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OZET

Bu tezde GaN(100) yiizeyi icin diizen diizensizlik faz gecisinin kritik
davramis1 spin-1 Ising modelde cellular automaton (CA) simiilasyonlar:
kullanarak incelendi. Bilindigi gibi, GaN(100) (1x4), ¢(2x2), (2x2) ve ms(2x2)
yeniden yapilanma yiizeylerine sahiptir. Ayrica, bu yiizeyler icin yapilan
toplam enerji hesaplamalar1 (1x4) yeniden yapilanms yiizeyin diger yiizeyler
icinde en diisiik enerjili yiizey oldugunu gostermistir. Bu nedenle, ilk olarak,
(1x4) taban durum icin spin-1 Ising model hamiltonyeni 4x4 siiper orgiilerdeki
toplam enerji sonuglar1 kullanilarak olusturulmustur. Ising model
simiilasyonlar1 GaN(100) yiizeyinin beklendigi gibi (1x4) yiizeyden diger
yiizeylere sicaklik ile ikinci derece faz gecisi sergiledigini gostermistir. (1x4)
den diger yiizeylere faz gecis sicakhg (Tc) L,=60, 90, 120 ve L,=L,, 2L,,..,10Ly
periyodik smr sarth sonlu dikdortgen orgiiler icin 6z 1s1 ve alinganhk
maksimumlarindan elde edilmistir. Simiilasyonlar ile olusturulan yiizey
goriintiileri GaN(100) yiizeyindeki faz gecisinin (1x4) yeniden yapilanms

yiizeyde (1x1) yapilanmamus yiizeye olugunu gostermistir.
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ABSTRACT

In this thesis, we study the critical behaviour of the order disorder
phase transition for a GaN(100) surface using cellular automaton (CA)
simulations on spin-1 Ising model. As is known, GaN (100) exhibits (1x4),
¢(2x2), (2x2) and ms(2x2) reconstructions. Also, the total energy calculations
for these surfaces shows that (1x4) reconstruction is favorable than other
phases. Therefore, firstly, the spin-1 Ising model Hamiltoinan for (1x4) ground
state has been obtained using the results of total energies on 4x4 super cells.
Ising model simulations show that GaN(100) surface exhibits a second order
phase transition to other surfaces from (1x4) surface with temperature as
expected. The phase transition temperature (Tc) to other surfaces from (1x4)
surface has been obtained from the peaks of susceptibilty and specific heat on
finite rectangular lattice for linear dimensions L,=60, 90, 120 and L,=L,,
2L,....,10Ly with periodic boundary condition. The obtained surface images
from simulations indicated that phase transition on GaN (100) surface is to

1x1 from 1x4.
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu calismada kullanilmis bazi simgeler ve kisaltmalar, agiklamalar ile birlikte

asagida sunulmustur.

Kisaltmalar Aciklama

T Sicaklik

T, Kritik Sicaklik

L, x-dogrultusundaki Orgii Kenar Uzunlugu

L, y-dogrultusundaki Orgii Kenar Uzunlugu

M Manyetizasyon

% Staggered Alinganlik

C Ozis1

H, Ic Enerji

M;; Miknatislanmanin Orgﬁ Noktast I¢in Zaman Adimmi
Ortalamasi

Q Hiicre Bagina Spin Ortalamalarinin Ayrilma Orani

Cx Dimerler Aras1 Yatay Etkilesme Parametresi

Cy Dimerler Arasi Dikey Etkilesme Parametresi

Ck Dimerler Aras1 Diagonal Etkilesme Parametresi

LEED Diistik enerjili elektron kirmnimi

STM Taramal1 Tiinelleme Mikroskopu

AF Antiferromanyetik

SAF Stiperantiferromanyetik

LDA Yerel yogunluk yaklagimi

GGA Genellestirilmis Gradyent Yaklagimi

CA Cellular Automaton

BC Blume-Capel Ising modeli

BEG Blume-Emery-Griffiths Ising modeli

MCRG Monte Carlo Renormalizasyon Grup Teorisi



1. GIRIS

Yariiletkenler, giiniimiizde teknolojik cihazlarin temelidir. Yariiletken malzemeler,
bilimsel ve teknolojik oOzelliklerden dolayr son yillarda kapsamli bir sekilde
arastirilmaktadir. Baglangigta yariiletken malzemelerde ylizeyin fiziksel ve kimyasal
Ozelliklerinin malzemenin genel davramisinin  yaninda ihmal edilebilecegi
disliniilmiis ve gereken Onem gosterilmemistir. Ancak malzemenin boyutlar
kiigiildiikge yiizey ozellikleri giderek malzemenin biitiinlinti temsil edebilecek hale
gelmistir. Bir malzemenin yiizey atomik yapisi, malzemenin elektronik ve optik
ozelliklerini belirlediginden, teknolojide biiyilk 6neme sahiptir. Yapilan caligmalar
yariiletken yiizeylerin farkli ylizey yapilanmalar1 sergiledigini ve bu yapilanmalara
bagli olarak elektriksel Ozelliklerinin degistigini gostermektedir. Ayrica ince
filmlerde yiizey yapisal faz gegisi, optik 6zellikler ve band yapist gibi malzemenin
elektronik ozelliklerini degistirdiginden yariiletken dedektorler, kuantum kuyulari

gibi elektronik cihazlarin iiretiminde olduk¢a 6nemlidir.

Yiizey faz gegisleri deneysel olarak STM, LEED ve RHEED gibi goriintiilleme
teknikleriyle goézlenmistir[1-5]. Si, Ge gibi yariiletkenlerin sicakliga bagh yiizey faz
gecisi 0zellikleri Ising model kullanilarak, Monte Carlo simiilasyon teknigi ile birgok
aragtirmaci tarafindan incelenmistir[6-8]. Bu tarz hesaplamalarda ylizey potansiyeli
ab initio hesaplamalar ile elde edilen yiizey enerjileri kullanilarak elde edilmektedir.
Ab initio hesaplamalar ile ylizey durumlari potansiyel c¢ukurlarindan elde
edilmektedir. Potansiyel ¢ukuru, kuvvetin tiirevinin sifir oldugu noktadan hesaplanir.
Kuvvetin tiirevinin sifir olmasi, enerjinin o noktada sabit oldugu anlamina
geldiginden yiizeyin kararli oldugu durumu gosterir. Eger malzemenin birden fazla
potansiyel cukuru varsa, bu malzemenin birden fazla kararli ylizey durumunun

varligini1 gosterir.

Yiizeydeki yap1 degisimini anlamak i¢in ylizeyin modellenmesi onemlidir. Ising
model, ylizeydeki dimer veya atomik yapilanmalari, miimkiin ydnelimlere sahip

spinler olarak varsayar. Ising model yillardir numerik olarak bir¢ok simiilasyon



yontemiyle incelenmis ve yariiletken malzemelere uygulanmistir. Monte Carlo
yontemi ile Si ve Ge ylizeylerine uygulanan Ising model, son yillarda sicakliga bagl
degisimleri oldukca onemli bigimde etkileyen Creutz Cellular automata algoritmasi
kullanilarak Si(100) yiizeyine uygulanmistir[9]. Sicakliga bagh degisimlerin
incelendigi Monte Carlo yontemine alternatif olarak 1986 yilinda Creutz tarafindan
olusturulan “cellular automaton” Ising modelin simiilasyonunu miimkiin kilmakta ve

10 kat daha hizli caligmaktadir[10].

GaN, LED’ler ve mavi 151k yayan lazerler gibi kisa dalga boylu optoelektronik
cihazlar[11] ve dayanikliligindan dolay1 sanayi i¢in 6nemli bir materyaldir[12]. Bu
yiizden GaN’lin bulk ve ylizey o6zellikleri ilgi ¢ekmektedir. Fakat sertligi ve farkli
atom dizilisi yiiziinden fazla ¢alisma yapilmamistir. GaN ince filmler i¢cin STM,
LEED ve RHEED goriintiileme teknikleri kullanilarak yapilan incelemeler GaN(100)
yizeyinin 1x1, 1x4, 2x2, c¢(2x2), ms(2x2) yiizey yapilanmalar1 sergiledigini
gostermektedir. Bugiine kadar yapilan deneysel ¢alismalarda GaN(100) yiizeyinde en
kararli ylizeyin 1x4 oldugu ve bu yiizden sicaklikla c(2x2), ms(2x2), 2x2 ve 1x1
yiizeylerine faz gecislerinin olustugu gozlenmistir. Feuillet[5] ile Brandt[13] ve
arkadaslar1 tarafindan yapilan calismada (1x4)—(1x1) faz gecisinin T,=1000 K
tizerinde, Neugebauer[14] ile Brandt[15] ve arkadaslar tarafindan yapilan ¢alismada

(1x4)—(2x2) faz gegisinin T,=900K civarinda oldugu rapor edilmistir.

Bu tez kapsaminda 6ncelikle GaN(100) yiizeyinde olusan (1x4), (2x2), c¢(2x2) ve
ms(2x2) yiizey durumlart DFT (yogunluk Fonksiyoneli Teorisi) kullanilarak
optimize edilmistir. Hesaplamalar CASTEP programi ile GGA genellestirilmis egim
yaklagimi icinde PWO91 degis-yokus korelasyon fonksiyoneli ve sézde potansiyel
kullanilarak 340 eV kesilim enerjisi ve (2x2) ile ¢(2x2) ylizeyleri i¢in 1x2x2 k-nokta
seti, (1x4) ylizeyi ic¢in IxI1x1 k-nokta seti kullanilarak ab-initio olarak
gerceklestirilmistir. Bu yiizey durumlarinin 4x4 ylizey yapilanmalar1 olusturularak
yilizey enerjileri hesaplanmis ve elde edilen bu ylizey enerjileri kullanilarak kusur
icermeyen yiizey icin ylizey etkilesme potansiyeli Ising model yaklagimi ile

olusturulmustur. Bunu yaparken Ising modelin taban durumu karsilamasina ve ylizey



enerjilerini birbirinden ayirmasina dikkat edilerek farkli parametre setlerine
ulagilmistir. Son olarak simiilasyon teknikleri ile ylizeyin sicakliga bagli yapisal
degisimleri incelenmistir. Bunun igin cellular automatonda sogutma algoritmasi
kullanilmistir[10]. Simiilasyonlar L,=60, 90 ve 120, L,=L,, 2L,, ...10Ly kenar
uzunluklu (L, Ly) dikdortgen orgiilerde 500.000 CA zaman adimi {izerinden
gerceklestirilmistir. Farkli sicakliklardaki yiizey durumlari, diizensiz durumda
olusturulan bir ylizey konfigiirasyonundan baglayarak 500.000 adimda bir
sogutularak elde edilen yiizey konfigilirasyonlar: lizerinden ortalamalar alinarak elde
edilmistir. Faz gecis sicaklig; diizen parametresi (M), manyetik alinganlik (), 6z 1s1
(C) ve i¢ enerji (H,) termodinamik niceliklerinin sicaklikla degisim egrilerinden elde
edilmistir. Ayrica kritik sicaklikta, kritik sicakligin altinda ve kritik sicakligin
iistiinde ylizey fotograflar1 olusturularak faz gecisi incelenmistir. Bu g¢alismada
GaN(100) ytizeyinde (1x4)-(1x1) faz gecisi goriintiilenerek, faz gegis sicakligi sonlu
orgiilerde yapilan hesaplamalardan sonsuza ekstrapolasyon teknigi kullanilarak elde

edilmistir.

1.1. GaN(100) Yiizeyinin Yapisal ve Elektronik Ozellikleri

GaN giiniimiizde teknolojik cihazlarin  yapiminda siklikla kullanilan  bir
yariiletkendir. GaN’lin bulk ve teknolojik cihazlardaki kiigiilmeden dolay1 yiizey
ozelliklerinin bilinmesi, teknolojideki kullanimi1 ve malzemenin anlasilmasi

acisindan oldukg¢a 6nemlidir.

I nitriirleri genis bant enerji araligina sahip yariiletken ince film malzemeler olarak
mordtesi-yesil 151k aralifindaki emisyon cihazlar ve yiiksek giicte, yiiksek sicaklikta
calisan elektronik cihazlardaki uygulamalari nedeniyle biiyiik ilgi ¢cekmektedirler
[16, 17]. III-V grubu yariiletkenlerinden GaN, parlak 151k yayan LED elde etmek i¢in
1990’lardan itibaren yaygin olarak kullanilir[18]. GaN bilesiginin kristal yapisi
oldukca serttir, bu nedenle koruyucu kaplamalar i¢in énemli bir materyaldir. GaN

dogrudan gegisli bant enerji araligina sahiptir ve kimyasal olarak kararlidir. Bu



Ozellikler onun mavi ve mordtesi 151k yayan diyodlar ve detektorlerin fabrikasyonu

icin uygun materyal olmasini saglamaktadir.

GaN, diger III grubu nitritlerine gore iyonize radyasyonu diisiik oldugundan giines
pili ve uydu yapiminda uygun malzemedir. GaN’iin erime noktas1 2500 K iizerinde
oldugundan GaN transistorler  yiiksek sicaklik ve  yiiksek  voltajda
calisabilmektedir[19, 20]. p tipi GaN’lin kesfi, yliksek performansli mavi LED’ler ve
uzun Omiirlii lazer diyotlar, nitrid tabanli UV dedektorleri, yliksek hizli alan etkili
transistorler gibi cihazlarin gelismesine yol agmistir[21]. Grup III nitriir
yariiletkenleri genellikle kisa dalga boylu optik cihazlarin imalati i¢in kullanilir.
Oldukga yiiksek kesme potansiyeli, yiliksek elektron iletkenligi ve doygunluk hizi
GaN’ilin yiiksek gii¢ ve yiiksek sicaklikta mikrodalga uygulamalari i¢in idealdir[22].
Bunlarin yanisira askeri alanda aktif elektronik tarama radart yapiminda da

kullanislidir[23].

llerleyen teknoloji ile birlikte yeni malzeme arayislart yukarida sayilan birgok
ozelliginden dolay: arastirmacilar1 GaN’e yonlendirmistir. Fakat genellikle daha ¢ok
calisilan Si, Ge ve GaAs vyariiletkenleri ile karsilastirildiginda GaN hakkinda
bilgilerimiz yetersizdir. Farkli dimer dizilisi, bilylik n-tipi tasiyict konsantrasyonu,
uygun alttas materyal eksikligi, GaN i¢in p-tipi katki yapmadaki zorluklar, gegmiste

bircok arastirmaciy1 GaN {iizerinde arastirma yapmaktan uzak tutmustur.

1.2. Yiizey Olusumu ve Yeniden Yapilanmanin Gerg¢eklesmesi

Yiizeyleri dogru tanimlayan bir Ising model hamiltonyeni yazabilmek i¢in dncelikle
bulk ile ylizey farkini, durulma ve yeniden yapilanma gibi ylizey fizigi tanimlarin
bilmek gereklidir. Bulk, uzayr periyodik dolduran atom gruplarindan olusan,
ideallestirilmis, 3 boyutlu, sonsuz 6rgiidiir. Bulktaki atomlar belli bir diizen i¢indedir.
Yiizey ise bulktan olusturulan 2 boyutlu yapidir. Ayrica bir katinin biiylimesi
durduruldugunda da yiizey olusur. Yiizeyde elektronik yapi bozuldugundan dolayi
periyodiklik gézlenmez[24]. Sonsuz uzunluktaki kristal kristalografik koordinatlarda



kirildiginda yiizeydeki atomik yapi bunun bir pargasi olur. Komsu atomlar ylizey
atomlarin1 modifiye olmaya zorlar. Bu sebeple yeniden dengeye gelen yapi1 bulktaki

atomik yapidan farklidir.

Yiizey fizigindeki bir¢cok calisma kusursuz yiizeyde basladigi icin kusursuz
yiizeydeki atomik yapr bilgisi biiyllk oneme sahiptir. Goriiniiyor ki; oOzellikle
yariiletkenler olmak iizere birgok ylizeyde atomik koordinatlarda modifiye olusur.

Modifikasyonlarin en genel tipi durulma ve yeniden yapilanmadir.
1.3. Durulma

En st tabakadaki atomik yapinin bulka benzer olmasi fakat ilk ara katmanin
modifiye olmasi durumuna normal durulma denir. Normal durulma metallerde
gozlemlenmistir. Cogu durumda yapilanma ilk ara katmanda olusmaktadir. Bazen
durulma en {iist katmanin ylizeye paralel olacak sekilde yer degistirmesi ile
gerceklesir. Buna paralel durulma denir. Paralel durulma diisiik atomik yogunluklu,

yiiksek indisli ylizeylerde goriiliir[25].

Sekil 1.1°de iist katmanlarin yeniden yapilandigi yar1 sonsuz kristaldeki normal ve
paralel durulma sematik olarak gosterilmektedir.

Aanz
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Sekil 1.1. a) Normal durulma, b) Paralel durulma. Ust katmanlarin yeniden

yapilandig1 yar1 sonsuz kristaldeki sematik gosterim.



1.4. Yeniden Yapilanma

Bulkin bir ylizey tarafindan sonlandirilmasindan dogan bozulma (yiizeydeki
atomlarin yiizey tarafindaki bag yoklugu nedeniyle olan bozulma) yiizeydeki ve
yiizey yakinindaki atomlarin toplam serbest enerjiyi azaltacak sekilde yeni denge
konumlarimin olusturmasina sebep olur. Yariiletkenlerde kristalin bulk bitimi
kararsizdir. Serbest yilizey enerjisini minimize etmek icin doymamis baglar
doyurularak ve yeni baglar kendi aralarinda sekillendirilerek konumlandirilir.
Yiizeyde yiiksek enerjili salinan atomlar (kirik baglar) yiizeyi ¢ok kararsiz tutar ve
kararli hale gelebilmek i¢in saga sola hareket ederken birbirleri ile kovalent bag

olusturur. Boylece yeniden yapilanma gerceklesir[24].

Yeniden yapilanma en istteki katmanin atomik yapisinin modifiye olmasidir.

Yeniden yapilanmis ylizeyin simetrisi ve periyodikligi bulktan farklidir[26].

(a) (b)

Sekil 1.2.© N atomu ve © Ga atomu olmak tizere GaN yiizeyin a) yeniden

yapilanmamuis, b) yeniden yapilanmis (100) ylizeyi

Sekil 1.2’de GaN(100) ylizeyinde olusan yeniden yapilanma goriilmektedir. Sekil
1.2.(a)’da 1x1 ylizey durumuna karsilik gelen kirik baglar ve Sekil 1.2.(b)’de 2x2

yiizey durumuna karsilik gelen yeniden yapilanma durumlart goriilmektedir.



(a)

Sekil 1.3. a) Kirik baglar ve b) 2x2 ylizey yapilanmalari icin STM fotografi.

Sekil 1.3.(a)’da GaN icin Ga ile sonlandirilmis kirik baglarin ve sekil 1.3.(b)’de
yeniden yapilanmis ylizeyin STM fotograflar1 goriilmektedir. Burada kirik baglar
yeniden yapilanmanin olmadigr 1x1 durumuna ve yeniden yapilanmanin oldugu

durum ise 2x2 yiizey yapilanmasina karsilik gelmektedir[4].

Diger taraftan, en istteki katman ya da katmanlarda atom sayisinin korunup
korunmadigina bagli olarak korunumlu ve korunumsuz yapilanma olmak iizere 2 tip

yeniden yapilanma vardir:

1.4.1. Korunumlu ve korunumsuz yeniden yapilanma

Korunumlu yeniden yapilanma; en {ist tabakadaki atom sayis1 korunarak, atomlarin
ideal durumlarindan yer degistirmesi seklinde olan yapilanmadir. Sekil 1.4(a)’da ve
Sekil 1.4(b)’de korunumlu yeniden yapilanmanin miimkiin bir hali goériilmektedir.

Sekilden de goriilebilecegi gibi yiizeydeki atom sayis1 degismemektedir.



(a) (b)

Sekil 1.4. a) ve b) korunumlu yeniden yapilanma durumlari.

Sekil 1.5°de korunumsuz yeniden yapilanma goriilmektedir. Bu yapilanmada
yapilanma tabakasindaki atom sayist bulktan farkli olmaktadir. Bu tiir yeniden
yapilanmada atomik yogunluk degismektedir. Sekil 1.5.(a)’da yeniden yapilanma

sadece en iist katmanda ve Sekil 1.5.(b)’de en listteki birka¢ katmanda olugmaktadir.

(a) (b)

Sekil 1.5. a) list katmanda ve b) birka¢ katmanda korunumsuz yeniden yapilanma

durumlari.

Yeniden yapilanma sinirli sayida metal yiizeyde olusurken yariiletken yiizeylerde
oldukca yaygindir. Yariiletkenlerde ideal kristal bitimi kararsizdir ve ylizey yiiksek
yogunlukta kirik bag igerir. Yiizeyin serbest enerjisini azaltmak icin yiizey atomlari

kendi aralarinda yeni bag yapacak sekilde orijinal pozisyonlarindan yer degistirirler.



Yiizey enerjisi kazanimi elektrik yiikiinii kirik baglar arasinda transfer ederek,
bazilarint doldurup bazilarini bosaltir. Buna karsin atomlarin yer degistirmesi orgiide
stresin sonucudur. Yeniden yapilanmadaki en st katman genellikle daha alt

katmandaki durulma sayesinde olur[25].

1.5. GaN Yiizey Yapilanmalar

Son yillarda katilarda faz gecisi arastirmalari temel ilgi ve teknolojik 6nemden dolay1
biiylik artis gdstermistir. Bu arastirmacilarin temel amaci, faz gecisiyle materyalin
ozelliklerini agiklayabilmek, yeni materyaller yapabilmek ve materyal secimindeki
rasyonel temeli kanitlayabilmektir. Faz ge¢isi temel arastirma odagidir ¢linkii faz
yapisini ve buna bagl olarak da materyalin genel yapisindan farkli yeni formunu

olusturmaktadir[27].

GaN vyiizeyinde bes farkli ylizey yapilanmasi gorilmektedir. Bu yiizeyler (1x1),
(2x2), c(2x2), ms(2x2) ve (1x4) olarak adlandirilir. Zinc-blende c-GaN(001) yiizey
yeniden yapilandirmalar1 ge¢miste arastirmacilar tarafindan (I1x1), (2x2), c(2x2),
ms(2x2) ve (1x4) tekrarlanimlar1 biciminde STM ve RHEED ile goriintiilenerek

raporlanmistir[5].

Sekil 1.6.(a)’da goriildiigii lizere (1x1) ylizeyinde dimer olusumu yoktur. 1x1 yiizeyi
maksimum sicaklikta karsilasilan en kararsiz duruma denk gelmektedir. Yiizey
enerjisini diislirecek dimer yapilanmasi olmadigindan en yliksek enerjiye sahiptir.
Sekil 1.6.(b), Sekil 1.6.(c), Sekil 1.6.(d) ve Sekil 1.6.(e)’de Ga ile sonlandirilmis
GaN(100) yilizeyinin yeniden yapilanmis (2x2), c(2x2), ms(2x2) ve (1x4) ylizey
yapilanmalariin atomik durumlar goriilmektedir. Bu sekillerdeki gri yuvarlaklar
yiizeydeki Ga atomlarini, siyah yuvarlaklar bir alt tabakadaki N atomlarin1 ve beyaz
yuvarlaklar ise ii¢lincli tabakadaki Ga atomlarim1 gostermektedir. GaN yiizey
yapilanmalart iginde (1x4) yiizeyi en karali durumdur. En diisiik sicaklikta

gozlendiginden minimum enerjiye sahiptir. Taban durum enerjisine denk gelir.
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(e)
Sekil 1.6. GaN (100) yiizeyinin a) 1x1, b) (2x2), ¢) ¢(2x2), d) ms(2x2) ve e) 1x4

yeniden yapilanmasi.

Yapilan calismalar, 1x4 yiizeyinin sicaklikla c(2x2) ylizeyine yapisal faz gecisi
gerceklestirdigini gostermektedir. c(2x2) ylizeyi ve ms(2x2) ile (2x2) yiizeyi faz
gecis sicakliklart birbirine olduk¢a yakindir. (2x2) yiizeyi vakumda en yliksek
680°C’ de rapor edilmistir. ¢(2x2) yiizeyi, (2x2) yiizeyinin 550°C ‘ye sogutulmasiyla
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olusur. ¢(2x2) ylizeyi periyodikliginde bir satirda dimer olusumu gozlenirken diger
satirda dimer olusumu yoktur. ms(2x2) yiizeyi, ¢(2x2) yiizeyine gore daha yiiksek
enerjiye sahiptir ve daha yiiksek sicaklikta goriiliir[4, 14, 15, 28-32].

Farkli sicaklik bolgelerinde farkli yiizey yapilanmalar sergileyen GaN(100) yiizeyi
ayn1 zamanda elektronik davranis olarak da farkliliklar sergilemektedir. Sekil 1.7°de

GaN bulk yapis1 ve ii¢ farkli ylizey yapisi i¢in enerji bant grafikleri goriilmektedir.

(c) (d)
Sekil 1.7. (a) Zinc-blende GaN[33], GaN (100) yiizeyi (b) (1x1), (c) (2x2) ve
(d) 1x4 yiizey yapilanmalar1 i¢in enerji band grafikleri[24].
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Sekil 1.7°den acgikca goriildiigii gibi farkli yapilanmalar i¢in malzemenin elektronik

yapist degismektedir. Enerji band grafikleri detayli olarak incelendiginde yasak

enerji araliginin yiizey yapilanmasina bagl olarak degistigi goriilmektedir.
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Sekil 1.8. a) GaN ve GaAs i¢in ylizey enerjileri. b) Ga kimyasal potansiyeli pg, un

fonksiyonu olarak kusursuz GaN yiizeyleri| 14].

Sekil 1.8’de GaN i¢in en diisiik ve en yiiksek enerjili ylizey durumlari verilmistir. En

diisiik enerjili yiizeyler GaN ig¢in (1x4), GaAs icin B2-(4x2) olarak goriilmektedir.

Grafikte, GaN(1x1)n enerjisi (1x1)g, enerjisinden daha biiyiik oldugu gortinmektedir.

Bu durum Ga ile sonlandirilmis ylizeyin N ile sonlandirilmis yiizeye gore daha

kararli olduguna isaret etmektedir. Benzer durum GaAs icin de gegerlidir. Bu

nedenle tez kapsaminda yapilan g¢aligmalarda Ga atomu ile sonlandirilmis ylizey

durumlar ele alinmistir.
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2. YOGUNLUK FONKSIiYONELI TEORISi

1980’lerin basindan itibaren yariiletkenler ve yiizeyleri, onlarin atomik, elektronik ve
titresim Gzellikleri ab initio olarak calisilmaktadir. Ab initio hesaplamalarda 6ncelik
sistemi tanimlayan parametre setini olugturmaktir. Ab- initio yaklagimlarinin temel
gereksinimleri; elektron- iyon potansiyel enerjisini ve elektron- elektron etkilesimini

1yl tanimlamaktir.

Deneysel verilerin kullanilmadigi, verilerin teorik ilkeler iizerine kurulu oldugu
kuantum kimyasal hesaplamalara ab initio (Latince baslangi¢tan) denir. Ab initio
hesaplama zamandan bagimsiz schrodinger denkleminin deneysel olmayan
¢oziimiidiir. Born Oppenheimer yaklasiminin yaninda, goreli etkiler géz ard1 edilir ve

molekiiler orbital ya da dalga fonksiyonu kavrami ortaya konulur.

Ab initio methodlarinda molekiiler orbitaller atomik orbitallerin lineer kombinasyonu
olarak almir. Bilinen en temel ab-inito hesaplama yontemi Hartree Fock’dur.
Hesaplamalarda ¢ogunlukla Gaussian, Gamess, Hyperchem, Cache paket
programlar1 kullanilir. Katsayr tanimlamasi cesitli ilkelerle hesaplanmis lineer
kombinasyonlarla, molekiiler sistemin elektronik enerjisini minimize yapacak
orbitaller se¢ilir. Bu enerji Hartree Fock enerjisi olarak bilinir. Pratikte molekiiler
dalga fonksiyonlar1 seti matematiksel lisler ve katsayilar dnemsenerek bilgisayar
programlarina girilir. Iliskili integraller ile Hamiltonyen matriksi hesaplandiktan
sonra potansiyel hesabi1 yapilir. G6z ardi edilen etkilesim etkileri ab initio hesap
sonuglarindaki kaliteyi degistirir[34]. Ab initionun dezavantaji ise CPU zamani ve
bellek kullanimidir. Bir hesabin iki kat1 biiyiikliiglinde baska bir hesap, ilkinden 16

kat daha fazla zaman alir.

Hartree Fock disindaki bir diger ab initio yaklasim Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
(DFT)’dir. DFT, cok parcacik dalga fonksiyonu olmadan, yogunluklarin yardimi ile

fermiyonlarin etkilestigi bir sistemi tanimlamaktadir.
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Sistemin dolu olmayan elektron seviyelerinin fiziksel 6zellikleri, elektronik band
bosluk yapisi ve optik Ozellikleri DFT ile calisilabilir. DFT-LDA ve
pseudopotansiyelde sistemi tanimlayan denklem yazilir. Atomik bir sistemin
Ozellikleri ¢ogunlukla atomlarmin degerlik kabugundaki elektronlar1 tarafindan
belirlenir. Tanimlanan sdzde potansiyel yaklasimi degerlik ve c¢ekirdege en yakin
dolu yoriinge elektronlarinin yani kor elektronlarinin etkin etkilesmelerini belirtir ve
kor elektronlarmin ¢ekirdegin yerine ge¢mesini tanimlar. Bu Kohn-Sham (KS)
methodu takip edilerek yapilabilir. Bu yontem hamiltonyen yaklasimiyla matris
¢Oziimii yapar. Diger bir alternatif ¢6ziim ise Car- Parrinello (CP) methodudur. CP
Lagrange denklemlerinin diferansiyel ¢oziimiidiir. KS ve CP methodlart ya da

bunlarin ¢esitleri Born-Oppenheimer yaklasiminin uzantisidir[26].
Molekiiler bir sistem i¢in tam Hamiltonyen denklemi asagidaki gibi verilir:
H= Telektron(r) + Tcekirdek (R) +V ¢-¢ (RI’) +V e-¢ (I') +V ¢-¢ (R) (2'1)

Protonun Kkiitlesinin elektronun kiitlesinden yaklagik 1836 kat fazla olmasi yani
cekirdeklerin kiitlesinin elektronlarin kiitlesinden cok biiyiik olmasi c¢ekirdegin
hareketinin elektronun hareketinden daha yavas olmasmma yol acar. Born-
Oppenheimer yaklasiminda, c¢ekirdekler sabit olarak kabul edilir. Elektronlar,
cekirdek korlar1 tarafindan diretilen ve elektronlar1 atoma baglayan bir dis
potansiyelinde hareket ederler. Born-Oppenheimer yaklasiminda toplam enerji, bir

sistemdeki elektronlarin toplam enerjisine karsilik gelir[35].

Yogunluk fonksiyoneli teorisine gore, taban durum pargacik yogunlugu schrodinger

denklemine bagli olarak:

N
— — 2
p(r) = ;l‘l’i(r)l 2.2)

seklinde tanimlanir[36]. Yik yogunlugu W dalga fonksiyonuna baghdir. Yik

yogunlugundan toplam enerji hesaplanmasi:
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Ei [p] = T[p] + U[p] + Ex [p] (2.3)

seklinde olur. Burada T[p], p yogunluklu etkilesmeyen pargaciklarin enerjisi, U[p]
Coulomb etkilesmesini de igeren elektrostatik enerji, Ex. [p] degis-tokus ve

korelasyon enerjisi gibi katkilardir[37,38].
Dalga fonksiyonu asagidaki gibi ifade edilir:

Y = AMn)| P, (1)D,(2) ... D, (n)| (2.4)

Buradaki @ molekiiler orbitallerdir ve asagidaki gibi orthonormal bir set olustururlar:

(@:|®;) = & 22

Bu durumda yiik yogunlugu molekiiler orbitallere bagli olarak da ifade edilebilir:

2.6
p() = D 10, =0

4

Molekiiler orbitaller spin yukar1 veya spin asagi elektronlar ile doldurulabilir.
Elektronlar i¢in ayn1 @;; fonksiyon kullanilirsa sinirlandirilmis spin durumu, iki ayri
fonksiyon  kullanilirsa  smirlandirilmamis  spin =~ durumu  ortaya  ¢ikar.
Siirlandirilmamis spin durumunda iki farkli ylik yogunlugu elde edilir. Bu iki farkl
yiik yogunlugunun toplami; toplam yiik yogunluguna, fark: ise; spin yogunluguna
karsilik gelir. Sinirlandirilmis ve smirlandirilmamis Hartree-Fock hesaplart buna

benzerdir[39].
0i= ) Cuuty 2.7)
u

Atomik yoriingemsiler Xp atomik temel fonksiyonlar olarak adlandirilir ve Cip
molekiiler yoriingemsilerin agilim katsayisidir. Bu temel setler i¢in Gaussian
fonksiyonlar, Slater fonksiyonlar, diizlem dalgalar ve sayisal yoriingemsilerden

birine karsilik gelen bir se¢cim yapmak miimkiindiir. CASTEP’ te diizlem dalgalar
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kullanilmaktadir. Molekiiler yoriingemsilerden farkli olarak atomik yoriingemsiler

orthonormal degildir.

Huvciu = EiSuVCiy (2.8)
_ V2 ~ ~ (2.9)

H,uv = (X'u(rl) _7 +V,+V. + K. .0(7"1) Xv(r1)>

Suw = (0, T |1, 7)) (2.10)

H, C’ye bagli oldugundan Hpv Cip= Ei Suv Cip denklemini asagidaki iteratif teknik

kullanilarak ¢6zmek miimkiindiir:

1. Baglangi¢ olarak Cip molekiiler yoriingemsi agilim katsayisi segilir

2. Molekiiler yoriingemsilerin baglangic seti olusturulur.

3. p(r) yogunlugu olusturulur.

4. p(r) yogunlugu kullanilarak V.. ve puxc olusturulur.

5. Huv denklemi olusturulur.

6. Yeni bir Cip molekiiler yoriingemsi acilim katsayisi i¢in Huv Cip= Ei Spv Cip
¢Oziiliir.

7. Yeni bir @i ve p olusturulur.

8. Eger yeni p(r) = eski p(r) ise toplam enerji hesaplanir ve durur.

9. Eger 8. adimdaki esitlik sart1 saglanmadiysa 4. adima geri dondiliir.

Organik molekiiller i¢in bu iterasyon |p(r)yeni _ p(r)eski|<10™® miktarda
yakinsamanin olugmasi i¢in yeterlidir. Ancak metalik sistemler i¢cin daha fazla

iterasyon gerekir[33].
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3. MODEL

3.1. Ising Model

Ising model, ferromanyetik malzemelerin termodinamik o6zelliklerini incelemek
amactyla kurulmus bir modeldir. Bir¢ok fiziksel olaylarin termodinamik
ozelliklerinin agiklanmasi Ising model kullanilarak yapilmaktadir. Ornegin: donma,
manyetik diizenlilik, manyetik faz gecisleri, diizenli ve diizensiz gecisler v.b. Kalici
olarak miknatislanabilen malzemelerin (ferromanyetler) bu 6zelliklerini kaybettikleri
sicakliga (manyetik 6zelliklerinin sicaklikla degisimini inceleyen Pierre Curie’nin
anisina) Curie sicakligr (kritik sicaklik, T¢) denir. Kritik sicaklikta ferromanyetik
malzemeler paramanyetik 6zellik gosterir. Kritik sicakligin altinda komsu manyetik
spinler paralel sekilde durur. Kritik sicakligin iistiinde malzemenin manyetik
momenti tamamen diizensiz hale gelir. Magnet kritik sicakligin {izerine isitilirsa
manyetik 6zelligini kaybeder. Her iki taraftan curie sicakligina yaklasildiginda 6zis1

ve manyetik alinganlik iraksamaktadir.

Ising model 1925 yilinda ferromanyetizma problemi i¢in Ernst Ising tarafindan
onerilmis ve bir boyutlu spin-1/2 sistemin tam ¢oziimiinii yapilmistir. 1944 yilinda
dis manyetik alanin olmadigi durumda iki boyutlu Ising modelinin tam ¢oziimi

Onsager tarafindan yapilmistir[40].

Bugiine kadar Ising modelin en yakin komsu etkilesmeler disinda etkilesmeler iceren
Hamiltonyenleri, li¢ boyut ve iizeri uzaylardaki davranisi, tam olarak ¢éziilememistir.
Bu yiizden ¢6ziimlemelerde Monte Carlo Renormalizasyon Grup yaklagimi (MCRGQG)
gibi yaklasik ve numerik hesaplama teknikleri kullanilmaktadir[41].

Ising model, N tane sabit noktadan olusan d-boyutlu periyodik sistemleri inceler.
Incelenen sistemin 6rgii noktalarinda spinler bulunur. Her bir spin, incelenen sisteme
gore birgok deger (S = 0, =1, £2, ... ) alabilir. En basit durumda manyetik sistemler

icin belli bir eksen boyunca veya bu eksene zit yonde olmak iizere iki durumda
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bulunabilir. Spinler spin yukar1 ise S= +1, spin asag1 ise S=—1 olarak kabul edilir. Bu
durumda Ising Hamiltonyen S’e bagli olarak asagidaki sekilde yazilabilmektedir.

H,=—Z/ijsisj—HZSi G.1)

<ij> i

Burada J;; bilineer etkilesme sabitidir. Izotropik etkilesmelere sahip sistemler igin J
sabit degerler alirken izotropik olmayan sistemler i¢in dogrultuya bagl olarak farkli
degerler alabilmektedir. H dis manyetik alandir. <ij> sembolii en yakin komsu spin
cifti anlamina gelir. Bu hamiltonyenin J > 0 i¢in taban durumu biitiin spinlerin ayn1
yonde yoneldigi ferromanyetizmadir. J ‘nin + ve — olma durumuna gore farkli taban
durumlar olusmaktadir. +J icin taban durum ferromanyetizma iken -J i¢in

antiferromanyetizmadir.

En basit durum olan spin-1/2 Ising model i¢in Hamiltonyen yazilirken 6rgii diizenine
bagli olarak en yakin komsu bilineer etkilesmeler goz Oniline alinir. Diger
etkilesimler ithmal edilir. 1/2 spinli bir sistem icin spinler ya asagi ya da yukari
yonelecektir. Dolayisiyla 6rgiideki atom sayist arttikga ikisi asagi, ikisi yukari, biri
asag1 biri yukar1 olmak iizere konfiglirasyonlar artar. Sistemin en diisiik enerjili yani

kararli durumu spinlerin 11 veya || oldugu ferromanyetizmadir[23].

Ising modelde tiim termodinamik fonksiyonlar E; enerjili miimkiin konfigurasyonlar
tizerinden hesaplanmaktadir. E; enerjili bir sistemin agirlik fonksiyonu asagidaki
gibidir.

Z;(HT)= ZZ ...ze-ﬁEz(Sﬂ (3.2)

S1 S SN

Burada her bir S; spin degiskeni bagimsiz olarak +1 degeri alabildiginden yukaridaki
toplam 2" terimden olusmaktadir. Termodimanik nicelikler genel olarak spin basina
serbest enerjiden elde edilmektedir.

f(H,T) = —kTN logZ,(H,T) (3.3)
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Bu serbest enerjiye bagli olarak spin basina termodinamik nicelikler asagidaki

sekilde tanimlanmaktadir:

d 3.4

U;(HT) = _kT2ﬁ<kf_T) (34)
ou 35

GO T) = ()

f) (3.6)

M(H,T) = —i(k—T

0H

oM .
XHT) =0 3.7)

Burada Ui i¢ enerji, C; 6z1s1, M diizen parametresi ve y manyetik alinganliktir. Disg
alan H=0 oldugu durumda M(0,T) niceligi kendigilinden miknatislanma veya diizen
parametresi olarak adlandirilmaktadir. Ferromanyetik sistemlerde M(0,T) sifirdan

farklidir[42-44].

3.2. GaN(100) Yiizey icin Ising Model Hamiltonyeni

Bu giine kadar Si ve Ge i¢in yapilan ylizey modelleme c¢alismalarinda yiizeyde
olusan dimer bikiilmeleri spin-1/2 Ising model kullanilarak basar1 ile temsil
edilmistir[6-8]. Fakat GaN(100) ylizeyinde agili yonelimin olmadigi atom
durumlarimin - varhigindan spin-1/2’yi  kullanmak miimkiin degildir. GaN(100)
yeniden yapilanmig 1x4 2x2 ve ms(2x2) yiizeylerde olusan dimerler belirli bir
biikiilme agis1 gostermemekte, bir ¢cok durumda saga veya sola belirli acilar

yapmaktadir. 1x1 ve c(2x2) yiizeylerde ise dimer olusmamaktadir [Sekil 3.1].
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(b) (d)

Sekil 3.1. GaN yiizeyinde y ekseni dogrultusunda a) 1x4, b) 2x2, ¢) c(2x2) ve

d) ms(2x2) yeniden yapilanmalari.

Sekil 3.1°de GaN(100) yeniden yapilanmis yiizeylere y ekseni dogrultusunda
bakildiginda elde edilen goriintiiler verilmektedir. Bu yiizeylerin yeniden yapilanma
tabakalarindaki atomlarin biikiilme acis1 sergilemeden dimer olusturacak sekilde saga
sola ag1 yaptiklar1 goriilmektedir. Gri yuvarlaklar yiizeydeki Ga atomlarini, siyah
yuvarlaklar bir alt tabakadaki N atomlarin1 ve beyaz yuvarlaklar ise alt tabakadaki

atomlar1 gostermektedir.

GaN (100) yiizeyindeki atomlar biikiilme ac¢is1 olusturmadan sadece saga veya sola
yonelerek dimer olusturduklarindan, dimer biikiilme agis1 yerine GaN atomlarinin
saga ve sola yonelimlerini spin durumu olarak diisiinmek miimkiindiir. Bu yiizden

spin durumlari, atom yapilanmamis duruma gore saga dogru bir 6 agis1 yapiyor ise
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yonelim

-1 ve herhangi bir

de goriilmektedir.

b

gostermiyorsa S = 0 olarak secilmistir. Atom durumlarina bagl olarak spin se¢imi

S = +1, sola dogru bir 6 agis1 yapiyor ise S
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Sekil 3.4. GaN i¢in 1x4, 2x2, ms(2x2) ve ¢(2x2) yiizeylerinin spin temsili.
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Sekil 3.3 de 1x4 taban durumu i¢in atomik yonelimlere bagl olarak spin gosterimi
verilmektedir. Sekil 3.4 de ise GaN (100) yeniden yapilanmig yiizeylerinin spin

temsili goriilmektedir.

Bugiine kadar yapilan Ising model ¢aligmalarindan GaN(100) ylizey yapilanmalari
icinde en diigiik enerjili olan 1x4 yiizey spin temsilinin sadece en yakin komsu
etkilesmeli ve izotropik bir Ising Hamiltonyen ile modellenemeyecegi
goriilmektedir.

Ising modelde izotoprik (yone bagli) etkilesmeler disinda, anizotropik etkilesmeler
de tanimlanabilir. Anizotropik Ising modelde, bir spin kendisine en yakin yatay,
dikey ve diagonal (capraz) komsuluktaki spinlerle farkli miktarlarda etkilesir.
GaN(100) yiizey yapilanmalarinda dimerlerin kendilerine en yakin yatay, dikey ve
diagonal dogrultudaki komsu atomlar ile etkilesmeleri dikkate alindiginda,

anizotoprik oldugu goriiliir.

Spin 'z Ising model, S= +1 ve S= -1 olmak iizere iki spin durumludur. Spin 1 Ising
model ise; GaN(100) gibi spin degeri S= -1, S= 0 ve S= +1 olan {i¢ durumlu fiziksel
sistemleri incelemeye uygun bir modeldir. En yakin komsu etkilesmeli Spin-1 Ising

model i¢in en genel hamiltonyen asagidaki gibi verilmektedir.

H=] Z SiSj+KZ S?SP + L Z(SiZS]-+SiS]-2)+DZs§+HZSi (3.8)
i

<i,j> <ij> <ij> i

Burada Si= -1, 0, +1 degerlerini alir. J bilineer degisim etkilesme sabitini, K
bikuadratik degisim etkilesme sabitini, L ¢ift kutup-dort kutup etkilesim
parametresini, H ise dis magnetik alan1 gostermektedir. Parametrelerin birbirlerine
gore durumlan farkli spin durumlarinin olugsmasina neden olmaktadir[45,46]. Sekil

3.5 ‘de ferromanyetik ve antiferromanyetik miimkiin taban durumlar verilmistir.
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Spin-1 Ising hamiltonyeninde eger K=L=0 olursa Blume-Capel (BC) model olarak
adlandirilir. Eger L=H=0 olursa Blume-Emery-Griffiths (BEG) model olarak

adlandirilir. BC ve BEG model de 3 spin durumlu fiziksel sistemleri modeller.

+ + - - 00 + - 0 - 0 - 0+
+ + - - 00 -+ +0 -0 +0
a) b)
Sekil 3.5. Spin-1 Ising model i¢in a) Ferromanyetik taban durumlari,

b)Antiferromanyetik taban durumlari.

i1, j+1 i, =1 Cx i+1,j+1
...._-...._....__-\_.
O o
-...___‘_HCK
i-1. ] L] i+l.j
O O Q
Cy |
i-1, j-1 i, j-1 éri-l,j-l
Q O o
Cys

Sekil 3.6. GaN (100) yiizeyinde ylizey etkilesme durumlari.

Sekil 3.6’da herhangi bir spin sisteminde olabilecek miimkiin etkilesmelerden birkac1
gosterilmektedir. Burada Cx ve Cy satir ve siitun dogrultusundaki en yakin komsu
etkilesmeleri, Cx diagonal etkilesmeyi ve Cx. satirdaki ikinci derece etkilesmeyi
gostermektedir. Boyle bir spin sistemi i¢in Ising spin hamiltonyenini genel olarak

asagidaki sekilde yazmak miimkiindiir.

H; = Z Cm,n SmSn
mn

Burada C,,, katsayis1 satirdaki en yakin komsu [Si' iSi, j+1], siitundaki en yakin

(3.9)

komsu [Si' i Siv1, j] ve diagonal komsu [Si' i Siv1,j-1 + Sij Sia, j+1] etkilesmelerine ve

diger etkilesmelere karsilik gelebilir.
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3.3. GaN Yiizey Potansiyeli

Herhangi bir yiizey i¢in uygun bir Ising spin Hamiltonyeni elde etmek i¢in yiizey
etkilesim enerjilerini dogru hesaplamak ve yiizey etkilesmelerini dogru tanimlamak
gerekir. Ising spin hamiltonyenindeki etkilesim parametrelerini tespit etmek igin en
az parametre sayisi kadar yilizey etkilesim enerjisine ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu
calismada GaN(100)’in yeniden yapilanmis 1x4, 2x2, ms(2x2) ve c¢(2x2) ylizey
enerjileri DFT (Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi) ni temel alan CASTEP programi
kullanilarak GGA genellestirilmis egim yaklasimi i¢inde PWO91 degis-yokus
korelasyon fonksiyoneli ve sézde potansiyeli ile hesaplanmistir. Hesaplamalarda
340 eV kesilim enerjisi, ms(2x2), (2x2) ve c(2x2) ylizeyleri i¢in 1x2x2 k-nokta seti
ve (1x4) yiizeyi i¢in 1x1x1 k-nokta seti kullanilarak ab-initio olarak hesaplanmistir.
GaN(100)’in miimkiin ylizey durumlar1 i¢in 4x4 siiper yiizeyler olusturularak
enerjileri hesaplanmis ve bu yiizey enerjileri kullanilarak kusur igermeyen yiizey i¢in

yiizey etkilesme potansiyeli asagida tanimlanan yontem ile olusturulmustur.

Yiizey potansiyelini dogru bir sekilde olusturabilmek i¢in yilizey etkilesim enerjisinin
hesaplanmasi1 gerekir. Yeniden yapilanmis yiizeyler i¢in olusturulan simetrik 4x4
stiper Orgiilerinin yiizey enerjisini hesaplamak icin iki yontem izlemek miimkiindiir.
Bunlardan ilki hesaplanan yiizey enerjisinden bulk enerjisini gikarmaktir. Ikinci
yontem ise taban duruma karsilik gelen ylizeyin enerjisi ile miimkiin tiim durumlarin
enerjilerinin farkini almaktir. Bu durumda elde edilen enerjiler bagil olarak yiizey
enerjiine karsilik gelmektedir[6,9]. Bu tez kapsaminda yapilan caligmalarda, 4x4
siiper Orgililerde iist ve alt yiizeyler simetrik olarak olusturuldugundan enerji

farklarinin yaris1 alinarak, ylizeylerin 1x4’e gore enerji farklar1 elde edilmistir.

Cizelge 3.1’de GaN(100) i¢in hesaplamalarda kullanilan yiizeyleri i¢in Castep paket

programi kullanilarak hesaplanan 1x4’e gore ylizey enerji farklar1 goriilmektedir.



25

Cizelge 3.1. 4x4 olarak tanimlanmis yiizeylerin CASTEP ile hesaplanan enerjileri.

1x4’e gore bir tane 4x4 yiizeyin
4x4 yiizeyin toplam enerjisi (eV)
enerjisi (eV)
(1x4) —256179,140 0,0000
(2x2) —256172,211 3,4645
ms(2x2) —256172,342 3,3995
c(2x2) —256171,618 3,7610
(1x4)2d —256176,336 1,4020

GaN igin literatiirde dimer olusumu gozlenen dort temel ylizey vardir. Cizelge
3.1’den de goriilebilecegi gibi bu yiizeylerden enerjisi en diisiik olan yani taban
duruma denk gelen 1x4 yiizeyidir. Artan sicaklikla (1x4) yiizeyinin yiiksek enerjili
diger yiizeylere doniismesi beklenebilir. Ciinkii (2x2) ve ¢(2x2), ms(2x2) ve (1x1)
yiizeylerin olusma sicakliklart 1x4’den daha yiiksektir[ 14].

Si ve Ge i¢in yapilan Ising model hesaplamalar1 gzoniine alindiginda GaN(100)

yiizeyi i¢in yiizey potansiyeli olarak asagidaki hamiltonyeni yazmak miimkiindiir.

H; = sz Sij Sije1 + CYZ Sij Sig1,j + CKZ Sj; (Si+1,j—1 + Si+1,j+1) + Cxy Z Sij Sij+2 (3.10)

Burada, ij biitiin komsu hiicre ¢iftleri iizerinden alinan toplami gdstermektedir ve Cx
yatay, Cy diisey, Ck dioganal en yakin etkilesme ve Cx: yatayda ikinci dereceden

etkilesme enerjileridir.

Yiizeyi tanimlayan bir hamiltonyen arayisinda ilk olarak {i¢ yiizey durumu ve buna
bagl olarak Cx ve Cy olmak {lizere iki parametre gézoniine alinmistir. Fakat elde
edilen bu parametre seti taban durumu olarak 1x4’li vermediginden bu parametreler
ile sistemi tanimlayan potansiyel elde etmek miimkiin degildir. Bu yiizden potansiyel
arayisinda yeni parametreler denenmistir. Ikinci deneme dért yiizey durumu icin Cy,

Cy ve Ck parametreleri kullanilarak yapilmistir. Segilen bu parametreler taban
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durumu i¢in yine 1x4 durumunu vermemistir. Elde edilen parametreler ve onlara

karsilik hesaplanan yiizey enerjileri Cizelge 3.2 ve Cizelge 3.3’de gortilmektedir.

Cizelge 3.2. Kullanilan kusursuz yiizeyler ve bu ylizeylerin enerjisinden elde edilen

etkilesim parametresi degerleri.

Kullanilan Yiizeyler Cx (eV) Cy (eV) Ck (eV) Cx, (eV)
1x4, 2x2, ¢(2x2) -0,2165 -0,1268 -
1x4, 2x2, ¢(2x2), ms(2x2) 0,0412 -0,2556 -0,1288 -
1x4, 2x2, ¢(2x2), ms(2x2), (1x4)2d 0,1608 -0,1360 -0,0690 0,1196

Cizelge 3.3. Dort farkli Ising yiizey potansiyeli i¢in yiizey enerjileri.

Yiizey Enerjisi (eV)
Feromanyetik
Parametreler 1x4 2x2 c(2x2) ms(2x2)
durum
Cyx, Cy -2,02875 1,43575 1,73225 5,49325 -5,49325
Cx,Cy, Cg -4,09025 | -0,62575 -0,32925 -0,69125 -7,55475
Cx,Cy,Cg,Cx, | -4,09025 | -0,62575 -0,32925 -0,69125 0,10148

Burada elde edilen parametreler ve enerjiler i¢in Esitlik 3.10 kullanilmistir. Cx, Cy ve

Ck parametreleri kullanilarak olusturulan hamiltonyenin enerji siralamasini uygun bir

sekilde vermemesi yiizeyde yeni bir etkilesmelerin olduguna isaret etmektedir.

Etkilesme parametreleri incelendiginde Cy ve Ck parametreleri ferromanyetik iken

Cx parametresinin antiferromanyetik oldugu goriilmektedir. 1x4 taban durumu dikey
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olarak ferromanyetik bir dilizen gosteritken yatay olarak antiferromanyetik
etkilesmeler igermektedir. Bu durum 1x4 yiizey yapilanmasinin ancak yatay ikinci

derece etkilesmelerin gozoniine alinarak elde edilebilecegine isaret etmektedir.

Bu yiizden sistemi tanimlayan bir potansiyelin yazilabilmesi i¢in Cx, Cy, Ck, Cx+
parametrelerinin hesaplanmasi gerektigi sonucuna ulagilmistir. Fakat kullanilan dort
temel ylizeyden bulk enerjisi ¢ikarildigi i¢in kalan denklemler kullanilarak dort
parametreyi elde etmek miimkiin degildir. Bu durumda ancak Cx; parametresi diger
parametrelere bagli olarak elde edilebilir. Bu sebeple parametreleri birbirinden
bagimsiz sekilde hesaplayabilmek i¢in besinci ylizeye ihtiya¢ duyulmustur. Bu
yiizden yeni ylizey olarak diger yilizeylerde kiiciik farkliliklar olusturup enerjisi

hesaplanmustir.

Bu amagla olusturulan yiizeylerden en uygun olan1 Sekil 3.7°de goriilmektedir.
(1x4)2d yiizeyi olarak adlandirilan bu yiizey 1x4 ylizeyinde iki atomun yonelimi ters
cevrilerek elde edilmistir. Siyah renk Ga atomlarini, gri renk N atomlarini, beyaz

renk ise alt tabakalardaki atomlar1 gostermektedir.

Sekil 3.7. (1x4)2d, parametre arayisinda kullanilan besinci yiizey.
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Esitlik 3.10 kullanilarak (1x4)2d yiizeyi ile birlikte 4x4 olarak tanimlanmis 1x4, 2x2,
ms(2x2) ve c(2x2) ylizeyler i¢in Ising spin enerjileri Cx, Cy, Ck ve Cx+

parametrelerine bagh olarak asagidaki gibi yazilabilir.

Eixa) = 16Cy — 16Cx, (3.11)
E(zx2) = —16Cx + 16Cy — 32C + 16Cy, (3.12)
Ems(axz) = —16Cx — 16Cy + 32C + 16Cy4 (3.13)
Ec(zx2) = —8Cx + 8Cx, (3.14)
E(ixayea = —4Cy + 8Cy — 8Cy, (3.15)

Bu denklemlerin ¢oziimiinden Ising model hamiltonyeni kurabilecegimiz bir Cx, Cy,
Ck ve Cx; parametre seti elde edilmis ve Cizelge 3.2°de gosterilmistir. Cizelge 3.3
incelendiginde bu parametre seti i¢in yapilan enerji hesaplamalar1 1x4’i taban
durumu olarak verdigi goriilmektedir. Bu sonu¢ GaN(100) yiizeyindeki faz gecisi
hesaplamalar1 i¢cin Cx, Cy Cg ve Cx: parametreleri kullanilarak olusturulan

hamiltonyenin kullanilabilecegini gostermektedir.
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4. GaN(100) YOZEYI ICIN CELLULAR AUTOMATA ALGORITMASI

Cellular Automaton, dogal sistemler i¢in matematiksel bir modeldir. Bu model i¢in
ilk temel teoriler Wolfram tarafindan verilmistir[47] Bu model, kullanilan diger
modellerden daha farklidir. "Cellular Automaton” (CA)’da uzay ve zaman kesikli
degerlere sahiptir ve sonsuza kadar genisletilebilen diizenli bir hiicre orgiisiinden
olusur. Orgiiniin her bir hiicresinde kesikli degerler alabilen degiskenler yer
almaktadir. Bir "CA" hali bu hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir.
"CA" kesikli zaman adimlarinda geligir ve gelisim esnasinda bir hiicre degiskenin
degeri bolgesel bir kural yardimi ile bir onceki zaman adiminda ona komsu
hiicrelerdeki degiskenlerin degerlerine bagli olarak olusmaktadir. Bir hiicrenin
komsular1 olarak genellikle, hiicrenin kendisi ve ona en yakin komsu hiicreler
alinmaktadir. Herhangi bir zaman adiminda tiim hiicre degiskenlerinin degerleri
Ozdes bir kural yardimi ile es zamanli olarak elde edilmektedir. Genel olarak d-
boyutlu bir "cellular automaton" nin gelisimi i¢in periyodik smir sarti
kullanilmaktadir. Herhangi bir fiziksel sistem i¢in "cellular automaton" ile bir model

olusturulurken;

i- Sistemin yapisina uygun diizenli bir orgii (6rnegin iki boyutta kare, ticgen,
vb.) secilir.

ii- Orgiiyii olusturan hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen
degisken veya degiskenler belirlenir. Yani herbir hiicrenin durumunu belirleyen
degisken ve degiskenler belirlenir.

iii- Hiicrelerin birbirleriyle etkilesme sekli ve gelisimi saglayan bir bolgesel

kural tanimlanir.

En belirgin durumlarda CA o6rgiisii konum uzayindadir. Mikroskobik seviyede her bir
konum kristal orgiideki spin bileseni gibi kesikli Ol¢iilebilirlere veya atom tiplerine
karsilik gelen noktalar1 temsil edebilir. Bu yiizden Ising model ve diger orgli spin
sistemleri basit bir "cellular automaton”dir. Daha genel olarak makroskobik seviyede

her hiicre bircok molekiil ihtiva eden bir bdlgeyi temsil edebilir ve onun degeri
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birka¢ miimkiin farkli fazdan birine karsilik gelebilir. Ising modelin ve ¢esitli fiziksel
problemlerin "cellular automaton" olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan 6nerilmis
ve iki boyutlu kare orgiiler i¢cin komsuluktaki hiicrelerin, sayisina ve konumuna bagl
olarak bir¢ok cellular automaton kurali isimlendirilmistir. Vichniac’in Ising Model
icin Onerdigi kural Pomeau ve Herrmann tarafindan Q2R cellular automaton olarak
gelistirilmistir[48, 49]. Q2R algoritmasinda sistemi tanimlayan hamiltoniyen spin-
spin etkilesme enerjisinden olusmaktadir. Algoritmada i¢ enerji simiilasyon siiresince
korundugundan, 6zis1 hesabini i¢ enerji dalgalanmalarini kullanarak hesaplamak
miimkiin olmamaktadir. Bu kisitlama i¢ enerji ve spine eslenik momentuma karsilik
gelen kinetik enerjinin toplamimin korundugu Creutz algoritmasi ile ortadan
kalkmaktadir[10]. Bu algoritma kullanilarak dig alanin yoklugunda iki, ii¢ ve daha
yiiksek boyutlarda en yakin komsu etkilesmeler i¢in yapilan Ising model
hesaplamalar1 Creutz cellular automaton’un Ising modeli taklit etmekte oldukca
basarili oldugunu gostermistir[50-52]. Bir¢ok fiziksel problem, bir cellular
automaton olarak incelenebilmektedir. Dinamik Ising Model (kinetik enerji terimi
bulunduran) ve diger spin sistemleri basit bir cellular automaton problemi olarak ele

alinmaktadir[37].

Trafik, kum gibi tanecikli sistemlerin akisi[53], diflizyon[54], Conus ve Cymbiola
cinsi denizkabuklarinda sekillerin olusmasi, hata diizeltme kodlamasi[55], bitkilerde
besin alim1 ve gazlarin kaybt CA mekanizmasi yoluyla olur. Yapraktaki her stoma
bir CA hiicresi gibi davranir[56] . CA’nin ndrobiyoloji, bilgisayar bilimleri[57] ve
miizikte[ 58] ornekleri vardir. Ayrica orman yanginlarinin yayilmasi da CA kuralina

uygundur[59].

4.1. Cellular Automaton Ising Algoritmasi

Bu modelde orgiliniin herbir hiicresinde ii¢ degisken bulunmaktadir. Her bir
hiicredeki degiskenlerin degerleri, kendi degiskenleri ve en-yakin komsularin
degiskenlerinden deterministik bir cellular automaton kurali ile belirlenir. Her bir

hiicreye atanan degiskenlerden ilki B; Ising spinidir. Bi=0,1,2 degerlerini alir.
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Si=Bi-1 olmak iizere GaN (100) yiizeyi i¢in Ising model Hamiltonyenini asagidaki

ifade ile yazmak miimkiindiir.

H; = CXZ Sij Sije1 + CYZ Sij Siz1j + CKZ Sij (Sivsjo1 + Sivrje1) + Cxs Z Sij Sij+2 (4.1)

Burada, ij biitiin komsu hiicre ciftleri lizerinden alinan toplam1 gostermektedir ve Cx
yatay, Cy diisey, Ck dioganal en yakin etkilesme ve Cx. yatayda ikinci dereceden

etkilesme enerjileridir.

Ikinci degisken spine eslik eden momentum degiskenidir. Momentuma karsilik gelen
kinetik enerji Hy, (0,m) aralifinda herhangi bir spin degisimi i¢in Ising enerjideki

degisime esit olan tamsay1 degerler almaktadir. Toplam enerji ise

H=H, +H, (42)

olmak {iizere tiim zaman adimlarinda korunur. Ucgiincii bit ise paritedir. Ising
hamiltonyende dioganal etkilesmelerin yaninda ikinci en yakin komsu satir
etkilesmeleri gozoniine alindigindan, orgii 3x5 bolgelere ayrilarak herbir bolge 1°den
15’e kadar etiketlenmistir. Bu etiketler orgiinlin paritesine karsilik gelmektedir. Bir
zaman adiminda sadece bir pariteli hiicrelere kural uygulanmaktadir. Bu yilizden bir
tam tarama i¢in 15 zaman adimi gerekir. Ancak boyle bir parite se¢imi bu sistemin
“CA” ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir. Degeri degistirilecek hiicrenin spini
% olasilikla diger iki halden birine ¢evrilir ve Ising enerjisindeki degisim hesaplanir.
Enerji degisimi bu hiicrelerin momentum degiskenine aktarilabilecek veya
momentum degiskeninden alinabilecek bir deger ise ve toplam enerji korunuyorsa
spin ters cevrilir. Buna uygun olarak momentum degistirilir. Aksi halde spin ve

momentum degistirilmez[52, 42].
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4.2. Creutz Cellular Automatonda Termodinamik Niceliklerin Hesabi

CA, toplam enerjinin korunumu altinda mikrokanonik, kinetik enerji ve i¢ enerji
acisindan kanonik bir davranig sergilemektedir. Yani simiilasyon siiresince enerjiler
dalgalanmaktadir. Sistemin sicakligi asagida tanimlanan kinetik enerji beklenen
degerinden elde edilir.

m m
(Hy) = Z ne“mﬁ/z: e 4np
n=0 n=0

(4.3)

Burada n bir spine eslenik momentuma karsilik gelen kinetik enerji degerleridir.
Onun degeri bir spini ters cevrilmesinde Ising enerjideki degisime karsilik

gelmektedir. Farkli {i¢ spin durumu i¢in Ising enerji hesab1 Sekil 4.1 de verilmistir.

Sekil 4.1.’de GaN(100) 1x4, 2x2, ms(2x2) ylizey yapilanmalarinda merkezi spinin
bozulmasi icin gerekli kinetik enerji miktarlar1 ve enerji degisimi, taban durum

sekillenimi ile birlikte verilmistir.

Biitlin spin durumlar1 yaratilarak merkezi spinin degismesi i¢in gerekli kinetik enerji

PR

degerleri tespit edildiginde Hk degerinin 0’dan 640’a kadar 4’er 4’er degistigi
gorilmistiir. Yiiksek enerjili durumlarin yaratilabilmesi i¢cin n’nin maksimum degeri
olan m taban durumdaki merkezi spinin bozulmasi igin gerekli 640 birim enerjinin

iki kat1 olarak alinmustir.

Bu ¢alismada Hi’nin beklenen degeri, birim yiizey basina ve zaman adimi bagina

hesaplanip, sicaklik ise yukaridaki ifade kullanilarak f = Z—’T( olmak iizere asagidaki

ifade yardimiyle hesaplanmustir.
G (4.4)

T_k,B
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+ = = %+ + + = =+ +
Hr=-320 H=320
Hi= 640
a)
+ = * = + + = * = +

+ = + = <+ 4+ = % = <+
Hr=-48 H=48
He= 96

b)
+ = + = + + = + = +
+ H o+ - —— = B I
+ =+ =+ + = + = +
He=-52 Hr 52
Heg= 104
©)

Sekil 4.1. (a) (1x4), (b) (2x2) ve (c) ms(2x2) yapilanmalarinda merkezi spinin

bozulmasi.

Termodinamik niceliklerin spin basma ve zaman adimi basina ortalama degerleri

asagida verilmistir.
1 N N-4
M = Nz Z (Sij+Sije1 = Sij+z — Sij+3) 4.5)

i=1i=1,5



34

_om_ (M?) — (M)? (4.6)
" oh kT
C_oH _  (H") —(H)? (4.7)
kK~ oT (kT)?

Burada N = L, x L,, kendiliginden miknatislanma M, i¢ enerji (Ising enerji) Hj,
alinganlik x, 6z 1s1 C’dir. Alinganlik ve 6z 1s1 manyetizasyon ve i¢ enerjideki

dalgalanmalardan elde edilmektedir.

4.3. Sogutma Algoritmasi

Sogutma algoritmasi, baslangi¢ prosediirii ve 6l¢iimlerin alinmasi olmak tizere iki
temel boliimden olugsmaktadir. Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak orgii lizerindeki
spinler ferromanyetik diizende alinir ve hiicre basma diisen kinetik enerji, ikinci
degisken yoluyla, her spin donmesi i¢in gerekli Ising spin enerjisindeki maksimum
degisime esit alinir. Bu konfigiirasyon 20000 CA adimi i¢in ¢alistirilir. Bir sonraki
adimda, diizensiz yapidaki son konfiglirasyon sogutma islemi i¢in baslangig
konfigiirasyonu olarak alimir ve her toplam enerjiye karsilik gelen sonug
konfigiirasyon bir sonraki i¢in baslangi¢ teskil eder. Sogutma islemi boyunca enerji
spin sisteminden ikinci degisken (demon) yardimiyla almir. Ugiincii degiskenden

dolay1 iki Cellular Automaton adimi1 bir Monte Carlo adimina karsilik gelir.



35

5. BULGULAR ve TARTISMA

Bu calismada Creutz cellular automaton algoritmasi kullanilarak kenar uzunlugu
L= 60, 90, 120 ve L, = L, ,2L,,...,10Ly olan dikdortgen oOrgiilerle termodinamik
niceliklerin sicakliga bagli davranisi incelenmistir. Sogutma algoritmasinin ilk
prosediirii olarak sistemin baslangic konfigiirasyonu GaN(100) yiizeyinde 1x4
yapilanmaya uygun olarak siiperantiferromanyetik spin yapisinda tanimlanmis ve
yiiksek sicaklikta bir ylizey elde etmek icin Orgiiniin kinetik enerji degiskenlerinin
%45’ ine enerji aktarilmisir. Bu konfigiirasyon 20.000 CA zaman adimi ¢alistirilarak,
sogutma algoritmasinda Ol¢limlerin yapilacagi prosediir i¢in diizensiz yapida bir
baslangi¢ konfigiirasyonu elde edilmistir. Sogutma prosediiriiniin ikinci adiminda
yiiksek sicaklik bolgesinde elde edilen bu konfigiirasyon baslangi¢c konfigiirasyonu
olarak almmis ve 500.000 CA zaman adiminda bir oOrgiiniin kinetik enerji

degiskenlerinin 1/10’nu sifirlanarak diisiik sicakliklara inilmistir.

5.1. Parametre-Orgii liskisi:

Cizelge 5.1. Etkilesme parametrelerinin, CA’ da kullanmak tizere degistirilmis

tamsay1 degerleri.

Cx Cy Cx Cx+
Enerji degeri
0,160785 -0,13601 -0,06903 0,119629
(eV)
Normalize
edilmis degeri 100 85 43 75
100, C/Cx

Algoritmada kulanilan Ising hamiltonyende ab-initio sonuglarindan elde edilen Cx,
Cy, Ck, Cx+ parametreleri 100’e normalize edilerek kullanilmigtir. Cizelge 5.1°de ab-

initio hesaplamalar sonucunda belirlenen Cx, Cy, Ck, Cx+ etkilesme parametreleri ve
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onlarin Cx degeri ile 100’e normalize edilmis degerleri goriilmektedir. I¢ enerji ve

sicaklik degerleri hesaplanirken yapilan bu normalizasyon goziiniine alinmistir.

1

Mkkm%’tkkk‘
0.9 - ‘Q)Q ]
)‘{}
0.8 a) 1x4 diizeni %‘%
%
3
0.7 1 '
|
0.6 - | —e—60*60
‘ —a—60*120
0.5 - b) ara durum ‘ —a—60*180
= | —x—60%240
0.4 - \ —*x—60*300
" —e—60*360
03 - ‘ —+—60%420
I 60*480
%
02 - 60*600
0.1
0 [ PP - "
1500 2000 2500 3000

Sekil 5.1. Li=60, Ly=L,, 2L,..., 10Ly i¢in diizen parametresi-sicaklik grafigi.

Sekil 5.1°de Ly= 60 ve L= 60, 120, 180,..., 600 kenar uzunluguna sahip dikdortgen
orgiiler icin diizen parametresinin sicaklia kars1 degisimi goriilmektedir. Diizen
parametresinin  sicaklik  degisimi incelendiginde digiik sicaklikta diizen
parametresinin Esitlik 4.9’a uygun olarak 1x4 taban durumunu verecek sekilde 1’e
yaklastig1 ve sicaklik arttikga belirli bir kritik sicaklikta (T.) faz gecisi sergileyerek
diizensiz duruma uygun olarak 0’a yaklastig1 goriilmektedir. Ayrica kritik sicakliktan
yiiksek sicakliklarda orgii kenar uzunlugu arttikca diizen parametresinin sifira
yaklasma miktarinin arttig1  goriilmektedir. Bu durum Orgii  etkisi olarak

bilinmektedir. Diger taraftan diizen parametresi- sicaklik degisimi incelendiginde,
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baz1 orgililer i¢in diizen parametresinin 1’e degil kritik sicakligin altinda 0’a gittigi
goriilmektedir. Yapilan incelemelerde bu durumun diizen parametresi tanimindan
kaynaklandigr anlagilmistir. Kaymis 1x4 yiizeyi goriilen Orgiilerde diizen
parametresinin 1 yerine sifira yaklastigr gorilmektedir. Sekil 5.2°de kaymis 1x4

yiizey yapilanmasi goriilmektedir.

+ + - - -4 4 -
+ + - - -4 4 -
(1x4) kayvms(1x4)

Sekil 5.2. GaN(100) ylizeyinde olusan kaymis 1x4 sekillenimi.

U (meV)

200 300 400 500 600
T (K)

Sekil 5.3. Li=60, Ly=L,, 2L,..., 10Ly i¢in i¢ enerji degerinin sicaklikla degisimi.

Sekil 5.3°de Ly=60 orgiisii i¢in i¢ enerji-sicaklik degisim grafigi verilmistir.
Grafikten i¢ enerjinin diisiik ve yiiksek sicaklik bolgelerinde farkli birer diizliige
sahip oldugu goriilmektedir. Diisiik sicaklik bolgesindeki enerji diizliigii yiiksek
sicakliktakine gore daha diisiik enerjiye sahiptir. Bu durum bu boélgedeki yiizey



38

sekilleniminin taban duruma karsilik geldigini gostermektedir. I¢ enerji sicaklik
grafiginin davranmist belirli bir sicaklik civarinda faz gec¢isi olduguna isaret
etmektedir. Dislik sicaklik bolgelerinde spin sisteminin 1x4 yiizey durumunu temsil

etmesi beklenmektedir. Yiksek sicakliklarda ise diger yiizey durumlarindan biri

olabilir.
0.6
0.5 -
0.4 -
2
= 03 - —e—60%60
O — = 60%120
—a— 60*180
—%— 60*240
0.2 1 —x— 60*300
—e—60*360
N — 60%420
0.1 | 4% —— 60*480
& —— 60*540
e 60*600
0 . .
1500 2000 T (K) 2500 3000

Sekil 5.4. L,=60, Ly=L, 2L,..., 10Ly orgiisii i¢in 0z 1s1 niceliginin sicaklikla

degisimi

Sekil 5.4’de Ly=60, L,=L,, 2L,,..., 10L, orgiiler i¢in verilen 6z 1s1-sicaklik degisim
grafigi incelendiginde her orgiiniin belirli bir sicaklikta pik verdigi goriilmektedir.
Bilindigi tizere 6z 1si-sicaklik grafiginde pik noktalarindan kritik sicaklik tayini
yapilmaktadir. Bu egrilerin davranisi ikinci derece faz gecisinde karsilasilan 6zis1
davranisiyla uyum i¢indedir. Bu durum GaN yiizeyindeki bu faz gegisinin ikinci

derece faz gecisi oldugunu gostermektedir.
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14
12 -
10 -
e 60%60
g e 60%120
e 60%180
= e 60%240
o 60%300
e 60%360
4 1 60420
60*430
2 - 60%540
e 60%600
0 - .
2100 2200 2300 2400 2500 2600

T (K)

Sekil 5.5. Li=60, Ly=Ly, 2L,..., 10Ly i¢in alinganlik niceliklerinin

sicaklikla degisimleri.

Sekil 5.5’de sonlu orgiiler i¢in diizen parametresinin dalgalanmalarindan hesaplanan
alinganlik degerlerinin sicaklikla degisimi verilmistir. Grafikte orgiilerin pik verdigi
noktalardan  kritik  sicaklik  tayini  yapilmaktadir. Alinganlhik  grafiginde
dalgalanmadan dolayi, pik verilen noktalar birden fazla oldugundan, 6z 1s1-sicaklik

grafiginden elde edilen sonug kadar kesin degildir.

Yapilan hesaplamalar L,=90, 120 L,=L,, 2Ly, 3L,,...,10Ly orgiisii i¢in tekrarlanmus,

ornek olarak L,=60, L,=L,, 2Ly, 3Ly ,..., 10L, Orgiisiiniin sonuglar1 gosterilmistir.
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5.2. Yiizey Fotograflan

Bu c¢alismada GaN (100) yiizeyinin izotropik olmayan bir spin-1 Ising model ile
benzetisimi sonucunda termodinamik niceliklerin ikinci derece bir diizen-diizensizlik
faz gecisi sergiledigini goriilmistiir. 1x4 taban durumundan sicaklik artigi ile
gerceklesen bu gecis sonucunda gecis bolgesi ve sonrasinda yiizey durumunun ne
oldugu merak konusudur. Ising model simiilasyonlarinda bir yiizeyin STM
fotograflarina elde etmek amaciyla yiizey atomlarina karsilik gelen spinlerin zaman
adimi lizerinden ortalamalar1 alinarak hiicrelerin durumu tanimlamak miimkiindiir.
Bir hiicrenin zaman iizerinden ortalama spin degeri asagidaki ifade ile hesaplanmak

lizere,

M@, j) = zsij(t)/tson (5.1)
®

Bir hiicrenin durumu su sekilde tanimlanabilir:

0 M@GjH)=0 o gri
-1 M(,j) <0 msiyah

1 M(,j) >0 oObeyaz 5.2)
ml-_j =

Bu tanimlamaya gore Orgilideki bir hiicrenin rengi spinin zaman adimi basina
ortalama degeri, M;;, eger sifir ise gri, sifir ile bir arasindaysa beyaz, sifirdan

kiiciikse siyah olarak alinmaistir.

(a) (b) (©)
Sekil 5.6. GaN(100) ylizeyi i¢in a) kritik sicaklik altinda, b) kritik sicaklikta ve

c) kritik sicaklik iistiinde yiizey STM goriintiileri.
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Sekil 5.6’da Ly x Ly = 60 x 60 orgiisii i¢cin manyetik alinganlik ve 6z 1sinin pik
verdigi sicaklik degeri civarinda ii¢ farkli sicaklik degeri i¢in Esitlik 5.2 de verilen
tanima uygun olarak elde edilen yilizey resimleri goriilmektedir. Sekil 5.6(a) ‘da
T<Tc icin elde yiizey resmi incelendiginde bir satir boyunca 1x4 yiizey
yapilanmasina uygun olarak iki hiicre siyah iki hiicre beyaz olacak sekilde biitiin
orgiide kendisini tekrarladigi goriilmekte ve T >Tc bdolgesinde elde edilen ylizey
resmi ise beklendigi gibi 1x4 den farkli diizensiz bir yiizey yapisini temsil
etmektedir. Diger taraftan T=Tc i¢in elde edilen yiizey resminin 1x4’den farkl faz
gecisini temsil edecek yeni bir desen olusturmasi beklenmesine ragmen 1x4 diizene
karsilik geldigi goriilmektedir. Bu durum faz gegisinin dogasina aykiridir. Bu sonug
Esitlik 5.2 de yapilan tanimlama kullanilarak dogru yilizey goriintiisiiniin elde
edilmesinin miimkiin olmadigin1 gostermektedir. Bu yiizden yeni bir hiicre durum
tanimlamas1 yapilmasi gerekir. Ince filmlerin yiizey STM goriintiilerinin elde
edilmesinde goriintiiniin  STM ucunun algilama hizina baghi olarak degistigi
bilinmektedir[60, 61]. Yukarida yapilan yiizey goriintiileme tanimi1 ¢ok yiiksek hizda
algilama yapabilen bir STM ucuna karsilik gelmektedir. Dogada bu kadar hizli bir
Olctim ucu olusturmanin bir yolu yoktur. Diger taraftan diisiik algilama hizli bir STM
ucu Orgideki her bir hiicre i¢in belirli bir durum araligt (Q ) tanimlayarak

olusturulabilir.

Bir hiicre durumunun yani atomik yonelimlerin bir hiicrenin M;; ortalama degerine

bagli olarak se¢imini agagidaki gibi tanimlamak miimkiindiir.

0 Q> Mi,j = -0 O gri
-1 -Q> M;; -1 msiyah

1 1= M;; 2Q Obeyaz (5.3)
m;; =
Dogru yiizey goriintiilerini olusturmanin yolu Esitlik 5.4 icin uygun Q degerinin
belirlenmesi gerekir. Bu yiizden ilk olarak bir¢cok farkli Q degerleri i¢in STM

goriintiileri olusturulmustur.
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To097T, T=101T, T=1,18 T
¢)
Sekil 5.8. Q=10,07 b) Q=0,09 c) Q = 0,2 i¢in kritik sicaklik civarinda (T=T,), kritik

sicakligin altinda (T<T,) ve iistlinde (T>T,) ylizey STM goriintiileri.
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Sekil 5.7 ve Sekil 5.8’de Q = 0.01, 0.02, 0.05, 0.07, 0.09 ve 0.20 i¢in elde edilen
yiizey resimleri goriilmektedir. Bu resimler incelendiginde Q degeri arttik¢a kritik
sicaklik bolgesinde elde edilen yiizey yapilanmasi 1x4 den farklilasirken T>Tc

bolgesinde 1x1 yiizey durumuna karsilik gelen 0 durumlari ortaya ¢ikmaktadir.

Q >0,09 degerleri icin olusturulan yiizey goriintilerinin kritik ve kritik {isti
sicakliklarda 1x1 yiizey yapilanmasina uygun olarak sifira gittigi goriilmektedir.
GaN (100) yiizey i¢in Ising modelde gozlenen faz gecisinin ikinci derece faz gecisi
olmasi nedeniyle kritik sicaklik bolgesinde karisik bir yiizey yapisinin olugmasi
beklendiginden bu Q degerleri uygun bir STM ucu olusturmamaktadir. Simiilasyon
icin tanimlanan STM ucu c¢ok hizli oldugunda (Q=0) veya yavas oldugunda
(€2>0.05) elde edilen yiizey goriintiilerinin beklenen faz gecisi yapisina uymamasi
nedeniyle yilizey resimlerini olustururken € degeri olarak 0.02 veya 0.05 se¢cmek

uygun olacaktir.

T=097T.

T=101T.,

T=1,18 T;

Sekil 5.9. Q=0,02 olmak iizere L,=120, L,=720 orgiisii i¢in yiizey fotograflari.
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Sekil 5.9°da (L, = 120, Ly, =720) L, x L, dikdortgen orgiisti i¢cin Q=0.02 degeri
kullanilarak elde edilen yiizey resimleri verilmistir. Bu yiizey resimleri Ising model
sonuglaria gore beklenen faz gecis dogasi ile uyumludur. Ayrica elde edilen ylizey
resimleri GaN(100) yiizeyinde ikinci derece (1x4)-(1x1) faz gecisinin oldugunu

gostermektedir.

5.3. (1x4)—(1x1) Faz Gegisi icin Kritik Sicakhik Tayini

Bir orgilinitin kritik sicaklik degerini alinganlik ve 6z 1siin pik verdigi sicakliklardan
tespit etmek mimkiindiir. GaN(100) vyiizeyi, izotropik olmayan etkilesmeler
icerdiginden iki boyutta sonlu dikdortgen oOrgiilerde tanimlanmistir. Yapilan
hesaplamalar sonuglarin 6rgii kenar uzunluguna bagl olarak degistigini gdstermistir.
Ozellikle alinganlik ve 6z 1s1 pikleri kenar uzunluguna bagli olarak kaymaktadir. Bu
durum her bir 6rgii i¢in farkl bir sicaklik degeri tespit edilmesine neden olmaktadir.

Ikinci derece faz gecisi sergileyen bir sistem icin sonlu &rgii dlgekleme teorisi
geregince sonsuz Orgll kritik sicakligi asagida verilen ifade yardimi ile elde

edilmektedir [43].

T.(L) =T, () +al /¥ (5.4)

Bu ¢alismada L,=60, 90 ve 120 i¢in L,=L,, 2Ly, 3Ly ,...,10L, kenar uzunluguna
sahip dikdortgen oOrgililer i¢in hesaplamalar tekrarlanmis ve bu Orgiiler igin
olusturulan alinganlik ve 6z 1s1 egrilerinden her bir orgii icin kritik sicaklik degerleri
tespit edilmistir. Dikdortgen orgilide sonsuz rgii kritik sicakligini iki basamakta elde
etmek miimkiindiir. Oncelikle Esitlik 5.4 kulanilarak sabit L,=60, 90 ve 120 kenar
uzunluklarina sahip orgiiler i¢cin Ly kenar1 sonsuza ekstrapole edilerek kritik sicaklik

degerleri elde edilmistir.
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Sekil 5.10. Ly=60 i¢in alinganlik ve 6z1s1 niceliklerinin 1/L,’ e kars1
degisim grafikleri
2500

<
2450 U

2400

2350

q
“TN
A

2300

Tc (90, L)

2250

2200

0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01

1/L,

Sekil 5.11. Ly=90 i¢in alinganlik ve 6z1s1 niceliklerinin 1/L,’ e kars

degisim grafikleri.
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Sekil 5.12. L,=120 i¢in alinganlik ve 6z1s1 niceliklerinin 1/L,’ e kars1
degisim grafikleri
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Sekil 5.13. Ly=60, 90, 120 nin kritik sicaklia gore alinganlik ve 6z1s1

niceliklerinin 1/Ly’e kars1 degisim grafikleri.
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Sekil 5.10, Sekil 5.11 ve Sekil 5.12 ‘de L, ekstrapolasyonu igin ¢izilen grafikler
goriilmektedir. Elde edilen sonuglar Cizelge 5.2°de verilmistir. Daha sonra elde
edilen bu degerler kullanilarak Ly i¢in sonsuza ekstrapolasyon yapilmis ve sonsuz

dikdortgen orgli igin kritik sicaklik degeri elde edilmistir[Sekil 5.13].

Cizelge 5.2 Ozis1 ve alinganliktan elde edilen kritik sicaklik

L TX TS

60 2372 K 2373 K
90 2368 K 2370 K
120 2363 K 2366 K
© 2355 K 2360 K
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6. SONUC

Bu calismada, daha once dimerleri agili sekilde duran malzemelerde sik¢a calisilan
Ising model, dimer agis1 olmadigindan, atomun yonelimi dimer gibi diisiiniilerek
GaN (100) i¢in uyarlanmigtir. Hesaplamalarda oncelikle yiizeydeki etkilesimleri
dogru tanimlayan ve taban durumunu karsilayan bir Ising spin hamiltonyeni
yazilmistir. Yeniden yapilanan yiizeylerin enerjileri hesaplanarak, etkilesim
parametre seti olusturulmustur. Ardindan GaN(100) yiizeyi i¢in olusturulmus iki
boyutlu Creutz Cellular Automata Ising Model algoritmasi kullanilarak,
termodinamik niceliklerin sicaklikla degisimleri incelenmistir. Kritik sicaklikta,
kritik altinda ve lstlinde yiizey fotograflari, spinlerin tiim zaman adimi {izerinden
alan ortalamalarim1 kullanarak elde edilmistir. Elde edilen yiizey fotograflarinin
ikinci derece faz gegisi ile uyumlu olmasi i¢in Q durum arali§inin cesitli
degerlerinde denemeler yapilmistir. Bunun sonucunda en uyumlu yiizey fotografini
veren € durum araligmin %2 ve %5 araliginda olabilecegi sonucuna ulasilmistir.
Faz geg¢isi kritik sicakligi manyetik alinganlik ve 6z 1simin pik verdigi noktalardan

tespit edilmistir.

Bu tez kapsaminda yapilan hesaplamalar sonucunda GaN(100) yiizeyinde ikinci
derece (1x4)—(1x1) yapisal faz gecisi oldugu tespit edilmistir. CA sogutma
algoritmas1 simiilasyonlar1 kullanilarak yapilan kritik sicaklik hesaplamasi, daha
once baska arastirmacilar tarafindan bulunan deneysel sonuglarla uyum
gostermemektedir. Kritik sicaklik deneysel sonuglara gore iki kat civarinda
Olciilmiistiir. Hesaplama sonuglarinin bu deneysel sonuglarla uyusmazlik sebebi su

sekilde izah edilebilir:

Bu c¢alismada tanimlanan GaN yiizeyi kusursuzdur oysa deneysel olarak bdyle
kusursuz bir yiizey tanimlamak miimkiin degildir. Daha o6nce Si ve Ge gibi
malzemeler i¢in yapilan Ising Model incelemelerinden bilindigi {lizere kusurlar faz
gecisi sicakligim etkileyen énemli faktordiir. Ornegin Si(100) kritik sicakligr Ising

model ile incelendiginde 340 K civarinda iken deneysel hesaplamalarda 200 K
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civarindadir[8]. Ge (100) yiizeyi ise Ising model ile modellenerek kritik sicaklik
hesaplandiginda kritik sicaklik 350 K civar1 gelirken deneysel hesaplamalar 190 K
civar Olglilmiistiir[7]. Artan sicaklik faz gecisi sirasinda ylizeyde atom kopmasina
yani kusur olusumuna sebep olmaktadir. Kusur igeren Ising model kullanilarak Si ve
Ge icin yapilan Ising model hesaplamalar1 ile elde edilen faz gecis sicakliklari
deneysel sonugclar ile olduk¢a uyumludur. Bu yiizden GaN i¢in de bu tez kapsaminda
gelistirilen Ising modele yiizey safsizliklar1 katilarak yapilacak simiilasyonlarin faz
gecis sicakliklar icin uygun sonuglar olusturabilecegini diisiinmek miimkiindiir. Bu
calismada GaN(100) yiizeyi i¢in olusturulan spin-1 Ising modelin beklenen yiizey
yapisint olusturmast ve miimkiin faz gegislerinden (1x4)-(1x1) faz gecisini temsil

etmesi nedeniyle oldukca basarili oldugu sdylenebilir.
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