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1. GIRIS

Bir materyalin yiizey atomik yapisinin belirlenmesi ve yiizey atomik yapisinin
materyalin elektronik o6zellikleri ile iligkisi modern yiizey biliminde ve teknolojide
onemli bir rol oynamaktadir. Glinlimiiziin ¢ok kuvvetli deneysel teknikleri ve teorik
modelleri 6zellikle yariiletken yiizeylerine odaklanmigtir. Son yirmi yilda elektronik
Ozellikler, geometrik yapi, titresimler ve optik Ozellikler {izerine binlerce calisma
yapilmigtir. Yapilan bu c¢alismalarda deneysel teknikler, yariiletken yiizeylerin
calisilmasinda basarili bir sekilde kullanilmistir. Bu teknikler ile 6l¢iilen degerler, teorik

metotlar kullanilarak hesaplanan degerlerle iyi bir uyum saglamistir.

Yariiletken c¢alismalarinda kullanilan son teorik yaklasimlarin hemen hemen hepsi
enerji bant teorisi tizerine kurulmustur. Bu teori ilk defa Bloch tarafindan ¢aligilmistir.
Bloch, kusursuz bir kristalde enerji bant yaprt hesabi i¢in kuantum mekanigini
kullanmistir. Teori tek elektron yaklagimi {izerine kurulmustur. Fakat bu elektron-
elektron etkilesmesini yok saydigindan ideal degildir. Bu sebeple en giivenilir yaklagim,
0z-uyum alan teorisini kullanan Kohn-Sham ve Hohenberg’ in Yogunluk Fonksiyoneli
Teorisi lizerine temellendirilir. Ayn1 zamanda bu yaklasim ab-initio hesaplamasi

olarakta bilinir. Bu konuda daha detayli bilgi ilerleyen béliimde verilecektir.

GaN teknolojik agidan ilging bir malzeme olmasina ragmen, biiyiitme mekanizmasi tam
anlasilabilmis degildir. Deneysel olarak yapilan c¢alismada Brand ve arkadaglart GaN
(001) ylizeyinin (2x2) yeniden yapilanmis yiizey olusturdugunu goézlemistir (Brand et
al. 1995). Teorik olarak ise Bykhovski and Shur (001) ylizeyinde (2x2) yeniden
yapilanmay1 agiklamak i¢in valans-kuvvet-alan (VFF) yontemine dayanan bir model
onermislerdir (Bykhovski and Shur 1996). Feuillet et al. (001) yiizeyinde (1x4)
modelini Onermislerdir (Feuillet et al. 1996). Ayrica Miotto ve arkadaslar1 ab-initio
hesabi ile (001) yilizeyindeki (1x1), (2x2), ¢(2x2) ve (1x4) yeniden yapilanmis ylizeyleri
ele almiglardir (Miotto et al. 2000). Biz de ¢alismamizda ab-initio hesabini kullanarak
(001) yiizeyindeki (1x1), (2x2) ve (1x4) yeniden yapilanmalarin atomik ve elektronik

yapilarini inceleyecegiz.



Grup III-V bilesikleri ¢inko-siilfit ve wurtzite yapida bulunurlar. Bu sebeple bu iki
yapinin 6rgii dinamik 6zelliklerinin tam olarak anlagilabilmesi 6nemlidir. Kiibik GaN
icin yapilan ilk calisma Jion et al. (1996) aittir. Calismamizda GaN’in dinamik

Ozelliklerini ab-initio hesabin1 kullanarak inceleyecegiz.



2. KURAMSAL TEMELLER

2.1 Kristal Yapi

Katihal fiziginin baslangici, x-1sinlarinin kirinimi olaymin kesfedilmesi ve kristal
Ozelliklerini bagartyla Ongoren bir dizi basit model hesaplarin yayinlanmasiyla

olmustur.

Bir kristal, birbirine 6zdes yapitaglarinin diizenli olarak bir araya gelmesiyle olusur.
Yapitaglarn tek atomlar veya farkli tipteki atomlardan olusan atom guruplari olabilir.
Kristali iki ayr1 par¢gadan meydana gelmis gibi diisiinebiliriz, 6rgii ve baz. Tim
kristallerin yapis1 bir 6rgii ile tanimlanabilir. Orgiiniin her diigiim noktasinda bulunan
atomlar gurubuna baz denir. Bu bazin uzayda tekrarlanmas: ile kristal olusur. Sembolik

olarak

Orgii + Baz = Kristal Yap:

seklinde ifade edilebilir.

Orgii noktalar1 matematiksel olarak a,,a,,a, orgii vektorleri ile gsterilir. Bu vektdrler

ile tanimlanan bir kristali temsil edebilecek en kiiciik hacimli birim yapiya ilkel birim

hiicre denir.

2.1.1 Orgii yapilar

Orgii oteleme vektorlerinin boylar1 ve aralarindaki aginmn degerlerinde kisitlama
olmadig1 takdirde olabilecek orgii tiirii sayist sinirsizdir. Belli kisitlamalar sonucu elde
edilen orgii tiirlerine Bravais orgiileri adi verilir. Iki boyutta bes adet Bravais orgiisii

vardir. Bunlar Cizelge 2.1°de verilmistir.



Cizelge 2.1 iki boyutta bes drgii tiirii (Kittel 1996)

Orgii Sayis1 | Birim hiicre eksen ve agilarinin 6zellikleri
Kare Orgii 1 a, =d,, a=90°
Altigen Orgii 1 a, =d,, 0=120°
Dikdértgen Orgii 1 a, #d,, a=90°
Merkezli Dikdértgen Orgii 2 a, #d,. 0=90°

Ug boyutta, yedi kristal sisteminde 14 ¢esit Bravais orgii tanimlanmaktadir. Burada

da,,d,,d, ve a, B, y’larn hepsine birden birim hiicre parametreleri denir. Cizelge 2.2°de

yedi kristal sisteminde tanimlanan bu orgiilerin birim hiicre eksenlerinin ve ag¢ilarinin

Ozellikleri verilmistir.

Cizelge 2.2 Ug boyutta 14 érgii tiirii (Kittel 1996)

Sistem Orgii Sayis1 Birim hiicre eksen ve agilarinin 6zellikleri
Triklinik 1 a, #d, #d, ; OFP#y
Monoklinik 2 d, #d, #d; ; a=y=90°#p
Ortorombik 4 a, #d, #d, ; o=p=y=90°
Tetragonal 2 a, =d, #d, ; o=p=y=90°
Kiibik 3 a, =d,=d, ; o=p=y=90°
Trigonal 1 da, =d,=d,; o=p=y<120° #90°
Altigen 1 da, =d,#d, ; 0=p=90°,y=120°




2.1.2 Miller indisleri

Kristal yapilar her dogrultuda ve diizlemde farkli 6zellik gosterirler. Bu nedenle, kristal
yap1 analizleri i¢in her bir diizlem indisler ile tanimlanmaktadir. Bu indilere Miller
indisleri denir ve h, k, 1 ile gosterilir. Miller indisleri kullanilarak ters 6rgii uzaymdaki

bir K vektort;

K = hb, + kb, + Ib,
seklinde yazilabilir. Miller indislemesi yapabilmek i¢in asagidaki yontem takip edilir.

e Belirtilmek istenen diizlemlerin kristal eksenini kestigi noktalar orgii sabitleri

d,,d,,a, cinsinden bulunur.

e Bu sayilarin tersleri alinir ve ayni orana sahip en kii¢iik {ic tam say1 elde edecek

sekilde indirgenir. (hkl) ile gosterilen bu say1 kiimesi o diizlemin indisi olur.
Sekil 2.1°de kiibik bir kristaldeki baz1 6nemli diizlemlerin indisleri gosterilmistir. Kiibik

kristalde matematik ¢6ziimiin en kolay oldugu durum Sekil 2.1.a,d,f’de verilen [001],

[110] ve [111] ilerleme yOnleridir.

£ (0,01) £ (0,1,0) (1,00

i Y i
(@) (b) (©

Sekil 2.1 Kiibik bir kristalde baz1 énemli diizlemlerin indisleri



Ko(1,1,0) X (2,00) Ko(1,1,1)

i

(d) (e) ®

Sekil 2.1 Kiibik bir kristalde baz1 6nemli diizlemlerin indisleri (devam)

2.1.3 Bragg Kirinim

Kristalin yapisindaki atomlar1 kirinim yoluyla gozleyebiliriz. Kirinim, ilerleyen
dalganin farkli dalga boylu bir engelden gegerken, gelis dogrultusundan sapmasi
seklinde tanimlanabilir. Sekil 2.2°de Bragg kirmnimi sematik olarak verilmistir. Kirinim

olayinin agiklanmas1 W. L. Bragg tarafindan yapilmistir.

Sekil 2.2 Bragg kirinimi



Paralel atom diizlemleri arasindaki uzaklik d olmak iizere, komsu iki diizlemden
yansiyan 1sinlar arasindaki yol farki 2dSin6 dir. Yapict girisim olay1 ic¢in ardisik
diizlemlerden yansiyan 1sinlar arasindaki yol farki, dalga boyunun tam katlar1 olmasi

gerekir.
2dSinf=ni (2.1)

Denklem 2.1 Bragg yasasini ifade etmektedir. Yasa orgiiniin periyodik olusunun bir
sonucudur. Kirinimin gergeklesmesi i¢cin A<2d olmalidir. Buradan anlasilacagi gibi

kirmim dalga boyuna ve kristal yapisina baghdir (Kittel 1996).
2.1.4 Ters Orgii
Her kristal yapisina bagh olarak iki 6rgii vardir: kristal orgiisii ve ters orgii. Ters orgii,

orgli periyodikligi ile birlikte verilen Fourier serisi ve Fourier doniistimlerinin, izin

verilen dalga vektorii degerlerini temsil eder.

5 k(R exp(il;?c)
S =]d K ( G (2.2)

Burada f(k), f(7)’ nin Fourier transformudur. Denklem (2.2) herhangi bir T orgii

Otelemesi altinda yazilir ise

FG+T) = [dkf () e"p(’jg D) 23

seklinde olur. Denklem (2.2) ve (2.3)’ iin esit olmasi gerekmektedir. Bunun igin
exp(ikT )=1 sinirlandirmasi getirilir. Bu sinirlandirma ile sadece belli bir & vektoriine
izin verilmektedir. Smirlandirmay1 saglayan vektorler ise k.7 =2mn olacaktir. Sonug

olarak k vektorii ters orgii vektoridiir ve G ile sembolize edilir.



G = hb, + kb, +1b,

Burada h, k, 1 tam sayilardir ve 51,52,53 ters orgli vektorleridir. a,,a,,a, vektorleri

cinsinden ters orgii vektorleri

~ d, xda -~ a; Xa ~ a, Xa
| =27Z% b, :277% b?, :272'% (2.4)
ay(a; xas) a)(ay xas)” a,(a, xa)

seklinde verilir. Denklem (2.4)’deki ifadelerin paydalari birim hiicrenin hacmidir ve

normalizasyon sabiti olarak etki eder. Ters orgii vektorlerinin boyutu [1/uzunluk] tur.

2.1.5 Wigner-Seitz Hiicresi (W-S)

W-S hiicresi orglinlin tam simetrikligini gdsteren ilkel bir hiicredir. Ters 6rgii uzayinda

W-S hiicresi, Brillouin bolgesine karsilik gelmektedir. Asagidaki Sekil 2.3°de bir W-S

hiicresinin yapisi verilmistir.

& ¢ L] o
(2)

Sekil 2.3 W-S hiicresinin yapis1 a. Bir 6rgili noktasi se¢ilir ve en yakin komsu

noktalarina yap1 dogrusu ¢izilir b. Yap1 dogrusuna dik ortadan bolecek sekilde

dogrular ¢izilir c. En kii¢iik kapali alan W-S hiicresini tanimlar



(b)

Sekil 2.3 W-S hiicresinin yapis1 a. Bir 6rgili noktasi segilir ve en yakin komsu
noktalarina yap1 dogrusu ¢izilir b. Yap1 dogrusuna dik ortadan bolecek sekilde

dogrular ¢izilir c. En kiiciik kapali alan W-S hiicresini tanimlar (devam)

2.1.6 Brillouin Bolgeleri

Bir Brillouin bolgesi ters orgiide W-S ilkel hiicresi olarak tanimlanir. Brillouin bolgesi

sinirlarinda Bragg sacilma sart1 saglanmalidir.

b
[l
b
+
Q!

(2.5)



Burada k' sacilan dalganin dalga vektorii, G ters orgii vektoriidiir. Her iki tarafin karesi

alinirsa

+2k G+ G (2.6)

olur. Dalganin esnek sagildigini kabul edersek K =k*> olacaktir ve Denklem (2.6)
2k.G =G? haline gelir. Sonug olarak, eger G bir ters orgii vektorii ise ve —G de dyle

ise denklem su sekilde yazilabilir.

2k.G=G" 2.7)

Denklem (2.7)’nin geometrik yorumu, eger &, orgii vektorii G’yi dik olarak ikiye
bolen diizlemde bulunuyorsa sacilma sartlar1 saglaniyordur seklinde olacaktir (Burns

1990). Sekil 2.4’de bu geometrik yorumun sematik gosterimi verilmistir.

Y
b
by
.
b )
Y
"
b
e -..
2 N
b
»
hY
b
by
.
hY
*»
»
k =

Sekil 2.4 Brillouin bolgesi sinirinda Bragg Kirinimi
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2.1.7 Yiizey Merkezli Kiibik Orgii (fcc)

Yiizey merkezli kiibik 6rgiintin ilkel 6teleme vektorleri;
a —la(A+2)' a —la()?+2)' a —la()?+2) (2.8)
1Ty Y > 275 > 3T, .
seklindedir. Buradan ters orgiiniin ilkel 6teleme vektorleri yazilirsa;
a

R A A I 3 S SR
a a

elde edilir. fcc oOrgiiniin ters orgiideki ilkel oteleme vektorleri gercek uzaydaki hacim
merkezli kiibik (bcc) orgiiniin ilkel 6teleme vektorleri ile aynidir. Yani fec orgiiniin tersi

bee Srgiidiir. Ters érgiiniin ilkel hiicresinin hacmi 4(2n/a)’ olur (Sekil 2.5).

Sekil 2.5 fcc orgiiniin ters uzaydaki orgiisii
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2.1.8 Elmas/Cinko-Siilfit kristal yapilar (Diamond/Zinc-Blende)

Elmas yapi1, birinin baslangici (0,0,0) ve digerininki (1/4,1/4,1/4) olan iki fcc yapinin igi
ice gecirilmesi ile olusturulur. Elmas yapida (Sekil 2.6) ilkel kiip 8 atom igerir. Her
atomun en yakin komsu sayisi1 4, ikinci en yakin komsu sayis1 12 dir. Karbon, Silisyum,
Germanyum ve Kalay elmas yapida kristallesirler. Orgii sabitleri sirasiyla a=3.65, 5.43,
5.65 ve 6.46 A dur. Burada a ilkel kiipiin kenar uzunlugudur.

Sekil 2.6 Elmas yap1

Bilesik atomlar, elmas yapiya benzer bir sekilde kristallenir. Yap1 iki farkli baz atomu
icermektedir. Her atom en yakin dort atom ile kovalent bag yapar. Ancak bu atomlar
kendisinden farklidir. Bu tiir yapilar Cinko-Siilfit yap1 olarak adlandirilir. Bir ¢ok
yariiletken bu yapida kristallenmektedir. Sekil 2.7°de bu yapmin sematik goriiniimii,
Cizelge 2.3’te bu yapida kristallenen bazi yariiletken malzemeler ve oOrgli sabitleri

verilmigtir.

12



Cizelge 2.3 Cinko-Siilfit yapida kristallenen bazi1 yariiletken malzemeler

Kristal a(A) Kristal a(A) Kristal a(A)
CuF 4.26 ZnSe 5.65 CuCl 5.41
SiC 4.35 GaAs 5.65 InSb 6.46
ZnS 5.41 AlAs 5.66 GaP 5.45

Sekil 2.7 Cinko-Siilfit kristal yap1
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2.2 Yariiletkenler

2.2.1 Yarniiletkenlerin genel yapisi

Yariiletken adindan da anlasilacagr gibi yalitkan ile iletken arasinda olan malzemedir.
Bu malzemeler, katilarin en ilging ve en Onemli smifint olusturur. Yariiletkenler,
metallerden yalitkanlara uzanan genis bir bolgeyi kapsar ve ¢ok c¢esitli uygulama
alanlar1 vardir. Yaniletkenlerin  6zdirengleri oda sicakliginda 10%-10° Qcm
araligindadir. Bu aralik iyi iletkenler i¢in 10° Qcm ve yalitkanlar i¢in 10'*-10%° Qcm
dir. Mutlak sifirda yariiletken maddelerin saf kristalleri yalitkan o6zelligi gosterir.
Yariiletken olma o6zelligi ise malzemenin ¢esitli sekillerde uyarilmasi, 6rgii kusurlar
veya kimyasal diizende meydana gelen degisiklikler sonucu ortaya ¢ikar. Bu tiir
malzemelerin elektriksel iletkenligi, sicakliga sikica baglhdir. Sicaklik yiikseldiginde,
yariiletken malzemelerin O6zdirenglerinin kiigiilmesi karakteristik bir 6zellikleridir

(Burns 1990).

Yariiletken tipleri c¢ok c¢esitli olmakla beraber ©6nemli olanlar1 asagidaki gibi

siralayabiliriz:

i) Elementsel Yariiletkenler: Ge ve Si gibi aym1 atomdan olusan yariiletkenlerdir.

Atomlar kovalent baglarla birbirlerine baglanmiglardir.

ii) Bilegik Yariiletkenler: 1ki veya daha cok elementten meydana gelen yariiletkenlerdir.
Bilesik yariiletkenlerde, elektronegatiflikteki farkliliktan dolay: kristal baglanma iyonik

ve kovalent baglanmanin bir kombinasyonudur. Ornegin GaAs ve InP.

iii) Alasim Yariletkenler: Bilesige belirli miktarda farkli bir elementin katilmasiyla
olusturulan tclii yada dortlii yariiletkenlerdir. Bunlarda bant yapisi, orgii sabiti gibi
fiziksel ozellikler kendisini meydana getiren ikili yariiletkenden farklidir. Ornegin
GaniAs,Pi., , AliGajAs gibi. Burada indisler alasimi meydana getiren element

oranlarini gosterir.
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Yariiletkenlerde, yabanci madde konsantrasyonu arttikca 6zdireng kiiciiliir. Metallerde
ise saflik arttikca Ozdireng kiiciilmektedir. Yariiletken malzemeler, elementlerin

periyodik cetveldeki konumuna bagli olarak benzer davranish gruplara ayrilirlar.

e Periyodik cetvelin IV. gurubundaki elementler, en iyi bilinen yariiletkenlerdir.
Bunlar C, Si ve Ge’dur. Bu elementlerden 6zellikle Si ve Ge lizerinde yogun

caligmalar yapilmis ve elektronik teknolojisinde genis kullanim alanlar1 bulmustur.

e [II-V grubu bilesikleri, yariiletkenlerin 6nemli bir sinifin1 olugturur. Bu grubun en
iyi bilinen bilesikleri GaAs, InSb, GaP, InAs, GaSb’dir. Bilesikler cinko-siilfit
yapida kristallesirler.  Bu gruptaki baglanma tam olarak kovalent degildir.
Bilesikteki iki element farkli oldugundan, bag boyunca elektronlarin dagilimi
simetrik olmaz. Bundan dolayr yiik yogunlugu atomlarin biiyiigiine dogru kaymis
durumdadir. Bu nedenle atomlardan biri net bir elektrik yiik fazlaligi tasir ve
bagdaki elektronlarin dagilimi negatifligi fazla olan atoma dogru kayar. Burada
atom basina aktarilan yiik etkin yiikk olarak bilinir ve bu yiik aktarmasi III-V
grubundaki baglanmaya iyonik bir goriiniim kazandirir. Bu gruptaki baglanmalar,
kovalent ve iyonik bilesenlerin karigimidir ve grup bilesikleri polar kovalent

karaktere sahiptir.

e [I-IV grubu bilesiklerine 6rnek olarak CdS ve ZnS verilebilir. Bu bilesikler ¢inko-
siilfit yapida kristallesirler. Bu grupta yiik aktarimi III-V grubundakinden daha
biiyiiktiir. Bilesikteki iyonik katki daha biiyiik ve polar karakter daha giigliidiir.

2.2.2 Yariiletken cesitleri

Yariiletkenleri 6zgiin ve katkili olmak {izere iki baslik altinda inceleyebiliriz.

i) Ozgiin Yariiletkenler: Herhangi bir safsizlik ihtiva etmeyen yariiletkenlerdir. Taban

durumundaki 6zgiin bir yariiletkenin valans bandi tam dolu, iletkenlik band1 tam bostur.

Bant araligr kiiciikk oldugundan valans bandindaki bir elektron uyarilarak iletkenlik

bandina gegebilir ve bu sekilde elektriksel iletkenlige katkida bulunabilir. Uyarilan
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elektron sayist arttikca, elektronlarin valans bandinda birakacagi bosluklarda artar. n
birim hacimdeki elektron sayisi, p de birim hacimdeki desik (bosluk) sayisi olmak

lizere, 0zgiin bir yariiletkende n=p dir.

ii) Katkili Yariletkenler: Kristal igerisine safsizlik atomlari ilavesi ile elde edilir.
Silikon gbz Oniine alinirsa, periyodik tabloda IV. gruba ait oldugu icin dort valans
elektronuna sahiptir. Si kristali III. gruba dahil olan bir atom (ii¢ valans elektronuna
sahip) ile katkilandiginda, katki atomu kendini ¢evreleyen Si atomlar1 ile paylasacak
kadar baga sahip degildir. Bu nedenle Si atomlarinin katki atomlari ile yaptig1 bagda bir
elektron boslugu olusur. Bu elektron eksikligine desik denir. Desik iireten katki
maddeleri alic1 olarak bilinir. Bu tip katkili yariiletkenlere pozitif yiik tasiyicilari
tirettikleri i¢in p-tipi yariiletken denir. Si kristali V. gruptan bir element (bes valans
elektronuna sahip) ile katkilandiginda, bir elektron serbest kalir. Bu sekilde kristale
ilave bir elektron katkida bulunan katki maddelerine verici denir. Bu tip yariiletkenlere

ise n-tipi yariiletkenler denir (Burns 1990).

Sekil 2.8.a’da Silisyuma III. gruptan B katkilanmasiyla, desik olusuyor ve p-tipi
yariiletken elde ediliyor. Sekil2.8.b’de ise yine Silisyuma V. Gruptan Sb

katkilanmasuyla, agiga bir elektron ¢ikiyor ve n-tipi yariiletken elde ediliyor.

.-"-'."".L
. degik
‘3 S' }‘ﬁ;aratmr
PR i
¢ Sii;Bi;Sl ¢
e Sj o
L“u...-"
(a)

Sekil 2.8 a. p-tipi ve b. n-tipi yariiletken olusumu
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(b)

Sekil 2.8 a. p-tipi ve b. n-tipi yariiletken olusumu (devam)

2.2.3. Yariiletkenlerin bant yapisi

Dogada bulunan her madde -elektron igermektedir. Bu 06zelligi ile maddeleri
siniflandiracak olursak, iki grupta toplayabiliriz. Birincisi, maddeye elektrik alan
uygulandiginda elektronlar1 kolayca hareket edenler ki bunlara iletken madde denir.
Digeri ise uygulanan elektrik alanla elektronlar1 hareket etmeyen maddelerdir, bunlara
da yalitkan denir. Bir kristaldeki elektronlar, enerji bolgeleriyle ayrilmis enerji bantlar

icinde yer alirlar.

Sekil 2.9°da malzemelerin olas1 bant yapilar1 verilmistir. Izinli enerji bantlarindan biri
yar1 dolu ise malzemenin elektriksel iletkenligi iyidir. Bu tlir malzemelere metal denir
(Sekil 2.9.a). Iletkenligi en iyi metaller Bakir, Altin ve Giimiis’tiir. Dolu ve bos enerji
bandi ¢akisan malzemelere yarimetal denir (Sekil 2.9.b). Tamamen dolu bir bant genis
bir enerji aralig1 ile bos banttan ayrildiginda malzeme yalitkan 6zellik gosterir (Sekil
2.9.d). Yariiletkenlerde ise enerji bandi diisiik oranda dolu yada bostur (Sekil 2.9.c).
Enerji aralig1 diisiik oldugu icin uyarma ile iletim bandina elektron gecisi saglanabilir

yada kristal katkilandirilarak enerji bantlarindaki elektron diizeyleri degistirilebilir.
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metal yvarunetal variletken vahtkan

(2) (b) (©) (d)

Sekil 2.9 Metal, yarimetal, yariiletken ve yalitkan i¢in izinli enerji bantlarindaki
elektron doluluk semasi

Bir kristalin bant yapisi, bant elektronlar1 ile periyodik iyon potansiyelleri arasindaki
zayif etkilesme ile agiklanmaktadir. Kristalde ilerleyen bir dalga Bragg yansimasina
ugrayacaktir. Brillouin bilgesi sinirlarinda olusan bu yansima, kristalde enerji araliklari

olusmasinin temel nedenidir.

Tek boyutta Bragg kosulu yazilirsa

k=+—G=4nr/a (2.10)

[\

Burada G =27n/a ters orgii vektorii ve n bir tam sayidir. Ilk yansimalar ve ilk enerji

aralig1 1. Brillouin Boélgesi sinirinda olusur.
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Ikinci
Izinli Bant
. Yasak
_______ Bant
A
Eirinci
Izinli Bant

T
a

Sekil 2.10 k=+m/a’ daki Bragg yansimasinin sonucu olarak E, enerji aralig1 olusur

Sinirda (k=+r/a) dalga fonksiyonlar ilerleyen dalga degil, duragan dalga formunda
olacaktir. Yani dalga ne saga nede sola ilerler. Duragan iki dalgayr asagidaki gibi

yazabiliriz.

l//(+):ei7vc/a+e—i7vc/a =2COS% (2.11)

: . o
inc/a e inc/a —2isin ™
a

y(-)=e (2.12)

Duragan y(+) ve y(-) dalgalan elektronlarin farkli bolgelerde yigilmalarina yol agar.

Dolayist ile iki dalga farkli potansiyel enerjiye sahiptir. Potansiyeldeki bu fark enerji
araligin1 olusturur. Sekil 2.10’da goriildiigii gibi, bu enerji aralifina yasak bant

denilmektedir. Enerji araliinin altindaki A noktasinda dalga fonksiyonu w/(+),
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iisttindeki B noktasinda /(-) olur. Yariiletken bir kristal i¢in enerji bant yapisi1 kabaca

Sekil 2.11°de verilmistir. Burada yasak enerji araliginin altina valans bandi, iistiine
iletkenlik bandi denilmektedir. Iletkenlik bandinin en diisiik noktas: iletkenlik bant
kiy1si, valans bandinin en yiiksek noktasi valans bant kiyist olarak adlandirilir (Kittel

1990).

.-'“'«.F

Tetkenlik Banda

E Enem Araha

Valans Banda

Sekil 2.11 Yariletken bir kristalin bant yapisi

Valans bandindaki elektronlar ¢esitli yollarla uyarilarak iletkenlik bandina gegebilir. Bu
sekilde iletkenlik bandindaki elektronlar ve de valans bandinda biraktiklar1 bosluklar
iletkenlige katkida bulunur.

Yariiletken kristalleri bant yapisina gore iki grupta inceleyebiliriz. Birincisi direk bant
aralikli yariiletkenler. Bu tiir yariiletkenlerde elektronun iletkenlik bandina gegisinde k
degerinde Onemli bir degisiklik olmaz. Ciinkii valans bandinin en {ist noktasi ile
iletkenlik bandinin en alt noktas1 aym1 k degerinde olusur (Sekil 2.12.a). Eger optik
sogurma bolgesinin esik frekans1 w, ise enerji araligt E;=hw, ile belirlenir. Boyle bir

yariiletkende, kristal {izerine gelen foton sogrulurken bir elektron ve bosluk yaratilir.
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Ikincisi indirek bant aralikli yariiletkenlerdir. Bu tiir yariiletkenlerde, k uzayinda valans
ve iletkenlik bantlar1 arasinda bir bosluk vardir. Bu nedenle ge¢is icin esik enerji
hw=E,+hQ olup hQ fonon enerjisidir (Sekil 2.12.b). Sonug olarak indirek gegisin bant
aralig1 gercek bant araligindan daha biiytiktiir.

(b)
Sekil 2.12 a. Direk ve b. indirek bant aralikl1 yariiletkenler
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2.2.3 Yarniiletkenlerin kullanim alanlar1

Yariiletkenlerin ¢ok cesit kullanim alanlar1 vardir. Baz1 6rnekler asagida verilmistir.

Sicaklk Ol¢me:  Yariiletkenlerin enerji aralifi sicakliga ¢ok duyarlidir. Sicakligin
artmast ile iletkenlikleri de artar. Bu 0Ozelliklerinden yararlanilarak gelistirilen
termistorler sayesinde yaklasik 10 °C’lik sicaklik farki bile 6lgiilebilmektedir. Dolayist

ile sicakliga kars1 duyarl bir ¢ok aletin yapiminda yariiletkenler kullanilmaktadir.

Isik Siddetini Olgme : Goriiniir 151k fotonlarmmn enerjileri (1.7, 3.5eV) yariiletken
elektronlarini uyarabilecek diizeydedir. Bu tiir devrelerde devreden akacak akim miktari

uyarilan foton sayisina, dolayisi ile de 151k siddetine baglhidir.

Basin¢ Ol¢me : Kovalent bagl yariiletkenlerin koordinasyon sayisi diisiiktiir. Bu,
basingla atomlarin birbirine daha fazla yaklastirilabilecegi anlamina gelir. Yani enerji
bant araligi azalir, iletkenligi artar. Basing Ol¢lim cihazlarinda bu tiir yariiletkenler

kullanilabilir.

Isik Yayict Diyotlar : n-tipi ve p-tipi yariiletkenler birlestirilerek diyotlar olusturulabilir.
Birlestirilmis bu diyotlara gerilim uygulayinca n-tipi yariiletkendeki elektronlar p-tipi
yariiletkendeki desiklerle birleserek foton yayar. Fotonlar frekanslarina gore farkli

ozellikler gosterirler. Ornegin GaAs kirmizi, GaP ise yesil 151k fotonlar1 yayar.

Dogrultucu Diyotlar : Alternatif akim diyotlar ile dogru akima cevrilebilir. Birgok

elektronik cihazda dogru akim kullanilmaktadir.

Transistorler : n-p-n ve p-n-p yariiletken takimlarindan olusan ve zayif akimlarin

kuvvetlendirilmesi icin kullanilan devre elemanlaridir.
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2.3 Yariiletken Yiizeyler

Son yirmi yil i¢inde, yiizey bilimi yaygin bir sekilde gelisme gosterdi. Ultra vakum
sartlar1 altindaki kristal yiizeylerinin hazirlanmasi, birinci atomik tabakalara duyarli olan
yapisal tekniklerle temiz ylizeylerin ¢alisgilmasini miimkiin kilmistir. Ayrica ylizey
spektroskopisinin gelismesi, yiizeyde bant ¢alismalarinin yapilabilmesine olanak

vermistir.

Yariletken yiizeyler, yeni yiizey periyodikligine sahip farkli yeniden yapilanmalar veya
bulk’in ideal noktalarina gore atomik konumlarinin hareketini gosterecek uzun erisimli
faz degisikligi sergilerler. Yiizey elektronik yapist kuvvetli bir sekilde atomik yapilarin

bu degisikliklerinden etkilenir.

2.3.1 Yiizey geometrisi

Bir yariiletken kristalde, tabakalarin periyodik bir sekilde sonsuza kadar devam ettigini
diisiinelim. Kristal, Miller indisleri (hkl) ile belirlenmis bir tabakadan kesilsin. Bu
sekilde elde edilen yapiya bulk kristal yap1 denir ve bdyle bir ylizey ideal ylizey olarak

adlandirilir. Yiizey i¢in yapilacak orgii hesaplamalari bulk ile benzerlik gostermektedir.

Oncelikle ters 6rgii vektodriinii yazalim;

G,= > mpb, (2.13)

Burada m; pozitif veya negatif tam say1 olabilir. Ej ise ters Orgiliniin ilkel doniisiim

vektorleridir. Normal 6rgii ve ters orgiide birim hiicrelerin hacmi
Q=3a,(d, xd,), Q=b(b,xb,) (2.14)

seklindedir. Denklem 2.8 ve 2.9°dan yaralanarak fcc yapinin ters orgii ilkel doniisiim

vektorleri
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b =2 (1), b =2 (1,-11), b, =27 (1,1,-1) (2.15)
a a a
seklinde yazilir. Buradan fcc oOrgilinlin ters oOrgiisiiniin cisim merkezli oldugu

goriilmektedir. Yapinin 1. Brillouin bdlgesi Sekil 2.13’de verilmistir. Bolgedeki temel

simetri yonelimleri I'-X, I'-L ve I'-K dogrultularindadir.

A =1(0,0,0)—- X(O,Z—”,O)
a
A=T(0,0,0)-L ggg) (2.16)
> =1(0,0,0)-K i sr j
a 2a

Sekil 2.13 fcc kristal yapinin Brillouin hiicresi ve temel simetri yonelimleri
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2.3.2 (001) Yiizeyinin Brillouin Bolgesi

(1x1) i¢in gergek uzay orgiisii ilkel vektorleri
a=2(110),  a@=2(10) (2.17)

seklindedir. Burada a orgii sabitidir. Ters orgii ilkel doniisiim vektorleri asagidaki gibi

yazilabilir.
b="2(-110) . 5=2(110) (2.18)

Yiizeyin ters Orgiisiiniin ilkel birim hiicresi 51 ve 52 ‘nin belirledigi alandir. (1x1) yap1
icin (001) ylizeyinin birim hiicresi Sekil 2.14.a’da verilmistir. Burada taranan simetri

noktalari

' =(0,0), Jz(%,oj, Mz(%%] (2.19)

seklinde verilir.

=
=

Z|
2|
=

7

il
|
|
=l
=
=

(a) (b) (©)

Sekil 2.14 fcc yapida (1x1) yiizey birim hiicresi i¢in a. (110), b. (001) ylizeyleri ve
c. (1x2) yeniden yapilanma i¢in (001) yiizey Brillouin bolgeleri
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(1x2) yap1 i¢in ayn1 iglemler yapilirsa, yiizeyin gergek uzay orgiisii
i =a(-110), & :%(1,1,0) (2.20)

Buradan ters orgiiniin ilkel dontisiim vektorleri bulunursa

2 27(1 1
b =2 (-11,0), b, =—”(—,—,0j 2.21)
a a\2 2

seklinde olur. (1x2) i¢in yiizeyin ilkel birim hiicresi Sekil 2.14.b’de verilmistir. Bu yap1

i¢in taranan simetri noktalar1 asagidaki gibidir (Srivastava 1997).

T =(0,0), j:(l,oj, E:(l,lj, j’:[o,lj (2.22)

2.3.3 Bulk ve Yiizey

Bulk, cok sayida atomik tabakadan olusan 3-boyutlu periyodik bir yapidir. Bulktaki
atomlar belirli bir diizen icerisindedir. Yiizey ise bulk’in (hkl) indisleri ile belirlenmis
diizleminden kesilerek elde edilen iki boyutlu yapidir. Yizeyde, elektronik yapinin
bozulmasindan dolay: bulktaki periyodiklik gozlenmez. Yiizeyi olusturmak i¢in atomlar
arasindaki baglarin kirilmasi gerekir ve bunun i¢in gerekli olan enerjiye ylizey serbest
enerjisi denir. Bu islem yiizeyde bos baglarin olusmasina neden olacaktir. Bu baglara
kirik (dangling) bag denilmektedir (Sekil 2.15). Kirik baglarin temelinde giigli
yonlendirilmis bag c¢ikintilarinin olusmasina neden olan sp3 hibritlegsmesi vardir. Kirik
baglar kararsizdir ve yiizeyin durulmasina veya yeniden yapilanmasina olanak saglar.

Her iki olay da ylizey enerjitikliginin indirgenmesini saglayabilir.
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Yiizey fiziginde, ylizeydeki atomlarin konfiglirasyonunu degistirerek ylizey
enerjitikligini azaltmasi olaymna yeniden yapilanma (reconstruction), atomlarin bulk
konfigiirasyona yaklasarak veya uzaklasarak enerjitikligi azaltmasi olayina durulma

(relaxation) denilmektedir.

Sekil 2.15 (001) ylizeyinde olusan kirik baglarin sematik gosterimi

2.3.4 Durulma (Relaxation)

Katinin bir yiizey tarafindan sonlandirilmasindan dogan bozulma, (ylizeydeki atomlarin
yiizey tarafindaki bag kuvvetlerinin yoklugu nedeniyle olan bozulma) yiizeydeki ve
ylizey yakinindaki atomlarin toplam serbest enerjiyi azaltacak sekilde yeni denge
konumlarinin olusmasina sebep olur. Bu olaya durulma denilmektedir. Durulma,
tabakadaki yiizeye dik mesafeyi ayarlar, yiizeyin simetrisinde yada yiizeye paralel
periyodiklikte bir degisme olmaz. Sekil 2.16’da durulmaya maruz kalmis bir ylizey
gorilmektedir. Burada ilk tabakanin atomlar1 yavasca ikinci tabakaya dogru cekilir.

Yani d;, < dpu olacaktir.
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2.3.5 Yeniden Yapilanma (Reconstruction)

Atomik yapilarin iist katmanlarinin modifiye edildigi (diizenlendigi) duruma yada
yiizeyde bulk yapidan daha farkli bir yapilanma olmasi durumuna yeniden yapilanma
denir. Bir ¢ok 6rnekte, yeniden yapilanmis yiizeyin bulk durumdaki halinden simetriklik
ve periyodiklik acisindan farkliliklar ortaya cikar. Asagidaki sekilde bulk yapinin

yeniden yapilandirilmamis yiizeyi goziikmektedir.

9 '0'0'0'0'0
1'6.0.6.6.6.0 (¢
90000000

e

.;.:QQQ.:QQ?QQ}.

9000000
S0
9000000
10,0,0,8,0,0,
Sekil 2.17 Yeniden yapilanmamis ideal ylizey (listten)

-
S

Eger yilizeyde yeniden yapilanma mevcut ise a, ve a, birim hiicreyi tanimlayan yeni
temel Orgli vektorleri olmak iizere, alisilmis en genel notasyonda ylizeyi belirleyen
indislerin kiimesi mxn ifadesi ile verilir. Burada m=a, /a, ve n=a;/a, dir. m ve

n’nin tam say1 olmasi gerekmez. Yeni birim hiicre donebilir ve farkli orgiilere karsi
gelebilir. Sekil 2.18’de yeniden yapilanmaya ugramis bir yiizey goriilmektedir. Sekilde

beyaz ile gosterilen atomlar, yilizey atomlarini temsil etmektedir.
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Sekil 2.18 Yeniden yapilanmais yiizey (listten)

Yeniden yapilanma bir¢ok yariiletken yiizey i¢in ortak 6zellik gosterir. Yariiletkenlerde
kristalin ideal bulk bitimi, doymamis baglarin yiliksek ylizey yogunluguna gore
kararsizdir. Serbest yiizey enerjisini minimize etmek i¢in doymamis baglar doyurularak

ve yeni baglar kendi aralarinda sekillendirilerek konumlandirilir.

Sekil 2.19 Yeniden yapilanmamis Si(001)-(1x1) yiizeyi
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Sekil 2.19” de ideal Si (001) yiizeyinin kesiti verilmistir. Burada en iist tabakada ki bir

Si atomu, bir alt tabakada bulunan iki Si atomuna baglanmustir.

Sekil 2.20 Yeniden yapilanmis Si(001)-(1x2) yiizeyi

Sekil 2.20° de Si (100) ylizeyinin (1x2) yeniden yapilanmasi verilmistir. Yiizeydeki Si
atomlari, doymamis baglarim1 doyurmak i¢in bitisik atomlara ile kovalent bag
olustururlar. Si atomlarinin bu yeniden yapilanmasi sekilde birer ¢ift olarak
gdsterilmistir. Bu yaprya ikili (dimer) yap: adi verilmektedir. ikili yapi, yiizey
enerjitikligini azaltmakta, dolayisi ile yilizeyin daha kararli bir hale gelmesini
saglamaktadir. Sekil 2.21°de ikili yap1 olusumunun tistten gorliniisii verilmistir. Sekilde

cizgili atomlar ylizey atomlarini temsil etmektedir.
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(a) (b)
Sekil 2.21 (001) yiizeyinde goriilen dimer yap1 a. ideal b. yeniden yapilanmais yiizey

2.4 Temel Problem

Cok cisim problemi fizigin heniiz tam olarak ¢6ziilmemis temel problemlerinden biridir.
Su ana kadar iki cisim etkilesmeleri ¢oziildii fakat {ic ve daha ¢ok cismin birbiriyle olan
etkilesmeleri ¢ozlimlenebilmis degildir. Cok elektronlu bir sistemin birbirileri ile olan
etkilesmeleri diisiiniiliirse, sistemin serbestlik derecesi ¢ok biiylik olacaktir. Dolayisi ile

Schrodinger denkleminin ¢6zlimii de oldukga zor olur.
Bir kristal sistemi igerisindeki iyonlarin ve elektronlarin davranist vy ¢ok cisim dalga

fonksiyonu tarafindan tanimlanir. Dalga fonksiyonunu Schordinger denkleminde

kullanir isek

Hy (R, 7) = Ej,;(R,7) (2.23)

ifadesini elde ederiz. Burada, H hamiltoniyeni, £ ise enerji 6zdegerlerini temsil eder. R
iyonlarin konumlarini, 7 de elektronlarin konumlarin1 vermektedir. Kristal sisteminde

hamiltoniyenin igerecegi terimler 6nem sirasina gore yazilirsa:

1) Noktasal ¢ekirdegin cloumb alaninda elektronlarin kinetik ve potansiyel enerjileri,

2) Elektronlar arasindaki elektrostatik itmeler,
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3) Elektronlarin, spinlerinin yoriingesel hareketlerle olan magnetik etkilesmeleri, (spin-
yorilinge atkilesmeleri)
4) Elektronlarin spin-spin etkilesmeleri

5) Relativistik etkiler, ¢cekirdek diizeltmeleri seklinde olacaktir.

1. ve 2. maddedeki etkilesmeler goz Oniine alinirsa sistemin hamiltoniyeni asagidaki

gibi yazilabilir.
H= Tiyon+ Viyon—iyon+ TatVerert Vel—iyon (224)

Burada T}y, Ve Viyon-ivon 1yonlarin kinetik ve potansiyel enerji operatori, 7; elektronlarin
kinetik enerji operatorii, Ve.yo, elektron-iyon etkilesme potansiyel enerji operatorii ve

Ve elektron-elektron etkilesme potansiyel enerji operatoriidiir.

Bir atom g6z Oniine alindiginda, atomik c¢ekirdek elektronlardan daha agirdir
(myp~2000m.). Born-Oppenheimer yaklasimi bu gercegi dikkate alarak ¢ekirdegi
sabitlenmis bir pargacik gibi diisiinmiistiir. Cekirdegin konumundaki c¢ok kiiciik
degisiklikten elektronlar hemen etkilenmektedir. Burada cekirdegin kinetik enerjisi
ihmal edilebilir ve yaklasim kullanilarak toplam dalga fonksiyonu elektronik ve iyonik

dalga fonksiyonlarinin bir ¢arpimi olarak yazilabilir.

Y (7, R) = 2(R)(R,7) (2.25)
Burada R iyonlarm pozisyonlar1, 7 ise elektronlarin koordinatlarini gosterir. Elektronik
dalga fonksiyonu y(R) iyonik pozisyona, iyonik dalga fonksiyonu 7(R,7) elektronik
koordinat ve iyonik pozisyona baghdir. (2.23) ve (2.25) denklemleri kullanilarak iyonlar

ve elektronlar i¢in iki ayr1 Schrodinger denklemi yazilabilir:

Iyonlar i¢in

[H won T Ey (15)];((15) = Ex(R) (2.26)
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elektronlar i¢in
H,1(R,7) = E,n(R,F) 2.27)
(2.27) denklemindeki elektronlar icin Hamiltoniyen asagidaki gibi yazilabilir.

2

_ 2 ) ~
H, = 2— z Vo Z Vot 5) + Vo (7)) (2.28)
m

Verer elektron-elektron etkilesme potansiyelidir. V., ise cekirdeksel konfigiirasyon
tarafindan elektronlarin {izerine etkiyen dig potansiyeldir. V,,; potansiyelini tanimlamak
icin iki metot kullanilir. Bunlar Tim-Elektron (All-Elektron) Metodu ve Pseudo-
Potansiyel Metodudur.

2.4.1 Elektron-Elektron Etkilesmesi

Cok pargacik probleminin karmasiklifindan dolay1r (2.27) denkleminin ¢6ziimii
zorlugunu hala korumaktadir. Coziim i¢in yaygin olarak kullanilan iki yaklasim vardir.
Bunlar; dalga fonksiyonu yaklasimi ve yogunluk fonksiyonu yaklagimidir. iki
yaklasimda da c¢ok parcactk Schrodinger denklemi tek pargacik denklemine
indirgenerek ¢oziime gidilir.

2.4.1.1 Dalga Fonksiyonu Yaklasim

Yaklasimda temel degisken olarak dalga fonksiyonu kullanilmaktadir. iki temel teori

vardir. Bunlar Hartree Teorisi ve Hartree-Fock Teorisidir.
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2.4.1.1.1 Hartree Teorisi

Hartree teorisi, N elektron dalga fonksiyonunu basitce tek elektron dalga

fonksiyonlariin ¢arpimi seklinde temsil etmistir.
1G7) = [ [ 2,07) (2.29)

Burada 7 elektronlarin koordinatlarini belirtir ve dalga fonksiyonu ortonormaldir. Tek

parcacik dalga fonksiyonu ®’nin sonsuz kiigiik degisimi hamiltoniyenin degismesine
neden olmaz. @ dalga fonksiyonu ile hamiltoniyenin beklenen degeri alinir ve Legendre

carpimlarinin @; fonksiyonuna etki ettirilmesi ile fonksiyon asagidaki gibi yazilabilir.
(1), Dy )| H @ ) 1)) ~Z B 1) (2:30)

®; fonksiyonuna degisim ilkesi uygulanarak Hartree tek parcacik denklemleri elde

edilir.

o, _ . . g
|:——ZVW +I/ext(’"i)+l/11(’"i):|q),~(’”) =E "D () (2.31)

2m

Her dolu tek elektron diizeyi ®,(7) i¢in bir tek denklem s6z konusu oldugundan (2.31)

ifadesi bir denklemler takimin1 gostermektedir ve “Hartree Denklemleri” olarak bilinir.
Ifadede Vy Hartree potansiyelini, Ve ise dis potansiyeli temsil eder. Denklem (2.32)’de

kullanilan Hartree potansiyeli acik olarak asagida verilmistir.

V.(F)=e Zjd*"‘ )“ (2.32)
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Bu yaklasiminda toplam enerji ifadesi ise asagidaki gibi yazilir.

2

2
£ = [Z<q),_ | _j—mv% + r/m(f,_)\qai>+%§<cb,®j \‘;7%1),.@) (2.33)

Hartree denkleminde kullanilan tek elektron ortonormalize dalga fonksiyonu agik olarak

yazilir ise

7.S,) =@ (FS)®, (7S, ® (7S ) (2.34)

Bu denklemden goriildiigli gibi Hartree denklemi simetrik bir formdadir. Oysa Pauli
disarlama ilkesine gore, uzayin ayni noktasinda ayni kuantum sayilarina sahip iki
fermiyon bulunamaz. Bu ilke acik¢a, ayni kuantum setlerine sahip 6zdes fermiyon
ciftleri arasindaki etkin itmeyi ifade eder ve matematiksel olarak parcacik ¢iftlerinin
degis tokusu sirasinda antisimetrik olan dalga fonksiyonlarini saglamak i¢in kullanilir.
Sonug olarak teori Pauli disarlama ilkesini ihmal etmektedir. Hartree teorisindeki bu

eksiklik Hartree-Fock teorisi ile giderilmistir.

2.4.1.1.2 Hartree-Fock Teorisi

Pauli ilkesine gore dalga fonksiyonu antisimetrik formda olmalidir. Bu gii¢liigli yenmek
icin Denklem (2.34) ile verilen dalga fonksiyonu, tek elektron dalga fonksiyonlarinin

slater determinanti ile temsil edilebilir.

(2.35)
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Burada iki siitiin yada iki satir yer degistirirse, determinant isaret degistirecektir.
Boylece antisimetriklik kosulu saglanmig olur. (2.35) tipindeki bir dalga denkleminin

¢Oziimii ile Hartree-Fock denklemi elde edilir.

hZ
{—— T vi +V_ (F)+V, (F)+ Vw(Fi):|®l_ (F)=E" @ (7) (2.36)

2m

Burada V,, degis-tokus potansiyelini temsil etmektedir. Denklem bu terim ile Hartree

denkleminden farklidir. V,, potansiyeli acik olarak yazilir ise

cbj, (FH®,(7)

Vo (F)= —ezgcpj(f)j dr’ (2.37)

=

Antisimetrik dalga fonksiyonu kullanan degis-tokus potansiyel terimi dogrudan Pauli
disarlama ilkesiyle iliskilidir. Hartree-Fock enerjisi, Hartree enerjisine ilave bir terim ile

E"=F"+E™ geklinde yazilabilir (Devreese and Camp 1985).

Hartree-Fock denklemleri atomlarin temel durum enerji hesaplamalarinda kullanilmistir.
Fakat katilar icin hesaplamalar ¢cok komplike olmustur. Bu teori yalitkanlar ve
yariiletkenlerin elektronik durumlarini ve temel durum enerjilerini hesaplamada yetersiz
kalmistir. Bu yetersizlik, teoride degis-tokus etkilesmesinin perdelemesinin (kolerasyon

etkisi) ihmal edilmesinden kaynaklanmaktadir.

2.4.1.2 Yogunluk Fonksiyonu Yaklasimi

2.4.1.2.1 Thomas-Fermi Teorisi

Bu teoride Hartree ve Hartree-Fock Teorilerinden farkli bir yaklasim kullanmistir. Teori

temel degisken olarak dalga fonksiyonunun yerine elektronik yiik yogunlugunu

kullanmayr onermektedir. Teoride n(7), uniform elektron gazimnin yiik yogunlugunu

temsil eder. Enerji n(7) ’nin bir fonksiyonu olarak ifade edilebilir. Bu yaklasim c¢ok
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yalin ve nitel atomlar i¢in dogrudur. Fakat molekiiller i¢in baglanma enerjisi iyi

sonuglar vermemistir ve yaklasimin formiilasyonu tam degildir.
2.4.1.2.2 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT)

DFT su gozleme dayanarak ortaya ¢ikmistir; Genel bir dis V() potansiyeli icinde

etkilesen N-elektron sistemi i¢in taban durum yogunlugu n(7), V(7) yi belirler.
n(r)—>V(7) (2.38)

DFT’de temel degisken olarak bir sistemin temel durum elektron yogunlugu dikkate
alinmaktadir. Sistemin taban durum o6zelliklerini belirleyen en 6nemli karakteristikler,
temel durum elektron yogunlugu ve E toplam enerjisidir. Boylece, yaklagimda sistemin
diger biitiin taban durum o&zellikleri, Hartree-Fock Teorisinde kullanilan tek elektron
dalga fonksiyonunun yerine temel durum elektron yogunlugunun fonksiyoneli olarak
ifade edilir. Diger bir sdyleyisle, Hamiltoniyeni n(7) belirledigine gore
Hamiltoniyenden tiiretilebilen her o6zelligi de n(¥) belirlemis olur. Teorinin
formiilasyonu Hohenberg ve Kohn tarafindan gelistirilmistir. Teoriyi, diger teorilerden

c¢ekici yapan nedenler:

1) Hesaplama agisindan daha kolay,

i1) 3-boyutlu elektronik yogunluk dagilimi n(7) ’nin, 3N-boyutlu dalga fonksiyonu @’

ye gore daha kolay ele alinabilir olmasi,
1i1) Sonsuz boyutlu periyodik sistemlerin yani sira ¢ok sayida atom igeren ve peryodik

olamayan sistemlerin ele alinabilir olmasi seklinde siralanabilir.

Elektronik sistemin taban durum enerjisi

E [V .n(#)]=Fln@®]+ [V _ni)d'r (2.39)
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seklinde yazilir. Burada F [n(F)] evrensel fonksiyoneldir. (2.39) denkleminde dogru

n(7) kullanilir ise minimum taban durum enerjisi elde edilir.
Fln®]= 1o+ £, [n)]+ £, [n7)] (2.40)

Denklem (2.40)’da, To[n(F)] etkilesmeyen elektronlar sisteminin kinetik enerjisini,
E,[n(¥)] elektron-elektron etkilesme enerjisini ve son terim E_[n(7)] ise n(7) nin

fonksiyoneli olarak degis-tokus korelasyon enerjisini ifade eder. Hertree-Fock
Teorisinde dikkate alinmayan korelasyon etkisi DFT ile hesaba katilmis oldu. Bdylece
DFT bagimsiz pargacik sistemi i¢in tim etkileri icermektedir. Buna ragmen E,. tam

olarak bilinmemekte, temel iki yaklagim ile verilmektedir.

(2.39) denkleminde verilen bir dis potansiyelde sistemin taban durum enerjisi
Eel [Vext > p(F)] = T(‘Z) [n(F)] + EH [p(F)] + '[ Vextp(F)d3r + Exc [p(F)] (241)
seklinde ifade edilir. Burada p(7) taban durum yiik yogunlugudur ve E¢’i minimize

eder. (2.39) denklemi ile wverilen enerji fonksiyonelinin minimum O6zellikleri

elektronlarin sabit konumlu durumuna baglidir. Toplam elektron sayis1
[n(F)d’r =N (2.42)
olmak tizere. Lagrange carpanlar1 yontemini kullanarak
E[Vn]-mv (2.43)

Ifadesini elde ederiz. Burada x4 Lagrange parametresidir. Kohn-Sham teorisinin sistemin
taban durumunu belirlemesi gerektiginden (2.42) ifadesinin varyasyonu sifira

esitlenerek

39



S, p]- v}
op(r)

=0 (2.44)

sonucu bulunur. (2.41) denklemini kullanilarak (2.45) denklemini elde ederiz.

st ]
op(r)

v [p]=u (2.45)

Burada Vs Kohn-Sham potansiyelini temsil etmektedir. Vs dis potansiyeli, Hartree

potansiyelini ve degis-tokus korelasyon potansiyelini icermektedir.
VlP1=V, [F1+V,[p]+V, [p] (2.46)

Burada Hartree potansiyeli ve degis-tokus korelasyon potansiyeli asagidaki gibi verilir.

. p(F)
V,[pl=e J‘# #,‘ dr (2.47)
r —r
OE,.[p]
VielPl=——— (2.48)
op(r)

Denklem (2.44)’nin ¢6zlimii etkilesmeyen elektronlarin varyasyonel dalga fonksiyonlari

icin tek parcacik Schrodinger denklemlerinin ¢éziimlerine esdegerdir.

o,
|:—2—V +V [n(?)]:ld)j(F) = E,® (7) (2.49)
m

Denklemde @ (¥) ve E; etkilesmeyen tek parcacigin dalga fonksiyonu ve enerji

ozfonksiyonudur. p(#) taban durum yogunlugu
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p(i)=x|o )] (2.50)

J

seklinde verilir. Bu denklem 6zuyumu gerektirmektedir ve 6zuyuma ulasildigi zaman

T.[p(7)] asagidaki gibi tiiretilebilir.

To[P(f)]=§<CD,~ EI/_VKS['D(F)](D]> (251)

Sistemin taban durumu 6zelliklerinin taban durum yogunlugunun fonksiyoneli olarak
formiile edilmesine ragmen, degis-tokus ve korelasyon enerjisini i¢ceren Exc tam olarak
bilinmemektedir. Exc etkin olarak kullanilan iki yaklagim ile ifade edilmektedir. Bunlar
Yerel Yogunluk Yaklasimi (LDA) ve Genellestirilmis Egim Yaklasimidir (GGA).
(Hohenberg and Kohn 1964, Kohn and Sham 1965)

2.4.1.2.3 Yerel Yogunluk Yaklasimi (LDA)

Yaklagimda degis-tokus korelasyon enerjisi p(7) yerel yogunluguna esit yogunluktaki

homojen elektron gazinin enerjisine esittir ve asagidaki gibi ifade edilir.
Y p]x1e, [p®]ptrd’s (2.52)

Burada ¢, [p(F)], p(F) yogunlugundaki homojen elektron gazinin birim hacminin

degis-tokus korelasyon enerjisidir. (2.48) denklemi kullanilarak degis-tokus koralasyon

potansiyeli asagidaki gibi verilir.

0

L 1o [o)]

op(r)

=&, o]+ p()e [p(7)] (253)
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Yerel Yogunluk Yaklasimi bant hesaplamalarinda oldukga genis bir sekilde kullanilir.
Temel durum o6zellikleri bu yaklasim ile iyi bir sekilde agiklanabilmektedir. En sade

bicimde degis-tokus enerjisini ve korelasyon enerjisini LDA’y1 kullanarak elde ederiz.
2.4.1.2.4 Genellestirilmis Egim Yaklasinu (GGA)

Bu yaklagimda homojen olmayan elektron gazi dikkate alinmaktadir. Dolayisi ile po(7)
durum yogunlugu her yerde aynmi olmayacagindan Eyc enerjisi, p(¥) ve gradyantina

bagli olarak gbz Oniine alinir.

V(7 r 2.54)

ES =1 (),

Burada, diger bir deyisle yerel yogunluk fonksiyonunun egimi alinarak yogunlugun

degisim hiz1 yavaglatilmis oldu. Boylece homojensizlik iyi bir sekilde tanimlanmastir.
2.4.2  Elektron-iyon Etkilesmesi

Denklem (2.28)’deki V., terimi degerlik elektronlar1 ve iyon korlar1 arasindaki
potansiyeli tanimlamakta idi. V,,,’in ¢oziimii i¢in iki metot tanimlanabilir. Bunlar, Tiim

Elektron Metodu ve Pseudo-Potansiyel Metodudur.
2.4.2.1 Tim Elektron Metodu

Metodu Linearized-Muffin-Tin Orbitals (LMTO) ve Full Potential Linearized
Augmented Plane Waves (FLAPW) metotlar1 olarak ikiye ayirabiliriz. Her iki metotta
elektron-iyon etkilesmesinde cloumb potansiyeli dikkate alinir. Buna ragmen metotlar

dalga fonksiyonunu farkli verir.
LMTO metodunda, Wigner-Seitz hiicresinin hacmiyle aym1 hacimdeki kiireler yer

degistirir ve dalga fonksiyonu bos kiiresel bolge i¢inde ve bolge lizerinde atomik orbital

ciftlerinin toplami olarak yazilir. Kiirenin yarigap degeri ZSf = NS, sartiyla belirlenir.
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Burada hiicre i¢indeki N atom iizerinden toplam almir. LMTO metodu metaller ve
yariiletkenlerin elektronik ve taban durum o6zelliklerinin belirlenmesinde i1y1 sonuglar

vermistir ve formalizmi basit bir metottur.

FLAPW metodu Wimmer tarafindan c¢ok i1yi tanimlanmistir. Metot kiiresel atomik
orbitaller i¢inde kiiresel harmonikleri kullanir. Ayrica atomik orbitaller disinda da c¢ok
sayida kiiresel diizlem dalgalar kullanir. FLAPW metodu kullanilarak deneysel sonuglar
ile iyl bir uyum elde edilmistir. Fakat LMTO metodundaki gibi olduk¢a yanlis kuvvet
hesaplamalarindan dolay1 sikint1 ¢ekilmistir. (Wimmer ef al. 1981, Skriver 1984)

2.4.2.2 Diizlem Dalga Gosterimi

Diizlem dalgalar periyodik katilarin hesab: i¢in idealdir ve ab-initio kodlarinda diizlem
dalgalar baz setleri olarak kullanilir. Elektronik durumlarin fiziksel bir portresini elde
etmek icin diizlem dalgalar normal uzaya veya ters uzaya transfer edilmelidir. Bu islem

Fourier dontistimleri ile oldukg¢a verimli sekilde yapilabilir.

Pseudo-Potansiyel Yaklagiminda, periyodik smir kosullar1 altinda dogru bir hesaplama
yapilabilmektedir. Periyodik bir sistem iginde elektronik dalga fonksiyonu Bloch

teoremine gore

ikF

v, (F)=0, (Fe (2.55)

seklinde yazilabilir. Burada &k dalga vektorii, n bant indisi ve ¢, ; kristal drgiiniin

periyoduna sahip bir fonksiyondur. Diizlem dalga gdsterimi

iGF

1
?,.(7) =E§C,,_k,ae (2.56)
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seklinde verilebilir. Burada Q ilkel birim hiicrenin hacmidir. Denklem (2.56) ¢, dalga

fonksiyonun farkli karmasik Fourier setleridir. Katsayilar ters doniisiim yardimiyla

bulunabilir ve bu katsayilar elektronu tanimlamakta kullanilir.

1
C.,.=—7=ldrp (e 2.57
=g ldre. (2.57)

Ters uzayda bir orbitalin kinetik enerjisinin gosterimi

Tn=—5<<m lo,,)
1 - L2 2
- 3ff+dllc, (2.58)

seklindedir. Hesaplarin dogrulugu denklem (2.58) ile belirtilen, kinetik enerjiye olan

katkinin maksimumu olan E,.,; (cut-off) enerjisi denilen terim ile yapilir. Baz setlerinin

e L. L2 v
boyutlar £, enerjisi ile tanimlanir ve —|k + G| <E_  sartini saglar.
2

2.4.2.3 Pseudo-Potansiyel Metot

Bir atomu {i¢ parcada dikkate alabiliriz; ¢ekirdek, kor (¢ekirdek) elektronlari, degerlik
(valans) elektronlari. Kor elektronlari orbitalleri doldurmustur ve ¢ogunlukla ¢ekirdek
etrafinda lokalize durumdadirlar. Bu nedenle elektronlar, kor diziliminde yaklasik
olarak donmus veya hareketsiz olarak alinabilirler. Burada anlagilacagi iizere pseudo-
potansiyel yaklasiminda degerlik elektronlar1 dikkate alinmaktadir. Molekiil veya

katilarin 6zellikleri belirlenirken iyon korlariin hareket etmedigi kabul edilir.

Gergek dalga fonksiyonu @, V¥ ise diizgiin bir dalga fonksiyonu olmak {izere, dalga

fonksiyonu

O=W+> bWV (2.59)
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seklinde verilir. Burada son terim kor pargasidir ve kor durumlarina genisletilmistir. b, ,
® ve ¥, ‘ nin birbirine ortagonal olmas1 durumunda belirlenir. Bu sart (2.60) denklemi

ile verilmistir.

(P |®)=0=(¥ +¥)+b, (2.60)
Schrodinger denklemi yazilirsa;
HY+) (6 ~E)¥ ) ¥ |¥ =¥ (2.61)

Burada E. kor durumlarinin 6zdegeridir. Bu denklemi asagidaki gibi elde edebiliriz.

(H+V,)¥ =¥ (2.62)
veya

(T+7, ) =2cv (2.63)

Burada V7 itici potansiyel operatoriidiir ve (2.61) denkleminden belirlenir. Denklem
(2.63)’lin ¢oziimiinde diizlem dalga baz setleri ve diizgiin dalga fonksiyonlar1 kullanilir.
Philips ve Kleinman pseudo-potansiyel operatoriinii V,,=V,+Vx seklinde gostermistir.
V,s zayif ve diizgiin potansiyel operatorii veya pseudo-potansiyel olarak adlandirilir. Bu
potansiyel itici potansiyel Vz ve g¢ekici potansiyel V, arasindadir. V), baz1 ozellikleri
tasimalidir. Kor bdlgesinin disinda elde edilen yiikk yogunluklari, dogru yiik
yogunluguna 6zdes olmalidir. Bu sart norm korunumu olarak bilinir. Hesaplamalarda,
elementin atomik ozellikleri faz kaymalarim1 igcerecek sekilde korunmalidir. Faz
kaymalar1 kor yoniindeki sagilmalardan kaynaklanir ve farkli agisal momentum
durumlan igin farkli olur. Bu sebeple bir pseudo-potansiyelin, farkli acisal bilesenleri
icin izdiisiimleri yerel olmamalidir. Bu ¢alismada “norm-conserving ab-initio non-local

pseudo-potansiyeller” kullanilmistir (Hamman ez al. 1979, Kerker 1980, Cakmak 1999).
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2.5 Orgii Dinamigi

Kristal igerisinde ilerlemeye calisan dalga orgii titresimlerine sebep olur. Bu orgii
titresimleri incelenerek kristal enerjisi ile ilgili bilgi edinebilir. Foton, elektromagnetik

dalganin kuantumlu durumu idi, fonon ise orgii titresimlerinin kuantumlu durumudur.

Orgii sabiti a olan, 6zdes atomlardan olusan bir kristal yap1 diisiinelim (Sekil 2.22).

Atomlar gozle goriilmeyen ancak Hook yasasina uyan yaylarla bagli olsun

Un—] Un Un-r]
m

Sekil 2.22 Kiitleleri 6zdes ve kuvvet sabiti C olan tek atomlu kristal yap1

n atomu {izerine etkiyen kuvvet (C kuvvet sabiti)

F,=C(U,+;-2U,+U, ;) (2.64)

Hareket denklemi yazilirsa

d*U,
dr’

mE e —CU,, -2U, +U_) (2.65)

n+l
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wt

Denklem (2.65) ilerleyen bir dalga denklemidir. U,’in zamana bagli terimi '

seklinde ise U, =U  expli(knatwr)] denklemi hareket denkleminde kullanilarak 6zdes

atomlu kristal yap1 i¢in fonon daginim bagintisi

o= i‘/%Sink—; (2.66)

bulunur. Dagimim egrisi Sekil 2.23’deki gibi elde edilecektir.

b ’
b U“] ’

L ¢
b ’

@ = (2,*@)1/[,5&;3;:_;

-xla 0 ala
Sekil 2.23 w’ nin k ya gore degisimi
Daginim bagintis1 k=+n/a’ da benzer davranig gostermektedir. +7/ac arasinda sinirlanan
bolgeye 1. Brillouin bolgesi denir. Bolge sinirinda U, ¢oziimii ilerleyen bir dalga degil,
duragan bir dalgadir.

U, =U, exp(zint)=U, (-1)" (2.67)

n degerinin tek veya cift olusuna gore, ardisik iki diizlemdeki atomlar zit fazda titresir.

Dalga ne saga nede sola ilerler. Bu durum Bragg kirinimina esdegerdir. £’nin sifira
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yakin degerlerinde (uzun dalga boyu limitinde) Sinx—x olacagindan daginim bagintisi

asagidaki sekli alir.

o= 3 ka_ (2.68)
m 2

Burada v, kristaldeki, sesin yayilma hizina esit olan faz hizidir. Daginim bagimntisinda

kiiciik k degerleri i¢in frekansi sifira giden fononlar, akustik fononlar olarak bilinir.
2.5.2 iki Atomlu Orgii

Hiicre bazinda iki atom bulunan kristalleri ele alalim (Sekil 2.24). m ve M Kkiitleli iki

atom i¢in ¢0ziim ararsak fonon daginim bagintisi yeni 6zellikler gosterir.

U

In+l In+2

¢ - o ¢ o =

m
® o ® o @
a’D
Sekil 2.24 Kiitleleri m ve M, kuvvet sabiti C olan iki atomlu kristal yap1
Hareket denklemleri
d’U
m 22” = C(U2n+1 + UZn—l — 2U271) (2'69)
dt
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2

M au,,, _ C(U

2 + UZn - 2U2n+l) (270)
dt

2n+2

seklinde yazilabilir. Hareket denklemlerinin ¢6ziim fonksiyonlari

U,, = Aexp[i(2nka + wt)] 2.71)

U, ., =Bexpli(2n+1)ka+ ot] (2.72)

2n+1

seklinde olacaktir. Burada A ve B, m ve M Kkiitleli atomlarin salinim genlikleridir.

Hareket denklemlerinin ¢ziimiinden elde edilecek daginim bagintisi iki ¢6ziim verir.

af:c[i+ijic\/[i+i]  4Sin’ka/2 2.73)
m M m M mM

Dagmim bagintis1 kiigiik ka degerleri igin incelenirse Coska ~1—k’a”/2 yaklasik

ifadesi i¢in
o =— (2.74)

bulunur. Burada p indirgenmis kiitledir ve Denklem (2.74) goriiniir bolgeye diistiigi
icin optik kip olarak adlandirilir. Diger kokii bulmak i¢in karekokiin igindeki ifade

binom serisine agilir ve

ook 5 75
2(m+ M) (2.75)

olarak ikinci kip bulunur. Burada o’ ses dalgalar1 bolgesine diistiigii i¢in akustik kip

olarak adlandirilir. Bu ¢ozlimler i¢in elde edilen egriler Sekil 2.25’de goriilmektedir.
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1. Brillown Bélges

o
Cptike Eip
e
| — | T (201 m )1
(204 A
Aleustle Eap
-7 fla 0 Tida

Sekil 2.25 ki atomlu 6rgii i¢in ®’nin k’ya gore degisimi (atomlar aras1 uzaklik a olup
kristalin 6rgii sabiti a, dir)

Optik ve akustik dal arasindaki bolgeye yasak frekans aralig1 diyoruz. Bu bant araligi m
ve M kiitle degerlerine agik¢a baglidir. Eger kiitleler esitse 7/2a degerinde iki dal
birlesir. Akustik dal, tek atomlu 6rgiiniin daginim bagintisiyla benzerdir. Ancak optik
dal tamamen farkli formdaki bir dalga hareketini tanimlar. Ayrica optik dal , enine optik
(TO) ve boyuna optik (LO) olarak iki dala ayrilir. Ayni sekilde akustik dal, enine
akustik (TA) ve boyuna akustik (LA) olarak iki dala ayrilir.
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3. MATERYAL ve YONTEM

3.1 Materyal

Genis bant aralikli bir yariiletken olan GaN’in hekzagonal kristal yapida (wurtizite) ve
cinko-siilfit (zincblende) kristal yapida kristallesebilecegi gosterilmistir (Paisley et al.
1989). GaN 3.4 eV’luk genis bant aralig1 ve yiiksek iyonlagabilme gibi ilging 6zellikleri
ile dikkati cekmistir. ilk yiiksek mavi 151k yayan diyotlarin basaril1 bir sekilde iiretilmesi
nitrit bilesikler iizerine olan arastirmalar1 tesvik etmistir. Yapilan caligmalarda, kiibik
GaN malzemelerinin yiiksek elektron ve hol mobilitelerinden dolayr yiiksek sicaklik,
yiiksek giic ve yiiksek frekansli elektronik aletlerde oldugu gibi kisa dalga boylu
bolgelerde optoelektronik uygulamalar i¢inde kullanilabilecegi ongoriilmiistiir. GaN
teknolojik acidan farkli ve ilging bir malzeme olmasina ragmen biiylitme mekanizmasi
(6zellikle kiibik yarikararli faz i¢in) tam anlasilmis degildir. Bu nedenle 6nemli
onceliklerden birisi, GaN (001) ylizeyinin elektronik ve atomik yapisinin

anlasilabilmesidir.

Deneysel bakis acisina gore, GaAs altta olmak iizere, bir Ga akis1 altinda GaN (001)
yiizeyinin vakum altinda (2x2) yeniden yapilanmis yiizey olusturdugu gorilmistiir
(Brandt et al. 1995). Teorik acgidan ise Bykhovski and Shur (1996), GaN (001)
ylizeyinde (2x2)/c(2x2) yeniden yapilanmay1 agiklayabilmek igin valans-kuvvet-alan
(VFF) yontemi i¢indeki uzun erigimli iyonik ve kisa erisimli kovalent katkilara dayanan
bir model Onermislerdir. Ayrica Feuillet et al. (1996) tarafindan (1x4) modeli de

onerilmistir.
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3.2 Yontem

Baroni et al. (1987), tarafindan gelistirilmis bir bilgisayar programi olan PWSCF
kullanilmistir. Bu program verilen Bravais orglisii ve grup simetrisiyle periyodik bir
kristalin elektronik bant yapisini, yiik yogunlugunu ve toplam enerjisini hesaplar.
Algoritma, yogunluk fonksiyoneli teorisine dayanan yerel yogunluk yaklasimi lizerine
kurulmustur. Program periyodik 6rgii korlar1 ve diger valans elektronlarinin olusturdugu
potansiyel icindeki bir valans elektronu i¢in 6zuyum’ dan Kohn-Sham denklemlerini
cozer. K-S denklemleri, orbitalleri sinirli bir diizlem dalga baz setiyle genisletilir. Bu
islem iterasyon teknigiyle ¢oziilen 6zdeger problemini kolaylastirir. Program, katinin
yapisal (Orgli sabitleri, bulk modiilii ve elastik sabitleri) ve dinamiksel (fonon
frekanslar1) ozelliklerini, yapisal faz gecislerini ve kati iizerindeki basing etkilerini

hesaplamada etkilidir.

Khon —Sham denklemleri ile DFT formiilasyonu i¢inde etkilesen bir sistemin toplam
enerjisi denklem (2.47)’de verilmistir. PWSCF kodu toplam enerjiyi hesaplamak ig¢in
(2.48) esitligini kullanarak (2.47) esitligini ¢ozer. Programda keyfi bir Vg;. potansiyeli
kullanilarak iterasyon baslatilir. Her iterasyon sonucunda yeni bir V. potansiyeli elde

edilir. En 1yi ¢oziim giris ve ¢ikis potansiyellerinin
ot == gV + gy (2.76)

karisimidir. Burada 3, O ile 1 arasinda bir sayidir. Bu parametre kiigiik sistemler igin

bliyiik tutulmalidir. (= 0,7 ) Fakat yakinsamanin zor oldugu durumlarda indirgenmelidir.

Cizelge 3.1°de programin kod yapisi ve Cizelge 3.2’de programin girdi dosyasinda

kullanilan temel bazi parametreler verilmistir.
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Cizelge 3.1 PWSCF programinin kod yapist

Adi Cagrilmasi Aciklama
Reodin Giris verilerini ve PP ifadesini okur
Setup Degiskenleri parafize eder
Latgen a1,ay,a3 vektorleriyle Q’y1 hesaplar
Recips bi,by,bs’ leri iiretir
Ggen G vektorlerini ve HFG diizlemlerini tiretir
Cubicsym Simetri islemlerini iiretir
Sgama Ozel 6rgii noktalar, atomik pozisyonlar ve nokta grup
simetrisi boyunca uyumlulugu kontrol eder
Openfile Gerekli dosyalar1 agar
Summary Giris degerleri ve i¢ degiskenler {izerindeki bilgileri yazar
Setlocal PP’nin yerel boliimiinii hesaplar
Setab BHS ve PP igin hesap yapar
Setripot Hamiltoniyen igine BHS ve PP koyar ve k+G’leri hesaplar
Sumatom Atomik yiikler toplanirken ytikii hesaplar
Wicnit Dalga fonksiyonunu baslangi¢ pozisyonuna dondiiriir
h-fill Kiigtik bir matrisle hamiltoniyeni doldurur
Cdiagd EISPACK ile kosegenlestirir
Pwscf Oz-uyum déngiisiinii kontrol eder
c-bands Dalga fonksiyonlarini hesaplar
Sum-band Yiik yogunlugunu hesaplar
v-of-rho Yeni potansiyeli hesaplar
Delta-e Toplam enerjinin bazi terimlerini hesaplar
Dmixp Yeni giris potansiyelini hesaplar
Punch Sonuglar1 diske kaydeder
Closfil Biitiin dosyalar1 kapatir
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Cizelge 3.2 Programin girdi dosyasinda kullanilan temel parametreler

calculation

Yapilacak olan hesaplamanin tipini tanimlar (scf, nscf, phonon, relax,
md, vc-relax, ve-md, neb)

restart_ mode

‘from_scratch’ yeni bir hesaplamaya baslamak i¢in kullanilir, ‘restart’
bir onceki hesaptan devam etmek i¢in kullanilir

nstep

Iterasyonun yakinsamadan gidecegi en fazla adim sayisini belirtir

etot_conv_thr

Toplam enerji yakinsamasinin virgiilden sonra kaginci haneye kadar
olacagini belirtir

forc _conv_thr

Kuvvet enerji yakinsamasinin virgiilden sonra kaginci haneye kadar
olacagini belirtir

pseudo_dir Programin, pseudo-potansiyeli hangi konumdan okuyacagini belirtir
ibrav Bravais orgiiniin tipini belirler

celldm(i) Kristalin 6rgii parametresini belirtir

nat Sistemdeki atom sayisini belirtir

ntyp Sistemde kag farkli tip atom oldugunu belirtir

ecutwfc Dalga fonksiyonu i¢in kinetik enerji kesilim degerini belirtir

xqq Fonon hesabi1 i¢in g-noktas1 degerlerini belirtir

mixing_beta

Oz-uyum hesabi i¢in karisim faktoriinii belirtir

ecutrho

Yiik yogunlugu i¢in kinetik ener;ji kesilim degerini belirtir

prefix

Girdi ve ¢ikt1 dosyalarinin isimlerini belirtir
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1 Bulk GaN

4.1.1 Elektronik Bant Yapisi

Bu caligmada bulk GaN i¢in 20 Ryd’lik kesilim enerjisi kullanarak 6rgili parametresini
4.54 A bulduk. Bu deger 4.45 A olan deneysel sonug ile uyum icindedir. Miotto ve
arkadaslar1 orgii parametresini, kesilim enerjisini 30 Ryd alarak 4.45 A bulmuslardir.
Literatiirde yapilan diger ¢alismalarla ayrintili bir mukayese yapabilmek i¢in elde edilen
sonuglar Cizelge 4.1°de verildi. Cizelgeye baktigimiz takdirde Orgii parametresi i¢in

elde edilen sonuglarin kabul edilebilir diizeyde oldugu goriiliir.
Calismamizda Wanderbilt ve arkadaglari tarafindan dretilen ultrasoft pseudo-
potansiyeller kullandik. Potansiyellerde GGA ve Ga 3d elektronlarinin etkisi lineer

olmayan kor diizeltmesi i¢cinde ele alinmistir (NGGA).

Cizelge 4.1 GaN ig¢in literatiirde yer alan ¢alismalardaki 6rgili parametresi ve bant araligi

degerleri
oo (A) E, (eV)
Hesaplanan 4.54 1.16
Miotto et al. 2000 4.45 1.69
Fiorentini et al. 1993 4.40 1.90
Orton et al. 1998 (deneysel) 4.49 3.22

Ikinci adimda kullandigimiz pseudo-potansiyeller ile hesaplanan 6rgii sabiti kullanilarak
GaN i¢in elektronik bant yap1 hesab1 yapildi. Hesaplamada dort yiiksek simetri noktasi
icin 36 Ozel k noktast kullandik. Sekil 4.1’de GaN’ 1 elektronik bant yapisi
gorilmektedir. Sekilden GaN’ 1n direk bant aralikli bir yariiletken oldugu gortiliir.
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Sekil 4.1 GaN bulk yapinin enerji bant yapisi

Hesaplarimizda kullandigimiz NGGA yontemi ile GaN igin bant araligi degerini 1.16
eV bulduk. Bu degeri Miotto ve arkadaslar1 (2000) 1.69 eV bulmustur. Sekil 4.1’den de
goriildiigi gibi I' simetri noktasi iki katli dejenerelige sahiptir. Literatiirde yapilan diger

caligmalardan elde edilen sonuglar Cizelge 4.1°de verilmistir.
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4.1.2 Fonon daginim egrisi

Termodinamik ve tasinma 6zellikleri gibi cihazlarin dogasinda var olan bir ¢ok 6zellik,
ciddi bir sekilde Orgiiniin dinamik Ozelliklerine baglidir. Grup III-V bilesikleri zinc-
blende ve wurtzite fazlarinda bulunurlar. Bu sebeple bu iki fazin 6rgii dinamik

Ozelliklerinin tam olarak anlasilmasi 6nemlidir.

Bulk katilarda fonon modlarini ¢alisabilmek i¢in yaygin olarak kullanilan iki teknik
vardir. Bunlar, ndtron kirinimi ve Raman sagilmasidir. Grup III-N’in tek kristalinin
hazirlanmasindaki zorluktan dolay1 notron sagilmasi teknigi heniiz bagsarili bir sekilde
uygulanamamistir. Ikinci dereceden Raman sacilmasi teknigi, Brillouin bolgeleri
merkezinde secilmis fonon modlar1 hakkinda bilgiler saglar. ikinci dereceden Raman
sacilmas1 deneyleri ise, Brillouin bolgesinin her yerindeki fonon modlar1 hakkinda bilgi
saglayabilir. Fakat su ana kadar bu teknikle titresim spektrumunun timii elde

edilememistir.

GaN’in orgii dinamiginin teorik incelemeleri su metotlar kullanilarak yapilmistir: iki
parametreli Keating model (Zi et al. 1996), valans kuvvet modeli (Siegle et al. 1997),
kat1 iyon modeli (Davydov et al. 1998), ab-initio ¢alismalar1 (Gorczyca et al. 1995,
Shimada et al. 1998), siiper hiicre yaklasimi (Parlinski and Kawazoe 1999), lineer tepki
yaklasimi (Karch and Bechstedt 1997, Bungaro et al. 2000). Diger yaklagimlar fiziksel
olarak eksiklik icerdiginden ab-initio calismalari daha ¢ok tercih edilmistir. Bizde

calismamizda ab-initio hesabini kullanacagiz.

Cinko-Siilfit GaN i¢in fonon dagmim egrisi ilk defa Jion ve arkadaslar1 (1996)
tarafindan calisilmistir. O zamana kadar GaN i¢in fonon daginim egrileri yiiksek kaliteli
orneklerin elde edilmesindeki zorluklar nedeniyle rapor edilememisti. Glinlimiizde ise

hala literatiirde birkag¢ ¢alisma bulunmaktadir.
Calismamizda ytiksek simetri noktalarinda hesaplanan fonon frekanslar1 Cizelge 4.2” de

verilmistir. Cinko-Silfit GaN i¢cin FLAPW metodu kullanilarak hesaplanmis olan TO

(enine optik) fonon frekanst 603 cm™ “dir. Bizim ab-initio ¢alismast ile elde ettigimiz
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deger ise 550 cem™” dir. Hesaplanan bu sonuglar GaN i¢in yapilan deneysel ¢alismalarla

da 1y1 bir uyum i¢indedir.

Cizelge 4.2 GaN i¢in hesaplanan fonon frekanslari

TA LA TO LO
(1/cm) | (1/em) | (1/cm) | (1/cm)

r 500 | 668
Hesaplanan X 186 308 550 630
L 133 | 312 | 515 | 636
r 562 | 748
Jian et al. 1996 X 207 | 286 | 558 | 639
L 140 | 296 | 554 | 675
r 546 | 741
Titiincii and Srivastava 2000 X 195 339 592 717
L 137 | 345 | 555 | 732

Sekil 4.2°de [100], [110] ve [111] yonleri boyunca ¢inko-siilfit GaN i¢in hesaplanan
fonon daginim egrisi gorilmektedir. Sekilde goriildiigii gibi TO (enine optik) mod
Brillouin bdlgesi boyunca diiz bir yonelime sahiptir. [110] yonii boyunca ilerleyen
fononlar ilging bir 6zellik gosterirler. Tki £; modu ayn1 karaktere sahip oldugu icin, K
noktasinin komsuluguna yaklasildigi zaman kuvvetli bir karisim meydana getirirler.
Sonug olarak bu iki mod gercekte birbirini kesmez. Gergek bir analiz yapildiginda bu

ozelligin, bagil olarak GaN’in biiyiik etkin yiikii ile 1lgili oldugu bulunur.
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Sekil 4.2 GaN bulk fonon dispersiyon egrisi

Briman (1959), c¢inko-siilfit ve wurtzite yapilar arasindaki yakin bir iliskiyi ortaya
koymustur. Iki yapr arasindaki fark iiciincii kabuktaki en yakin komsuluktaki
atomlardan kaynaklanmaktadir. Cinko-siilfit kristal birim hiicre basina iki atom bulunan
bir yapida, wurtzite kristal ise dort atom bulunan hekzagonal bir yapidadir. Bu sebeple
[111] yonii boyunca ¢inko-siilfit yapinmn Brillouin bdlgesi, [0001] yonii boyunca
wurtzite’in Brillouin bdlgesinden iki kat daha biiyiiktiir. Boylece, wurtzite yapilar i¢in

fonon daginim egrileri basitce ¢inko-siilfit egrilerden katlayarak tiiretilebilir (Jion ef al.

1996).
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4.2 GaN (001) yiizeyi

GaN (001) yiizeylerinin atomik ve elektronik yapilarinin anlagilabilmesi igin bir ¢ok
calisma yapilmasina ragmen iki 6nemli nedenden dolay: literatiirde birkac¢ ab-initio

pseudo-potansiyel ¢alismas1 mevcuttur. Bu nedenleri su sekilde siralayabiliriz:

e (Ga atomlarmin 3d elektronlarini izah edebilmek i¢in pseudo-potansiyel yontemi ele
alindig1 zaman, Ga atomunun 3d elektronlarinin valans bandinin pargasi olarak
icerilmesi ¢ok yiiksek kesilim enerjilerini gerekli kilar. Buda uzun hesaplamalar
demektir.

e (Ga 3d ve N 2s durumlari arasinda bir iist iiste gelme tahmin edilmektedir. Boyle bir
iist tiste gelme, Ga’un 3d bantlarinin N’1n 2s bantlarinin birkag elektron volt altinda

uzandigini gosteren deneysel sonuglarla zit diismektedir.

4.2.1 Atomik yap1

Bu tez ¢alismasinda, Ga ile sonlandirilmis GaN(001) yiizeyler i¢cin miimkiin olan tiim
yapilar incelenmistir. Sekil 4.3, 4.4, 4.5’de sirasiyla (1x1), (2x2), (1x4) yeniden
yapilanmalarin iist ve yan goriiniisleri sematik olarak verilmistir. Atomlar arasindaki
yapisal uzakliklar1 A birimleri verdik. Kesikli gizgiler yeniden yapilanmalar i¢in birim

hiicreleri gosterirken, kesiksiz diiz ¢izgiler ise baglar1 gostermektedir.

(1x1) yapida en yakin komsu uzakligi 2.05 A ve sonraki en yakin komsu uzaklig1 3.21
A’dur. Yiizeyin normali yoniinde en iist yiizey tabakasindaki Ga atomunun gevsemesi
onemli bir parametreyi temsil eder. NGGA (non-linear core correction GGA) yontemini
kullanarak bu degeri 0.29 A olarak hesapladik. NGGA yéntemini kullanan Miotto ve
arkadaslar1 (2000) ise ayni parametreyi 0.26 A olarak buldular. Diger taraftan LDA’y1
kullanan Neugebauer ve arkadaslar1 (1998) ise 0.8 A olarak hesapladilar. Bizim ve
Miotto’nun hesapladigi deger, Neugebauer ve arkadaslari tarafindan bulunan degerden

yaklasik olarak ii¢ kat daha biiyliktiir. Olusan bu farkin ¢alismamizda kullandigimiz
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NGGA’dan  kaynaklandigini  diislinliyoruz. Dogru bir atomik gevsemenin

tanimlanabilmesi i¢in polar yiizeylerde NGGA ’nin 6nemi agik olarak ortaya konmalidir.

[001]
. 1. tabaka Ga atornlan
A ) \ [110] OZ. tabaka N atomlar
' y ' ):' @ 3. tabaka Ga atomlan

(a) (b)
Sekil 4.3 GaN (001) yiizeyi (1x1) yeniden yapilanmasi a. yan b. {ist gériiniimleri

(2x2) yeniden yapilanma igin, dimer bag uzunlugunu 2.65 A olarak bulduk. Bu deger
Ga icin 2.80 A olan metalik bag uzunlugundan daha kiiciiktiir. Dimer i¢in bu kii¢iik bag
uzunlugu, onun kismen de olsa kuvvetli bir bag oldugunu gosterir. Bizim zittimiza,
Miotto ve arkadaslar1 ise Ga dimer bag uzunlugunu 3 A olarak buldular ve bunun
sonucu olarak da dimer bag uzunlugunun zayif oldugunu oOnerdiler. (2x2) yeniden
yapilanmanin iist tabakasimnim disa dogru gevsemesini 0.1 A olarak bulduk. Bu deger

Miotto ve arkadaslarinin (2000) buldugu 0.28 A degerinden kiigiiktiir.
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. 1. tabaka Ga atomlan

[001] . 2. tabaka N atomlan

2.65 3. tabaka Ga atomlan
l_mo] --------------- S

(b)
Sekil 4.4 GaN (001) (2x2) yeniden yapilanmanin a. iist b. yan goriintimleri
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(1x4) yeniden yapilanma igin dimer bag uzunlugunu 2.71 A bulduk. Bu deger metalik
bag uzunlugundan %4 kadar kiiciiktlir. Dolayist ile (1x4) yiizeyin kararl bir yapiya
sahip oldugu sdylenebilir. Miotto ve arkadaslar1 (2000) bu degeri 2.69 A buldular.
Ayrica, yiizey igin gevseme degerini 0.1 A bulduk. Buda (2x2) yeniden yapilanma ile
benzerlik gostermektedir. (1x4) yeniden yapilanma igin, ikinci tabakadaki N atomlari
ve dortlii Ga atomlar1 arasinda iki farkli bag agis1 gozledik. Bu degerle Sekil 4.5°de de
goriildiigi gibi distaki Ga atomlari i¢in 104° ve igteki Ga atomlar1 i¢in 80°°dir.

457

. L. tabaka Ga atomlar
O 2.tabaka N atomlar

@ 3. tabaka Ga atomlar

(b)

Sekil 4.5 GaN (001) (1x4) yeniden yapilanmis yiizeyin a. list b. yan goriintimleri
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4.2.2 Elektronik Yap1

Optimize olmus (1x1) yiizeyi i¢in yaptigimiz hesaplamalardan ortaya ¢ikan yiizey-bant
yapist Sekil 4.6’da verilmistir. Sekilde goziiken koyu alanlar Project bulk bant yapisini
gostermektedir. Bu yapi icin s, pi, p2, p3, pa 1le gosterilen bes yiizey durumu belirledik.
Miotto ve arkadaglarina (2000) gore, s, p1, P2, p3 Ve ps4 yiizey durumlarina gelen katkilar
sOyle yorumlanabilir. s durumundan ikinci tabaka N’ 1n s orbitalleri sorumludur.
Stomach bant araligindaki p; durumuna katki, ikinci tabaka atomlarin s-p,
orbitallerinden gelir. Temel bant araligindaki p, durumu ikinci tabakanin p,
orbitallerinden gelen biiyiik bir katkiya ve iist tabakanin s-p, orbitallerinden gelen kiigiik
bir katkiya sahiptir. p; ve ps durumu ise s-p, orbitallerinden gelen biiyiik bir katkiya ve
ikinci tabakadaki p, orbitallerinden gelen kiigiik bir katkiya sahiptir. Calismamizda s
orbitallerin baglanma enerjisini -11 eV bulduk. Ayni durumu i¢in baglanma enerjisini
Miotto ve arkadaslar1 (2000) -14 eV, Strasser ve arkadaslar1 (1997) -16 eV bulmustur.
p1 durumunu i¢in baglanma enerjisini yaklasik -5 eV bulduk. Miotto ve arkadaslar1 da
ayni bolgede bu durumu gozlemislerdir. Buradan da anlasildigi gibi (1x1) yap1 ig¢in

hesaplanan bu yiizey durumlar1 literatiirle 1y1 bir uyum i¢indedir.

J-K yéniinde (1x1) yiizey bant yapisinin metalik karakteri ve ¢ok katliligi, enerjitik
gorlis agisindan yiiksek dereceden yeniden yapilanmanin daha kararli olacagina isaret
etmektedir. Sekil 4.7°de de goriildiigii gibi benzer bir elektronik durum (2x2) yiizey
bant yapisinda goriilmektedir. Buradan (2x2) yeniden yapilanmanin da metalik karakter

gosterdigini soyleyebiliriz.
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Sekil 4.6 GaN (001) (1x1) yapisinin yiizey-bant yapist

Temel bant araligi bolgesi icindeki tiim ylizey durumlart (pi, p2, ps, ps, Ps) yiizey
tabakasinin Ga atomlarindan kaynaklanmaktadir. Buda ylizey durumlarinin dimerlar ile
iliskili oldugunu gosterir. (2x2) yeniden yapilanmayr yar1 kararli bir yapiya sahip

oldugu i¢in ayrintili olarak incelemeyecegiz.
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Enerji (eV)

Sekil 4.7 GaN (001) (2x2) yapisinin ylizey bant yapisi

(1x4) yeniden yapilanmis yiizeyin elektronik bant yapisi Sekil 4.8’de verilmistir.
Esasinda bu yiizeyin elektronik bant yapisi ¢ok karisiktir. Fakat 0.7 eV’luk yiizey bant
araligi, bu yapinin yariiletken bir davranig gosterdigini ortaya koymaktadir. Miotto ve
arkadaslar1 (2000) bant araligin1 0.85 eV bulmuslardir. Sekil 4.8’ de goriildiigii gibi bant
aralig1 bolgesinde 9 ylizey durumu belirledik. Bu durumlar disaridaki dortlii Ga
atomlarma bagli ikinci tabakadan ve Ga atomlar1 arasindaki dimer baglardan
kaynaklanmaktadir. Bu durumlarin ikisi ikinci tabaka N atomlarindan kaynaklanan isgal
edilmis durumlardir. Digerleri ise ylizey dimerlarindan kaynaklanan isgal edilmemis

durumlardir. (2x2) ve (1x4) yeniden yapilanmalar benzer 6zellik gostermesine ragmen
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bant yapilar1 oldukca farklhidir. Farklilik (1x4) yapisindaki atomlarin lineer bir zincir

seklinde olmasmndan kaynaklanmaktadir. Bu ise yiizey durumlarini projected bulk

bolgesinden uzaga iter.

Enerji (eV)

Sekil 4.8 GaN (001) (1x4) yapisinin yiizey bant yapisi
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5. SONUC

Calismamizda ilk olarak bulk GaN igin temel parametre olan orgii sabitini hesapladik.
NGGA yontemi ile birlikte Ultrasoft Pseudo-Potansiyeller kullanarak 20 Ryd’lik
kesilim enerjisi i¢in bu degeri 4.54 A olarak bulduk. Aym yéntemi kullanan Miotto ve
arkadaslar1 (2000) ise 30 Ryd’ lik kesilim enerjisi i¢in 4.45 A buldular. Bu degerler
Orton ve arkadaslar1 tarafindan hesaplanan 4.49 A’luk deneysel degere gore kabul
edilebilir diizeydedir. Orgii sabitinin belirlenmesinin ardindan, yine ayni pseudo-
potansiyelleri kullanarak bulk GaN i¢in elektronik bant yapi hesab1 yaptik.
Hesaplamada 4 yiiksek simetri noktasini1 36 6zel k noktasi ile taradik ve bant araligini
1.16 eV bulduk. Bu degeri yine ayn1 yontemi kullanan fakat Troullier ve Martins tipi
pseudo-potansiyeller ile hesaplama yapan Miotto ve arkadaglar1 1.69 eV bulmustur.
Sekil 4.1°de verilen enerji bant yapisinda, GaN’ 1 direk bant aralikli bir yariiletken
oldugu acik¢a goriilmektedir. Ayrintili bir karsilastirma i¢in Cizelge 4.1°de literatiirde

hesaplanan Orgii sabiti ve bant aralig1 degerleri verilmistir.

Calismamizda, kiibik GaN i¢in [100], [110] ve [111] yOnelimleri boyunca Orgii
dinamigi hesab1 yaptik. Elde ettigimiz fonon dagimim egrisi Sekil 4.2°de ve hesaplanan
fonon frekanslar1 Cizelge 4.2°de verildi. FALPW metodu kullanilarak hesaplanan enine
optik (TO) fonon frekans: 603 cm™ iken bizim elde ettigimiz deger 550 cm™ dir. ayn1
degeri Jion ve arkadaslar1 (1996) 562 cm™, Tiitiincii and Srivastava (2000) 546 cm™
buldular. Buradan goriildiigii gibi hesaplanan degerler ve fonon daginim egrisinin

karakteristigi, yapilan deneysel ve ab-initio ¢aligmalari ile i1y1 bir uyum igindedir.

Bulk yapinin atomik ve dinamik 6zelliklerinin incelenmesinin ardindan, (1x1), (2x2) ve
(1x4) yeniden yapilanmis yiizeylerin atomik yapilarini ve enerji bantlarini inceledik.
Yeniden yapilanma i¢in 6nemli bir parametre olan gevseme degerini (1x1) yap: igin
0.29 A bulduk. Bu degeri NGGA ydntemini kullanan Miotto ve arkadaslar1 (2000) 0.26
A ve LDA yéntemini kullanan Neugebauer ve arkadaslar1 (1997) 0.8 A hesapladilar.
Aym degeri (2x2) yeniden yapilanma igin 0.1 A, (1x4) yeniden yapilanama igin 0.1 A
bulduk. Buda, her bir yeniden yapilanmanin farkli bir 6zellik gdsterdigini ortaya

koymaktadir. Hesaplarimizda dimer bag uzunlugunu (2x2) yeniden yapilanma igin 2.65
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A ve (1x4) yeniden yapilanma i¢in 2.70 A bulduk. Bu degerler Ga icin 2.80 A olan
metalik bag uzunlugundan daha kiicliktiir. Dimer i¢in bu kiiciik bag uzunluklari,
yapilarin kismen de olsa kararli oldugunu gostermektedir. Miotto ve arkadaglar1 (2000)
(2x2) yeniden yapilanma i¢in dimer bag uzunlugunu 3 A buldular ve bizim zittimiza
dimerlarin zayif baglh oldugunu 6nerdiler. Ayrica (1x4) yeniden yapilanma i¢in dimer

bag uzunlugunu 2.69 A buldular.

Yiizeylerin elektronik yapisi incelendiginde ise; (1x1) yeniden yapilanma i¢in Sekil 4.6’
da gorildiigl gibi 5 ylizey durumu belirledik. Enerji bant yapisinda -11 eV civarinda
olusan s durumundan ikinci tabaka N’1n s orbitalleri sorumludur. Ayn1 durumu Miotto
ve arkadaglar1 (2000) -14 eV civarinda gozlemistir. Stomach ve temel bant araliginda
olusan p durumlari da s-p, ve py orbitallerinden gelen katkilarla olusmaktadir. Benzer
bir durum (2x2) yiizey bant yapisinda goriilmektedir (Sekil 4.7). (2x2) yapida ise 6
yiizey durumu belirledik. Temel bant araliginda bulunan tiim durumlarin yiizeydeki Ga
dimerlarinda kaynaklandigini sdyleyebiliriz. Sekil 4.6 ve 4.7°de de goriildigi gibi iki
yapida metalik 6zellik gostermektedir. Sekil 4.8 de verilen (1x4) yapinin enerji bandi
incelendiginde, digerlerinden farkli olarak 0.70 eV’luk bant araligi ile yaruletken
davranis gosterdigi goriilmektedir. (1x4) yapida temel bat aralifi bolgesinde 9 yiizey
durumu belirledik. Bunlardan iki tanesi ikinci tabaka N atomlarindan kaynaklanan isgal
edilmis durumlar, digerleri ise yiizey dimerlarindan kaynaklanan isgal edilmemis
durumlardir. Miotto ve arkadaglar1 (2000) da bant araligin1 0.85 eV bularak benzer bir

davranis gozlemistir.
Elde ettigimiz bu sonuglar1 literatiirdeki ¢alismalarla karsilastirdigimizda iyi bir uyum

sagladig1 goriilmektedir. Bu tez caligmasinin, GaN i¢in yapilacak diger ¢aligmalara 151k

tutmasini iimit ediyoruz.
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