve daha yiiksek tasiyici hareketliligi, gelismis elektriksel iletkenlige ve daha
hizli cihaz caligmasma karsilik gelir. Gerilmis malzemeler durumunda, tastyici
hareketliligi, yon bagimliliklarini iceren ve ortogonal bir hiicre icinde x ve y eksenleri

boyunca bagimsiz olarak degerlendirilen Denklem 4.4 kullanilarak hesaplanir.

eh3Cyp

= — 4.4
kg Tm*mE}3 (4.4)

Uzp

Bu baglamda, Cop elastik modiilii ifade ederken, Eq deformasyon potansiyeli (DP)
sabitini temsil etmektedir. Tasiyicinin efektif kiitlesi m* ile gosterilirken, m = m
olarak tanimlanan ortalama efektif kiitleyi ifade eder. Bunun yani sira, ks, e ve %
sirasiyla Boltzmann sabiti, elektronun temel yiikii ve indirgenmis Planck sabitini temsil

etmektedir. Hesaplamalarda sicaklik (T) 300 K olarak sabitlenmistir.

Denklem 4.5 kullanilarak, elektronlarin ve desiklerin efektif kiitleleri sirastyla iletkenlik
bandinin minimum noktasi (CBM) ve degerlik bandinin maksimum noktas1 (VBM) i¢in

parabolik fonksiyonlar uyarlanarak belirlenmistir.

(4.5)

d0%2E(k)] 1
* __ K2
m=h l ok?

Bu baglamdaE(k), enerji bantlarinin smir noktalarindaki dalga vektori k ile

iligskilendirilen enerjiyi ifade etmektedir.
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Bunun yani sira, deformasyon potansiyeli (DP) sabiti Eq ve elastik modiill Czp

degerlerini hesaplamak i¢in denklem 4.6 ve 4.7 kullanilmistir.

1 aZEtot (46)

2D = & 2
So 0€s;

_ AEedge (47)

E

¢ €uni
So, Etot V& AEedge, sirasiyla optimize edilmis birim hiicrenin alanini, toplam enerjiyi ve
elektronlar ile desikler i¢in iletkenlik bandi minimumu (CBM) ve valans bandi
maksimumunun (VBM) vakum seviyesine gore enerji kaymasini ifade etmektedir. €ynj
ise -1% ile 1% arasinda, 0.5%’lik artislarla degisen kiigiik bir tek eksenli gerilimi temsil

etmektedir.

Cizelge 4.4 y-SioXY tek katmanlari i¢in x ve y yonleri boyunca etkin kiitle m*(serbest
elektron kiitlesi mocinsinden), elastik modiil Cop (Nm™'), deformasyon
potansiyeli (DP) sabiti Eq (€V) ve tastyict mobilitesi pu (cm?V~'s™") degerleri

* * X

y y
Malzeme my; my C3p G E§ Eip My Hy

v-Si2SSe  0.20 0.20 56.05 5448 241 -6.67  8.23 1.04

Elektron y-Si,STe  0.67 0.67 4290 4166 -7.48 -2434 0.058 0.0053

y-Si2SeTe 0.60 0.60 4771 4876 -6.68 -2.05 0.101 1.10

v-Si>SSe  0.16 0.16 56.05 5448 -245 593 1244 2.06

Desik y-Si>STe  0.28 0.28 4290 4166 0.86 2.94 2524 210

y-Si;SeTe 0.51 0.51 4771 4876 -748 -599 0.12 0.78

Cizelge 4.4 y-SioXY tek katmanlari iginetkin kiitle (m), elastik modiil (C2p) ve
deformasyon potansiyeli (DP) sabiti (Eq) degerlerini sunmaktadir. Serbest elektron
kiitlesine bagli hesaplanan etkin kiitleler, yar1 iletken malzemelerde doping seviyelerine

bagli varyasyonlari ortaya koymaktadir. y-Si>STe igin etkin kiitle 0.67 mo olarak
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hesaplanirken, y-SioSSe  (0.19mg) ve v-Si2SeTe’de (0.60mo) belirgin  sekilde
azalmaktadir. Dikkat ¢ekici bir sekilde, etkin kiitle tiim y-Si>XY tek katmanlar1 boyunca
hem x hem de y tasima yonlerinde diizgiin kalmaktadir. Cop degerleri i¢in de benzer bir
egilim gozlemlenmistir ve bu, hem etkin kiitle hem de elastik modiilde anizotropiyi
gostermektedir. Bu bulgular, Sekil 4.4’te gosterilen enerji bant yapilariyla uyumludur.
Daha diisiik etkin kiitleler sergileyen y-Si,SSe ve y-Si;SeTe’nin bant yapilari, -
Si;STe’ye kiyasla iletim bandi minimumu (CBM) yakininda daha az belirgin parabolik
Ozellikler gostermektedir. Bu, bant yapis1 6zellikleri ile etkin kiitle degerleri arasindaki

etkilesimi vurgulamaktadir.

DP sabiti, tastyict hareketliligini belirlemede 6nemli bir rol oynayan x ve y eksenleri
boyunca 6nemli bir anizotropi sergiler. Bu anizotropi, Cizelge 4.4’te 6zetlendigi gibi, y-
SioXY malzemeleri igin tasiyict hareketlilik degerlerinin izotropik veya anizotropik

davranigin1 dogrudan etkiler.

Elektron ve desik hareketlilikleri, kristalografik yonelime gére DP sabitinin dnemli
Olglide degismesi nedeniyle oldukca yonliidiir. y-Si2STe hari¢ ¢ogu malzeme igin, x
ekseni boyunca tasiyici hareketliligi, y ekseni boyunca olandan siirekli olarak iistiindiir.
Bu farklilik, bu ydnler boyunca tasiyicilarin anizotropik difiizyon katsayilarindan
kaynaklanmaktadir.incelenen malzemeler arasinda, y-SiSTe, yiiksek deformasyon
potansiyeli anizotropisi ve yogunlastirilmis sagilma siirecleri nedeniyle en diisiik
hareketliligi gostermektedir. Bu faktorler, tasiyici tepkisini ve elektriksel iletkenligi
azaltarak bu malzemeyi yliksek performansli elektronik uygulamalar i¢in daha az uygun
hale getirir.Tasiyic1 hareketliligindeki gozlemlenen degisimler, elektronik uygulamalar
icin malzemelerin tasarimi ve optimizasyonu siirecinde yon bagimliliklarinin dikkate
alinmasinin ne denli Onemli oldugunu vurgulamaktadir. Malzemenin tasiyict
hareketliligini, istenilen yonelimlere gore en iist diizeye ¢ikaracak sekilde uyarlamak,
gelismis teknolojik uygulamalarda iistiin cihaz performansi elde etmenin anahtaridir. Bu
yaklagim, malzeme miihendisliginde yon ile ilgili 6zelliklerin optimize edilmesi
gerektigini ve boylece cihazlarin verimlilik ve performansinin artirilabilecegini ortaya

koymaktadir.
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4.7 Optik Ozellikler

VASP malzemelerin elektronik ve optik o6zelliklerini hesaplamak i¢in yaygin olarak
kullanilan bir yazilimdir. Optik 6zellikler, bir malzemenin 1sikla etkilesimini, 6zellikle
de 15181 yansima, emilim, kirilma ve gecirgenlik gibi davraniglarini anlamada 6nemli
rol oynar. VASP, yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ¢ercevesinde bu ozellikleri
hesaplamak i¢in kullanilir ve genellikle optik gecislerin, enerji bant yapilarinin ve
dielektrik fonksiyonlarin incelenmesinde kullanilir. Optik 6zelliklerin hesaplanmasinda,
genellikle dielektrik fonksiyonu ve elektriksel dipol momentlerinin {izerine insa edilen
esitlikler kullanilir. VASP, bu hesaplamalar1 yapmak i¢in ikincil kuantum mekaniksel
hesaplamalar ve tasiyicilarin dinamik davranislarint modellemek i¢in 6zel yontemler
sunar. Elektriksel dipol momenti ve dielektrik fonksiyonlari, malzemenin 1sikla

etkilesimini tanimlamak i¢in temel fiziksel biiyiikliiklerdir.

Dielektrik Fonksiyonu (g(®)): Optik 0Ozelliklerin hesaplanmasinda en yaygin
kullanilan terimlerden biri dielektrik fonksiyonudur. Bu fonksiyon, malzemenin 1s13a
kars1 duyarliligint ve 15181n malzeme ile etkilesiminden nasil etkilendigini belirler.
VASP, dielektrik fonksiyonunun karmasik bilesenini (reel ve imajiner kisimlar)
hesaplayarak optik gecisler hakkinda bilgi verir. Dielektrik fonksiyonu su sekilde ifade

edilir:
4T (o0 r, 4w’
g(w)=1- Efo o(w') - ———(4.8)
Burada o(®), malzemenin frekansa bagli elektriksel iletkenligidir ve o ise frekanstir.

Absorpsiyon (a(®)): Optik gecisler, fotonlarin malzeme igindeki serbest tasiyicilar ile
etkilesmesi sonucu ortaya c¢ikar. VASP, optik gecisleri ve bu gegislerin absorpsiyon

spektrumlarin1 hesaplamak icin gerekli bilgileri saglar.

Absorpsiyon, malzemenin 151k tarafindan ne kadar emildigini gosterir ve asagidaki gibi

tanimlanabilir (Chelikowsky ve Cohen 1967):
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a(w) == /@(4.9)

Burada o(w)emilim katsayisi; €2(w) dielektrik fonksiyonunun imajiner kismi ve ¢, 1s1k

hizidir.

Yansima:Malzemenin 1518a kars1 gosterdigi yansima oranini ifade eder. Optik gecisler
ve malzemenin dielektrik fonksiyonu kullanilarak yansima katsayisi hesaplanabilir.

Yansima su sekilde ifade edilebilir (Chelikowsky ve Cohen 1967):

n(w)-1
n(w)+1

(4.10)

o =

Burada n(®), malzemenin kirilma indisi olarak bilinen, frekansa bagli bir fonksiyondur.

Kirilma Indisi: Kirilma indisi, bir malzemenin 151k hizini nasil yavaslattigini belirleyen
bir parametredir ve optik Ozelliklerin hesaplanmasinda 6nemli bir rol oynar. VASP
kullanilarak, malzemenin kirilma indisi, dielektrik fonksiyonu iizerinden hesaplanabilir

ve su sekilde ifade edilebilir:

(@) = \/el @+ P+ () (4.11)

Burada e1(®w) ve e2(w), dielektrik fonksiyonunun reel ve imajiner kisimlaridir
(Chelikowsky ve Cohen 1967).

v-Si2XY tek katmanlarinin optik ozellikleri, bu malzemelerin gelecekteki teknolojik
uygulamalardaki potansiyelini degerlendirmek amaciyla detayli bir sekilde analiz
edilmistir. Bu ¢alismada, s6z konusu sistemlerin farkli seviyelerde uygulanan gerilme
altindaki optik tepkileri incelenmis ve y-Si2XY malzemelerinin degisen mekanik

kosullar altindaki davraniglarina dair 6nemli bilgiler elde edilmistir.
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Sekil 4.9°da, goriiniir spektrumda bozulmamis ve farkli gerilme seviyelerine maruz

birakilmis y-Si> XY tek katmanlarinin optik sogurma katsayilar1 gosterilmektedir.

Absorption (10 em™)

£, (o) (au.)

s y &/
1-Si,SSe v y-Si,STe y-Si,SeTe
=20

R(w)

3 F,-si,sm' @&

A Y

/=R ,'/, X
SESTe A\

oY

\ /\y@z&iﬁ/\w/\ R
W

T(®)

y-Si,SS¢ y-Si,STe -Si,SeTe
e K] 20 22 24 26 28 30 32 16 18 20 22 24 26 28 30 32 16 K] 20 22 24 2
Energy (eV) Energy (eV) Energy (eV)

26 28 3.0

Sekil 4.9 y-Si>SSe, y-Si>STe ve y-Si>SeTe tek katmaninin optik 6zellikleri

Sekil 4.9°de goriildigii gibi, degisen gerilme seviyelerinin absorpsiyon spektrumunun
yogunlugunu ve dalga boyu dagilimini etkiledigini ortaya koymaktadir. Ozellikle,
pozitif gerilme altinda absorpsiyonun kayda deger sekilde arttigi, negatif gerilme altinda
ise azaldigr gozlemlenmistir. Pozitif gerilme kosullari, bozulmamig duruma kiyasla
genel bir absorpsiyon artist saglarken, bu durum bant araliginda meydana gelen
kaymalarla iliskilendirilmektedir. Bu baglamda, pozitif gerilme altinda absorpsiyondaki
artigin, genisletilmis bant gegislerine sahip optoelektronik cihazlar veya fotovoltaik
uygulamalar i¢in bu malzemelerin uygunlugunu artirdigi degerlendirilmistir. Buna
karsilik, negatif gerilme altinda absorpsiyonda meydana gelen azalma, malzemenin

optik verimliliginde bir diisiise isaret etmektedir.
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v-Si2XY tek katmanlarmin optik spektrumlarinda goriiniir bolgede gozlemlenen pik
noktalarinin, elektronik bant yapilarindaki ve enerji seviyelerindeki farkliliklarla
iliskilendirildigi tespit edilmistir. 2B malzemelerde genellikle dogrudan bant gegisleri
ile goriiniir spektrumdaki pik enerjileri arasinda orantili bir iliski beklenmektedir.
Ancak, dolayli gegisler sergileyen y-SiXY malzemelerinde bu tiir bir dogrudan
korelasyon kurmanin gii¢ oldugu degerlendirilmektedir. Bu durum, dogrudan gegislerde
bant aralifi enerjisinin tamamen foton enerjisine bagli olmasi ile agiklanabilirken,
dolayli gecislerde enerji, foton ve fonon katkilariin bir kombinasyonu ile belirlendigi

icin optik yanitin daha karmasik bir yapiya sahip olmasina yol agmaktadir.

v-Si2SSe, y-Si2STe ve y-Si2SeTe'nin absorpsiyon katsayilari enerjiye (eV) bagli olarak

gerilme durumlarina gore degisiyor.

o Diisiikk enerjilerde absorpsiyon oldukca diisiik ve malzemeler 15181 diisiik

enerjilerde zayif bir sekilde absorbe ediyor.

e Enerji arttik¢a, absorpsiyon katsayisinda belirgin artiglar gozleniyor. Ancak bu

artig, gerilme durumuna bagl olarak enerji araliklarinda farklilik gosteriyor.

o Gerilme tiirii arttik¢a (pozitif ve negatif degerlerde), absorpsiyonun enerji
spektrumu iizerindeki zirve noktalarimin yer degistirdigi goriiliiyor.
Ornegin: y-Si>STe’de yiiksek gerilme durumlari absorpsiyonun artmasina neden

oluyor.

Imajiner dielektrik fonksiyonu, malzemelerin dispersiyon &zelliklerini tanimlar ve
bu durum gerilme ile olduk¢a degisken bir yapiya sahiptir. Sekil 4.9’da imajiner
dielektrik fonksiyon goriilmektedir.

o Imajiner dielektrik fonksiyonunda pozitiften negatife gecisler gerilme durumuna

bagli olarak kayma gostermektedir.
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Negatif gerilmeler, enerji araliklarinda daha belirgin dalgalanmalara neden

olmaktadir.

Bu dalgalanmalar, malzemelerin optik kutuplanma durumlarini etkiler ve bu

malzemelerin belirli dalga boylarinda optik aktif hale gelebilecegini gosterir.

Malzemelerin gerilme altinda 15181 yansitma (R) ozellikleri enerji spektrumuna gore

degisir.

Sekil 4.9’dan da goriilecegi tizere, diisiik enerjilerde yansima katsayist oldukga
diistik, bu da bu enerji araliginda 15181n biiyiik kisminin emildigini veya gectigini

gosterir.

Gerilme arttik¢a, yansimanin zirve noktalar1 enerji spektrumu boyunca kayma

oldugunu gostermektedir.

Ozellikle y-Si,SeTe icin, yiiksek pozitif gerilmelerde yansimanin énemli 6lgiide

arttig1 gézlenmektedir.

Isik gecirgenligi (T), gerilme durumlarina bagh olarak degismektedir.

Negatif gerilmeler gecirgenligi artirirken, pozitif gerilmeler gegirgenligi

azaltabilir.

Sekil 4.9’dan da goriildiigii tizere, diislik enerji araliklarinda gecirgenlik nispeten
yiiksek, bu da malzemelerin diisiik enerjili 151k i¢in daha gecirgen oldugunu

gostermektedir.

Ancak, yiiksek pozitif gerilme durumlarinda gecirgenligin enerji

spektrumunda daha hizh azaldig
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5. TARTISMAVE SONUC

Bu tez g¢alismasinda, Janus y-SioXY (X/Y = S, Se, Te) tek katmanli malzemelerin
elektriksel, optik ve mekanik 6zellikleri detayli olarak incelenmis ve bu malzemelerin
ileri teknoloji uygulamalar1 i¢in biiylik potansiyel tasidigi ortaya konmustur. Farkl
gerilme kosullar1 altinda yapilan analizler, malzemelerin dinamik ve termal
kararliliklarint korudugunu, bu 6zelliklerin fonon spektrumlar1 ve ab initio molekiiler
dinamik simiilasyonlar1 ile dogrulandigini gostermistir. Born’un mekanik kararlilik
kriterine goére yapilan degerlendirmeler, bu yapilarin {istiin mekanik stabiliteye sahip

oldugunu acik¢a ortaya koymustur.

Elektronik bant yapilarinda 6zellikle degerlik bandinda gozlemlenen Meksika sapkasi
seklindeki dagilim, benzersiz bir elektron yogunlugu davranigini isaret etmektedir. Bu
durum, Janus v-Si2XY malzemelerinin elektronik ve optoelektronik cihazlarda
kullanilabilirligini artirmaktadir. Elektron ve delik hareketliliklerinin, deformasyon
potansiyelinin yon bagimliligi nedeniyle x- ve y-eksenleri boyunca farklilik géstermesi,
bu malzemelerin anizotropik 6zelliklere sahip oldugunu kanitlamaktadir. Ozellikle
Si2SSe ve SixSeTe’nin diisiik etkin kiitle degerleri, daha az belirgin parabolik bant
yapilar1 sayesinde yliksek tasiyici hareketliligi saglamaktadir. Buna karsilik, Si2STe’nin
yiksek etkin kiitlesi ve artan deformasyon potansiyeli anizotropisi, tasiyici
hareketliligini azaltarak bu malzemeyi yliksek performansli cihazlar i¢in daha az uygun

hale getirmistir.

Genel olarak optik ozelliklerine baktigimizda; gerilme (strain), bu malzemelerin

tiim optik ozelliklerini 6nemli 6lciide etkilemekte oldugu gozlenmistir.

Pozitif gerilmeler genelde absorpsiyon ve yansimay1 (reflektansi) artirirken, gecirgenligi

(transmittansi) diisiirme egilimindedir.

Negatif gerilmeler (compressive strain), imajiner dielektrik fonksiyonunda da daha

belirgin dalgalanmalara neden olurken, gecirgenligi artirtyor. Gerilme uygulamalarinin,
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optik sogurma spektrumlarinda ve bant araliginda dikkate deger degisimlere yol actig
belirlenmistir. Pozitif gerilme (tensile strain) altinda optik sogurma kapasitesindeki
arttg, Janus y-SioXY malzemelerinin optoelektronik ve fotovoltaik uygulamalarda
kullanimini cazip hale getirmektedir. Ayrica, malzemelerin yariiletken-metal faz gecisi

gostermesi, nanoelektronik uygulamalar i¢in 6nemli bir avantaj sunmaktadir.

Elde edilen sonugclar, Janus y-Si>XY malzemelerinin iistiin elektronik, optik ve mekanik
Ozelliklere sahip oldugunu, bu 6zelliklerin farkli uygulama alanlarinda kullanilabilirligi
artiracagin1  gostermektedir. Bu malzemelerin esnek elektronik, enerji depolama,
optoelektronik ve nanoelektronik cihazlar i¢cin umut verici adaylar oldugu sonucuna
vartlmistir. Gelecekteki c¢alismalarda bu malzemelerin deneysel sentezi ve cihaz

diizeyindeki performanslarinin daha detayli incelenmesi 6nerilmektedir.
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