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OZET

Elektronik diinyasi, yart iletkenlere ihtiya¢ duydukga, yar1 iletken teknolojisindeki
calismalarda biiylik gelismeler olmaktadir. Bu caligmada, yar iletken sahasinda biiyiik
oneme sahip III-V yan iletkenlerin ii¢lii alagimlarindan elde edilen AlxIngxN
yariiletkeninde elektrik alan ile elektron siiriiklenme hizinin nasil etkilendigi arastirilmistir.
Ciinkii, bu yart iletken 0,7 eV ile 6,2 eV arasinda degistirilebilir genis yasak enerji
araligina sahiptir. Bu 6zelligi optoelektronik sahasi i¢in gergekten dikkat ¢ekicidir. Bunun
yani sira siiriiklenme hizin1 etkileyebilecek sacilma mekanizmalart hesaba katilarak
hesaplamalar yapilmis, hesaplamalarda kullanilan parametrelerin etkisi arastirilmis ve elde
edilen veriler sonug ve tartisma boliimiinde ele alinmustir.

Anahtar Kelimeler: AlINN, 111-V Nitrit Yan iletkenler, Monte Carlo, Siiriiklenme Hizi,
Sagilma Hizi
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SUMMARY

As the world of electronics needs semiconductors, there are great advances in the work of
semiconductor technology. In this study, the effect of electric field and electron drift
velocity on AlxIngzxN semiconductor obtained from triple alloys of 111-V semiconductors
of great importance in semiconductor field was investigated. Because, the first oportunities
about this alloy is its variable bantgap energy which can be changed from 0,7 to 6,2 eV. So
it is so attractive for optoelectronic tecnology. In this study, calculations were made taking
into account scattering mechanisms that may affect drift velocity. The effect of the
parameters used in thecalculations was investigated and the data obtained were discussed
in the conclusion and discussion section.

Keywords: AlInN, 111-V Nitride Semiconductors, Monte Carlo, Drift Velocity, Scattering
Rate
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1. GIRIS

[1I-V yart iletkenler, uzun zamandir yeni tasarlanmakta olan elektronik ve
optoelektronik cihazlarin uygulamalar1 igin umut verici malzemeler olarak bilinmektedir
(Strite ve Morkog, 1992). Elektronik diinyas: agisindan, bu yar1 iletkenlerin genis yasak
enerji araliklari, yiiksek 1s1 iletkenlikleri ve uygun elektron tasima ozellikleri 6nemlidir.
Ayrica bu tiir 6zellikleri bu malzemelerin alagimlarini, yiiksek gii¢ ve yiiksek frekansh
elektronik cihazlar i¢in ideal kilmaktadir. Bu materyalleri incelemek igin ilk ¢abalar
bliylime zorluklar1 ile engellenmis olsa da, materyal kalitesindeki son gelismeler, bir dizi
[11-V nitrit yar iletken tabanli elektronik (Khan vd., 2000) ve optoelektronik (Burk vd.,
1999) cihazlarinin gergeklestirilmesini saglamistir. Bu gelismeler, Ill — V nitrit yari

iletkenlere zamanla biiyiik ilgi uyandirmustir.

[11-V nitrit yar iletken tabanli cihazlarin tasarimini analiz etmek ve gelistirmek
icin, bu malzemeler icinde gergeklesen elektron tasiniminin da iyi anlasilmasi gerekir.
I11-V yar iletkenlerden 6zellikle AIN ve InN icerisinde, elektron tasinimi yillar icerisinde
yogun bir sekilde incelenmistir (Littlejohn vd., 1975). Ne yazik ki, AIN ve InN ile iligkili
temel parametrelerdeki belirsizlik, bu malzemeler igindeki elektron taginiminin analizinde
belirsizligin temel kaynagi olmaya devam etmektedir (Hadi vd., 2013). Ek olarak, bazi
deneysel (Wraback vd., 2000) ve teorik (Krishnamurthy vd., 1997) gelismeler, I1I-V nitrit
yari iletkenler, AIN ve InN igindeki elektron taginim mekanizmalari hakkindaki bazi
gelismeler yaygin olarak kabul edilen kavramlarin gecerliliginden siiphe duyulmasina
neden olmustur. Bunun en bariz 6rnegi uzun siire (1970-2002) InN yar iletkenin yasak
bant araliginin 1,89 eV olarak kabul gérmesi ve bu deger {izerinden arastirma ve Ol¢liim
yapilmasidir. Daha sonralar1 teknolojik ve hassas cihazlarla InN igin yasak bant araliginin

yaklasik 0,7 eV olarak kabul gormiistiir.

Hizla gelismekte olan bu aragtirma halkasina bu calisma da dahil olacaktir. Bu
calismadaki amacin ii¢lii alasim yari iletkenlerde yiik tasiniminin ve buna bagli olarak hiz,
enerji hesaplamalarinin daha dogru ve isabetli yapilabilmesi i¢in bir basamak olusturacagi
onemlidir. Bu nedenle bugiine kadar daha az g¢alisilmis ancak daha fazla ve 6nemli bir

uygulama sahast bulunan aliiminyum indiyum nitrit yari iletkeni iizerinde duruldu.
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Literatiirdeki diger teorik ve deneysel ¢alismalar da incelenerek tartisildi. Bu inceleme ve
tartismalar en azindan ii¢lii alasim yari iletkenlerin gelecegi konusunda daha kuvvetli bir

vizyon sunmasi iimidindedir.

Daha once iiclii alasim yar1 iletkenlerle ilgili Monte Carlo yontemi kullanilarak
yapilmig birgok ¢alisma bulunmaktadir. Ancak, oOzellikle AlInN {¢li alasim yart
iletkenlerde elektronlarin taginimi ile ilgili daha 6nceden yapilmis sinirli sayida ¢aligma
vardir. S6z konusu malzeme iizerindeki bu calismalarda da hesaplamalar yapilirken Monte
Carlo yontemi kullanilmistir. Bunlardan, 2010 yi1linda Abadi’nin yapmis oldugu calismada
elektron siiriiklenme hizi-elektrik alan karakteristigi incelenmistir (Arabshahi vd., 2010).
S6z konusu malzeme ile yapilmis diger calisma ise 2014 yilinda Bachir tarafindan
yapilmistir. Bu ¢alismada da yine elektron siiriiklenme hizinin uygulanan elektrik alan

karsisinda degisimi incelenmistir (Bachir vd., 2014).

Bu ¢alismada, AIINN yar1 iletkeninde yiik taginiminin simiilasyonu Monte Carlo
yontemi ile incelendi. Oncelikle yar1 iletkenlerin temel ilkeleri ve yiik tagmimmin
sistematigi ile ilgili bilgi verildi. Boltzman tasinim denklemleri ile, tasiyicilarin dis elektrik
alan etkisinde hareketi anlatildi. Sonraki boliimde Monte Carlo yontemi aciklandi, AIInN
yari iletkeni i¢in parametre degerleri verildi ve bu degerler icin Monte Carlo yonteminin
nasil kullanildig1 aciklandi. Ayrica elektron dinamiginin c¢arpismalar ve sonrasinda
ilerleyisi agiklandi. Son boliimde elde edilen sonuglar grafikler halinde verildi ve tartisma

boliimiinde literatiirdeki diger ¢alismalarla kiyaslanarak aciklandi.
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2. LITERATUR ARASTIRMASI

2.1. Elektron Tasimimi

Bu boliimde elektronun kristal icerisinde farkli etkilerle taginimini tanimlandi.
Bunlardan birincisi durgun halde termal enerjisi, digeri de dis elektrik alan etkisinde

suriklenme hareketidir.

2.1.1. Elektronun termal hareketi

Disaridan uygulanan bir elektrik alan olmasa bile tasiyicilar normal sartlarda
duragan degillerdir ancak sonlu bir kinetik enerjiye sahiptirler. Bunun i¢in ortalama bir

kinetik enerjiden bahsedilir ve bu da asagidaki sekilde tanimlanir;

toplam kinetik enerji (2 1)

Ortalama kinetik enerji =
elektron sayist

Yukarida basit olarak yazilmis ifadede yer alan integrallerin ve tiirevlerin ¢ézimii

ile sonugta ortalama Kinetik enerji ifadesini asagidaki sekilde yazilabilir;
Ortalama kinetik enerji = %kBT (2.2)

Bu ifadeden ve kinetik enerjinin muv?/2 esitliginden yararlanilarak elektronun termal

hiz1, vy, asagidaki sekilde yazilir;

vy = 28T (2.3)

esit olur.

Tastyicilar kristal igerisinde termal hizlariyla ilerlerken dogrusal bir yol izlemezler.

Kristal kusurlar1 ve/veya fonon vb. etkilerden dolay1 ¢arpisma veya sagilma sonucunda
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yonlerinde degisiklik olur. Tasiyicilar Sekil 2.1°de gosterildigi gibi zikzak cizerler. Iki
sacilma veya c¢arpigma arasinda gegen zamana ortalama serbest zamani denmektedir.
llerleyen basliklarda bu konuya deginilmistir. Sagilmalar arasinda gecen ortalama serbest
zaman yaklasik 0,1 piko saniye ve carpismalar arasindaki yol ise birkag nanometre
mertebesindedir. Termal hiz sifirdir, bundan dolay1 sabit bir akim Tretilmesine katki

saglamaz sadece termal giirtiltiiyi artirir. (He vd., 2010).

Sekil 2.1. Higbir etki altinda olmayan serbest elektronun hareketi

2.1.2. Elektronun siiriiklenme hareketi

Siirtiklenme, yar iletkene dis bir elektrik alan uygulanmasi ile tasiyicilarin bu dig
kuvvetle birlikte belirli bir yone dogru etkilenmesi demektir. Aslinda siiriiklenme etkisi

yar1 iletkene voltaj uygulanmaya basladiginda ortaya ¢ikan bir durumdur.

Bir yar iletkene disaridan uygulanan E, elektrik alani tastyicilarin siiriiklenmesine
neden oldugundan artik ortalama hizlari sifirdan farklidir. Bu sifirdan farkli hiz degeri
siriklenme hizi olarak tanimlanmaktadir (He vd., 2010). Siiriiklenme hizi, yar iletken
cihazlardaki termal hizdan cok daha Onemlidir, bu nedenle hiz terimi genellikle
stirliklenme hizi anlamina gelir. Yar1 iletken bir cihaz veya devrenin daha yliksek bir hizda

calismasina katkida bulundugu i¢in daha hizli bir tasiyici hizi istenir.
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Sekil 2.2. Elektrik alan etkisi altinda siiriiklenen serbest elektronun hareketi

Bir tanimlama yapabilmek i¢in iki carpigsma arasinda gecen zamana ortalama
serbest zaman denilir ve t,,,, olarak belirtilir. Tastyic1 her ¢arpismadan sonra siiriiklenme
momentini m,,v kadar kaybeder. Carpismalar arasinda kazanilan siiriiklenme momentumu
kuvvete esittir, gE ve zaman da ortalama serbest zamana esittir. Buradaki kaybi1 kazanca

esitleyerek, stiriiklenme hiz1 bulunabilir;

mev = qETn, (2.4)
_ —qETmp
v=— (2.5)

genellikle bu denklem asagidaki sekilde yazilmaktadir;
V= —UE (2.6)
bu denklemde () isaret elektronun elektrik alanin zit yoniine dogru hareket ettigini ifade

etmektedir. Ayrica denklemde goriildiigii gibi elektronun hizi, uygulanan elektrik alanin

siddeti ile dogru orantilidir.

2.1.3. Mobilite

Bir dis elektrik alan etkisindeki ytklii bir pargacik i¢in hareket denklemi asagidaki
gibidir;

F=m"a =eE (2.7)



19

Denklem (2.7)’de e, parcacigin elektriksel yiikiinii, E, uygulanan dis elektrik alan siddetini,
a, ivmelenmesini ve m” da pargacigin etkin kiitlesini ifade etmektedir. Bahsi gegen
pargacik eger elektron ise elektronun etkin kiitlesini ve yiikiinii, eger desik ise, onun etkin
kiitlesini ve yiikii tanimlanmaktadir. Bu denklemde de goriildiigii gibi eger uygulanan dis
elektrik alan sabit olacak olursa, beklenen hiz degeri lineer bir sekilde artis gosterecektir.
Bununla birlikte, bir yar1 iletkendeki yiiklii pargaciklar, iyonize safsizlik atomlart ve termal
olarak titresimli Orgli atomlar1 hareketi boyunca carpismalara maruz kalacaktir. Bu
carpismalar ilerleyen boliimlerde ‘“‘sagilma” olarak tanimlandi. Yiikli pargaciklar, dis
elektrik alan etkisiyle ivmelendik¢e hizi artar. Yiikli pargacik kristal igindeki bir atomla
carpistiginda, enerjisinin ¢ogunu veya tlimiinii kaybeder. Pargacik, baska bir sag¢ilmaya
ugrayana kadar tekrar hizlanmaya ve enerji kazanmaya baslayacaktir. Bu islem tekrar
tekrar devam edecektir. Bu islem boyunca, pargacik, diisiik elektrik alanlar1 i¢in uygulanan
dis elektrik alana bagli olarak ortalama bir siiriiklenme hizi kazanacaktir. Hiz asagidaki
sekilde ifade edilir;

v=—uk (2.8)

Burada, p, ifadesi orantililik faktoriidiir ve mobilite olarak adlandirilmaktadir. (-) ifadesi

elektronun yiikiinden dolayidir.

Mobilite ifadesi, yari iletkenler i¢in 6nemli bir parametredir. Ciinkii elektrik
alandan dolayr nasil daha iyi hareket edecegini agiklamaktadir (Neamen, 2011). Bu
nedenle aslinda hareketlilik tanimlamasi daha uygun olacaktir. Genel olarak mobilitenin

birimi cm?/V-s olarak kullanilmaktadir.

Mobilite ifadesini elektron i¢in yukaridaki denklemden ¢ekildiginde;

__Z__ et
p=-——=-— (2.9)

seklinde olacaktir. Burada, e, elektronun yiikiinii, T, iki ¢arpigsma arasindaki serbest zamani

ve m’, elektronun etkin kiitlesini ifade etmektedir.
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Elektronlarin kristal igerisinde sagilmaya ugrayacagi {i¢ temel mekanizma vardir.
Bunlar ana basliklar halinde; kristal kaynakli sagilmalar, fonon kaynakli sagilmalar ve
tagtyicilarin - birbirleriyle olan etkilesiminden kaynaklanan sagilmalardir. Bunlarin
detaylarina sonraki boliimde deginilecektir. Burada mobiliteye farkli bir boyut
kazandirmak i¢in, bu iki mekanizmanin kaynagindan bahsedilecektir. Bu mekanizmalardan
ilki, fonon, yani orgii titresimleri kaynakli, digeri de safsizliklardan kaynakli sagilmalardir.
Orgii titresimlerinden kaynaklanan sagilmalar termal hareketlilikten kaynaklandig1 igin
sacilma hiz1 6rgi sicakligina bagl olacaktir. Eger orgii kaynakli mobilite, u; olarak

gosterilecek olursa,

3
w o Tz (2.10)

seklinde bir oranti oldugu ifade edilmektedir (Neamen, 2011). Kristal orgii kaynakli
sacilmalara bagl hareketlilik, sicaklik azaldikca artar. Orgii titresimlerinin sicaklik
azaldik¢a azalmasi beklenir, bu da sagilma olayinin olasiliginin da azaldigini ve bdylece

hareketliligin arttigin1 gostermektedir.

2.2. Boltzman Tasinim Denklemi

Yart iletkenlerde yilik tasmmmasmin yar1 klasik tanimlanmasi Boltzmann tasinim
denklemi (Boltzmann Transport Equation) tarafindan agiklanmaktadir. Bu denklem yari
iletkenlerde tasiyici hareketinin gergek uzay ve momentum uzaymdaki davranigini

incelemektedir.

Hizi v olan bir elektronun dis elektrik alan E, etkisinde ve f(k,v) dagilim
fonksiyonunu kullanarak elektron dagilimin1 agiklamak i¢in, Boltzmann tasinim

denklemini su sekilde yazilir;

of (a_f
at

at)garplsma — (W Vof +F-V,f) (2.11)

Yukaridaki denklemde, carpismalardan (sagilmalardan) ve siiriiklenmeden kaynaklanan

durumlar hesaba katilmistir. Bu asamada, aslinda Boltzmann tasinim denkleminin alt1
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boyutlu bir diferansiyel denklem olmasindan dolay1 (ger¢ek uzayda ii¢ r, momentum

uzayinda {i¢ p) denklemin analitik ¢6ziimiinli yapmak oldukca giigtiir.

Hiz ve enerji denklemlerinin ¢éziimii i¢in, Dyson ve Ridley (Dyson ve Ridley,

2011) s6yle bir oneri getirmislerdir;

W) _ oLy 0
= eF ) — (212)
aE) _ _®
) = ey - & (2.13)

Bu denklemde t,, ve Ty enerji ve momentum igin durulma zamanini ifade etmektedir. (E)
ve (v) de sistemin ortalama enerji ve hiz degerlerini ifade etmektedir. Bu basite
indirgenmis yol ve yontemlerle birlikte, Boltzmann taginim denklemi Monte Carlo yontemi

gibi sayisal metotlar kullanilarak da ¢oziilebilmektedir.

2.3. Etkin Kiitle

Bir elektrona E elektrik alan1 uygulanirsa, elektronun ivmelenmesini asagidaki gibi

ifade edebiliriz;

-

g="2£ (2.14)

Mme

Bu ifadede, -q elektronun yiikiinii, m, elektronun kiitlesini ve E de uygulanan elektrik
alanin siddetini ifade etmektedir. Herhangi bir kristal igerisinde elektronun hareketini
tanimlarken ise; kristaldeki bir elektriksel alanla etkilesime girer bundan dolay1 elektrona
bir etkin kiitle tanimlamas1 yapmalidir. Ciinkii kristal icerisinde elektronun kiitlesi serbest

elektron kutlesinden farklidir.

Ayrica, kristal i¢erisindeki bir elektronun tam bir tanimlamasini yapmak i¢in sadece

pargacik Ozelliginden bahsetmesi dogru olmaz. Bu nedenle kristal igerisindeki elektronun
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dalga ozelliginden de bahsetmek gerekir. Elektronun dalga fonksiyonunu, ii¢c boyutlu

Schrodinger dalga denkleminin ¢oziimii ifade edilecek asagidaki gibi yazilir;

h
Zmo

V¥ +V(r)¥Y = E¥ (2.15)
Bu ifadede h=h/2m, yani Planck sabitinin indirgenmis hali, m, da elektronun serbest

kiitlesi, V() alan potansiyeli ve E de elektronun enerjisidir. Sonugta exp(+ ker) formun da

bir ¢oziim yazabilir. k elektron dalga vektoriinii temsil etmektedir ve E’nin bir fonksiyonu
olarak tanimlanir, yani her k degerine karsilik bir E degeri vardir. k degeri 2n/Ae Ve E-k
arasindaki bagint1 kiiresel bir simetri gostermektedir. Bu durumda s6z konusu elektrik alan

elektron dalga paketini asagidaki sekilde ivmelendirecektir; (He vd., 2010);

o E d%E
a = —Z—zm (216)

Ivmeyi F/m formunda yazabilmek icin etkin kiitle kavramini tanimlayarak yazmak daha

uygun olacagindan, asagidaki sekilde yazildiginda;

0
d2E/dk?2

(2.17)
seklinde olur.

Her yari iletkenin kendine 6zgii potansiyel degerinden dolay1 kendine has bir E-k bagintisi
vardir. Bu da kendine has bir etkin kiitlesi olmasi demektir.(He vd., 2010)

2.4. Elektronlarin sacilmasi

Bir kristal sistem igerisinde siiriiklenme sirasinda gergeklesen bir sacilmanin
etkisini Boltzmann taginim denklemini normal olarak saglamaktadir. Cilinkii milkemmel bir
kristal icerisinde elektronlar elektrik alanin etkisine bagli olarak dogrusal bir yonde
ilerlerler. Ancak gercekte bu durum boyle degildir, dogrusal yoniinii ve enerjisini
degistirerek yoluna devam eder. Bu yon ve enerji degisimine bagka bir degisle sagilma

denilir. Birgok sa¢ilma mekanizmasi yani, sa¢ilmaya neden olan etken vardir. Ancak her
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sistemde tiim sacilma mekanizmalarindan sdz edilemez. Ornegin alasim sacilmasi saf
element yari iletkenlerde olmamaktadir. Bu nedenle, bu ¢alismada da ilgilenilen materyale

uygun sagilma mekanizmalar1 dikkate alinarak ¢alisma yapilmistir.

Bu boliimde bazi 6nemli sagilma mekanizmalar ile ilgili 6zet bilgiler verilmistir.

Elektronun enerjisine bagl olarak sagilma hizlariin formiilleri de ayrica verilmistir.

2.4.1. Kusur ve Tasiyici-Tasiyic1 Sagilmalari

Normalde, vyar1 iletken bir kristal ideal kabul edilerek hesaplamalar ve
degerlendirmeler yapilmaktadir ve Orgii periyodikligi kusursuz olarak diisiinilmektedir.
Tabii ki, gercekte, bu dogru olamaz ¢iinkii mutlak sifirdan biiyiik herhangi bir sicaklikta,
sonlu boyutta hicbir kristal miikkemmel degildir. Herhangi bir saf malzemenin kristal
orgiisti icinde bulunabilecek birkag farkli tiirde kusur vardir. Genel olarak, bu tiir i¢ 6rgii
kusurlarini, boyutluluk, nokta, ¢izgi, diizlem ve uzaysal hacim kusurlar1 bakimindan genis
bir sekilde siiflandirilir. Dahasi, kristal 6rgii iginde mevcut olan herhangi bir tiir 6nceden
goriilmemis bir tiir kusur olarak da kabul edilebilir. Bu boliimde kristal igerisindeki
kusurlardan kaynakli elektron sagilmalarini ve kristal igerisindeki taginim siiresince

elektron-desik ve elektron-elektron sagilmalarindan kisaca bahsedildi.

2.4.1.1. ivonize safsizhk sacilmasi

Bir yari iletkenin kristal yapisinda olusan kusurlar, elektronlardan ¢ok daha agirdir
ve etkilesimleri statik bir potansiyel V(r) ile tanimlanabilir (Jacoboni, 2010). Dolayisiyla
carpigmalar elastiktir; elektron momentumunu gevsetirler ancak enerjide degisiklige neden
olamazlar. Bu nedenle, tasiyicilarin termal hareketleri ve tek basina yabanci maddeler
tasima Ozelliklerini etkileyebilir. Elektron safsizlik etkilesimi, bir elektronun safsizlik alani
tarafindan sac¢ilmasi olarak tanimlanmaktadir. Bir sagilma olayi, en diisiik dereceli Born
yaklasimi ile agiklanabilir. Ayrica, bir elektronun bir safsizlik tarafindan sagilmasi, diger
tim safsizliklardan bagimsiz olarak muamele goriir, bu durumun yalnizca diisiik safsizlik

konsantrasyonlarinda gegerli oldugu diisiiniilebilir.
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Bu asamada bu durumun yani safsizliktan kaynaklanan sagilmanin nedenini su
sekilde aciklanabilir. Bir iyonize safsizlik icin sag¢ilmanin kaynagi aslinda Coulomb
potansiyeli tarafindan olusan perdelemedir. Bunun i¢in Brooks ve Herring bir yaklagim

sunmaktadir. Sacilma potansiyeli asagida verildigi gibidir;

Vi(r) = Ze(=€) o -qor (2.18)

Amer

Denklemde &, malzemenin dielektrik sabiti ve q,’da ters perdeleme uzunlugunu, Z

safsizlik atomunun elektrik yiikiinii ifade etmektedir.

2.4.1.2. Dislokasyon sacilmalari

Kristalin biiyiitiilmesi sirasinda ortaya ¢ikabilen bazi kusurlar vardir. Bu kusurlar; i)
nokta kusurlari; ii) hat hatalari; iii) diizlemsel kusurlar ve iv) hacimsel kusurlar. Bu
kusurlar elektronik ve optoelektronik cihazlarin performansini olumsuz etkilerler ve
miimkiin oldugunca azaltilmaya ¢alisilmalidir. Bu bdliimde bu kusurlara 6zet sekilde

deginildi.

e Nokta kusurlar:
Bir nokta kusuru, yalnizca bir veya birkac¢ birim hiicrede kristalin periyodikligini
etkileyen oldukca lokalize bir kusurdur. Farkli tiirde nokta kusurlar1 vardir ve bu tiir kusur
hemen hemen her kristal goriilmektedir. Konsantrasyona bagli olarak su ifade ile

verilmektedir:

Na _ kdeXp (_ %) (219)

NTop

Ny bosluk yogunlugunu ifade ederken, Ny, kristaldeki toplam pargacik yogunlugunu
ifade etmektedir. Bunun yani sira, E; kusur olusum enerjisini, k4 yari iletkenlerde 1 ile
10 arasinda degisen boyutsuz parametreyi ve T’de kristalin biiylitme sicakligini

gostermektedir.
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e Hat kusurlan

Nokta kusurlarinin aksine, hat kusurlart (¢ikik denir), bir dogru boyunca
baglanabilen ¢ok sayida atomik bolgeyi igerir. Dislokasyon ise bir atomik yart dizinin
komple ¢ikarilmasi veya eklenmesi ile olusan kusurdur. Bu tiir ¢ikiklara kenar ¢ikiklar
denir. Kristalde bir kayma varsa, kristal baglarinin bir kisminin kirilmas1 ve kaymadan

sonra atomlarla yeniden baglanmasi durumunda ¢ikiklar olusabilir.

Cikiklar, 6zellikle gerilmis ¢ok eklemli yapilarin biiytitiilmesinde ciddi bir problem
olabilir. Optoelektronik cihazlarda, yer degistirmeler cihazin performansini bozabilir ve
cihazi ige yaramaz hale getirebilir. Bu nedenle, ¢ikiklarin hesaba katilmasi ¢ok 6nemlidir.

e Diizlemsel kusurlar ve hacim kusurlan
Tek kristalli malzemelerde diizlemsel kusurlar ve hacim kusurlar1 6nemli degildir,

ancak c¢ok kristalli malzemelerde 6nemli olabilir.Kristal biiylime islemi zayifsa, hacim

hatalar1 tiretilebilir. Kristal, sekilsiz bolgeler icerebilir veya bosluk icerebilir.

2.4.1.3. Tasiyici-tasiyvic: sacilmalara

Kristal yapida bir¢ok tasiyict ayni anda hareket etmektedir. Bundan dolay1
birbirlerini  etkilemeleri hatta momentumlarinda dahi degisiklik yapabilmeleri
muhtemeldir. Bundan dolay1 elektronlar ve desikler arasinda Coulomb etkilesimi
olabilmektedir. Hem e-e sagilmalart hem de desik-elektron sagilmalar1 6zellikle malzeme

tastyic1 yogunluklar: 108 cm™ ve iizerinde olan malzemelerde daha etkin goriilmektedir.
e Elektron-desik sacilmalari
Elektronlar hem desikler tarafindan hem de diger elektronlar tarafindan sagilirlar.

Ciinkii etkilesim i¢indeki her iki parcacikta yiikliidiir dolayisiyla aralarinda Coulomb

etkilesimi vardir.
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e Elektron-elektron sagilmalari

Diger bir sagilma tiirli olarak e-e sagilmalari yari iletken kristal igerisinde genellikle
goriilen bir tiirdiir. Bununla birlikte, e-e sagilmasinin, tasiyicilarin diger mevcut sagilma
mekanizmalarindan kuvvetli bir sekilde etkilenen Brillouin boélgesinin boliimlerine veya
disina sacilmasiyla, bir sistemin mobilitesini yar1 klasik olarak etkileyebilecegi uzun

stiredir tartisilan bir durumdur (Hu, 1996).

e-e sacilmalar1 temel olarak diger iletim elektronlarinin varliginda ortaya ¢ikan bir
durumdur. Bu nedenle, parcaciklar birbirlerini Coulomb etkilesimi U(q) ile engellenir.
Ayrica, ilgilendigimiz orta diizey sicakliklarda, sagilma olayinda elektronlar arasindaki
enerji transferi genellikle elektronlarin kinetik enerjisinin 6nemli bir boliimiidiir. Bu
nedenle, e-e etkilesimleri i¢in sagilma matris elemanlari, Coulomb etkilesimi kullanilarak
hesaplanmistir: V(q, w) = U(q)/€e(q, w), burada e(q,w) dielektrik fonksiyonu ifade

etmektedir.

2.4.2. Fonon Sacilmalari

Yar iletken kristalde atomlar &rgii ierisinde titresim hareketi yaparlar. Orgii
igerisindeki tasiyicilar iste bu titresimlerden dolayi sacgilirlar. Bu tiir sa¢ilmalara fonon
sacilmalar1 denmektedir. Gergek bir kristal yapida atomlar sabit bir sekilde
konumlandiklar1 yerde durmazlar, belirli bir periyodiklik igerisinde titrerler ve bu kristal
sicakligr arttikca titresim de artmaktadir. Bu bdliimde bu titresimlerden yani fononlardan
kaynakl titresimleri inceleyecegiz. Bilindigi gibi iki farkli titresim modu vardir. Bunlardan
birisi optik fonon digeri akustik moddan kaynaklanan akustik fononlar. Bunlardan
kaynaklanan sacilmalara da optik fonon sacilmalari ve akustik fonon sagilmalari
denmektedir. Bu iki fonon tipinden kaynaklanan sa¢ilma mekanizmalarina bu boliimde

deginildi.

2.4.2.1. Akustik fonon sacilmalari

Fononlarin akustik modta titresimleri bilinen bir durum aslinda ancak bu titresim

hareketi sebebiyle tasiyicilarin sagilmasi durumunu incelemek istediginde deformasyon
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potansiyeli kavramindan bahsetmek daha dogru olacaktir. Deformasyon potansiyeli teorisi
daha onceden Bardeen ve Shockley tarafindan onerilmistir (Hamaguchi, 2009). Bu teori
Orgii deformasyonu nedeniyle bir elektronun enerji degisimine dayanmaktadir. Enerji
degisimi kristaldeki hacim degisikligine baghdir, A(r) = 8V /V (V: Hacim), elektron-

fonon etkilesimi Hamiltonuna H,; denildiginde;
)4 , —
H, = D, 5 = D, divu(r) (1.20)

olarak tanmimlanir. Burada D,. terimi akustik fononlar kaynakli elektron sagilmalarinin

deformasyon potansiyelini ifade etmektedir.

Akustik fononun yer degistirme vektorii olan u(ﬁ’nin asagidaki gibidir
(Hamaguchi, 2009),

[ n ; . i
u(r) =%, ey [age'? + age™"] (2.21)

eq hareket yoniindeki birim vektorii temsil etmektedir. u(7) yukaridaki denklemde yerine

yazildiginda, H,; asagidaki gibi yazilir;

Hoy = Dgc X (ieg - Qlage’d + ale=tr] (2.22)

2MNwy,

Etkilesim Hamiltonu i¢in matrix elemanini hesaplayip gerekli integrallerin ¢oziimii

i¢in Fourier doniisiimiine yazildiginda asagidaki denklem elde edilir;

Ho (1) = $4[C(q)age'™ + Ct(q)ate 7] (2.23)
C(@) = Dac Bg [ (iey - ) (2.24)

Matrix elemaninda yerlerine konuldugunda;

Ha(q) = C(Q)a, + CtH(—q)al, (2.25)
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(nglHe (k" — k)|ng) = (ng|C(k" — k)ayr_ + ct(k' — k)a,t,_klnq) (2.26)
elde edilir ve her iki durum i¢in sonug asagidaki gibi ortaya ¢ikar;

C(ngk' =k +q ; absorbsiyon

2.27
CT(q)\/ng +1k' =k —q ;emisyon (2.27)

He(q) = {

e Vadiler arasi akustik fonon sagilmasi

Kristal potansiyel igerisinde, enerjisi Ex ve dalga vektorii k olan bir bir elektron ve
bu elektron, enerjisi Ep ve dalga vektorii ¢ olan akustik fonon tarafindan, baska bir Ex’
enerjisi ve k" durumuna sagildigi diistiniiliir. Periyodik orgii igerisinde sagilan, elektronun
ve fononun toplam enerjisi ve dalga vektorii korunacagindan, ilk ve son enerjileri ve ilk ve

son dalga vektorlerinin durumu asagidaki gibi olacaktir;

Ekl - Ek = Ep (228)
ve
K —k=q (2.29)

Kiigtiik q degerinde bir akustik fonon i¢in, Ep ile q iliskili olacaktir;
E, = hvgq (2.30)
vsifadesi ses hizini ifade etmektedir.
Ayrica elektronun m* etkin kiitle ile parabolik bir bantta oldugunu ve ayni bant
iginde akustik fononlar tarafindan sagildigini varsayildiginda (bant i¢i sagilma) sagilma

islemi enerji ve dalga vektoriinii korudugundan izin verilen q degeri, son iki denklemin

birlestirilmesi ile elde edilebilir.

() 4 = [k — qI?) = huyg (2.31)

2m
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(a) £y

| Akustik
Fonan

i >

Sekil 2.3. Akustik fonon sa¢ilmasi Ex- k grafigi

Sekil 2.3’den de anlasildig1 gibi izin verilen q degerlerinin minimum (qmin) V€ maksimum

(Omaks) arasinda oldugu agikg¢a goriilebilmektedir.

Burada k > mv,/h i¢in q,;,, degeri sifirdir. k' yatayda k ya karsit oldugu zaman da qmaks

degerine ulasilir. Bu demek oluyor ki elektron 180° sacilir. qmaks hesaplamak igin;
Imaks = 2k — (2mvs/h) (2.32)
ifadesi kullanilir. Bu fononun yayilmasinda elektron tarafindan kaybedilen enerji ise,
Ey — Epr = WsQomars = 2hvgk — 2mu? (2.33)
olarak bulunabilir.
Dalga vektorii qmaks ile bir akustik fonon yayinlarken, elektron yoniinii tamamen
tersine gevirir ancak enerjisi sadece %13 oraninda degisir (Yu ve Cardona, 2010).

Dolayisiyla elektronlar ve akustik fononlar arasinda sagilma neredeyse elastiktir (veya yari

elastik) ve bu carpigsmalarin ana etkisi elektron momentumunun gevsetilmesidir.

2.4.2.2. Optik fonon sacilmalari

Bir birim hiicrede iki veya daha fazla atom bulunan bir kristalde titresimler (optik

fonon modlari), birim hiicredeki atomlar arasindaki nispi yer degistirmeyle ve nispi yer



30

degistirmenin indiikledigi potansiyel ile elektron sagilmasina neden olurlar. Bu etkilesim
potansiyeli u, yer degistirme ile orantilidir. Yar1 iletkenlerdeki optik fononlar tipik olarak
onlarca meV mertebesinde enerjiye sahiptir. Dolayisiyla diistik sicakliklarda (T <100 K)
¢ogu elektron, optik fonon yaymak i¢in yeterli enerjiye sahip olamazlar (Yu ve Cardona,
2010). Ayrica, optik fononlarin termal isgal sayis1 Nq ¢ok diisiiktiir ve sonug olarak bir
optik fononu absorbe eden bir elektronun olasiligi da azdir (Yu ve Cardona, 2010). Bu
nedenle, optik fonon sacilma islemleri diisiik sicakliklarda ihmal edilebilir. Ote yandan,
oda sicakliginda, optik fonon yaymak ic¢in yeterli yiiksek enerjili elektronun oldugu
yerlerde, akustik fonon sagilmasi lizerinde baskin olma egilimindedirler. Akustik fononlar
tarafindan sagilma temelde elektron momentumunu gevsetirken, optik fononlar tarafindan

sacilma hem momentuma hem de enerji gevsemesine katkida bulunur.

Optik fonon sagilmalari i¢in temelde iki tip sagilma vardir. Bunlardan birisi polar

optik fonon sagilmalari diger ise polar olmayan optik fonon sagilmalari.

e Polar optik fonon sacilmalari

Oda sicakliginda, optik mod titresimlerinden kaynakli olarak olusan elektriksel
kutuplanma nedeniyle olusan bir sagilma tiirtidiir. Akustik modda oldugu gibi enerjisi kT
ile karsilastirildiginda ihmal edilemeyecek derece de oldugundan, elastik olmayan bir
olaydir. Boyuna oOrgii titresimleri iyonik yart iletkenlerde kutuplanmaya neden
olmaktadirlar. Kutuplanma dalgalar1 kristaldeki elektronlarla giiclii bir etkilesime girerler
bu nedenle de elektronlarin kutupsal sagilmalarina sebep olurlar. Bu kutupsal sagilmalar
hem akustik moddan hem de optik moddan kaynakli olabilmektedir. Akustik moddan
kaynakli kutuplanma olursa buna piezoelektrik sacilma, ki bu sacgilma tiirii genellikle ¢ok
diisiik sicakliklarda gayet saf yari iletkenlerde goriilmektedir. Ancak bazi tip yari
iletkenlerde oda sicakliginda da olusabilmektedir. Kutupsal polar optik fonon sagilmalari
ise oda sicakliginda ve genellikle bilesik yari iletkenlerde cok giiclii ve baskin olarak

goriilmektedir.

Boyuna optik fononlar i¢in, gérece yer degistirme olan u dipol momentin bulmasina

neden olur. Bunun i¢in gorece yer degistirme;
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(2.34)

gibidir. Denklemde, N iyon ¢ifti sayisini, M, negatif ve pozitif iyonlarin indirgenmis

kiitlesini (1/M = 1/M, + 1/M_) ifade etmektedir. yonlarin géreceli yer degistirmesinin

eslik ettigi kutuplagma, P, dielektrik yer degistirmeye, D, katkida bulunur.

DZEOF+Piy0n+P

(2.35)

€9, vakum ortamindaki dielektrik sabitini, F kuvvet degerini, Pjy,, iyonlarmn kendi

aralarindaki dipol momenti, P’de goreli yer degistirmeyi ifade etmektedir.
P =6%N(u+ —u_) =e%vu
Piyon: € (0ptik frekans araliginda dielektrik sabiti) ile ilgili oldugundan,
€uF = €F + Piyon
D =euF +F = €uF +(EMu

boyuna elastik dalgalarla dielektrik yer degistirme birlestirilirse ( D = Deqeiq 7 ve

V-D=0 ) polarize yiikler i¢in saglayacaktir;
iq- D=0

q’nun sifir olmadigr durumlarda D=0 ifadesini saglar ve asagidaki gibi olur;

Boylece, elektrostatik potansiyel asagidaki sekilde yazilabilir;

(2.36)

(2.37)

(2.38)

(2.39)

(2.40)
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- . N *
U(r)=—[F-dif = —Laqes—wu(r) (2.41)
e* etkin yliktiir. Frohlich’e gore asagidaki sekilde verilmistir (Martin Galler, 2005).
. am 1/2 1 1n\1/2
e’ = (—) Wo€oo (— - —) (2.42)

sonug olarak, kutupsal optik fonon sagilmasi i¢in, girigim potansiyeli;

) e (hwg \/? g7
H =—-eU(r) =3, 12(2:;) (ag —aty e (2.43)

olarak elde edilir ve denklemde (1/€, = 1/€c, + 1/€) “dur.

2.5. Fermi’nin Altin Kurah

Fermi’nin Altin Kurali, geg¢is hizin1 hesaplamada kullanilan bir denklemi ifade
etmektedir (Tomizawa, 1993). Bu denklemin sonucu, zamana bagli pertiirbasyon
teorisinin, bir baslangi¢c durumundan, bu durumun bir parcasi olan son duruma geg¢isinin,
bir sisteme uygulanmasi ile elde edilir.

Zamana bagli pertiirbasyon teorisi i¢in denklem yazildiginda;

H=Hy+W(t) (2.44)

Burada Ho, pertiirbe olmamis sistemin Hamiltonu ve W(t)’de sisteme uygulanan

pertiirbasyonu ifade etmektedir.

Pertiirbe olmamis Hamilton Ho, zamandan bagimsiz Shrodinger denklemini

saglamalidir,

Holpn >= Ey|on > (2.45)
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Yukarida elektronun bir k durumundan bagka bir k" durumuna gecisindeki zaman
i¢cin durulma zamanm t ifade edilmisti. Bu ifade analitik olarak ilerletecek olunursa, 7
ifadesi momentum durulma zamani olan t,, ‘ye esitlenir. BOylece elektron tasiniminda
sacilmanin en Onemli etkisinin elektronun hizinin rastgele hareketinin etkisi oldugu
kanitlanabilir. 7,, momentum durulma zamanmi ifade etmek icin asagidaki esitlik

yazildiginda;
(dk/de) = k(tm)™ = Tier(k’ = )P (k, k') (2.46)
seklinde olur.

Sag¢ilma hizi P (k, k") Ferminin Altin kurali ile hesaplanabilir,

P k') = (37) (k| Hsge )0y (247)

Hsac, terimi, hem dalga vektoriinii hem de enerjiyi koruyan sagilma islemi i¢in Hamiltonu
ifade etmektedir. gy ise kristalin birim hacmine karsilik gelen durum yogunlugunu ifade
etmektedir. Daha Onceden yukaridaki boliimlerde bahsedilen sagilma olaylarindan,
elektron momentumunu rastgele bir diizen icerisinde olmasinda en etkili olanlar iyonize

safsizlik sacilmalar1 ve fonon kaynakli sagilmalardir.

2.6. 111-V Nitrit Yan iletkenler

Grup IlI-V yan iletken bilesikler, en belirgin yari iletken malzemelerden biri
olarak, optoelektronik sistemlerde ve uzun dalga boylu fotonik cihazlarda (Wu vd., 2002)
ozel olarak deger verilen genis spektral aralikta bant bosluklar1 sunar. Ornegin, III-nitrit
yari iletken bilesikler, Nakamura ve Fasol (Nakamura ve Fasol, 1997) tarafindan mavi 151k
yayan diyotlarin (LEDler) imalati i¢in stratejik bir malzeme sistemi olarak basariyla
olusturulmustur. Ozellikle dar yasak bant araligina sahip Indium nitrit (INN) yar iletkenleri
III veya V grubu yari iletkenlerinden katkilama yapilarak yasak enerji araliginin
ayarlanabilir hale getirilmesi ile genis bir uygulama alani olusturmaktadir. Bu alanda

optoelektronik, yiiksek sicaklik ve yiiksek gii¢ elektronigi, LED’ler, lazer diyotlar, kor



34

giines foto algilayicilar ve ¢ok eklemli alan etki transistorleridir. Daha 6nce, Galyum
konsantrasyonun InGaN alagiminda siirekli olarak degistirerek, yasak bant araliginin 0,8
eV (InN) ila 3,5 eV (GaN) arasinda ayarlandigini belirten bir rapor yayinlandi (Gan, 2006).
Buna benzer bir ¢alisma olarak InAIN yari iletkeni 0,7 eV (InN) ve 6,2eV (AIN) iizerine
yapilmis olan ¢alismalarda énemli ¢alismalardandir. Bu 6zellikleri InAIN yari iletkenlerini
ultraviyole (UV)'den yakin kizilotesi (IR) bolgeye kadar genis bir yelpazede optik

uygulamalar i¢in iyi aday yapmaktadir.
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3. ELEKTRON TASINIMI iCIN MONTE CARLO YONTEMI

Elektronun yari iletken igerisindeki taginimini Monte Carlo yontemi ile ifade
etmenin temel mantig1 rastgele sacilmalarla sonlandirilan dis elektrik alanla hareket
ettirilen parcacigin hareketini simiile etmektir. Bu asamada Monte Carlo yontemi ile
olusturulan algoritmada elektronun serbest ugus siiresini belirlemek ve bu ugus siiresinin
sonunda sacilmaya ugrayacagt mekanizmayi1 segmek ve sacilma sonucunda pargacigin
rastgele sayilar iireterek son enerjisini ve momentumunu belirlemek bu yontemin temel
esaslaridir. Sonunda da tiim bu hesaplamalari tekrarlayarak en dogru sonuca ulasmak bu

algoritmanin amacina ydneliktir (Akarsu ve Ozbas, 2005).
3.1. Bant Yapsi Icin Bir Yaklasim

Yar iletkenlerde tasiyicilarin E-k grafikleri bize 6nemli bilgiler vermektedir. Bu

nedenle, enerji bantlarinin durumuna gore yari iletkenleri iki sinifa ayrilir;

- Dogrudan yar iletkenler: Eger iletim banti ile degerlik banti arasindaki enerji en
diisiik degere k=0’da sahipse bunlara dogrudan yart iletkenler denir.

- Dolayl yari iletkenler: Eger iletim banti en diisiik enerji seviyesine k+0’da sahipse

bu tiir yar1 iletkenlere de dolayli (dogrudan olmayan) yar1 iletkenler denir.

Bir yan iletkenin dogrudan veya dolayli bant araligina sahip olmasi onun optik
ozelliklerini belirler. Incelemis oldugumuz Aluminyum Indiyum Nitrit yari iletkenin bant
yapisint farkli yaklagimlar kullanarak daha o©nceden bazi fizikgiler incelemislerdir.
Moussa’nin 2018 (Moussa vd., 2018) yilinda yapmis oldugu caligmada tam potansiyel
dogrusallagtirilmis ~ artirillmis  diizlem dalga (FP-LAPW) metodu kullanilarak
Alumimyumun farkli konsantrasyonlar1 igin AlInN’ in bant yapilar1 hesaplanmistir. Bu
calismada da Moussa vd. tarafindan olusturulmus bant yapisimi referans alarak

hesaplamalar I" ve X vadilerine gore yapildi.
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Sekil 3.1. Farkli Aliiminyum konsantrasyonlari ile AlInaxN ‘in yasak bant araligi
(a) x=0.25 (b)x=0.5 (c) x=0.75(Moussa vd., 2018)

3.2. Yan lletken icin Algoritmanin Olusturulmasi

Elektronun yar iletken icerisindeki hareketini Monte Carlo yontemi ile incelemek
icin bir algoritmaya ihtiyac¢ vardir. Hesaplamalarin yapildig1 algoritmay1 kisaca su sekilde
tanimlanir. Elektronun ilk konumunu rastgele belirlenir ve bu konuma gore enerjisi ve
momentumu tanimlandiktan sonra elektron hareketine baslar. Elektronun kristal i¢erisinde
ilerlemesi serbest ugus siiresi ile tanimlandiktan sonra rastgele bir sagilma tipi segilir ve
buna gore hesaplamalar yapilir. Sagilma sonrasinda elektronun momentumu ve enerjisi
belirlendikten sonra, konumu da belirli olan elektron i¢in yukaridaki sistematik tekrar

edilir. Burada bahsedilen tiim basamaklar asagida detayl olarak tartisildu.

3.2.1. Elektronun baslangi¢c durumu

Kristal icerisinde elektronlar aslinda bilindigi gibi duragan halde degillerdir, termal
enerjilerinden dolayr hareket halindedirler. Bundan dolayr Belirsizlik ilkesi geregi,
konumlar1 tam bilinememektedir ancak hesaplamalarda kullanilmak {izere konum
acisindan bir yer tayin edilmesi gerekmektedir. Bu nedenle Monte Carlo yonteminin temel
ilkelerinden de biri olarak rastgele say1 iireterek ilk konum olarak elektron i¢in rastgele bir
baslangi¢ durumu belirlenmektedir (Tomizawa, 1993). Bunun igin dncelikle Fermi-Dirac

dagilim fonksiyonunu kullanilir;



37

1
fE) = @ (3.1)

dontistimii elde edebilmek icin E yerine Ex esitligi yazilirsa;

1

f(Ey) = T (3.2)

14eEr—ER/ L)

denklemde verilen ks, Boltzman sabiti ve T’de kristal sicakligidir ve 0 < f(E)) < 1’dir.

Denklemdeki el(Fx=Ef)3ksT/2] %5 1 teriminin birden ¢ok ¢ok biiyiik oldugu
varsayilsin. Bununla birlikte Fermi enerji seviyesinin, Er iletim bantinin iist kismana ¢ok

cok yakin oldugunu varsayildiginda ve 0 olarak alindiginda sonug olarak;

1

fE) = Smoeretrn (3.3)

seklinde diizenlenir ve Ex ¢ekildiginde;

In[f(EQ] (34)

elde edilir.

Artik bu denklemde yer alan f(E,) ifadesi diizgiin daglim gosteren 0 ile 1
arasindaki sayilardan olustugu i¢in rastgele secilen sayilarla herhangi bir elektronun
enerjisi bulunabilir. Daha sonra elektronun dalga vektorii bu enerji yardimi ile bulunabilir.

Dalga vektoriiniin bityiikliigii de bant yapisi i¢in verilen yaklagimdan bulunabilir.

3.2.2. Elektronun siiriiklenmesi ve ug¢us zamani

Elektronlarin  bir kristal yap1 igerisinde ilerlerken bazi etkiler nedeniyle
momentumunu ve enerjisini degistirdigi yukarida bahsedilmisti. Bu iki sagilma olay1
arasinda yine elektrik alanin da etkisiyle belli bir zaman siiresince siiriiklenme meydana

gelmektedir. Bu iki sagilma arasinda gegen zamana serbest ugus zamani denilmektedir. Ve
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bu serbest u¢us zamani olusturulan algoritmanin temel taslarindan biridir. Serbest ugus
zamani ifadesi, Monte Carlo hesaplamalarinda genelde ortalama serbest ugus zamanini
ifade etmekte kullanilmaktadir. Sacilma olasilig1 ile iligkili oldugundan serbest ucus

zamanina bazi kaynaklarda sagilma zaman1 da denmektedir.
Her i islemi ile taniml1 gegis hiz1 S i(E, P) i¢in sa¢ilma hiz1 hesaplamak igin;
24(k) = g [T dK7 5:(F, 1) (35)
denklemini kiiresel koordinat sisteminde yazilmak istenirse, su sekilde yazabilir;

(K) = == [7 [T [7" dk'ddepk'>sin8S(k, k') (3.6)

(2m)3

Toplam sag¢ilma hizini A(E) =) Ai(E) sekilde tanimlayalim. A[E(t)]dt ifadesi de
dt zaman araliginda elektronun sagilma olasiligin1 gostermektedir. t=to aninda sacilmaya
ugramis bir elektron heniiz t aninda baska bir isleme ge¢mediginden, sacilma olasiligi

asagidaki denklemle ifade edilir;
t IATT rat
Po(t, to) = exp {— [ ar'afk(e )]} (3.7)

Pi(t, ty) olasihigma sahip bir elektron t ile t+dt zaman araligi arasinda

sagilacagindan bir 6nceki sagilma olasiligi su sekilde olacaktir;
Py(t, to)dt = A[k(t)] exp{— N dt'A[k(t)]} dt (3.8)

Islemleri daha anlasilir hale getirmek ve basitlestirmek igin, Serbest ucusun
uzunlugu, sacilma siireci ve sagilmanin bir sonucu olarak elektronun durumunun
degismesi, esit dagilimli rastgele sayilar yardimiyla se¢ilmektedir. Genel olarak, X
degiskeninin belirli bir f(x) ile rastgele se¢ilmesi, rastgele r sayisinin diizgiin dagiliminm

f(x) Uizerine esleyerek yapilmistir, bu da asagidaki sekilde gosterilir;
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Jy dr = [} dxf (x) (3.9)
Integralin ¢6ziimii ile daha basit sekilde yazildiginda;
7 = F(X) (3.10)
ile ifade edilir. Burada F (%) toplam dagilim fonksiyonunu belirtmek {izere yazilmistir.
X’1 elde etmek i¢in tersinir islem uygulandiginda,
% =F (% (3.11)
seklinde yazilir.

Sonug olarak serbest ugus zamani asagidaki gibi yazildiginda,

# -1
7= [ dtPi(t.t)] (3.12)
ifadesine esit olacaktir.

Bu denklem {iizerinde analitik bir hesaplamak yapmak, ¢cok zaman alacagindan bunu
biraz daha basit hale getirmek i¢in soyle bir ilerleme yapilabilir Ki bu sorun igin bir ¢6zim
Rees (1968, 1969) tarafindan Onerilmistir. Elektronun durumunu higbir sekilde
etkilemeyen ve kendi kendine sagilma olarak adlandirilan “sahte” bir sagilma durumunun
bu siireci baslattigi varsayimi ile ve bu siiregte hizin sabit oldugu diisiiniilerek (denklemde

I hiz1 ifade etmektedir) denklem asagidaki gibi yazilir;
P, (t, ty) =Texp (-Tt) (3.13)
ve

_In 1-r

(3.14)
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olur. Bununla birlikte rastgele secilen sayilar dizisi [0,1] arasinda diizgiin bir dagilim

gosterdiginden; denklemi tekrar yazildiginda,

(3.15)
ifadesi elektronun serbest ugus zamani olarak tanimlanir.

3.2.3. Elektronun sag¢ilmasi ve sa¢ilma hizi

Bu calisma iki siire¢ ve bu iki silirecin Monte Carlo yontemi ile tekrarlandirilmasi
yontemi kullanilarak yapilan hesaplamalari igermektedir. Bu iki siirecten birisi elektronun
stiriklenmesi digeri de elektronun sagilmasi, siiriiklenme bir zaman dilimi igerisinde
gerceklestiginden yukarida da bahsedilen ortalama serbest ugus zamanini1 gerektirmektedir.
Sacilma durumunda da farkli sag¢ilma mekanizmalarindan birinin seg¢ilmesi islemini
gerektirmektedir. Bu olaylar sonucunda elektronun hizi, enerjisi ve son durumu tespit

edilerek hesaplamalar yapilmaktadir.

Bir onceki boliimde elektronun siiriiklenme siirecinden bahsedildi, bu kisimda ise
elektronun sagilacagi mekanizma tiiriiniin se¢cimi ve sagilma hizinin nasil tespit edildigine

dair hesaplamalar1 ele alindi.
e Akustik fonon sacilmalari

Monte Carlo yontemini Akustik fonon sagilma hizlarini hesaplamak igin
kullanirken birtakim diizenlemeler yapilmasi gerekmektedir. Bu nedenle kullanilan
algoritma ii¢ boyutlu olacak sekilde hesaplandi. Yukar1 boliimlerde akustik fononlardan
kaynaklanan sagilmalar i¢in hesaplamalar yapilmisti, bu bolimde ise Monte Carlo
yonteminde daha rahat ve basit olarak kullanabilecek format incelendi. Bunun igin gegis
hiz1 agagidaki gibi diizenlenir (Rode, 1978);

2w DGkgT

S(k,k) =22 s Gk, kS(W — W) (3.16)
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3.2.4. Elektronun hizi
k uzayindaki bir elektronun hizi asagidaki gibidir;

(v = =2k (3.17)

Yukaridaki hiz denkleminin algoritmada daha islevsel hale getirebilmek ve fiziksel
sartlar1 saglayabilmesi igin, birka¢ islemle daha uyumlu hale getirildi. Bunun igin
striiklenmenin birka¢ adim ileri, j noktasina ulastiini, siiriiklenme siiresinin de T,
oldugunu ve enerji degisim hizinin sabit oldugu varsayildi. Bu asamada, T siire sonunda
enerji degisimimin ¢ok kiiciik oldugu diisiiniildii ve tiirev terimlerinde asagidaki gibi bir
yaklasim yapilir, % =28k W17 ifadesi diizenlenerek yeniden yazildiginda;

Ak

AEy _ Ef_Ei
eFt - eFt

(v); = — (3.18)

seklinde olur. Burada; AEy = E; — E; ifadesi siiriiklenme sirasindaki, baslangig ve bitis

noktalarindaki enerjilerini géstermektedir.

Bu denklem simiilasyon siiresi boyunca yapilacak olan n adimli ortalama bir hiz

ifadesine doniistiirmek istenirse, su sekilde yazilir;
1 1
W = 2251V Ty = ——2(Ef, — E;) (3.19)

burada , T toplam simiilasyon siiresini ifade etmektedir.
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3.2.5. Elektronun enerjisi

Yukarida hiz ifadesini olustururken kullanilan varsayimlar enerji ifadesi i¢in de
kullanilir ve siirliklenme siiresinin de T oldugu ve enerji de§isim hizinin sabit oldugu

varsayilir. Stiriiklenme siireci boyunca elektronun ortalama enerjisi asagidaki gibidir;

(E); = 2 (3.20)

2

Toplam simiilasyon siiresi T zaman diliminde ortalama elektron enerjisi;

Ef.+Ei.

(E)p = 2 X7 1(B);1; = 2 X7, L, (3.21)

olarak bulunur.
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4. MATERYAL

4.1. AlInN Yar iletkeni

Grup -V Nitrit yar1 iletkenler gerek elektronik, gerekse optoelektronik 6zellikleri
nedeniyle dikkat ¢ceken ve yari iletken liretiminde 6nemli bir yer tutan bir malzemedir
(Butté vd., 2007). AlInN, elektromanyetik spektrumun kizilotesi (IR), goriiniir 151k ve
ultraviyole (UV) araliklarinda ve ayarlanabilir yasak bant araligina sahiptir. Bu nedenle,
AlInN'in ayarlanabilir genis yasak bant aralig1 ve 6rgii sabiti, 151k yayan diyotlar (LEDIer),
(Butté vd., 2007) lazer diyotlar (LDler), (Satter vd., 2012) kor fotodiyotlar (Chen vd.,
2009), vb. aygit uygulamalar i¢in kullanilmaktadir. AIINN ayrica, yiiksek frekansli ve
yiiksek giic-yliksek elektronlu mobil transistorlerin (HEMT) performansini optimize etmek

icin mitkemmel bir bariyer tabakasi olarak kullanilmaktadir.

4.2. Kristal Yapis1

Aliiminyum Indiyum Nitrit yar1 iletkenleri elektronik ve optoelektronik
uygulamalarinda basarili ve etkin sonuclar verdiginden bu zamana kadar ilgi cekici
bulunmus ve iizerinde giin gegtikge caligmalar yapilmakta olan bir malzemedir. I11-V-nitrit
yari iletkenlerin genelinde oldugu gibi AlInN yari iletkeni de yiiksek elektron mobilitesi,
diisiik tasiyic1 konsantrasyonlari ve iyi bir termal stabilite (durgunluk) ile karakterize edilir
(Moussa vd., 2018). Bu ozellikleri 151k yayan diyot, lazer diyotlar, giines pilleri, yiiksek
mobilite elektron gegisleri ve Bragg reflektorleri, vb. gibi ¢esitli teknolojik uygulamalar

icin onlar1 miimkiin kilar (Magnusson vd., 2014).

Ancak, vyart iletken {iretimi birgok zorluklart olan bir islemler dizisi
gerektirmektedir. AlINN  yart iletkeninin biyiitilmesi hakkinda ¢ok az rapor
bulunmaktadir, ¢iinkii yiiksek karigma kabiliyeti ve AIN ile InN arasindaki termal stabilite
arasindaki fark nedeniyle AlInN yar1 iletkenini biiyiitmek zordur (Guo vd., 2008).

Normal sartlar altinda (normal basing ve sicaklik) AIN ve InN ikili yari iletkenler
wurtzite yapida kristallesirler (Schulz ve Thiemann, 1977). Ancak basing altinda (yaklasik
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12.9GPa), AIN yari iletkeni wurtzite (altigen) yapidan kaya tuzu (kiibik) yapiya dogru sekil
degistirdigi gozlenmistir (Van Camp vd., 1991).

Sekil 4.1.’de de gosterildigi gibi AlINN yar1 iletkeni de zink-blend yapida
kristallesmektedir (Moussa vd., 2018).

Fig. 2. Zinc-blende structure of the Al 2sIng 7N ternary alloy.

Sekil 4.1. Zink-Blend yapida Alo.2sIno.7sN iiglii alasim (Moussa vd., 2018)

4.3. Elektronik Ozellikleri Ve Bant Yapisi

Moussa’nin 2018 yilinda (Moussa vd., 2018) yaptig1 calismaya goére AIN'in bant
yapisinda degerlik bantinin tepe noktasinin I'-noktasinda oldugunu ve iletim bantinin
minimumunun X-noktasinda oldugunu ve zink-blend yapidaki AIN'nin dolayli bir bant
araligmma (I' — X) sahip oldugunu gostermektedir.Bununla birlikte s6z konusu ¢alismada
yapilan hesaplamalara gore, AlInN yari iletkeni dogrudan bant yapisina sahiptir. Sekil
4.2.°de AlINN yart iletkeni i¢in bant yapist verilmistir.
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Sekil 4.2. (a) Alo.2slno.7sN iginbant yapust (b) AlosInosN igin bant yapust
(Moussa vd., 2018)
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Sekil 4.3. AlInN bant yapisinin érnek grafiksel gosterimi

Sekil 4.3.’de AlInN yari iletkenin bant yapisinin gorsel olarak 6rnegi verilmistir.

4.4. Yasak Enerji Arahg

Yasak enerji araligi her yari iletkenin karektarizasyonunu belirleyen bir

parametredir. Bu nedenle yari iletkenler i¢in ¢ok Onemlidir. Hatta tiglii alasim yari
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iletkenlerinde bu niceligin ayarlanabilir olmasi daha da dikkat ¢ekicidir. Calismamizda
kullanilan AlInN yar iletkeninin yasak bant araligimi hesaplamak igin Vegard yasasi
kullanilmigtir (Denton ve Ashcroft, 1991). Bu yasaya gore yasak bant aralig1 ifadesi Eg ;

E;(x) =xEgan +(1—x)Egmy —b-x-(1—x) (4.2)

Burada kullanilan ifadelerden Eg(x) , AlINN yari iletkeninin yasak enerji araligini, Egan,
AIN yart iletkeninin yasak enerji araligini, Eginn, INN yari iletkeninin yasak enerji araligini
ve b de, AlInN i¢in bowing parametresini ifade etmektedir. b’nin degerini daha dnceden

Liou vd.’nin hesapladigi deger olan, 3,668 eV alinmistir (Liou vd., 2005).

Sekil 4.4.°te AlxlnixN yar1 iletkenini yasak enerji araligt Vegard Yasasi
kullanilarak yapilan hesaplamalarda aliiminyum konsantrasyonun degismesi ile elde edilen

sonuclar1 goriilmektedir.

AIN:E =62eV

E (Al In, N)-4.62 ¢V,

wn
|

g

I
|

E (Al sIn) N=2.7 eV

Yasak Enerji Araligi (E ) eV
(98]
|

E (Al ,In, N=1.32 ¢V

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Al konsantrasyonu

Sekil 4.4. Yasak enerji araliginin aliiminyum konsantrasyonuyla degisim grafigi
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4.5, Kullanilan Parametreler

Sac¢ilma hizlarinin  hesaplanmasinda kullanilan denklemlerde yer alan bazi
parametre degerleri asagida ki tabloda yer almaktadir. Miimkiin oldugunca giincel veriler

kullanilarak hesaplamalar yapildi.

Cizelged.1. AIN,InN ve AlInN igin parametreler

AIN InN AlxInixN
Orgii Sabiti (A)
aAl =3,112 am =3,533 aA”nN = xaAl + (1 - x)a,n
(Goldberg vd., 2001) | (Levinshtein vd., 2001,
ss. 49-66)
Malzeme Yogunlugu (g/cm?)
par =3,23 P =6,81 xaqaz + (1-x)a,ai,
Paunn = 3
(Goldberg vd., 2001) (Pearson, 1967) AznN

Boyuna polar optik fonon enerjisi (meV)

hw =0,992 hw =0,730 € €
LO,AIN LO,InN s,AlInN {x LAl hzwfo,AlN +a

(Hadi vd., 2013) (Hadi vd., 2013) €co,AlINN

B 1/2
o,In
—X) hszO,InN}]

s,In

thO,AlN = [ c
S, AIN

Ses Hiz1 (cm/s)

Vs, aIN = 9'06X105 vS,ITlN = 6,24‘x105 B = (dAlN) (aAlN)3
(Hadi vd., 2013) (Hadi vd., 2013) dinn/ \amn
CH
Haw Hmn D = BAHy + —2
€41 €
— , thZ — 0,InN .2 2
esay A €s.imN W wlomy | VN = x?AHyy +x(1 =)D + (1 = 2)2CHyny

VD = XHAIN + (1 - x)HInN

2
C = [@] A= Vinn 12 VN
aun - Ann Vaimn = Qaimn VD

Statik dielektrik sabiti (&)

€s,aiv = 8,5 € €s,mn =15,3 €0 Faumn = xFgny + (1 — x)Fy
(Goldberg vd., 2001) | (Levinshtein vd., 2001)
P = Esaiv — 1 o= sy — 1 . 14+ 2Fymn
AN €s,aiv + 2 N €s,mn T 2 SAUN T — Fptim

Akustik deformasyon potansiyel enerjisi (eV)

Dr iy =9,5 Driny =71 Daiiny = XDy + (1 — X) Dy
(Hadi vd., 2013) (Hadi vd., 2013)
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Etkin Kiitle (kg)

mr ay = 0,4mq
(Xu ve Ching, 1993)

* —
mpan = Mo

mF"InN = 0,11m0
(Lambrecht ve Segall,
1993)

* —
mymmn = Mo

MmanMmn
xmyy + (1 —x)myy

Maimmn = my

Non-Parabollik faktérii (eV?)

ar aiy =0,32

ay, aiv =0,03

(Zr’]nN :0,419
a,mn = 0,3

(Arabshahi vd., 2010)

2
*
_ (1 - mr,AUnN/mo)
ar AlinN = E
g,TAlInN

apapimy = (1 — X)agy + xamy

Vadiler Arasi Fonon Enerjisi (meV)

thlN :99,2
(Arabshahi vd., 2010)

flme =89
(Arabshahi vd., 2010)

Yasak Enerji Arahg (eV)

Egran =62
(Hadi vd., 2013)

Eg,F,InN =0,7
(Hadi vd., 2013)

Eg(x):x'Eg,AlN +(1—X)‘Eg'1nN —b-x
“(1-x)

Yiiksek Frekans dielektrik sabiti

€0 AIN =4,6 €0

(Goldberg vd., 2001)

GOO,ITLN :5,8 €0

(Inushima vd., 1999)

Faumn = xFgy + (1 — x)Fpy

- (€coav — 1) Foo= (€comn — 1) € ui = (1 + 2Fyynn)
A (Eoo,AlN + 2) i (foo,InN + 2) . (1 = faunn)
Elektron afiniti (eV)
X0,AIN =0,6 Xo,InN =4,7 Xo,alinN = XXo,ain T a- x))(o,lnN

(Goldberg vd., 2001)

(Lin vd., 2012)

Piezoelekt

rik sabiti (C/m?)

P, aiv = 9,2x1075
(Hadi vd., 2013)

P,y = 3,75x1075
(Hadi vd., 2013)

P z,AlLInN

2 2
_ XP, sin€sain@iin + (1 = )Py inn€s imnAinn

€s,AlInN (aaumn)?

Optik deformasyon potansiyeli (eV/m)

Doraiv =0 Dor iy =0 Do atinn = XDo aiy + (1 — x)Dg inn
Optik fonon enerjisi (meV)
hwo,an = 99,2 hwo my =13 hwo aumn = xhwg gy + (1 — X)hwo

(Hadi vd., 2013)

(Levinshtein vd., 2001)
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5. BULGULAR VE TARTISMA

2.0x10°

1.5x10°

Elektron Siriiklenme Hizi (m/s)

1.0x10° =
5.0x10* I Al In N
0.2 nO.R
T=300 °K
N=102m
O.OXIOU 1 I 1 I 1 | 1 | 1 | 1 | 1

0.0x10°  1.0x107 2.0x107 3.0<107 4.0x107 5.0x107 6.0x107 7.0x107
Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.1. Alo2lnogN icin Hiz-Alan grafigi

Hesaplama sonuglarindan ilki Alo2InosN yari iletkenine uygulanan elektrik alana
karsilik gelen siiriiklenme hizinin grafigidir. Bu grafik Sekil 5.1°de gosterilmistir. S6z
konusu hesaplamada tastyic1 yogunlugu 1,0x10%2 m= ve kristal sicakligi da 300 K olarak
alindi. Bu sonuca gore, Sekil 5.1.’de goriildiigii gibi, uygulanan elektrik alan siddeti
1,0x10” V/m’ye kadar elektronlarin ortalama hizlari lineer bir artis gdstermektedir. Bu
asamada, disiik elektrik alanlarda elektron siiriiklenme hizi uygulanan elektrik alana

baghdir (vs = pe ) (Siddiqua ve O’Leary, 2018) ve lineer bir artis gostermektedir.

Diisiik enerjili elektronlar ic¢in, akustik fonon carpismalar1 ve optik fonon
absorpsiyonlart baskindir. Her iki durumda da fononlarin yogunlugu ¢ok kiigiiktiir ve

etkilesim olasiliklar1 ¢ok diisiiktiir.
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Ancak, yiiksek elektrik alan degerinden sonra elektronlar maksimum hiza
ulasmakta ve sonra aniden hizlarinda diisiis olmaktadir. 3,5x107 V/m gibi ¢ok yiiksek

elektrik alan degerlerinde de hizda doyuma ulagmaktadir.

Uygulanan elektrik alanmn 1,0x10” V/m degerinden sonra elektronlarin hizinda
diisiis meydana geldigi goriilmektedir. Bunun bir baska nedeni ise {ist vadiye gegen
elektronlarin etkin kiitleleri iist vadide, bir alt vadiye gore daha agir oldugundan hizlarinda

da bir yavaglama meydana gelmesidir.

2.0x10°
AlIn, N
X 1-x

i P |A10‘2ln0.RN T=300K
—- / ) N=10”?m"
E 1.5%10° |/ N
— i N
N
an L
Q |
g | \, 1 Alﬂ_ 51110_ 5N Aln.slno.zN
] 5=/ A
E l .OX] 0 “I \\\_l
= | ™
— | NN
= | T A .
n - | NP PP
[= |
2 |
E 5.0x10* [
M |

'I"

0.0%10° | : | i 1 . ! . |
0.0x10° 2.0x107 4.0x107 6.0x107 8.0x107

Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.2.AlxInaxN yart iletkeninde 300 K 'de farkli Al konsantrasyonlarinda elektron

stiriiklenme hizi — elektrik alan grafigi.

Yukarida bahsedilen sacilma mekanizmalarini igeren hesaplamalarda, farkl
alliminyum konsantrasyonlar1 kullanilarak ( x=0.0, x=0.2, x=0.5, x=0.8, x=1.0) 300 K’de
calisild1 ve sonuglar Sekil 5.2°de gosterildi.

Aliiminyum konsantrasyonu arttik¢a elektron ortalama hiz1 baslarda artmakta, ama
sonradan azalmaktadir. Bunun nedeni ise, aliiminyum konsantrasyonunun artmasi ile

birlikte yasak enerji araliginda da artig olmasidir. Bir {ist vadiye gegen elektronlar daha agir



o1

etkin kiitleye sahip olmaktadir, bu da elektronlarin hiz kaybina ugramalarina neden
olmaktadir. Ancak, kritik bir elektrik alan degerinden sonra elektron hizlarinin doyuma

ulastig1 goriildii.

1
1/
AlIn. N ./
| X 1-x /_\// v
T=300 K ~

08+ N=102m? /
st InN /
3
‘Z 0.6
-y
L
=)
[
jom)
204
o
8

0.2

o
0.0x10° 1.0x107 2.0%107 3.0x107 4.0x107 5.0x107

Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.3.AlxIn@xN yari iletkeninde 300 K 'de farkli Al konsantrasyonlarinda elektron

enerjisi — elektrik alan grafigi.

Yukarida bahsedilen sacilma mekanizmalarint igeren hesaplamalarda, farkl
aliminyum konsantrasyonlar1 kullanilarak ( x=0.2, x=0.5, x=0.8) kristal sicakliginin 300 K
oldugu durumda uygulanan elektrik alan siddetine karsilik gelen ortalama elektron

enerjisinin hesaplanmasi ¢aligildi. Bu hesaplamalar da Sekil 5.3°te gosterildi.

Buna gore, aliiminyum konsantrasyonu arttikca ortalama elektron enerjisinin

doyuma ulagmasi i¢in gerekli olan kritik elektrik alan degeri artmaktadir.
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2.0x10°

— T=77TK

1.5x10°

1.0x10° /1]

A
— ~ AN N
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P g I

5.0x10*

Elektron Siiriiklenme Hizi (m/s)
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0.0x10° 1 | L | 1 | L | I
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Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.4. Farkli sicaklik degerlerinde Alo21nogN igin siiriiklenme hizi-elektrik alan grafigi

Sekil 5.4.’te gosterildigi gibi Alo2lnosN yari iletkeni igin farkli kristal sicakliklari
(77 K, 300 K, 500 K, 700 K, 900 K) degerlerinde elektrik alana karsilik gelen siiriiklenme
hizlar1 incelendi. Safsizlik konsantrasyonu 1x10%2 m™ alindi ve tiim atomlarin iyonize

oldugu varsayildi.

Tim kristal sicaklik degerlerinde, Sekil 5.4°te goriildiigii gibi, uygulanan elektrik
alan siddeti yaklasik 1,0x10” V/m oldugunda elektronlar maksimum hiza ulasmakta ve
sonra aniden hizlarinda diisiis olmaktadir. 4x107V/m gibi yiiksek elektrik alan degerlerinde

de hizda doyuma ulagmaktadir.

Ancak kristal sicaklig1 arttikca, elektronlarin siiriiklenme hizlarinda da bir azalma
goriilmektedir. Kristal sicakligi ¢ok diisiik oldugunda termal enerji (% k,T) degeri polar
optik fonon enerjisinden (hw, = 91,2meV) daha diisiik olmaktadir. Diisiik enerjili
elektronlar i¢in, akustik fonon sacilmalar1 ve optik fonon absorbsiyon sagilmalar1 daha

baskin olmaktadir. Kristal sicakligi, 77 K oldugunda fonon yogunlugu az oldugundan

elektronlarin etkilesim olasiliklar1 daha diisiik olmaktadir.
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1.5%1071 | Al In N
‘ N=10"m"

1.0x107™

5.0x10713

Ortalama Serbest Zaman (s)

0.0x10° [

0.0x10° 2.0x107 4,0x107 6.0x107 8.0x107 1.0x10%
Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.5. Ortalama serbest zamanun elektrik alan ile degisiminin grafigi

Tiim sicaklik degerlerinde elektronun kristal i¢inde aldig1 ortalama serbest zaman
degeri, baslarda daha fazlayken 2,010’ V/m degerinden sonra daha az oldugu gériildii. Bu
hesaplamalar da Sekil 5.5’te gosterildi. Ayrica, sicaklik arttikca, elektronun ortalama
serbest zamaninda azalma goriildii. Bunun nedeni; sicaklifin artmasi ile elektronlarin

enerjilerinde artig olmasi ve bunun yani sira optik fonon sayisinda da artig olmasidir.
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Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.6. Farkli konsantrasyon degerlerinde elektron siiriiklenme hizi-elektrik alan grafigi

Sekil 5.6’da gosterilen ¢alisma da ise Alo2lnosN icin farkli katki degerlerinde
striiklenme hizinin degisimi incelendi. Bu sonuglara gore konsantrasyonun farkli

degerlerde olmasi siiriiklenme hizinda degisiklige neden olmadig: goriildii.
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Sekil 5.7. Ortalama elektron enerjisi-elektrik alan grafigi

Sekil 5.7°de elektrik alan etkisindeki elektronun ortalama enerjisinin grafigi

calisildi. Bu sonuglara gore de, baslangicta, ortalama elektron enerjisi yavas bir artis
gostermektedir. Ciinkii elektronun enerjisi termal enerjiden (~§kBT) biraz fazladir.

Ancak, 1,0x10” V/m’den sonra hizli bir sekilde elektron enerjisi artmaktadir. Bunun
nedeni, uygulanan elektrik alanin etkisi ile kazanilan tiim enerjinin polar optik fonon

sagilma mekanizmasi tarafindan absorblanmasidir.

Yar1 iletkene uygulanan elektrik alan 1,0x10° V/m’nin altinda oldugunda
elektronun elektrik alandan kazandigi tiim enerjisini polar optik fonon sagilmasi ile
kaybeder. Diger sa¢ilma mekanizmalari, iyonize safsizlik, akustik deformasyon potansiyeli
vb. elastik sacilma olduklarindan dolay: elektronda enerji kaybina neden olamazlar. Bu

nedenle enerji lizerinde herhangi bir etkileri yoktur.
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Ancak belli bir elektrik alan degerine kadar hizla artan elektron enerjisi kritik bir

degerden sonra sakin bir seyir izler. Bu kritik degerde artik vadiler arasi sagilma

mekanizmalar1 baskin olmaya baslar. Ust vadiye gegen elektronlarn etkin kiitleleri bir alt

vadiye gore daha agir oldugundan elektronlar {ist vadide yavaglamaya baglarlar.

100

- =N o0
=) = =)
I I I

Vadi isgaliyet yiizdeleri (%)
=
|

Al In N

T=300 K
N=10*?m"?

I'-Vadisi

0.0x10°

5.0x107

1.0x10° 1.5x108 2.0x10° 2.5x108

Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.8.I" ve X vadilerinde 2 ns 'lik simiilasyon siiresince elektronun bulunma ytizdeleri

Sekil 5.8’de ki grafikte de goriildiigli gibi uygulanan elektrik alan siddeti arttikca

elektronlarin vadilerde bulunma durumlar degisiklik gostermektedir. Uygulanan elektrigin

8x10” V/m oldugu durumlarda her iki vadideki isgaliye durumu %50 civarlarinda oldugu

goriildii. Uygulanan elektrik alan siddeti 2x10” V/m olana kadar tiim elektronlarin merkez

vadide olduklar1 bu degerden sonra bir {ist vadiye gecislerin gergeklestigi goriildii.
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Sekil 5.9.I" — vadisindeki sagiima sayilarinin yiizdeleri

Sekil 5.9’da elektrik alan etkisinde I vadisindeki sacgilma yiizdelerinin grafigi
verildi. Baslangigta iyonize safsizlik sagilmalarinin var oldugu goriilmektedir. Ancak,
iyonize safsizlik sagilmalari elastik sagilmalar oldugundan, sag¢ilmadan sonra elektron
enerjisinde bir degisiklik meydana getirmezler. Bu nedenle elektrik alan arttik¢a iyonize
safsizlik sagilmalarinda azalma goriilmektedir. Polar optik fonon sagilmalar1 da inelastik
sacilmalar oldugundan, emisyon tiirii sagilmada elektron bir fonon yayinlayarak ener;ji

kaybeder.
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Uygulanan Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.10.X vadisindeki sa¢ilma mekanizmalarinin yiizdeleri

Sekil 5.10°da elektrik alan etkisinde X vadisindeki sagilma yiizdelerinin grafigi
verildi. Baslangicta yukarida verilen vadiler arasi gecis grafigi ile de uyumlu olarak
2,0x10” V/m civarinda bu vadiye gegislerin oldugu goriildii. Siirec¢ igerisinde, kutupsal
optik fonon sagilma mekanizmasit emisyon etkisiyle baskin oldugu goriildii. Polar optik
fonon sacilmalar1 da inelastik sagilmalar oldugundan, emisyon tiirii sagilmada elektron bir
fonon yaymlayarak enerji kaybeder. Ayrica vadi gecisleri oldugundan vadiler arasi
kutupsal olmayan optik fonon sagilmalar1 da baskin goriildii. Aym sekilde safsizliklarin

etkisi bu vadideki sacilmalarda da goriildii.
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Sekil 5.11. I'X — vadilerindeki sa¢ilma sayilarinin elektrik alanla degisim grafigi

Sekil 5.11°de ise simiilasyon siiresince sagilmalarin yiizdeleri goriilmektedir. Buna
gore; elektrik alanin 2,0x10” V/m oldugu degere kadar sacilmalarim tiimiiniin T'-vadisinde
gerceklestigi goriildii. 2,0x10” V/m degerinden sonra ise I'-vadisindeki sagilma sayisi
azalmakta buna karsilik X-vadisindeki sa¢ilma sayisinda artis goriilmektedir. Buna karsilik

toplam degerle kontrol edildiginde artis ve azalis degerlerinin tutarli oldugu gozlemlendi.
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Sekil 5.12. AlosInosN i¢in simiilasyon siiresi boyunca elektron siirtiklenme hizi

Son olarak, 2 ns lik simiilasyon siiresince farkli sabit elektrik alan etkisinde
elektronun siiriiklenme hizinin degisimi incelendi. Bu hesaplamanin grafigi Sekil 5.12’de
goriildigi gibi elektrik alanin artirilmasiyla erken donemde elektronlarin hizlarin arttig
goriildii, buna bagli olarak da sagilma mekanizmalarinin daha baslangigta baskin olacagi

goriildii.
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6. SONUC VE ONERILER

Yukarida da bahsedildigi gibi mevcut kullanim alanlarinin 6nemli olmasi, degisen
ve dijitale donilisen diinyamizda yakin gelecekte de yerini koruyacagindan III-V nitrit
temelli yar1 iletkenler arastirmaya deger olacaktir. Sonug olarak bu ¢aligmada III-V nitrit

ticlii alasimlardan AlInN yari iletkeninde elektron dinamigi detayli olarak incelendi.

Bu caligmada, sicaklik, katki konsantrasyonlari, gibi etmenler dikkate alinarak ve
degisiklikler yapilarak tutarli ve kararli sonuclar elde edilmeye calisildi. Farkli elektrik
alan degerleri uygulanarak elektronlarin siiriiklenme hizlarindaki degisim ve
enerjilerindeki degisimin incelenmesinin yani sira, farkli sabit elektrik alan degerleri
hesaba katilarak simiilasyon siiresince elektronlarin siiriiklenme hizlarindaki degisim
gbzlendi. Ayrica farkli vadilerdeki baskin sagilma etkenleri hesaplandi ve bunlarin hangi
elektrik alan degerlerinde gergeklestigi gozlemlenerek tutarlilik olusturuldu. Elektronlarin
enerjilerindeki degisimin etkisiyle olusabilecek farkli sicaklik degerleri icin de
hesaplamalar yapilarak elektronlarin stiriiklenme hizlar1 hesaplandi. Son olarak alagimin

katki oranlar1 degistirilerek en uygun katki degerinin tespiti i¢in hesaplamalar yapildi.

[k olarak belirli katki degerlerinde (Alo2lnosN) 300 K sicaklik degeri alinarak
alagima uygulanan degisken elektrik alan etkisinde elektronun siiriiklenme hiz1 hesaplandi,
boylece hangi elektrik alan degerinde siiriiklenen elektronun nasil tepki verecegi izlenmis
oldu.

Sonuglara gére uygulanan 1.0x10” V/m elektrik alan degerine kadar elektron hizi
lineer bir sekilde artmakta ve bu degerden sonra hiz1 diisiise gegmektedir. Bu gbézlem bize
yari iletkende diisiik enerjili elektronlar i¢in akustik fonon carpigsmalarinin ve optik fonon
sogrulmalarinin baskin oldugu bilgisi i¢in destekleyici ve yardimei olacaktir. 3,5x107 V/m
elektrik alan degerine kadar elektronlarin hizlarindaki diisiis, artik elektronlarin tist vadiye
gecis yaptiklarinin ve dolayisiyla iist vadideki etkin kiitlelerinin daha agir olmalari

sebebiyle yavaslamaya basladiklarinin da bir ispat1 olarak karsilandi.

Ikinci olarak, sacilma mekanizmalarini igeren hesaplamalarda, farkli aliiminyum

konsantrasyonlar1 kullanilarak ( x=0.2, x=0.5, x=0.8) 300 K’de elektrik alana karsilik gelen
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ortalama elektron enerjisinin hesaplanmasi galisildi. Aliiminyum konsantrasyonu arttik¢a
ortalama elektron enerjisinin doyuma ulagmasi i¢in gerekli olan kritik elektrik alan

degerinin arttig1 goriildii.

Sicaklik faktorii agisindan hesaplamalar 77 K — 900 K araliginda farkli degerler icin
yapildi. Beklendigi gibi kristal sicakligi 77 K’de diisiik oldugundan fonon yogunlugu daha
az ve bunun neticesi olarak da sagilmalarin daha az olmasi nedeniyle elektronlarin
siiriklenme hizinin daha fazla oldugu goriildii. Kristal sicaklifi ¢ok diisiik oldugunda
termal enerji degeri polar optik fonon enerjisinden (hwy =91,2 meV) daha diisiik
olmaktadir. Diisiik enerjili elektronlar ic¢in, akustik fonon sagilmalar1 ve optik fonon
absorbsiyon sagilmalar1 daha baskin oldugu da ayni sekilde sagilma sayilarindan

kiyaslanarak gozlemlendi.

Iletim elektronlarmin kristal icerisinde ne kadar siire ilerleyeceginin hesaplamasi
olan ortalama serbest zamani sicaklik faktdriinden nasil etkilendigini gozlemlemek igin
ayrica irdelendi. Sonugta, sicaklik arttik¢a, elektronun ortalama serbest zamaninda azalma
goriildii. Bunun nedeni; sicaklifin artmasi ile elektronlarin enerjilerinde artis olmasi ve

bunun yani sira optik fonon sayisinda da artig olmasi olarak yorumlandi.

Elektron enerjisinin, uygulanan elektrik alanin degiskenlik gostermesi ile nasil
etkileneceginin hesaplamasi da ayrica yapildi. Baglangigta, ortalama elektron enerjisi yavas
bir artis gdstermektedir. Cilinkii elektronun enerjisi termal enerjiden biraz fazladir. Ancak,
1,0x10"V/m’den sonra hizli bir sekilde elektron enerjisinin artti1 goriildii. Bunun nedeni,
uygulanan elektrik alanin etkisi ile kazanilan tiim enerjinin polar optik fonon sag¢ilma
mekanizmas1 tarafindan emilmesi olarak degerlendirildi. Ancak belli bir elektrik alan
degerine kadar hizla artan elektron enerjisi kritik bir degerden sonra sakin bir seyir izledi,
clinkii bu kritik degerde artik vadiler arasi sagilma mekanizmalar1 baskin olmaya bagslar.
Ust vadiye gegen elektronlarin etkin kiitleleri bir alt vadiye gore daha agir oldugundan
elektronlar iist vadide yavaglamaya bagladigi sonucuna ulasildi. Bu siirece vadi bazinda
bakildiginda ve siire¢ bu acidan irdelendiginde ise, baslangigta iyonize safsizlik
sacilmalarinin var oldugu, ancak, iyonize safsizlik sacilmalar1 elastik sagilmalar
oldugundan, sagilmadan sonra elektron enerjisinde bir degisiklik meydana

getirmeyeceginden elektrik alan arttik¢a iyonize safsizlik sagilmalarinda azalma goriildii.
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Polar optik fonon sagilmalar1 da inelastik sagilmalar oldugundan, emisyon tiirii sagilmada
elektron bir fonon yayinlayarak enerji kaybettigi gézlemlendi.

Son olarak bu ¢alismanin AlInN yar iletkeni {izerinde yapilacak diger ¢aligsmalara
da bir 151k tutacagi gorildi. Bu ¢alismada kristal icerisinde tek bir elektronun hareketi
simiilasyon siiresince incelendi. Farkli bir agidan bakildiginda demet halindeki elektronun
kristal icerisindeki hareketi de baska bir calismanin konusu olarak konuya detay

kazandirabilecektir.
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