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1. GIris

Ne kadar saf olursa olsun bir madde igindeki serbest elektronlar mutlaka
sagilmaya ugrarlar. Sicaklhk etkisiyle ortaya ¢ikan atomik salimimlarin cesitli
tipleri vardir ve bunlara fononlar adi verilir. Diizenli bir kristal halindeki
V hacimli bir katiy1 diigiinecek olursak ancak 7 = 0K mutlak sicakhiginda
fononlar uyartilmarms olacagindan yiikii e olan serbest elektron higbir engelle
karsilasmadan rahatca hareket edebilir (Conwell,1967). Bu durumda sadece elek-
tronun m kiitlesi, mq serbest elektron kiitlesinden farkli olur (Lukes, 1969) ve
mo orani etkin kiitle olarak adlandirilir. Elektronun icinde hareket ettigi periy-
odik kristal potansivelinin etkisi etkin kiitle olarak ortaya giktigindan bu teoriye

etkin kiitle yaklagirm denir.

Sicaklik arttikca daha cok fonon yaratilacagindan fononlardan gelen sagic
etki T arttikca artar. Diger bir saqic1 etki kristal yapidaki yap: kusurlari olabilir
veya madde amorf halde ise tamamen diizensiz bir yapidan kaynaklanan kuvvetli
sacilmalar s6z konusudur. Giinfimizde yaniletken malzemeler, cihaz yapimi 5Oz
konusu olunca, katkil olarak hazirlanmaktadir. Boyle bir malzemenin icinde ras-
gele gekilde dagilmig yabanc atorﬁlar bulunur. Ilgilenilen sicaklik bolgesine gore
bu yabanc: atomlar iyonize halde veya notiir olabilirler, dolayisiyla sagic: etkileri
de ona gére degisir (Seeger,1989). Fakat genelde safsizhik atomlarinin sagici etkisi
T azaldikca artar. Bunun da sebebi ortalama elektron hizinin digmesiyle sacilma
olaymin daha etkin bir hale gelmesidir (Conwell,1950). Kismen iyonik baglardan
olugan farkh atomlardan yapilmig bir kristal yapida piezoelektrik sagilma (Seeger,



1989) denen\bir olay sbz konusudur. Saydigimiz bu sagilma gekilleri oda sicaklhigindan
baglayarak 30K civarn gibi digik sicakliklara kadar olan bolgede onemli rol
oymiyan sagilmalardir. Daha diigiik sicakliklarda Snemli olan bagka sacilma

sekilleri ortaya cikabilir;érnegin elektron — elektron sagilmasi gibi.

Bir katiya disaridan elektrik alaniE gibi bir etki uygulandifinda elek-
tronlarin belli bir yénde hareket ettigini biliyoruz. Hareket eden elektronun

hareketliliginin bir olgiisii olan mobilite g, onun V hizina

V = uE (1.1)

bagmtisiyla bagli olup verilen bir E icin V nin ne kadar biliytiik olacagmi . be-
lirler. Genel anlamda p bir tagima katsayisidir (Madelung,/978) ¢iinki sisteme
bir dig kuvvet uvgulandig: vakit sistemin bir 6zelliginin ortalama degerindeki bir

degismeyi dis etkinin biiyiikliigiine bagliyan bir katsay1 olarak ortaya gikmaktadir.

Mobilitenin veya taginma katsayilarinin hesabi icin gelistirilmig genel

teknikleri iki baghk altinda toplayabiliriz. $imdi bunlarin bir 6zetini verecegiz.
1.1. Boltzmann Tasinma Denklemi

Taginma olaylarimin genel teorisi gercek parcaciklarin dagilim fonksiyonu
f(r,v,t) lzerine dayandirilabilir. Burada f(r,v,t) t aminda konumlari r ile

r + dr ve hizlan1 v ile v + dv araliginda bulunan pargaciklarin ortalama sayisim



gostermektedir. f(r,v,t) fonksiyonunun, sistemin makroskobik durumunu tam
olarak belirttigi kabul edildiginden, viskozite, termal iletkenlik veya elektriksel
iletkenlik gibi ilgi duydugumuz her taginma katsayilarinin hesabina izin verir.
Onun igin herhangi bir taginma katsayisim hesap-~
lamadan 6nce, f(r,v,t) dagilim fonksiyonunun bulunmas: gerekir. Gogu zaman
dagilim fonksiyonunun sagladigi diferansiyel denklemi yazmakla ige baslanir.
Bu diferansiyel denklemin cikartihg: (Reif,1965), r ve v uzaylarinin birlegiminden

olugan faz uzayinda bir parcacigin hareketinin incelenmesi yoluyla yapilabilir.

Parcaciklar arasinda herhangi bir etkilesme veya garpigmanin olmadig: en

basit haldeki diferansiyel denklem

Df=0 (1.1.1)

dir. Burada D operatériiniin anlam:

of , .0f  .0f of _9f Fof
f_—_,r 8—+ ES _5—+ 8r+m8v (1.12)

dir. %f r ye gore alinmig gradiyenti yani bilegenleri %z*’:, g'; , 5~ olan vektoru
gosterir. 2L icin benzer tammlar gegerlidir. (1.1.1) denklemi f nin sagladig:

kismi tirevli cizgisel bir diferansiyel denklemdir.

Taginma olaylarindaki fiziksel sebepler parcaciklar arasinda garpigmalarin
varligini zorunlu kilar. Bu durumda D, f 1n anlami (%)c, yani garpigma integrali

olmak tizere



Df = D.f (1.1.3)

integrodiferansiyel denklemi elde edilir (Rief, 1963). Bilinmiyen fonksiyon f nin
hem kismi tiirevleri hemde f {izetinden ahnmg bazi integraller D, f ifadesinde
yer alir. Cogu zaman tam ¢éziimii zor olan bu denklem, ancak D, f terimi icin
yapilan yaklagik ifadeler sayesinde basitle§ti;~ilerek ¢ozuliir. ()rnegin carpigmalarin
etkisinin, f fonksiyonunu eksponansiyel olarak soniimlii bir sekilde fO denge
dagilinm fonksiyonuna déndiirmek oldugunu kabul edelim. Bu durumda 7, gevseme
zamani, parcaciklar arasi ortalama carpigma zamani mertebesinde bir zaman

olmak tizere D, f i¢in

p.f=-1= f (1.1.4)

ifadesi elde edilir. Denklem(1.1.3) su hale gelir:

_of  of Fof =7 115
Df_ﬁ@t_{—var-{-m@v— 7o (1.1.3)

Bu ise basit olarak f igin cizgisel kismi tirevli bir diferansiyel denklemdir ve
gevseme zamani yaklagimindaki Boltzmann denklemi olarak adlandirihir.

Carpigma integrali en genel halde agagidaki gibi yazilabilir ( Tsidil’kovskii,
1962) ‘



(%%% = (Ti? / {S(K, B)F(E)[L ~ f(R)] — S(k, k') f(F)

[l = F(EN} K (1.1.6)

Buradaki S(k, k') bir elektronun #k momentumlu durumdan fﬁk’ momentumlu
duruma gegis yapmasinin (birim zamandaki) olasihigi, f(k) ilk durum k da
bulunan elektronlarin sayis1 ve [1 — f (k)] da son durum k' daki bog yerlerin
sayisidir (Pauli digsarlama ilkesine gobre bir & durumuna yapilacak elektron gegisi
ancak buradaki yerin bog olmasi halinde mimkiindiir). Denklem(1.1.6) nin
sagindaki ikinci terim #k dan Ak’ ye giden elektronlarin, ve ilk terim ise buna zt
dogrultuda gidenlerin sayisin1 temsil etmektedir. O halde carpigma integralinin,
k durumuna gelen elektron sayismin burayr terkeden elektron sayisindan fa-
zla olmasi sebebiyle, dagilim fonksiyonun da meydana gelen degismeyi temsil
ettigini sdyliyebiliriz. Genelde Maxwell—Boltzmann istatistigini kullandigimz

igin [1 — f(k)] ~ 1 kabul edecegiz. Bu taktirde

(.= @%— / S, Bf(K) - S, EVFRYEE  (1.17)

elde edilir,
Taginim katsayilarinin bulunmas: problemi, &rgii ile elektronlar arasindaki

cesitli tip etkilesmeler igin gecig olasiliklarimn hesaplanmasina ve daha sonra



(1.1.7) tagmim denkleminin ¢dziilmesine indirgenmistir. Simdi degisik tip etk-
ilesme Hamiltoniyenlerini ele alarak hangileri i¢in denklem (1.1.4) dekine benzer

bir 75 gevse zamaninin tanimlanabilecegini kisaca gbzden gecirecegiz.



1.1.1 Elastik ve Elastik Olmayan Carpismalar

Elektronun sagildigi son durum %k’ de momentumunun #q kadar arta-

bilecegini veya azalabilecegini dikkate alarak (1.1.7) denklemini yeniden yazarsak

of 1%

(0= s [ FallS-ck—a) + 54 (k. + Q1 (E)

=S-(k+q,k)f(k+q) — Si(k - q,k)f( k- q)} (L.1.LI)
elde ederiz (Seeger, 1989). Burada
k'=k+q (1.1.1.2)

yazilmig ve &k’ yerine d®q toplam konulmustur, (+) igareti fonon sofurulmasina,
(—) isareti de fonon yaymlanmasina karsihk gelmektedir. Gegis olasihifinin genel

ifadesi (Golden rule no.2) denklem(1.1.1.1) in sag tarafindaki ilk terim igin
27 ’
S (kk—q) = ?lHk:kPé[s(k ) + hw, — (k)] (1.1.1.3)

ile verilir ve son durumda f@non yaratildigini gosterir. Son durumda fonon

yokedildigi zaman +fiw, fonon enerjisi yerine —hw, kullanilarak diger terimlerin



ifadeleri benzer gekilde elde edilebilir. H,s, Hamiltoniyendeki etkilesim matris
elemanidir. fiw, fonon enerjisinin elektronun son durum enerjisi e(k) yaninda
ihmal edilebilecegi durumlara elastik sagilmalar denir. Ornegin akustik fononlar

ve piezoelektrik sacilmalar elastik kabuledilir. flk yaklagimda -

Se(k, kT @) fo(k) = Selk F ) f(kF 9) (1.1.1.4)

ayrintih denge prensibini dikkate alarak,(1.1.1.1) ifadesinin sagindaki birinci ve

dordiincii terimler ile ikinci ve ticiincii terimler bir arada yazilabilir,

of 14 o A fo(k)
5= o [ PaSb k- QU - (F )5l (LL9)

Burada S_ li ve S li terimler iizerinden bir toplam vardir.Her iki durum icin

Hjj matris eleman1 aymysa tek bir S(k, k') kullamlabilir.

Tam elastik carpigmalar igin & = &' dir ve denge dagilim fonksiyonu fo(k)

k nin yoniinden bagimsiz oldugu igin f°((k ;= = 1 alimir. Sonugta
d
(=555 = U0 = Aol (1116)
t
Lo Y yar [ Sk, E)1 — cos0) sin 046 (1.1.1.7)
Tm  (27)2 o ’



elde edilir (Seeger, 1989). Burada k ya gdre kutupsal koordinatlar kullanilmig
ve ¢ fizerinden integral yapilmistir. Elastik sagilmalar igin (1.1.1.7) denklemine

gore 7, gevseme zamani kolaylikla tanimlanabilmektedir.

hw, fonon enerjisinin £(k) elektron enerjisi yaninda kiigiik kalmadig: durumlara
elastik olmayan sacilmalar adi verilir. Bu durumda elektronun ilk dalga vektorii
k ile son dalga vektdrii k' niin boylart birbirinden farkhdir. Bu yiizden elastik
olmayan carpigmalar icin f(k % q) ifadesini f(k) ile yaklagtiramayiz ve (1.1.1.1)
denklemini (1.1.1.6) denklemindeki bigime getiremeyiz. Dolayisiyle gevseme
zamani 7,, tammlanamaz. 7, nin tanimlanamadify bir duruma ornek polar

optik fonon sagilmasidir.

(1.1.1.2) denkleminde gbzitken H,, matris elemaninin q dan bagimsiz
olmas: 6zel durumunda elastik olmiyan sagilmalar igin bir 7., gevgeme zamani tanimlanabilir

(Seeger, 1989). Optik deformasyon potansiyeli sagilmas1 buna drnek gosterilebilir.
1.2 Cizgisel Tepki Teorisi

Elektrik iletkenlik o iin yaygin olarak bilinen Kubo formiild yogunluk
operatérii p icin Liouville - Neumann denklemi ¢dziilerek elde edilmigtir (Kubo,
1957). Uygulanan elektrik alani E i¢in ¢izgisel terimlerle yetinildiginden, lit-
eratiirde bu teori cizgisel tepki teorisi (Madelung,1978) olarak bilinir. Formal
olarak tam bir iglemler dizisi sonucu elde edilen bu formiiliin gikartiligi sirasinda,
yukarida sbzii edilen elektrik alanin diginda, yiikld pargaciklarin sagilmasi ile il-
gili herhangi bir varsayum yapilma-

digindan bu anlamda tam bir quantum mekaniksel denklemdir. Dolayisiyla sis-
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tem hakkindaki mikroskobik bilgileri igerir (Milinski, 1988). Dig etki sonucu
yogunluk operatériiniin degigmesiyle j, = Zp, akim operatbriiniin beklenen

degerindeki degisme hesaplanarak elektriksel iletkenlik igin

1, e.,,. 0 ) )
o(w) = v(;n—) limg_o+ /_ dtexp(j(w — js)t) < Py(t)| Py > (1.2.1)

 ifade elde edilir (Milinski,1988). Burada w elektrik alanmn frekansi, Py, z
dogrultusundaki momentum operatdriidiir. Denklemde yer alan Kubo ¢arpim, 3 =

1 .-
7 olmak tzere,

8
< P(t)|P, >= / INTr{pPy(t — AN P} (1.2.2)
0

denklemi ile tammlanir ve P, (¢) = ex™t p_~3Mt Heisenberg temsilinde za-
mana bagimhhg gdstermektedir. flke olarak herhangi bir maddenin iletkenligi
(1.2.1) denkleminden tam olarak hesaplanabilir. Fakat pratik uygulanmasinda

baz1 giigliklerle karsilagilir.
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2. KUBO FORMULUNUN KULLANIMINDAKI

GUCLUKLER

(1.2.1) denklemi ile verilen Kubo iletkenlik denkleminin, her giddette
ki sagilma degerinde gegerli ve tam bir denklem oldugunu sGylemistik. Gergek
bir duruma uygulama yapilirken (1.2.2) ifadesindeki Kubo ¢arpimimin tam olarak
hesaplanmasi hemen hemen ¢ofu  hallerde olanak~
sizdir, bu yiizden g gibi bir ¢iftlenim sabitine gére Taylor serisine agilmas1 yoluna
gidilir. S6z konusu serideki en alcak terim iraksaktir, bu ylizden zayif sacilma
durumunda bile Kubo c¢arpiminin hesab: wraksayan terimlerden olugan sonsuz
bir serinin toplamini gerektirir (Chester ve Thellung, 1959). Boyle yapilan
hesaplamalar ugrastirici oldugu igin pratik degildir, ayrica asimptotik davranig
icin gerekli olan g2 li terimi de vermez. Herhangi bir hesaplamamn dogrulugu,
hergeyden 6nce g2 li terimi icerip icermedigi ile anlagilir, ¢linkil zayif sagilma

hali, g — 0 da, iletkenligin co a gitmesi fiziksel bakimdan beklenen bir sonuctur.

Kubo formiiliinden g2 ile orantili bir terimin elde edilmesi biyik bir
sorun olarak fizik¢ilerin kargisina cikrmugtir. Bu yiizden bazi aragtirmacilar iletken-
lik yerine, zdireng p igin yeni formiiller tiiretmigtir (Edwards,1965, Rousseau,1972
,Ballentine, 1974). Daha sonra Huberman ve Chester (Huberman ve Chester,
1975) iletkenlik ve ézdireng formiillerinin birbirine egdeger olup olmadigini incelemistir.

Benzer bir inceleme Royen (Royen,1981) ve arkadaglar: tarafindan da yapilmstir.

Bir kisim aragtirmact ise Kubo formdlinii degisik sekillere sokarak

iletkenligi veya mobiliteyi hesaplama yoluna gitmislerdir. Gotze nin (Gotze ve
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Wolfle, 1972) gelistirdigi bellek fonksiyonu yonteminde énce daha az iraksak bir

fonksiyon olan bellek fonksiyonu (=) hesaplanir, sonra buradan

—j < P|P, > @2.1)
z+jE(2)

1, e

a(z) = V(m_f
aracthigs ile o(2) elde edilir. %(z) in ¢? ile orantih olarak hesab: iletkenligin
g2 li terimini vermeye yeterlidir. Pratik hesap icin elverigli olan bu formil
uzun siire gindemde kalmasimna ve bir ¢ok kisi (Prelovs&k,1981, Wolfle,1980)
tarafindan uygulanmasina ragmen Milinski (Milinski,1988) tarafindan siddetle
elegtirilmistireinkii yapilan hesaplamalarin hepsinde X(z) in hesabi, H Hamil-
toniyeninin U etkilesim kismu cinsinden nasil seriye agilacag: gosterilmeksizin ,

kabule dayanan yollarla yapilmstur.

Milinski ilk aligmasinda (Milinski,1982) Kubo formiiliini iki defa kismi

integrasyon uyguladiktan sonra

o(w) = Sy Loy (2:2)

w2

haline getirdi. Burada kuvvet—kuvvet korrelasyon fonksiyonu olan a(w)

q@=<gu_ﬁ F,> (2.3)

]S—Ll

formiili ile verilir, N ise tagiyicilarm sayisidir. (2.3) denkleminde bulunan F; ve
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L sirasiyla sistemdeki tasiyicilarin {izerine etki eden ig kuvvet ve Liouville op-
eratorii olup, 6zelliklerinden daha sonra bahsedilecektir. Milinski (2.2) denklemine

degistirilmis L'Hospital kurahim uygulayarak mobilite i¢in

- (2.4)

denklemini elde etmistir (EK - A). Buradaki o, ve o; sirasiyla o = a, + joi
seklinde yazilan korrelasyon fonksiyonunun w ya gore ikinci ve birinci tirevleridir.
Milinski ayn1 zamanda G6tze’ nin (2.1) denkleminden de (2.4) mobilite denklem-
inin elde edilebilecegini gdstermistir (Milinski,1988). Bunun icin X(z) bellek
fonksiyonunun ¢ parametresi cinsinden seriye agthmini kullanmugtir. ¥(2) in
seriye acillimini ilk defa yapan Milinski olmugtur (EK - B). ¥(z) nin seriye

. agilimu sirasinda Milinski'nin kullandig

zoz) e
(=) = —joa(z) —mNz (23)

ifadesi daha dnceden Kubo (Kubo.1966) tarafindan da elde edilmig ve biliniy-

ordu.

Milinski’nin mobilite formiilii stki bir yapiya sahip derli toplu bir formiildir,
g — 0 ve g — oo degerleri igin istenilen aéimptotik davramg: saglar ve
pratik hesaplar icin uygundur. Buna karsilik degisik sagic1 potansiyellere uygu-
landiginda bazen iyi bazen kétii sonuglar x}ernﬁ§tir. Uygulamanin bir tanesinde

optik fonon sacilmasi1 incelenmis ve mobilite belli bir sicaklikta singiiler grkmustar.
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Fiziksel bakimdan anlamsiz olan bu durumun formiildeki bir eksiklikten kay-
naklandigini digtinerek (2.4) formuna benzeyen yeni bir mobilite formili tiretmeye
caligtik ve optik fononlara uyguladigimizda singiileritenin ortadan kalktigini gordik.
Progress of Theoretical Physics dergisinde bir makale halinde yayinladigimz bu

tiretim icin ayrintih bilgiler gelecek kesimlerde verilecektir (ﬁnal vd.,1992).



15

3. MOBILITE FORMULUNUN ELDE EDILMESI

Simdiye kadar ortaya konan DC iletkenlik formiilleri a(w)’ nin reel ve
imajiner kisimlarim1 birlikte icerdiginden, bundan dolay: anlami agqik olmayan
terimler ortaya gikarak karigtkhga neden oldular. Gercekten yalniz bagina oi,(w)
fonksiyonu, w —— 0 limitinde bize DC iletkenligi vermesi lazim ve bundan
emin olmaliy1z. Degigtirilmis L’Hospital kuralini kullanarak, Milinski’ nin ortaya
koydugu (2.4) ifadesi o(w)’ nin hem reel hemde imajiner kisimlarini igermektedir.
Bundan dolayi, bu formiil ile mobilite icin istenen sonuglar elde edilememistir.
Bu sebeple formiiliimiizii o;(w)’ yi yani imajiner kismmu igermiyecek sekilde elde
etmeye caligacagiz ve bunun icin frekans bagiml iletkenlik icin agagidaki ifade

ile ige baghyacagiz (Milinski,1991).

olw) = P IE (3.)

Burada a(z) kuvvet kuvvet korrelasyon fonksiyonu: .., m, e, siras: ile elektronun
kiitlesi ve yiikii, V ve IV ise sistemin hacmi ve elektron sayisidir.z = w — Js
ifadesindeki sonsuz kiiciik pozitif s’ in roli iraksamay: 6nlemektir.a(w) ve o(w)’

71 a(w) =a,(w) + joi(w) o(w) = o,(w) + joi(w) seklinde yazarak
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1 e a0 w :

o {w) = f;(;;f—zf:/—)' (3.2)
1.e ,o4(w) —wmiN Iy

i) = g Sy 2 (3.20)

ifadelerini elde ederiz. Yalniz basma (3.2) denklemi w = 0 durumunda reel
iletkenligi verir. Bu limitte o;(w) ise sifirdir. Bdylece o, @;(w) imajiner kismin: igermez.
Dolayisiyla sonugta elde edilen g ifadesinde bu imajiner kismin tiirevleri géziikmez.

Eger a(w)’ y1 siipervektér uzayinda yazarsak

a(w) =< leﬁg—_—flﬂv >= ar(w) + ja;(w) (3.3)
oa() = 7 < Fulé(w — D)|Fe > (3.30)
a(w)=—< Fxlz—é—L—lFx > (3.3b)

Burada L Liouville operatériidiir ve su sekilde LA = (3)[H, A] tammlanr. L op-
eratoriinlin zamandan bagimsiz bir niceligi zamana bagh hale getirme 6zelligi de

e’ A = A(t) seklindedir. Sistemin hamiltoniyeni H = H,+U seklinde tanimlandiginda,
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Hy = Z 6;;(!;{&1‘. + Z leqbgbq (3.4)
k q
U= Ugal, ax(b +5,) (3.4a)
kq

dir ve burada H, , pertiirbe olmanus sistemin Hamiltoniyeni, U ise elektron
fonon etkilesme hamiltoniyenidir. a{: +q VE Gk elektronlar icin siras1 ile k+q
ve k dalga vektorlii yaratma ve yoketme operatdrleridir. Benzer gekilde btq ve
by, wq frekansh fonon yaratma ve yoketme operatorleridir. U, etkilesme matris
elemanimin ézel formu (Conwell, 1967) yaniletkenlerde akustik ve optik sagiima
durumlar: igin 4 c bélimde tanimlanacaktir (Ehrenreich, 1957). Elektronlar
i¢in yamiletken iletim bandinda etkin kiitleyi m, dolum sayisin1 n; ve parabolik
enerjiyi g = %ﬁi seklinde tanimlanz. (3.3a) ifadesindeki F. kuvveti momen-

tuma

P, =) hk.ala (3.5)
k

Fo=LP. = j3{0,P]= Y fula) (3.50)
k

gseklinde baglidir. Burada fx(q)



18

fiel@) = —jg:Usqal, qar(bq + Bq) (3.5b)

§eklinde verilir. U, = Uz, olacak sekilde U; nin reel oldugunu kabul edersek,

F} = F, seklinde, F,’in hermitik oldugu goriliir. Siperoperator L’ nin herhangi

bir g(L) fonksiyonu i¢in

9(DF >=g(E)|F > (3.6)

L|F >= E|F > (3.6.0)

ozelligi vardir. Burada E, siiperoperatdr L’ nin dzdegeridir. Siiperoperatdr L’ y1

Jx(q) lizerine etki ettirirsek asagidaki ifadeyi elde ederiz.
. 1 /
Lfi(q) > —jg:Uyz (AE af, qaxbq + AEdjqaxbl ) (3.7)
Burada AE ve AE'

AFE = Ek+q — FEp + ﬁwq

AE' = Epyy — Er — hwg (3.7.a)
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seklinde tanmmlamir. fi(q)® yu asagidaki sekilde iki parcaya bolebiliriz,

F(q) = —igaUyal, qoxbq

ANq) = —jqUsaf +qakb*_q (3.7.5)

Yaklagik olarak L = Lo alirsak

§(w — L) fO(q) = —jqsUshb(hw — AE')af, qaxbq (3.8)
§(w — L) fP(q) ~ —jg.U;hé(hw — AE)al, qaxblq (3.8.a)

ifadelerini elde ederiz. (3.3.a) ifadesine dikkatle bakar ve (3.8.a) ve (3.5.a)

ifadelerini kullanirsak

ar(w) = or1(w) + ape(w) (3.9)

Burada a,;1(w) ve a,(w) asagadaki sekilde tanimlamr.
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(W) =1 Y, hé(hw — AE') < fLIfE > (3.9.0)
kX a9
apw)=1 Y hé(hw — AE) < fEIfE > (3.9.5)
kX' .q,q'

Stiperskaler carpimlar < fi|fi >. < fE|fz >, igin

*(1) £1
<[fi™, fi] >e
< filfi >~ [ LAEf’k] : (3.10)

bagintisini kullandik. o, (w) igin bulunan yaklagik ifade (3.9), iletkenligin asimp-

totik davranigi goz dniinde bulundurularak tiiretilen ve agagida verilen bazi kogullar: saglamz

Gétze' nin (Gotze,1981) bellek fonksiyonu teknigini kullanarak, frekansa  bagm=
iletkenligi agagidaki gibi yazabiliriz;

1, e —imN

Ek — €’ da kiiciik w’ lar igin bellek fonksiyon »_(w)’nin

3 (w) = _“;z(;) (3.11.0)



seklinde davrandigin gosterdik. Bdylece iletkenlik reel ve pozitif olur.

ou(w) = -‘17(3)2’”2N i (3.11.5)

m’ ar(w)

Eger bu ifadeyi denklem (3.2) ile karsilagtirirsak, kiigiik w’ lar i¢in saglanmas: gerektigi

gibi

w dC)) (3.12)

kogulunu elde ederiz. Eger bu kogsul saglanmazsa, (3.11.b) ifadesini yazamayiz.
Ciinki bir formiliin pratik uygulanabilirligi icin ciftlenim sabiti g~2 ile orantili olmas,
yani asimtotik davramgi saglamasi gereklidir. a,(w) y1 w’ ya gore birinci

dereceden seriye acarak, (3.12) ifadesini

w (3.12.a)

haline getirebiliriz. Bunun anlami ise ,(0) ~ mN olmas: demektir. Bu kogul
bir defa tesbit edildikten sonra her zaman gecerli olacaktir. (3.8) ve (3.8.a)
ifadelerinde, delta fonksiyonu icindeki hw — AE’, hw ~ AE yaklagik 6z degerler

7
yerine sirasi ile Mﬁ:’&AEJ ve a’(ﬁ;’;flE ! koymaya calisacagiz. Ciinkid bunlarmn

birinci dereceden agilimi agagidaki gibidir;
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1 . (D) ,
~ G\ g 3.13
— (B AE ~ 5 (hw — AE) (3.13)
1 . (0)
il — ~ L - 3.13.
—a(fw — AE) = T (b AE) (3.13.a)

ve bize tekrar (3.8) ve (3.8@)denklemlerini verebilir.

Gergekten (3.13) ve (3.13.a) ifadelerinin sag taraflarin1 veren herhangi bir
fonksiyon bu amac1 yerine getirebilir. (3.10) ifadesindeki siper garpimlarn tam

hesabr icin oradaki, AE asagidaki sekilde degistirilmelidir,

1 1, a’ (0) '
— - Py~ T2 3.13.b
mNaT( SE) mN AE ( )

(3.9.a), (3.10) denklemlerinde, (3.13) ve (3.13.b) ifadelerini kullanirsak, eq(w)

mmN <[RY, £l >
oy (w) = —= h8(hw — AE) = (3.14)
w0, 22, Boyy

haline gelir. Benzer sekilde a,(w) ifadesini yazar ve birbirleriyle toplarsak

agagidaki ifadeyi elde ederiz,

{ ok Z AE) <[FD, 1] >,

kk',q

a(w) =

( (0))2
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8w — AE)
AE

SUARTHEMY (3.15)
Su ana kadar «’ min kiigiik alinmas: diginda herhangi bir yaklagim yapilmarmgtar.
Eger sag tarafta bulunan denge durumu ortalamalarini dogru olarak hesaplarsak,
parantez igindeki ifade o, (w)’ nin gercek degerini verir, ve bu sebeple séziinii

ttigimiz parantezli ifade o, (w)’ nin tammu olarak alinabilir. Cinki on faktor

m2N2?
()P

sahip olabilir, bu ise tanimda yer alan denge durumu ortalamalarin g*’nin kuvvet-

bire yakindir. Bu gekilde diisiindiigiimiiz zaman a,(w) bir Taylor agilimina

lerinde seriye acilmasi ve her terimin ayr ayri degerlendirilmesi ile gorillen bir

sonugtur. Fakat Taylor serisi, burada istenmiyen bir sonugtur.

Diger taraftan ise, eger (3.15) ifadesinin yapisim daha yakindan incelersek,
paydadaki o.(0) fonksiyonumun Taylor agilim igin uygun oldugunu goririz.
Boylece g?" ye gore iki kuvvet .serisinin oranina sahip oluruz. Bu iki orandan
standart teknikleri kullanarak Laurent serisini elde ederiz (EK- B). Mimkin
olan en yiiksek mertebeye kadar yapilan hesaplamalarin sonucunda elde edilen
.(0)’ mn tam degerinin g ’ den bagimsiz olarak mN ye yakin bir deger almasi
bizim @ (0)’ yi Taylor serisine agmamuza engel degildir. Sonug olarak denklem
(3.15) de a,(w)’ nin iki tanim vardir. Bunlardan birisi tam hesap igin uy-
gun olan kivrik parantez tanmmdir. Digeri ise Laurent serisi formunda yaklagik
hesaba izin veren (3.15) ifadesidir. Laurent serisi hes:abl tercih olunur, ¢linki
g% gibi 6nemli terimleri verir. Bu g~2’ li terim ise incelenecek olan terimdir.

Simdi (3.2) ifadesinde gerekli olan limiti bulmak icin (3.15) ifadesinin her iki
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vanim «? ile bolelim;

; | 1
lim 017-((»),: Hm _T_n?_]V_z_ (7‘. Z [y(ﬁd—AEl)<[fl: 7f;k] Seg

w0  w? w——0 2(a.)? AE
kk'q.q'
« <R, f21>
— - 3.16
+6'(hw — AE) 12— (3.16)
Burada —(—l = —6 (), 2(l—) & (w), 2 éjl (w) ba,gmtlla.nm kullandik.

Biiyuk parantez igindeki ifadelerin 3a(0) a e§1t oldugu 3J-l ~& "(w) Szdesligi
kullanilarak gosterilebilir [denklem 3.20]. O zaman (3.16) ifadesi

3
lim &) _ paye 90 1 (3.16.0)

w0 w0 ar(0))23

olur Eger o,(«) siradan bir fonksiyon olsaydi, (3.16.a) ifadesinin sol tarafl sa7
olurdu ve sag taraftaki % goriilmezdi. Burada a,(w) genellestirilmis fonksiyondur
ve w? ile béliinmesi yukaridaki iglemlerle incelenmistir. e(w) bir ¢ift fonksiyon
olmasina karsilik, hi¢ kimse onun orjindeki tirevinin sifir olacagim sfiyliyémez.
Ciinki genellestirilmis fonksiyonlarin bir noktadaki degeri 6nemﬁ degildir. Bu
kavram bu calismada kullanilan temel fikri olugturmaktadir. (3.2) ve (3.16.a)

‘ifadelerine gore DC iletkenlik ve mobilite (ﬁnal vd., 1992),

1 e ,mN? d(0) |
7T oy @40

Or =
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1 a1
= —eN—I_°_
b= )3

(3.17.a)
Bizim ortaya koydugumuz (3.17) ve (3.17.a) ifadeleri Milinski tarafindan or-
taya konulan (2.4) ifadesinden farkhdir. Birinci olarak eksi isareti gozikmez.
[Orijinal formiilde var olan bu (—) isareti paydadan gelen ( ja:)? nin eksisi ile
dengelenmistir ve (2.4) denklemi onun igin artih yazﬂmlgtlr]. Ikinci olarak ima-
jiner kisim ¢; veya onun herhangi bir tiirevi formilde igerilmez. ﬁgﬁncﬁ olarak

ise ek olarak % faktéri vardir.

Simdi (3.15) ifadesindeki kivrik parantezli ifadeyi asagidaki sekilde yazilabilen

ar(w) olarak hesap edelim:

h AE ‘
o) = 3 W= BEL pog O70>
kX ,q.q

6(hw — AE )
+‘(—wZE'") <ROf- 1P >) (3.18)

(3.7.b) ifadesini (3.18)’ de yerine yazalim ve AE" = hw, AE = hw oldugundan,
ayrica spin faktéru 2’ yi gozoniinde bulundurarak sifinnei derece yaklagmda

denge ortalamay: hesaplarsak asagidaki ifadeyi elde ederiz;
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. b(hw — AE"
a-(w) = QTZqz[l Phlng(l ~ ngy, )N —(*——%——w*——w—-—

8(hw — AE §(hw — AE
~ g (1 — YN, + 1)»-(—1"-%;“-2 4 (1 = g )V, + 1)~-(-—~-?§7-~~-Z

§(fw — AE

3.18.
hw ( @)

~ira(1 = mi)Y,

(3.18.a) ifadesindeki toplam de§i§kenlerini uygun olarak degistirirsek ve homejen

sistemler igin ¢2’ nin yerine %- > alirsak

fid~ 6(AE ~ hw
o (w) = —— ZQ (U *ing(1 —njyy) ((N +1)2 [6(AE+ )'272«:( )]
kq
+Nq2[5(AE' + hw)2 - j(AE‘ ~ ﬁw)]) (3186

ifadesini elde ederiz. w — 0 limitinde

o (w) = —— Z R Uy Pre(l = nip g )[(N, + D)8 (AE = hw) + N6 (AE — Fw)]
k,q
{3.18.¢)
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balini alir. Yukaridaki bu ifadeden, o, (0)’ 1 agagidaki gibi hesaplariz.

o = T Y WU Pril - e [(Ny + 16 (AE) + N8 (AE)] (3.19)
k.q

,(0) icin ise agagidaki ifadeyi elde ederiz.

50 = 2 TR S RGP Pr(1 — g [Ny + 18" (AE) + ot (AE)] (3.20)
kaq

Bu sonuglari elde etmek igin, (3.16) denkleminde bulunan biiyiik parantez icindeki
ifadenin limitini bulmak gereklidir. Bunu yaparken (3.18) denkleminde goziken
Delta fonksiyonlarinin w? ile bolinmiigiiniin yerine sirasiyla %5’ (hw — AE') ve

16" (hw ~ AE) ifadeleri yazalmgtur.
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4. UYGULAMALAR

EK — D de gikartimlar1 ayrintili  bir sekilde anlatilan bu etkilegim
Hamiltoniyenlerinden akustik deformasyon potansiyeli yoluyla elektron fonon

etkilesmesi icin Hamiltoniyen

Z \/M) \fﬁ q)akmak(b a0y (4.1)

dir. Iki farkh atomdan yapilmug yariiletkenlerde goriilen polar optik fononlarin

elektronlarla etkilegimi ise

e\/-h(&o) 5
o}, qai(bq + bLq) (4.2)
Z 7 VV) ¢y/(2¢0¢) 2
Hamiltoniyeni ile verilir.
4.1 Akustik Fonon Sacilmasi

Akustik fonon sagilmas: igin, etkilesme matris elemam U,’ yi denklem

(4.1)’ de verildigi gibi

Ep hq

U, = - . (4.1.1)
T (20V)E (huwy)?

gseklinde alinz. Burada Ep deformasyon potansiyeli, p katinin yogunlugu, c ise
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ses hiz1 olmak iizere fonon frekanst wq = cq geklindedir. Tam hesaplar niimerik

integralleri igerir ve herhangi bir problem gdstermez.

Oda sicakhinda, N, ~ ﬁh birden ¢ok biyiliktir, ¢inki Aw, < koT
dir. burada 8 = EQ'T ve ko ise Boltzman sabitidir. Iletim bandindaki dolum
sayilar1 ny ve ngy, kigiiktiir. (3.19) ve (3.20) denklemlerinin birinci terim-
lerinde, toplam indislerinde k — K+ Q, k+q=K+Q+q=K,q= —-Q
degisimlerini yaparsak, ny +— npy,, AE = — A E', §(AE) = §(AE'),
§"(AE) = ¢ “(AE") = —JA%JTE— oldugunu goéririiz. Bu indis degigikligini
yaptiktan sonra, Q, K degigkenlerini q, k ile degistirirsek asagidaki ifadeyi elde

ederiz.

! 272-‘ED hsq4 4 ’ :
% =5y o7 Va3 Zq —w:~[nk+q + )6 (AE) (4.1.2)
2
i 2”EDN —352 Rt [kt T (A ') (4.1.2.0)

Wq

(4.1.2) denklemindeki kare parentez icindeki ifade yaklagik olarak 2n; seklinde
yazilabilir. (4.1.2.a) ifadesindeki kare parentez i¢indeki ifade éﬂ- = —fPny seklinde
tirev olarak yazlabilir. AE' kiiciik ve pozitf oldugu zaman, Fyy, — Ej pozi-
tif olacak. AE" = Eryq — Ey — hw, tanimina bakarsak bunun dogru oldugunu
goriiriiz. Ayrica burada fononun Aw, enerjisi kiigiiktiir. Yukaridaki denklemler

yerine agagidaki yaklagik denklemleri kullanabiliriz,
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. 2wE2
. = ."ED > ﬁwq N2n 8" (AE) (4.1.3)

(4.1.3.a)

Yukanidaki ifadelerden gériildiigii gibi of = 2Af8a;, seklindedir, yani sadece e’

nd hesaplamamiz yeterlidir.

Denklem (4.1.3)’ e gore , k ve g vektorlerini , k,q ve k"’ nun dggen
formda olacag smirlama ile kendi limitleri icerisinde serbestce degistirebiliriz.
Fakat Delta fonksivonlu terim §(AE’), q niin agisal degisimini sinirlar ve agisal
integrali aldiktan sonra AE' = 0 yapmak zorunda oldugumuzdan artik @’ niin
k’ ya gore acis1 v keyfi degildir. Acisal integral alindiktan sonra sekil(1.b)’ de
gosterilen diyagrami cizebiliriz. Burada ikiz kenar ticgenin tabami v = cos<y
olmak iizere 2/ K'v diir. Taban, fonon momentumu AQ’ den 2mc kadar kiiciiktir.
2hK ve hQ arasindaki bu baginti enerji korunumu Exyg — Ex — hw, = O’
dan ortaya ¢ikar. Burada dikkat edilmesi gereken nokta yanhzca momentum
korunumunun bu gibi herhangi bir bagint: verememesidir. @ = ¢ ve K = k indis
degigimi Snemli olmadig igin, sekil(1.5) bu deg1§1mden once cizildi. Sekil(1.5)’
ye gore AE' enerji farkim
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seklinde yazabiliriz. o, niin hesabr i¢in asagidaki ifadenin ézelliklerini bilmemiz

gereklidir,

2 2.2
ke, BT ey (4.1.4)
m 2m

§'(AE)=6(—

Bunun i¢in su bagintiy: kullaniriz (bak EK - E)

F@] =3 rld (o= 20) + 31208 o - )
+7(f”($0))2 - fm(xO)f,(mO) 6(17 il 170)] (415)

((20))”

ame

Sekil 1.4. (a) Enerji kaybi diyagram (b) Enerji kazanma diyagra
' 3 ¥ ™
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Buradaki toplam f(z) = 0’ 1 o kokleri dzerindendir. ¥ = Q%%?c—) kok olmak
tizere f(v) = 72 v+ 37%— — heg fonksiyonunu ele aliyoruz. v’ ye gore f(v)’ nin

tirevi |f (n)] = (%—f—i) dir. O zaman denklem (4.1.3)

§(AE) = ——8"(v - n) (4.1.6)

(“)3

halini alir. Bu sonug denklem (4.1.3)’ de kullamildi§ zaman, .’ nil su gekilde.

olur.

» 4w E} B2 5 g M3
A% 3c2ﬂzk:(h (@r) “7/ WO TR

+1

of  dvé(v — wo) (4.1.7)
il
' 2E% m3 hg — 2mec
= 3Bpc 2nh® £ M)S/ d(hg)halé (1~ ~55—)
, hg — 2me

0 < "Agq .<2mecbolgesinde kare parentez icindeki ilk terimin arglimam pozitiftir.
Dolayisiyla sifir olamayacagindan bu bolgeden integrale bir katki gelmez. Buna
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benzer gekilde, ikinci delta fonksiyou ise yalmzca 0 < kg < 2me bolgesinde

integrale katk: verir. (A —5) denklemini kullanarak asagidaki ifadeyi yazabiliriz;

' - 2 ’
51— M=2mey kS (g~ hay) (4.1.8)
2hk
) kg —2mc 24

Burada Ag; = 2hk -+ 2me, hgy = 2me — 2hk pozitif niceliklerdir. Bunlar goz

ontine alirsak denklem (4.1.7.a)

, E? 4m?

n o '
=2 T NT X0 d(hq)hqb (hg —
, 3pcgma};hk[ | dhayhg8 (g ~ ha)

- /*00 d(fiq)hqs (hq — hqa)] (4.1.9)

0

2 3
a/ - 2ED m vV

"= 7 3pe28 AR xh®

— /0 " d(nk)hkns

+ / " ARk Rk (4.1.9.0)
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Yarniletkenlerde dejenere olmamig limiti gozoniinde bulunduruyoruz. Sonugcta

ng’ nin Boltzman dagihimima uydugunu kabiil edecegiz.

nE = efe=%E s
Ey
=L 4.1.9.5
$TRT (4189)
Burada ;mc® nin yaklagik 10~° eV degerine sahip olduguna dikkat etmemiz
gerekir. Dolayisiyla ikinci integralden gelen katk: ok kiiciik oldugundan ihmal
edilebilir.

hkd(hk); nin yerine md(E) yazarsak asagidaki ifadeyi elde ederiz.

»_ 2ERm* Vet
T 3pc3 m3n®

/0 " exp(—BE)d(E)

' 2E%m4 ‘/65

Daha énceden ¢ ile a, arasdaki iligkiyi ortaya koymustuk. Bu sebeple

o, icin agagidaki ifadeyi kolayca yazabiliriz.

hBa, (4.1.10.a)
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Im3/?

Burada N iletkenlik bandinda bulunan toplam elektron sayisi olup, ¢ikartiligina
ait ayrintih anlatim EK — F* de verilmistir. Sonugta mobiliteyi agagidaki gekilde

buluruz.

= 4.1.11
K 32)“0 ( )

Burada uo agagidaki gekilde verilir.

_ 2 pdie (4.1.11.0)

Burada g Boltzmann transport denkleminden tiiretilen genel mobilite ifade-
sidir. Bizim sonugumuz p, po’ dan sadece 0/010 luk bir farklilik gostermektedir
(Tsidil’kovskii, 1962). Bu gibi farkliliklar baslangic olarak degisik formiiller kul-

lanildiginda sonugta her zaman gorilir (Gotze ve Wolfle, 1972).
4.2 Optik Fonon Sagilmasi

Optik fononlar i¢in agagidaki etkilesme sabiti U,’ ye sahip olan Fréhlich

Hamiltoniyenini kullanacagiz,
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U, = —2 /() | (4.2.1)
T V) g/ (2e8)

Burada, (1/2) = (1/€x) — (1/€) ve £,&q siasiyla sifirda ve optik frekansta
kristalin bagil dielektrik sabitleridir. Awo fonon enerjisi ve o ise serbest uzayin
gecirgenligidir. Awo' 1 koT ile kargilagtirdigizda kiiciik olmadigindan, bagka
bir ifade ile optik fonon enerjisi biiyiik oldugundan, bu durumda-akustik fononlar

igin gegerli olan (4.1.3) ve (4.1.3.a) gibi basit ifadeler elde etmeye caligmayacagiz.

(3.19) ve (3.20) denklemlerindeki kivrik parentezlerin icindeki ilk terim-

lerdeki toplam indislerini degistirip ve asagidaki bagintiy1 kullamrsak

nk.*_q(qu -+ 1) = nque"ﬁAE (42.2)

ve 1 — ny ~ 1 oldugunu da dikkate alarak a;, ve a,: icin agagidaki ifadeleri elde

edriz,

, e*hwy 27k
o, = -
T Veee 3

Y N, [ePAF & (AE) + 6 (AE)] (4.2.3)
kaq

o223, ) ' ’ )
o = TR R 2 S N, [P (AR + 67 (AE)] (4234)
V&'oS 3 Xa

Asagidaki genel bagintiyn kullanirsak (Jones, 1965)
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k

o)) = > (17 ()08 (e) (42,4

3=0

O zaman (4.2.3) ve (4.2.3.q) ifadeleri asagideki sekilde yazihr,

v e2hwg 2wk

r= Veoe 3

(04

> N, (26" (AE') + 286 (AE) + B*(AE)  (4.23)
kaq

e2hwg 2nh?

o =h3 - 4 g np V(367 (AE')
+388'(AE") + B26(LE")] (4.2.5.0)

Simdi denklem (4.2.5) de, 6"(AE"), §(AE') ve §(AE') terimlerini igeren o, (1),
a;@) ve aL@ terimlerini tanimhyacagiz ve bu terimlerin ayrintih hesabim1 daha
sonra verecegiz. integrallerin siras1 ise once dg, sonra dv ve enson olarakta dk in-
tegrali yapilagaktir. Bu durumda Delta fonksiyonunu basit forma dontigtirirken
jakobiyen asla sifir olmayacaktir. {lgili integraller, a;@ + a;@ = a;@ nota-
syonu kullamlarak EK — G’ de hesaplanmigtir. Sonugta o, = a;® + a;@ ve

af su gekilde bulunur,

. wimiN Vet

Q, =
’ 35054:11‘ 3h3

I (4.2.6)
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e?wim3N,Vet

”
= h/
r {3 3505471‘353

Iz (4.2.6.0)

I ve I, integralleri ¢ = Ij?— degiskeni aracihigy ile T sicaklifina baghdir. I) ve
I, integrallerinin degeri niimerik olarak hesaplanmig ve Tablo(1)’ de verilmistir.
Bunlarin a ya bagh olarak fazla degismedikleri gorilmektedir. Tipik olarak
bu degigim 10 civarindadir. Bu yiizden Mobilite ¢’ niin sicaklik bagimlihf

(3.17.a)" da icerilen NN, den gelir. u— T egrisi diizgiin ve T = 0’ da diigey eksene

asimtotiktir. Bu durumu gekil 2’ de gorebiliriz.



39

5. SONUCLAR

Ortaya koydugumuz yeni mobilite formilii (3.17.a)" y1 akustik ve op-
tik fonon sacilmalarma uyguladik. FElde edilen sonuglarin klasik ve deneysel
degerlerle son derece uyum iginde oldugu gézlendi. Akustik fononlar i¢in mo-

biliteyi p = %’2’-#0 seklinde bulduk. Bu sonucndaha Snceden degisik ders kita-

plarinda bahsedilen bir sonug oldugunu gérmekteyiz. Polar optik fonon sacilmag igin

elde ettigimiz mobilite degerlerini sicakliga gore egrisini cizdigimizde, bu egrinin

davramginin singiilerite gdstermedigi gibi istenilen asimtotik davrams sagla

diginida gordik.
2.0 3 ) 10 It
i
'
1.8 1
$ Lo )
] S | R
1.6 - aN L X
Q) j 5 ? \
4 o p \
o i ‘S e \\
B ] 4 ’ \
Q 1.2 ‘I ~
~ 4 ! i L2 L113]
o 1.0 10 (& sicakuk (K) 100
x ]
““ —
= 0.8
= i
Cg B
= 0.6 .
3
0.4
]
0.2
. .
o-o lTlll]TllrIllTT_Irl]_rTT—I—‘lrlﬁTTllill_llllllf]Tl]_ITIrrr[—‘lmI]
g 500 1000 1500 2000 2500 3000

SICAKLIK  (K)

Sekil 2.5 InSb’ de optik fonon sagimas igin hesaplanan mobilite deferlerinin

sicakhifa kargt efrisi. K esiui gizilen efri Milinski ve Nejtel’ in

wl
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Bizim bu tez ¢aligmasindaki amacimiz singiileriteyi ortadan kaldirmak ve

asimtotik davranigi saglayan p — T egrisi elde etmekti.

Normalde olmasi gerektigi gibi, bizim teorik hesaplarimiz ile deneysel
sonuglar ve difer fizikgilerin calismalan arasindaki kabul edilebilir farklarn
nereden kaynaklandig1 ayrintili bir gekilde bundan sonraki tartigma bolimiinde

ortaya konulacaktir.

6. TARTISMA

oi(w) ¢ok kiigiik oldugu igin , veterli diigiik w degerlerinde reel iletkenlik
denklem (3.2) ile verilir. Bununla beraber a,(w)’ nin kendisi bu frekanslarda
sifira yakindir, bu sebeple dogru hesabinin zorlugu frekans kigiildiikce artar. Bu
yizden o,(w) — w egrisine bakarak ve egrinin davramigimi sifir frekansa dogru

ekstrapole ederek DC iletkenligi bulmay: béklememeliyiz.

Kii¢iik w ve ¢" ler icin, paydasinda, kiiciik bir nicelik olan a,(w) y1 iceren,
(3.11.c) denklemi gok biiyik iletkenlik degerleri verecektir. g*’ li terime kadar
a,(w)’ nin hesabi yeterli olacagindan, iletkenlik klasik beklenenlere gére g2 gibi
davranacaktir. Denklem (3.12) ve (3.12.a)’ dan o, (0) fonksiyonu igin gunlar: rahathkla
sdyleye biliriz: Eger . (0) fonksiyonu veterli bir gekilde g’ ye gore yiiksek derece-
den terimlerde hesap edilirse, sonucun g’ den bagimsiz ve yaklagik olarak mN’
ye esit 6ldu§u goriilir. Benzer bir kabulun Milinski (Milinski, 1988) tarafindan
vya.pl.ldlélnl ve simdiye kadar bir itiraz gormedigini biliyoruz. Milinski’ nin

tirettigi formile itiraz, degistirimig I.’Hosbital kuralindan gemektedir. Sirasiyla
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denklem (3.9.a) ve (3.9.5)’ de hw — AE' yerine (1/mN)e, (hw — AE') ve hw —
AE yerine de (1/mN)o,(hw — AE) alalim. Bunun anlami denklem (3.8) ve
(3.8.a)’ da daha yiiksek dereceden terimlerin etkisinin bir gekilde goz Oniine
alinmasi demektir. Kubo denklemiyle yapilan bir hesabin sonsuz seriyi ve irak-
sayan terimleri igerdigi ¢ok iyi bilinmektedir (Huberman ve Chester,1975). Bizim
buradaki amacimiz, kiigiik g ve kiigiik w bolgelerindeki asimtotik davranig: saglayan,

fiziksel sonuglara uygun kapali bir ifade elde etmektir.

Denklem (3.15)’ deki o, (w)’ nimn her iki yanim kiigiik bir nicelik olan w?

ile bolelim

or(w)  m’N% o (w)

R P (61

Paydadaki w.c.(0) terimi kiiglik w’ lar icin o, (w)’ ya hemen hemen esit oldugu
m?N?

or(w)

icin (6.1) denkleminin sag tarafi (3.12) denklemi ile ifade edilen sartini verir.
Bu ise a,(w) ifadesinin elde edilmesi sirasinda bizim (3.14) denklemini kullan-
makta hakli oldugumuzu ortaya koydugu, aym zamanda denklem (3.15)" den

hemen sonra yaptifimiz tartigmalarin da tamamen gegerli oldugunu kamitlar.

Bizim ortaya koydugumuz (Unal vd., 1992) yeni mobilite formili (3.17.a),
Milinski’ nin ortaya koydugu (2.4) ifadesine ¢ok benzemektedir. iki formiil
arasindaki farklar1 sdyle siralayabiliriz. Birinci fark, bizim formilimizde (1/3)
faktord vardir. Bu, a_:;(%ﬂ ifadesinde Milinski’ nin aksine biz L’Hospital kuralim
kullanmadigimiz icin geldi. Biz bu ifadede belirsizligi ¢6zmek igin (1/ 3)6” (W) =
—§"(w) /w ozdesligini kullandik. Ikinci olarak ise bizim ifademizde eksi igareti bﬁ-
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ot AN o . . . ' . [ .
lunmamaktadir. Ugiincii olarak ise paydada imajiner o; yerine reel o, gbzitkmektedir.

Ortaya koydugumuz bu yeni formiil klasik sonuglara uygun degerler verdi
ve deneysel sonuclarla uyum sagladi . Akustik fononlar icin basit gevseme zaman
yaklagiminda elde edilen po degerini bizim formiilimiz ile ¢ = (¥ )po seklinde

elde ettik. Buldugumuz bu degere cesitli kitaplarda kargilagmaktayiz.

Polar optik fononlar icin, sekil.2’ de gorilldiigii gibi g’ nun T’ ye gore
davranig singilerite gdstermemektedir. Aymi gekil dzerinde, Milinski ve Net-
tel’ in verdigl egrinin T, = 160 K de singiilerligi gorilmektedir. Bizim bu
tezdeki esas amac;la.rxrmédan biri bu singiileriteyi ortadan kaldirmakt: ve bizde
bunu bagardik. 20 K ile 800 K arasindaki sicaklik bélgesinde, u — T’ grafig-
ine dikkat edildiginde teorik olarak bizim formiiltimiizden elde edilen degerler
ile deneysel degerler arasinda paralellik bulunmaktadir. Bizim egrimiz yaklagik
30 carpani kadar asagida kalmaktadir. 6rne§in T = 250 K’ de gozlenen mo-
bilite degeri 9.10%cm?/v.sn halbuki Tablol.’ den gorildiigi gibi bizim mobilite
degeri 0,3.10*cm?/v.sn dir. Klasik Boltzmann denkleminin ¢6ziimlerine dayanan
caligmalarda, Rode (Rode,1971) ve Ehrenreich (Ehrenreich, 1957) dlgiilmiig nok-
talarin arasindan gecen egrileri ¢izdi ve ilk bakista bu egrilerin deneysel egrilerle
mitkemmel uyustugunu soyleyebiliriz. Fakat Rode, mobilite degerlerini mut-
lak teoriden hesaplamadi, hesaplarini yaparken deneysel olarak hesaplanan
tagiyicr  konsantrasyonunu kullandi. Diger taraftan Ehrenreich ise 200 K’ de
deneysel ve Teorik egrileri bir birleriyle cakigtirarak elde edilen parametreleri kul-

landi. Yukandaki bu agiklamalardan sonra neden Rode ve Ehrenreich’ in ¢izdigi
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atlikla gorebiliriz.

Ty /T I, L, ¢ cn/ve
0,1 88,2 130,2 70

0,2 40,1 58,0 0,02.10%
0,3 25,3 35,6 0,05.10%
0,4 18,3 25,2 0,07.10%
0,5 14,5 19,3 0,11.10%
0,6 12,1 15,6 0,14.10%
0,7 10,5 13,2 0,18.10%
0,8 9,4 11,5 0,23.10%
0,9 8,6 10,2 0,27.10%
1,0 8,0 9,3 0,31.10%
5,0 8,1 746 9,7.10%
10,0 11,2 10,7 T,6.10°
15,0 13,6 13,2 746.10°
20,0 15,8 15,4 8,3.100
25,0 17,6 17,3 1,10%3
30,0 19,3 19,0 1,27.10%2

Tablo 1.6 ¢ = Z@* nin farkh deerleri icin hesaplanan nimerik I; ve I defferleri

ile p defferleri.
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Simdi bizim egrimizin deneyle karmilagtinldiginda neden biraz farkhilik
gosterdigini kolaylikla aciklayabiliriz. Mobilite s (4.2.1) denkleminde tamimlanan
& parametre degerine hassas bir sekilde baghdir. Clinkii g direk olarak onunla
orantilidir, Bizim hesaplarimizada Milinski’ nin kullandigt m* = 0,03, € = 17,
€oo = 13.7 ve € = 71 degerlerini kullandik. Halbuki onlar :m* = 0.015, ¢ = 17.5,
€ = 16 ve & = 187 degerlerini kullandilar. Kullanilan bu parametrelere
bakarsak & degeri bizim kullandigiomz degerden 2,6 kere daha biyiktir. Eger
biz onlarn kullandig: & ve £ degerlerini alsaydik, bizim hesapladifimiz mobilite
p degerini 2, 6 kere arttirmus olurduk. Mobilite ifadesinin paydasina dikkat eder-
sek m* \/( m*) parametresini rahatlhikla gérebiliriz. Eger biz onlarin kullandig m*
degerini kullansaydik mobilite degerini 2\/(2) kere arttirmig olurduk. Sonugta,
uygun parametreler kullansaydik mobilite degerini 7,3 kere arttirmig olurduk.
Bunlardan bagka teorik sonuca etki eden diger faktorler de vardir. Ornegin biz
ideal parabolik band yapisin ele aldik, halbuki bu dogru degildir. Ayrica band
araligmin ve etkin kiitlenin sicakhktan bagimsiz oldugunu kabul ettik, gergekte
ise bunlar 6nemli derecede sicaklik T’ ye bagimhdir. Herhangi bir durunda eger
bizim egrimizin herhangi bir noktasim1 deneysel egri ile cakigtirirsak, deneysel
egriye cok yakin bir egri elde edebiliriz. Bu caligmamizda kanunlara uygun bir
yolla yeniden mobilite formiiliinii tiiretmeyi basardik ve basit durumlara uygu-

landiginda fiziksel olarak kabul edilebilecek sonuglar verdigini gbsterik.
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EK - A

Elektriksel iletkenlik icin Kubo formiilii isotropik ¢ok pargacikli sistemler

igin

o) = () Jim, fow dtel I (Py(t); Pr) (A1)

seklinde verilmektedir. Burada (P;; P;), agagidaki sekilde tammlanan momentum-

momentum zaman korrelasyon fonksiyonudur.

(Py(t); P,) = fo y AATr{pP,(t — jAA) P} (A.2)

Burada P, sistemin momentumunun z bilesenidir. p, sistemin denge durum
yogunluk operatdriidiir ve pertiirbe olmanug Hamiltoniyen H’ a baghdir. (f —
JhA) ise agagidaki gibi tanimlanan Heisenberg temsilinde operatoriin zamana

bagimhligini gostermektedir.

Pu(t — jB)) = efre'R Pe=h & (A.3)

Denklem (1)’ e iki kere kisrm integrasyon uygularsak, agagidaki ifadeyi elde ed-

eriz.

o) = (L2 Iy (4.9
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Burada z, z = w—js seklindedir. IV ise tagiyicilarin toplam sayisidir. Bu ifadeyi

elde ederken dv = dte(*+i) ve u = (P,(t); P,) tamimlarm yaptik. o(w)

0
o(w) = lim / dtel N B (1); ) (A.5)

seklinde tanimlanir. Buradaki F, asagidaki sekilde tanimlanan, tagiyicilara etki

eden toplam i¢ kuvvet tir;

Fo=( jih)[pz, ) (A.6)

Buradaki koseli parantezin anlami, a ve b ler keyfi operatdrler olmak fizere,

[a,b] = ab — ba dzelligini saglayan komiitatordiir.
w — 0 limitinde , (4) ifadesi DC iletkenlik ¢’ yi verir.
o = lim o(z) = lin}){lin&a(z)} (A7)

imdi kompleks iletkenlik o(w)’ yi, r indisi gergek pargay, 7 ise imajiner

parcay: gostermek iizere, gergek ve imajiner kisimlarina ayiralim;
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o(w) = o, (w) + joi(w) (A.8)

-----

ayirabiliriz;

1, e,0r
orw) = A=V (A.9)
o) = (ol (A10)
burada a,(w) ve o;(w)
o, (w) = sl—igylo /0 dte® cos(wt)(Fy(t); Fr) (A1)

sekilde tanimlanirlar. Burada e, (w) ve o;(w), a(w) = ar(w) + jai(w) seklinde
tamimlanan compleks nicelik o(w)’ nin gergek ve imajiner parcalandir. w — 0

limitinde o-(w)’ nin yakinsamas: igin gerekli kogul

a, (0)=0 (A13)

seklinde olur. Aym sekilde w — 0 limitinde o;(w)’ nin yakinsamasi igin
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oy(0) = mN (A.14)

olmahdir. Burada o)(w), (12) ifadesinin w’ ya gére birinci tirevidir. (14) ifadesi

ile verilen koguldan, agagidaki tanim yapabiliriz.

H(w) = (ai(w) — wmN) (A.15)

Yukarida gorilldiigii gibi, 8, w’ nin fonksiyonudur. 6(w) fonksiyonu w’ ya gore
kuvvet serisine agildif zaman, tiiincii dereceden daha diisiik dereceden terimleri

icermez;
O(w) = ksw® + ksw’+ (A.16)
(15) ifadesinden w igin agagidaki ifadeyi elde ederiz,

w= (=) (ai(w) - 6() (A1T)

(17) ifaaesinin sag tarafini (9) ifadesinde yerine yazarsak agagidaki ifadeyi elde

ederiz.

1 2 ar(w)
op(w) = (7(61\) {ai(@) - 0(@) P2 (A.18)
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(18) ifadesinin, w — 0 limitinde 0?/0? belirsizligi seklinde olur. Bu belirsizligi

¢6zmek icin L’Hospital kurahm arka arkaya iki kez uygulariz.

. 1 "2 limw—*o{aR(w)}"
) = G oy A
= (_‘17(8‘;\7)2 limy—o{ag(w)}

limy,—o {2(a}(w) — 0’ (@))? + 2(ci(w) — O(w)) (e} (w) — 0" (w))}
(A .20)

Yukaridaki ifade de, w — 0 limitinde §'(w) — 0, (i(w) — 6(w)) — 0 ve
(e; (w) — 6" (w))’ nin sonlu oldugunu gbzdniinde bulundurursak asagidaki ifadeyi

elde ederiZJ

”

a,,

7= (N {5r0) (A:21)

Bu denklem DC iletkenlik igin Milinski’ nin ortaya koydugu ifadedir.
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EK -B

z — 0 limitinde, £(0) bellek fonksiyonu cinsinden iletkenlik

o0) = (N=F Ty (B.1)

seklinde verilir(winski 1989). Bellek fonksiyonunun Milinski (Milinski 1989 tarafindan

verilen gekli agagidaki gibidir;

Z(O) = 7 (B2)

(2) ifadesinin pay ve paydasindaki o ve o’ nu g ciftlenim sabitine gore seri

agilimini yaparsak

e (B.3)

=
Z(0) Azg? + Aygt + Agg® + ...

ifadesini elde ederiz. Burada b = (2/mN) geklindedir. Yukaridaki bu iki seri
birbirinden bagimsiz olarak incelenemeyecegi iin, bunlar birbirlerine oranlarsak
kiiciik g’ ler i¢in (3) ifadesi g gibi davramir. O zaman X(0) igin asagidaki gibi

yeni bir seri olustura biliriz;

2(0) = 8[D2g* + D4g* + Deg® + ...] (B4)
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(3)ve(4) ifadelerinin sag taraflarim birbirine egitleyerek ve g? parantezine alarak

agagidaki ifadeyi elde ederiz,

[By + Bsg* + Beg* + ..]2
A2 + A4g4 + A694 + ]

{

(5) ifadesinde g = 0 alarak bilinmeyen katsayi D; ’ yi

Dy = (%2‘) (86)

seklinde buluruz. D, katsayisini ise (5) ifadesini g’ ye gore iki defa tirevini
alir ve sonra g = 0 alarak buluruz. Benzer yolla diger katsayilar: da bulabiliriz.
(4) ifadesi ¢’ nin pozitif kuvvetlerini icerdigi icin bu bir Taylor serisidir. Taylor
serisine agilmmg ¥(0) ifadesinin (1) denkleminde yerine konulmas: bize iletkenligi

kii¢ik ¢ limitinde g=? ile orantili olarak verir.
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EK -C
Milinski bellek fonksiyonu 3"(2)’ in agagidaki sekilde ifade edilebilecegini gbsterdi,

Y (o) = za(2) (C.1)

—ja(z) —mNz

Bizim temsilimizde a(z), onun £’ sine kars gelir. z = w — js seklindedir. 2 — 0

limitinde denklem (C.1)

ofw
Z(Z) pt —m)‘ (02)

halini alir. Bu ifadeyi iletkenlik denkleminde yerine yazarsak

1 e, —jmN c3
G(w)“v(,ml) W'I“JZ(W) ( . )
elde ederiz. K 'li¢ ik w’ lar icin reel iletkenlik o, yi elde etmek i¢in, paydada.ki
w’ yi ihmal ederiz. 3 (z) reel ve negatiftir. Denklem (2.2)’ ye bakarsak o.(w),
ar(w)’ ya baghdir. Fakat o;(w)’ ya bagh degidir. O zaman (C.2)’ deki a(w)’
yiar(w) ile degistirirsek agagidakiifadeyi elde ederiz

Yy =~ 4

mN +j ————a’oiw)
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(C.4) ifadesinin paydasindaki imajiner parca kig itk ve mN ile kargilagtirildiginda
ihmal edilebilirdir. Bunun bdyle oldugunu gormek igin sozi edilen parcay

w. 22 seklinde yazmak ve denklem (3.2)’ ye gore 9—;(7“"1’ nin #7 ile orantili olan

)
oy (w)

sonlu bir biylkdduguna dikkat etmek yeterlidir. Bu yiizden w defa o5 niceligi

w — 0 i¢in sifira gitmelidir. Sonugta (C.4) denklemi

Ce=-55 ©3

seklini alir.
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EK -D

Kristal i¢inde bir akustik dalga yayildig zaman atomlar denge konumlar:
atrafinda titregirler. A, genliginin kii¢lik olmas: halinde bu titregim harmoniktir,
ve w, agisal frekansli, q, dalga vektorld bir yer degistirme (s ses titregimine karg:

gelir), r noktasinda bulunan bir atom icin

br = A, et (D.1)

seklinde yazilabilir. Kristalin titregim spektrumunu dikkate almaksizin,
yalnizca u, ses hizinin u = ‘;i: ile verilen sabit bir degere esit oldugu uzun dalga
boylu akustik dalgalarla ilgileniyoruz. Dalga boyu -2—:1 nin atomlararas: uzakhiktan
¢ok biiylik oldugunu diigiinerek kristali siirekli bir ortam gibi kabuledebiliriz.
Ortalama uzakhg: a olan iki komsgu atomun yerdegistirmeleri arasindaki fark

yaklagik olarak
|62(a) — 6(0)] = (6..Vr)a (D.2)
dir. Burada (V,.ér) periyodik uzamas:

(V,.6r) = £5(q,.6r) (D.3)
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ile verilir. q, dalgamin yayilma dogrultusunda bir vektor oldugu i¢in, bu dogrultuya
gore enine olan §r ler igin (q,.6r) sifir olacaktir. Burada yalmzca boyuna dalgalar

gbzéniine alinacagindan s ses indisi yerine { boyuna indisi kullamlacaktar:

br = Ajetilapr-al (D.4)

Elektronlarmn akustik dalgalarla olan sagilmasi, Bardeen ve Schokley
(Barden ve Schokley,1950) tarafindan ortaya konan deformasyou potansiyeli
teoremine dayanir. (Q6ziimiin prensibini anlamak i¢in, valans band1 kenarimn
orgl sabitiyle degisimini goz online alalim. Akustik' dalgalar kiciik genlikle
titregtiginden Orgii sabitinde yolagtigy degisim kiigik olacaktir ve band kenar
enerjisinin bu kiicik degisimlerle cizgisel olarak orantilt bir degigsime ugradig
varsayilabilir. Bir degigin bir atomdan, ona komsu bir atoma gegisinde, ener-
jisinde meydana gelen b¢;, degigimi |6r(a) — 6r(0)] ile veya denklem (4.2)" ye
gore akustik bir dalga i¢in (V,.6r) ile orantilidir.

55h = Zag, ,,(V;-.ér) (D5)

1

burada &,., valans bandina ait ve deformasyon potansiyeli sabiti denilen bir
orant sabitidir. Benzer bir bagmt: iletkenlik bandi kenarndaki eloktronlar i¢in

de gecerlidir:
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8cc = caee(V,.61) (D.6)

burada &, iletkenlik band: i¢in deformsyon potansiyeli sabitidir. Elektronlarin
ve degiklerin enerjileri birbirine z1t yonlerde pozitif sayildig: igin, s6zi edilen her

iki sabit aym1 igaretlidir, fakat genelde, bliytklikleri farkhdir.

Bardeen ve Schokley’ in ispat ettigine gore elektron ile akustik dalgalar
arasindaki etkilesmenin pertiirbasyonla incelenmesi durumunda, pertiirbasyon
potansiyeli olarak ¢ = €4.(V,.6r) nin alinmas: uygundur. Biz metin igerisinde
€ac,c sabitini Ep ile gdsterdik. Pertiirbe edici Hamiltoniyenin k, k' dalga vektorld

diizlem elektron dalgalar arasindaki matris elemam

|Hyy| = %7 / Stk T g8y (D.7)
hesaplanirsa,sonucun
lHkk'I _ ED‘gIAtl /ej(k"k'+qf)*rd37‘| (D.g)

oldugu goriiliir. Kuantum mekaniksel bir tanimlamada akustik dalgalarin yerine
hw enerjili ve fig; momentumlu akustik fononlar1 diiginmek daha uygundur.

Momentum korunumu kosulu
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kK=k+q (D.9)

art1 fonon sogurulmasina ve eksi fonon yaymlanmasima karsi gelmek izere
saglandiginda, denklem(D.8) deki integralin i¢i r den bagimsizdir ve V kristal
hacmi integral katkisiyla ybkedilir:

|Hyrl = Epgids (D.10)

Denklem (D.9), sag tarafta ters orgii uzaymin bir 6rgd vektoriiniin bu-
lundugu daha genel bir halin 6zel bir seklidir. Kristal periyodik oldugu igin ve
Laue denkleminden dolayi, boyle fazladan gelen bir vektoriin varhg: (D.10) sonu-
cunu degistirmez. Boyle islemler Umklapp ialemleri olarak bilinirler (Peierls,
1932). Bizim ilgilendigimiz sacilma iglemlerinde k ve k' nun her ikisi de oldukga
kiigiiktiirler bu yiizden ters drgfi uzayinin érgii vektoriind ihmal edebiliriz. §imdi
denklem (D.10) daki A; titresim genliginin kuantum mekaniksel kargihgim bul-
marmuz gereklidir. Kuantum mekaniksel incelemede fononlarin genlik kavrami
yerine, normalize edilmig diizlem dalga ¢éziimlerinin yaratilmas: veya yok edilmesi
kavramlar1 gegerli oldugundan ilk bastaki (D.4) ifadesi Q(q,t) normal koordi-

natlar: cinsinden

o= VINM)) NVI) ZQ q,1)e’d" (D.11)
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R

br = VI o )(bg + bL.q)ee" (D.12)

1
; \/(MN)

seklini alir ve bu yazihs, bir elektronun fonon alani ile etkilesmesini gosterir. Bir
elektron alaminin bir fonon alani ile etkilesmesi halinde (D.12) deki e9™ yerine

>k a}; +q@k toplaminin yazilmas: gerekir. Sonugta (D.10) denklemi

Z Epqi )aL+qak(bq 43ty (D.13)
q )

<V NM)

Simdi NM yerine pV hacim carp1 yogunluk yazihirsa

|U| = (b +b1g) (D.14)

> \/ Tl e
ifadesi elde edilir. Bu bizim akustik fononlarla ilgili hesaplarimzda kullandigimz
Hamiltoniyendir. $imdi klasik olarak Hamiltoniyeni bulmaya galigalim ve kuan-
tum mekaniginde hangi niceliklerin neye kars: geldigini gérelim. Harmonik titresimlerle
ilgilendigimize gére, bu sirasiyla fonon sogurulmas: veya yayinlanmasina karst
gelen N inci titregim durumundan N — 1 inci titresim durumana yada N inci
titreim durumundan N + 1 inci titregim durumuna gegig i¢in 6rnegin x gibi uzay

koordinatlarinin matris elemanidir:

. o | (NE/2mw)Y?N — N —1l..... iin } D
AI - ‘/¢Nilm¢nd rl - {((N+ 1)h/zmw[)l/2N — N+1 ..... i‘:in ( . )
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N inci titresim durumda, N tane fonona karsi gelen osilatorun enerjisi
(N + 1)hw! dir. Kristal bu gibi, ¢cok sayida osilator icerdigi icin, N’ yi,sicaklifn

T olan kristalin ortalama fonon sayis: ile degistiririz. Plank’ a gore bu say1
N = N, = [/ _ 1] (D.16)

dir. Kristalin hacmini V alirsak, p kiitle yogunlugu olmak fizere, osilator kitlesi
M yerine pV carpimuni yazabiliriz. Sonucta etkilesme Hamiltoniyeninin matris

elemanini

|Hiso x| = Epqil(N, +1/2 F 1/2)k/20V W]/ (D.17)

seklinde buluruz. Buradaki akustik fonon enerjisi Aw, termal enerji kT ile karsilastir]-
diginda kiigiiktiir. Bu yiizden kT/hw; > 1 durumunda N, + 1 yerine Ny alabil-

iriz. Boylece bu yaklasimda fonon sogurulmas veya yayinlanmasi durumunda

ayn1 matris elemanini elde ederiz.
|H,o| = Epg[kT/2pVw?Y? = Ep[kT/2Ve]*? (D.18)

Burada gdriildagii gibi klasik Hamiltoniyendeki (N, + 3 F 2) yerine kuantum

mekaniginde aI{+qak(bq + bf_q) alan operatdrleri yazilir. Ayrica boyuna elastik
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sabiti ¢; = pw?/g? nin tanimi ortaya konuldu. Genelde Ep bir tensor karakterine
sahiptir, kisaca bahsetmek gerekirse kiibik bir orgiide < 100 > dogrultusunda
yayilan dalga icin ¢ = C1q, < 110 > dogrultusu igin ¢ = (11 + €12 + €44)/2 ve
< 111 > dogrultusu igin ¢ = (€13 +2¢12 +4c44)/3 , 6te yandan bagka dogrultular
icin dalgalar tam olarak boyuna degildir ve hizlann < 100 > ve < 111 > ug
degerlere kargilik gelen degerlerin arasinda bulunur. Buradaki ¢1y, ci2vecss elastik

tensorlin bilegenleridir.

Akustik fononlar icin yaptigimz incelemeyi simdi iki atomlu bir maddede
gbziiken polar optik fononlar i¢in yapalim. Polar yariiletkenlerde, 6rgii titresimlerinin
optik modu ile tagiyicilarin etkilegmesi polar optik fonon sagilmasi olarak bilinir.

E elektrik alani ( ¥,6r) ile orantili oldugundan ve ér igin denklem (4)’ deki formu

kullanarak, tagiyicilarin potansiyel enerjisi

5 = |¢| / Edr = |e|E/q (D.19)

seklindedir. Burada elektrik alan: siddeti E, agagidaki sekilde verilen boyuna

optik titregimlerinin P polarizasyonu sonucu ortaya ¢ikar,
E = —P[e0) = —Nyecbr/eo (D.20)

e. Callen etkin yukii diye bilinir ve
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M
€. = woleo(ep — € l)fv—]l/z (D.20.a)

M indirgenmis atomik kiitle ve NN, birim hacimdeki 6rgii hiicresi saysidir ve

MN, = p kiitle yogunlugudur. Buradan é¢ icin asagidak: ifadeyi buluruz.

de = (—|e|Nyec/eaq)ér (D.21)

8e ve ér arasindaki orant: faktoriiniin ¢ ’ ye bagh olmas: diginda bunun op-
tik deformasyon enerjisi 6 = Dér’ ye cok benzedig goriiliir. Bdylece akustik

fononlara, benzer sekilde Hamiltoniyen matris elemam igin

, 1 1 ‘
| o | = (le]Nute/c00)[(Ny + 5 F )P [2pV wo]'? (D.22)

elde ederiz. Yaniletkenlerin enerji bandlarini karakterize eden iki sabit tanimlamak

uygundur. Birisi

—_ le,m T 2 D)3
*4mophwo(‘7\“e°) (D.23)

seklindedir. Bu ifadeyi g0ylede yazabiliriz,

]elmk()

Ey = (e;,‘pff - (D.24)
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Burada 6 Debye sicaklig, €,,: ise optik dielektrik sabitidir. ikinci sabit agagidaki

sekilde tanimlanan boyutsuz polar sabit o« dir.

%ile| Eq 1 mc?, 1 1 -
“= \/(2)\/(m)(hwo)3/2 = 137\/(2k€)(50pt - 5) (D-25)

burada 3= = e?/(4weohe) ince yap: sabitidir. Ornefin n tipi GaAs’ da Eo,

Eo = 5.95kV/cm seklinde, o ise o = 0.067 geklindedir. Bu sabitler ile (D.18)

matris elemaninin karesi

27T7i2I6lE0 l l

| Hitop|” = Vmg? (Ne+5F3)
2327 B2 o (hus)?/? 1 1
Hgal? = 2S5+ 57 5) (D26)

seklinde yazilabilir. Bu sekilde Hamiltoniyen Klasik hesaplamarda faydalidir.
Olay: elektron alami ile fonon alanimin etkilesmesi seklinde ele aldigimizda |,
akustik fononlarda yaptigimiz yoldan giderek (D.22)’ de N+ ¥z yerine 0L+qak(bq+

biq) alan operatorleri yazilir ve k, q tizerinden toplam alinirsa

- IelNuech 1 t
Ul =S LRt (b + 5L g) (D.27)
o %;EOQ\/(QPV) keq K9 T
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Yukaridaki denklemde e.’ nin degerini yerine yazarsak

er/ (Aw i}
[U' = Z \/‘(—.—) :() a;r<+qak(bq + biq) (D.‘Zb)
k’q q (“Sot’)

Ifadesini elde ederiz. Bu bizim optik fononlarla ilgili hesaplarimizda kullandigimiz

Hamiltoniyendir.
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EK-E

Denklem (3.5) ile ifade edilen bagintiy: tiiretmek igin, bu bagintinin nasil

tiiretilecegini gosteren Jones’ u {ones 9eg)takip ederiz,

e+ Lse-a0) (B

§{f(2)} = G

Lt
{f(z0)}?

Bu bagintiy1 onun kitabinn 248’ inci sayfasinda gorebiliriz. Once 6{f(z)}" in 2’

e gore tirevini alalim,

[6{f(@)}] = § {f(2)}f () (E.2)

Buradaki Delta fonksiyonu fizerindeki isaret onun arglimamna gore tirevini
gdstermektedir. (% .2)’ deki kare parantez igindeki terimi 8(z — zo)/ [f(o)] ile
esitlersek agagidaki ifadeyi elde ederiz,

l 1

z E3

Burada 2o, f(z) = 0’ in kokidiir. Eger birden fazla kdk varsa, zo izerinden

toplam gelecektir,

g(2)8'(z) = g(0)6'(z) — g'6(=) (E.4)
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bagintisim kullanarak, (E.3)’ u asagidaki sekilde yazarz,

1 1 - (2120)

O T 50~ e =) =S () (B9)

Bu ifade ok 6nemli olan mutlak isaretinin diginda (E.1) ile aymdir. $imdi (£.2)’

nin her iki yaninin tlirevini alahm,

[6{f(2)}]" = 6 {F(@)}{f (@)} + 6 {f(2)}f () (£.6)

1

mé (& —20) = § {f(x)H{S (=)}'+

_t (= zo)f (2 f(o) T—z z )

Bu ifadeyi elde ederken (E.5)’ i kullandik. f(z) tizerine §' (z — zo)’ nin etkisi
i¢in (E.4) denklemini kullanirsak

oz xo)_ {f(z ()} 1 "(z0)6 (z — zo
T = S U@ @F + s (@8 (2 = 2
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-§ z Tz~ {f"(xO)}2 T —Z .
5 (o)~ o) + S b(a = w0} (£:3)

Artik rahathikla 6" {f(2)} icin asagrdaki ifadeyi yazabiliriz.

1
U = [P e =~ e (f e g ==

{f (xo)}
iy~ el grate - “"”) (£:)

8" (z — z0)’ in ~L= fizerine etkisi agsagidaki bagint1 kullanilarak ifade edilebilir

{f( )}
(Bak denlem (4.2.4))

9(2)6"(z — 20) = g(0)8" (z — z0) — 29’6 (z — o) + ¢ (x0)8(z — o)  (E.10)

1 1 ” Af (20) 5'(27—:30)

6 {f(=)} = If (z0)] [{fl(xo)}ga (z —z0) + {F(z0)}?

6{f" (z0)}* ~ 2" (20) f (o)

1
* Ty 8z =20l ~ e () gt =9
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{f (3«'0)}2

_ {f (z0)}?
{f( )}2 ( 370)-‘{'[ 7 f( 0)]

f (ilfo)

Delta fonksiyonunun benzer katsayilarini birlikte toplarsak agagidaki ifadeyi elde

ederiz.

T{f (z0)}2 — f (a) f (z0)
{f'(z0)}?

I (o) o

8 {f(2)} = Flzo)

{6 (12? $o)+3 5( —-11',‘0)—\- 6(37“‘3:0)§

(E.12)

lf( o)f®
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EK -F
Basitlik igin parabolik band ele alalim

B2 k2

o (F.1)

E=¢:+

Elektronun etkin kiitlesine kars: gelen m,, skaler bir niceliktir. k uzaymdaki
sabit enerji ylizeyleri merkezleri ayni olan kiirelerdir. Kristal momentumu hk
oldugu igin, faz uzayindaki hacim elemam dzdydzd(fik,)d(hk,)d(hk.) seklindedir.
Kuantum istatisti§ine gore faz uzaymin, zit spinli iki elektron igeren hacmi
h® = (27h)? olan hiicrelerden meydana geldigi diigiiniile bilir. Uzay koordinatlar
uzerinden integral V hacmini verir. O zaman de enerji araliindaki durumlarin

sayisi

VARV 2m,
=) = =92
9 =207 =253

)3/2(6 _ 5c)1/2d5 (F?)
seklinde olacaktir, ve banddaki tagiyicilar toplam konsantrasyonu goyledir,
1 o0
n=g [ fterie (F.3)

Buradaki f(e), Fermi-Dirac dagihimidir ve asagidaki gekilde verilir.

1
efs+1

e) = (F4)
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Bu dagihm, biiyiik enerjilerde eksponansiyel olarak azaldif: i¢in, dolayisiyla in-
tegralin {ist limiti sonsuz alinabilir. (2) denklemini gézoniine aldigimiz zaman

toplam konsantrasyon n i¢in

1 2mn a2 [ (e —e)?de _ & F5
n—2——— —) 3 ———_e%“i—}—l —NCF1/2(kT (F.5)

Burada £, = £ —¢. seklinde, iletkenlik bandi kenarina gore Fermi enerjisini ortaya

koyduk. Etkin durumlar yogunlugunu gosteren N. ise

24—5 ) ()_2(27rh2) (£.6)

Buradaki hesaplarimiz agagidaki sekilde verilen Fermi integralinde j = 5 icin
yapilmigtir.

1 [® zidz
(n) = — = FT1
Fi(n) = Jii /(; e + 1 (F.7)

Maxwell-Boltzmann istatistigi icin Fj(1)

Fi(n) = ¢

geklindedir. 5 ise indirgenmis Fermi enerjisi olup 7, = % seklindedir.
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EK - G

Bu ekde (4.2.5) denklemindeki {i¢ teriminnasil hesaplayacagimiziortaya
koyacagiz. Once bunun igin ol nu @, = a',@ +a;@ seklinde yazariz. Burada
a, (1) ilk terimin katkisidir ve agagidaki gekilde verilir.

, e?hwo 27h? » . ‘
= N 2nié (AE (G.1)
a"® Veoe 3 ! "g nd (AF)

(4.1.4) ifadesi ile verilen 6 (AE"), hg’ nun fonksiyonu olarak gbz 6niinde bulun-

durularak ve (4.1.5)’ in yardimyla

) 2rV o m3dy S
1) =(. 2ny 6 (hg — hga)+
=033 L || et s JRACES

36'(7’zq — hqs) 76(hq — hqa)
(R%k202 4 A2)1/2  R2E2,2 + A2

|h2g*d(Rq) (G.l.a)

Burada A%, A? = 2mhw, seklinde tanimlanir ve (.) notasyonu (4.2.5) ifadesin-
deki toplam igaretinden dnceki tim 6n faktorleri gosterir. Aigy = hky—(h*k%v? —
2mhwo)Y/? ve hige = hkv+(h2k2v2+2mhiw,)/? koklerinden fiziksel anlami olmayan
negatif 4g; kokl gozoniinde bulundurulmaz.

(4.1.4) ve (G.1.a) denklemlerinin yardimiyla delta fonksiyonunun %%q?

tizerine etkisini gézoniine alirsak agagidaki ifadeleri elde ederiz;



71

0@ = LNy / + dv
r 360871' . k . (ﬁ2k2l/2+A2)3/2

3(—-2)7iq2 752']3 hz 2]

(7?,2]621/2 +A2)1/2 h2k2p2 1+ A? (Glb)

2+

' etoom?N, 47V 2 [t hkd
ar — q 21,2 v
O=—— 87r37z3/0 bR d(RE) | 77 / (PR32 § AP

6 [T hRkv+ (h2k2y2 + A2

_ﬁ ;1 (h2k2y2+A2)2 hth
T it (8 4 A7)
+ﬁ /—1 (R%k2u2 + A2)3/2 hkdv (G.1.c)

! 624»‘4’0777:3]\/' qV 9 +hk dz
[6% = —_— 24,2 e
r@ 360627r3ﬁ3 A n}.h k d(ﬁL) hk/ ($+A2)3/2

__/+m vds i
hk J_p (22 + A2 / hk (:c2+A2)3/2

+14 +Hhk 22dz 14 A2 /+ﬁk dz

W S @A AR o G AR
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T4 de 14 H_ads G.1
Rk J_n (224 A2)5/2 * (22 + A?)? /—nk (224 A%)? (G-14)

N I A 1
oD = ()5/0 mB P ARE) ( Ruwo (A%k2 + 2mhiwg )12

14 h2k?
. 1.
+3hwo (h2k2 + 2mhw0)3/2) (G 6)

Buradaki (.) isaretinin anlami, (D.1.d) denklemindeki d(%k) integralinin 5n faktdrlerine
karsilik gelmektedir. d(%k) integralinin sonucu asagidaki gibi yazihr,

' 2(.4) 3V ¢
on(D) = £ aVe 1) (G.1.f)

350g471' 377,3

Burada (1)

6 [ 14 [
Q=7 [ e+ ayetde+ o / 2z +a) e dz (G.1.g)
0

seklinde tanimlanan boyutsuz bir integraldir. Burada a, ¢ = ZTQ seklinde tanimlanir

ve ITp ise Tp = %“;Q seklinde tamimlanan 6rgi sicakhgidir.
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(4.2.5) denkleminin ikinci ve figiincii terimlerinin katkisibenzer yolla hesa-

planir:
1 62hw0 271'73, ’ ’ 2 ’
= —_— ng[2 6
o,(23) ee 3 Nq;nk[ 86" (AE') + B*6(AE")]
e2wom3N, Vet
- 605475‘375,3 I@
Burada

I@ = —4/ :cl/2(:c + a)'l/Ze""dz: + 4/ m1/2(m + a)l/ze“"'dz (G.2.a)
) 0

(4.2.5.a)’ daki o, de benzer sekilde hesaplariz. Sonuglar

v efwomBN, Vet

= I
r €0§47{' 375,3
o =B e*wom3N, Vet
=hf———= 12
T 3eoZ4m3h3

(G.3)

(G4)

o0 - 00
L = (-(i —4) / 2%z + a)" Ve~ "dz + %/ ¥z + a)" e "dz
@ 0 - 3aJe
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-l-/ ez + o)V "dz (G.3.a)
0

oo 7 foo e
I = (g -6) [ 2 e+a)PeTdz+~ [ 2z +a) 2 d
a 0 a Jg

+4/ 22 + o)V dx (G.4.a)
0

seklinde elde edilir.
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