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OZET

Yan iletkenlerde elektron tagimimina son yillardaki arastirmalarda dikkate deger
sekilde ilgi duyulmaktadir. Uygulanan elektrik alanin elektron siiriiklenme hizina olan

bagimlilig1 bu tip arastirmalarda ana amag haline gelmistir.

Direkt gecisli yar iletkenlerin 6nemli karakteristiklerinden biri, siiriiklenme hizinin
elektrik alan artarken, maksimumunun yiiksek degerler almasidir. Indirekt gecisli
malzemeler de ise silirliklenme hizinin maksimumunun daha diisiik degerler almasi

beklenebilir.

Galyum Arsenit yar1 iletken bilesiginin direkt gecisli bir yari iletken oldugu
bilinmektedir. Galyum Arsenit i¢erisine aliiminyum ilave edilerek yeni bir yariiletken bilesik
olan aliiminyum galyum arsenit elde edilmektedir. Aliiminyum galyum arsenit diisiik
oranlarda aliiminyum iceriyorsa direkt gecisli bir malzemedir. Ancak aliiminyum galyum
arsenit bilesiginin igerisindeki aliminyum miktar arttikca malzeme indirekt gecisli hale
gelmektedir. Bundan dolayi, bu tez ¢aligmasinda aliiminyum galyum arsenit malzemesindeki
alliminyum oran1 arttirildikca siiriiklenme hizinin elektrik alan ile nasil degistigi ve bu
degisim esnasinda, hangi tip sagilmalarin rol aldig1 ve bu sagilmalarin siiriiklenme hizi

elektrik alan grafigine olan etkisi 77K, 300K ve 450K sicakliklari i¢in incelenmistir.

Anahtar Kkelimeler: Monte Carlo Metodu, yariletken, elektron tasinimi, aliiminyum

galyum arsenit
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SUMMARY

Electron transport in semiconductors has received considerable research attention in
recent years. The dependence of the applied electric field on the electron drift rate has

become the main goal in this type of research.

An important characteristic of direct transition semiconductors is that the drift
velocity reaches high values as the electric field increases. In indirect transition materials,

the maximum drift speed can be expected to take lower values.

Gallium Arsenide semiconductor compound is known to be a direct transition
semiconductor. By adding aluminum to Gallium Arsenide, a new semiconductor compound,
aluminum gallium arsenide, is obtained. Aluminum gallium arsenide is a direct transition
material if it contains low amounts of aluminum. However, as the amount of aluminum in
the aluminum gallium arsenide compound increases, the material becomes indirectly
transitional. Therefore, in this thesis study, how the drift velocity changes with the electric
field as the aluminum ratio in the aluminum gallium arsenide material is increased, what
type of scattering takes part during this change, and the effect of these scattering on the drift
velocity electric field graph is examined for 77K, 300K and 450K temperatures.

Keywords: Monte Carlo Method, semiconductor, electron transport, aluminum gallium

arsenide
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1.GIRIS VE AMAC

III-V grubu yan iletkenlerde elektron tasinim Ozelliklerinin belirlenmesi, son
yillardaki aragtirmalarda dikkate deger sekilde artmistir. Uygulanan elektrik alanin elektron
stiriiklenme hizina olan bagimlilig1 bu tip arastirmalarda ana amag haline gelmistir. Bir¢ok
ITI-V grubu yariiletken, belli bir kritik elektrik alanda siiriiklenme hizinin pik deger yaptigi,
daha sonrasinda ise uygulanan elektrik alanin artmasiyla beraber siiriiklenme hizinin diistigt
negatif diferansiyel mobilitesi sergilemektedir. Bu tip negatif diferansiyel mobilitesi
sergileyen yart iletkenlere ¢ogunlukla asagi ve yukari vadiler arasinda, vadiler arasi gegis
atfedilmektedir. Direkt gecisli III-V grubu yar iletkenlerin 6nemli karakteristiklerinden
birisi, stiriiklenme hiz1 elektrik alan grafiginde, elektrik alan artarken, siiriiklenme hizinin
siddetli sekilde artmasi biciminde goriilmektedir. Indirekt gecisli malzemeler de ise
stiriiklenme hiz1 elektrik alan grafiginde, elektrik alan artarken, siiriiklenme hizinin siddetli

arttig1 goriilmemektedir.

AliGaixAs malzemesine, modern elektronikte mikrodalga cihazlarda ve
optoelektronik uygulamalarinda, band yapisinin ve 6rgii sabitinin degistirilebilir olmasi gibi
sebeplerden otiirii dikkate deger bir 1lgi vardir. AlxGai.xAs malzemesinin 6zellikle kizil 6tesi

dedektor ve lazerlerde kullanimi olduk¢a yaygindir.

AlxGajxAs malzemesinde x = 0,4 degerinden sonra malzemenin indirekt gecisli hale
geldigi gortilmiistiir. Bundan dolay1, bu calismada x = 0,4 degerine yaklasildikca siiriiklenme
hizinin nasil degistigi ve bu degisim esnasinda, hangi tip sagilmalarin rol aldig1 ve bu
sacilmalarin siiriiklenme hizi elektrik alan grafigine olan etkisi Monte Carlo metodu

kullanilarak incelenmistir.

Monte Carlo metodu, niimerik sonuglar elde etmek igin, ¢ok fazla tekrar eden
gelisigiizel 6rneklemeler kullanir. ilk olarak Nicholas Constantine Metropolis kullanmistir.
Daha sonrasinda Stanislaw Ulam, niikleer bomba patlamasi sonrasinda nétron salinimina

kars1 kalkan gelistirmek i¢in 1940 ‘larda kullanilmistir.



Son otuz yilda Monte Carlo yontemi yar1 iletkenlerde ve yari iletken cihazlarda ¢cok
cesitli tagima olaylarini arastirmak igin basariyla kullanilan giivenilir ve sik kullanilan bir
araca doniligmiistiir. Yontem, konum ve dalga vektorlerinin olusturdugu alt1 boyutlu faz

uzayinda yiik tasiyicilarin hareketinin simiilasyonundan olusur.

Bir dis kuvvetin etkisine maruz kalan nokta benzeri tasiyicilar, Newton yasasi ve
tastyicinin dagilim iligkisi tarafindan belirlenen yoriingeleri takip eder. Kristal orgiiniin
kusurlar1 nedeniyle siiriiklenme siireci, uzayda yerel ve zamanda anlik oldugu diisiiniilen
sacilma olaylar1 tarafindan kesintiye ugrar. Bir siirliklenme siirecinin siiresi ve sagilma
mekanizmasinin tlirti, mikroskobik siireci tanimlayan verilen olasiliklara gore rastgele

secilir.



2. LITERATUR ARASTIRMASI

Monte Carlo yontemi, karmasik problemleri rastgele 6rnekleme ve istatistiksel analiz
yoluyla ¢6zmek i¢in kullanilan bir hesaplama teknigi olarak ortaya ¢ikan bir yontemdir. Bu
yontemin adi, rastgelelik 6gesinin 6n planda oldugu bir yontem oldugunu vurgulayan bir

tercihle, Monaco'daki Monte Carlo Kumarhanelerinden esinlenmistir.

Monte Carlo yontemi, 1940> 11 yillarda Ikinci Diinya Savasi sirasinda atom
bombasinin gelistirilmesiyle baglantili olarak ortaya ¢ikti. Bilim insanlari, John Von
Neumann, Stanislaw Ulam ve Nicholas Metropolis gibi isimler, fisil izotop malzemelerde
noétronlarin davranisini simiile etmek i¢in olasilik temelli teknikler kullanmislardir. Bu

calisma, Monte Carlo simulasyonlarinin temelini atmistir.

II. Diinya Savasi'nin ardindan, Monte Carlo yontemi ¢esitli bilimsel ve miihendislik
alanlarinda uygulama bulmustur. ilk baslarda niikleer fizikdeki sorunlar, 6zellikle ndtron

yayilma problemleri i¢in kullanilmistir.

Bilgisayarlarin 1950 'lerde ve 1960' larda gelismesi, Monte Carlo ydnteminin
yeteneklerini biiyiik Olclide artirmistir. Arastirmacilar artik daha karmasik simulasyonlar
yapabiliyorlardi, bu simulasyonlar parcacik fizigi, istatistik ve matematik problemleri,

akiskanlar dinamigi dahil olmak {izere bir¢cok alanda kullanilmistir.

1960'larin sonlarindan itibaren, Monte Carlo yontemi yari iletken fizigi alaninda
popliler hale geldi. Yariiletkenlerdeki tasiyicilarin (elektronlar ve bosluklar) hareketini ve
etkilesimlerini simiile etmek i¢in kullanildi. Bu yontem, yari iletkenlerin elektriksel
ozellikleri tizerindeki farkli etkilesim mekanizmalarinin ve sagilma olaylariin etkilerini

incelemek i¢in olduk¢a 6nemli bir arag haline geldi.

Fawcett vd. (1970) Monte Carlo metodunu galyum arsenit i¢cin uygulayarak elektrik
alan, stiriiklenme hiz1 arasindaki iligkiyi ve elektronun enerjisi ile elektrik alan arasindaki
iliskiyi ortaya koymustur. Ayn1 zamanda I" ve L vadilerindeki sagilma mekanizmalarim

incelemislerdir.



Bulduklar1 sonuglar1 6nceki yapilmis teorik galigmalar ve deneysel c¢alismalar ile

kiyaslamiglardir.

Arabshahi vd. (2008) AlAs, AlGaAs, GaAs malzemelerini elektrik alan ve
stiriiklenme hiz1 arasindaki iliskiyi ve sacilma mekanizmalarini Monte Carlo metodu ile

inceleyerek malzemeleri birbirleri ile kiyaslamiglardir.

Abou EL-Ela (2005) AliGaixAs malzemesini x = 0 ile x = 3.25 araliginda
stiriklenme hiz1 ve elektrik alan arasindaki iliskiyi ve siiriiklenme hizinda rol oynayan

sacilma mekanizmalarini incelemistir.

Hava ve Auslender (1993) AlGaAs malzemesini Maxwell yaklagimi kullanarak
yiiksek elektrik alan altinda siiriiklenme hizin1 farkli alasim kompozisyonlar1 ig¢in

incelemistir.



3. MONTE CARLO METODU

Yariiletkenlerdeki yiik transferi, temel fiziksel ve elektronik cihazlar agisindan biiyiik
oneme sahiptir. Yariiletken elektronik cihazlarin performansi, kullanilan malzemelerin
diisiik ve yiiksek alan elektron tasima 6zelliklerine baglidir. Tasima 6zelliklerini hesaplamak
i¢cin kullanilan ¢esitli yontemler vardir. Bu yontemler arasinda varyasyon ilkesi, yinelemeli
yontem, gevseme siliresi yaklasimi, Matthiessen kurali ve Monte Carlo yoOntemi
bulunmaktadir. Bu sayisal teknikler, orijinal olarak Boltzmann tasima denklemlerine

dayanan yari iletken denklemlerini ¢dzmek i¢in kullanilir (Ozbas ve Akarsu, 2002).

Monte Carlo yontemi, diger yontemlerden farkli bir metodolojiye sahiptir, ancak
¢ozlim hala Boltzmann denklemine dayanmaktadir. Bu yontem, yari iletken malzemelerde
ve cihazlarda tastyici tagima olaylarini incelemek i¢in ¢ok yonlii bir aractir. Yontem, konum
ve momentum tarafindan olusturulan faz uzayindaki yiik tastyicilarinin hareketini simiile
eder. Nokta benzeri tasiyicilar, dis kuvvet alaninin etkisi altinda Newton'un yasasina ve
tastyicinin dagilim iligkisine gore belirlenen yoriingeleri takip eder. Bu siiriiklenme stiregleri,

uzayda lokal ve zamanda anlik olarak meydana gelen sagilma olaylar1 tarafindan kesilir.

Bir siiriikklenme siirecinin siiresi, sagilma mekanizmasinin tipine ve sagilma sonrasi
duruma bagli olarak, mikroskobik siirece 6zgii olasiliklara gore rastgele se¢ilir. Bu prosediir
temelde, bir Boltzmann denklemini karsilayan bir tasiyict dagilimimi ortaya cikarir

(Lundstrom, 2000).

Monte Carlo yontemi, yar1 iletkenlerde yiik tagiyicilarinin dis kuvvet alanlarma ve

sacilma mekanizmalarina maruz kalarak hareketinin simiilasyonunu gerceklestirir.

Yiik tastyicisinin ardi ardina gerceklesen iki sagilma arasindaki gecen zaman ve
farkli sagilma tipleri, malzemedeki mikroskobik durumlar1 gz oniine alarak gergeklesen
olasiliklar ile uyumlu olmalidir. Elektronun malzeme igerisindeki hareketini bulmak i¢in bir
tek pargacigin hareketini ele almak yeterli olacaktir. Baglangigta simiilasyon i¢in kg ilk

durum dalga vektorii bulunmalidir. Serbest ucus siiresince uygulanan elektrik alan altinda
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bagintisina uygun olarak elektrik alan kuvvetine maruz kalir. Baslangi¢c durumu i¢in enerji
ve parcacigin hizi bulunur. Daha sonra pargacigin hareketinin sona ermesi i¢in bir sagilma
mekanizmasi kullanilmalidir. Sacgilma mekanizmasinin segimi gergeklesebilecek biitiin
sacilma mekanizmalar1 g6z Oniine alinarak bu mekanizmalarin bagil olasiliklarina gore
secilir. Sacilma gerceklestikten sonra elektron yeni bir k dalga vektorii ile temsil edilir ve bu
dalga vektorii yeni sagilma mekanizmasina bagli olarak secilir. Bu sagilma islemi ardi ardina
tekrar edilir. Devam eden simiilasyon ile daha dogru sonuglar elde edilmesi olasilig1 artar

(Akarsu, 2003).

3.1. Tek Parcacik Monte Carlo Metodu

Bir yar iletkende elektron hareketini incelemek zorlayict bir problemdir. Bunun
sebebi yiik tasiyicilarinin aralarinda gergeklesen etkilesimdir. Bu durumu ¢dzebilmek i¢in
cok sayidaki pargacik sistemini birbirinden bagimsiz pargaciklarin bir toplulugu olarak
diistinmek kolaylik saglar. Tek bir tasiyicinin malzeme i¢indeki davranisini incelemek, ve bu
yluk tasiyicisinin maruz kaldigi sagilmalari incelemek toplam ytik tagiyicilarinin davranigini

simiile edilmesini saglar.

3.1.1. Tasiyic1 hareketinin simiilasyonu

Monte Carlo metodunda yiik tastyicisinin davranisini incelemek i¢in tek bir
parcacigin momentum uzayindaki davranigi simiile edilir. Bunun i¢in yiik tasiyicisinin
sacilma tipleri ve serbest ugus icin gegen siire rastlantisal olarak belirlenir. Bundan dolay1

bir rasgele say1 dizisi simiilasyon i¢in tiretilmelidir.
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Simiilasyon boyunca farkli sebeplerden otiirii kaynaklanan sagilmalar elektrik alan
altinda elektronlarin siiriiklenmesi boyunca degerlendirilir (Jacoboni ve Reggiani 1983).

Elektron igin serbest ugus siiresi farkli tipteki sacilmalarin hizlarinin toplamina
baghdir. Sagilma hizlarina bakildiginda, bu sagilma hizlarinin elektronun bir fonksiyonu
oldugu goriiliir. Bundan dolay1 pargacigin enerjisi de toplam sagilmanin bir fonksiyonudur.
Bir elektronun 7 siiresi boyunca hareketi ve hareketi sonunda birim zaman basina sagilma

olasilig1 P(7);

P(O) = Wi (Bdexp [~ | Wi(Edd] (3.2)
0

denklemi ile gosterilir. Burada W (Ey) toplam sag¢ilma hizidir.

N
Wr(E) = ) Wi(E) (33)
j=1

Burada j alt simgesi, bir sacilma mekanizmasini belirtir ve N olas1 sacilma
mekanizmasi i¢in 1,2,3,...,N degerlerini alir. Ucus siiresini belirlemek i¢in Denklem 3.1 den
yararlanir ve 0 ve 1 arasinda homojen dagilmis rastgele bir r; sayisiyla belirtilen
P(t)/Wr(Ey) igin 1 belirlenmelidir. Ancak integral her W;(Ey) ‘nin karmagikligindan dolay1

analitik olarak ¢ozlilemez. Bundan dolay1 alternatif bir metod kullanilir. Sagilma hizi

W, (Eg) olan ve K parcacigin dalga vektoriinde farklilik olusturmayan kendiliginden sagilma

tipi belirlenir ve yeni toplam sagilma hiz1 A sabittir.

N
Wo(Bi) = A= ) Wi(E) (34
=1
N
A=) WE (3.5)
=0

biciminde iki farkl sekilde gosterilebilir.



Bu sayede (3.1) Denklemi;

P(t) = Aexp (—A1) (3.6)

bi¢ciminde yazilabilir. Son olarak ugus siiresi;

In (ry)
-— (3.7)

denklemi ile belirlenir. Ilgilenilen enerji araliginda negatif bir Wo(Ex) degerinden kaginmak
icin sabit A, W, (Ey) ‘nin en biiyiik degerinden daha biiyiik olarak alinir. Ancak, daha kiiciik
bir A degeri kendiliginden sagilma olaylarinin sayisint minimuma indirmek i¢in istenir.
Elektronun serbest ugus zamanina sahip olundugu i¢in, hareket denklemine bagli olarak

stiriiklenme siirecini hesaplamaya imkan saglar (Jacoboni ve Lugli, 1989).

Elektron serbest ucusundan sonra sacilma mekanizmalarindan biri tarafindan,
kendiliginden sagilmalar da dahil, tekrar sagilacaktir. Sagilma hesaplamalarinda, elektronun
hangi sacilma mekanizmasi ile sagildig1 oncelikli olarak belirlenmeli, daha sonra elektronun

sacilmalar sonrasindaki durumu belirlenmelidir.

Pargacik i¢in gelisigiizel bir dalga vektorii, baslangic kosulu olarak secilir ve
simiilasyon bu sekilde baslar. Ayn1 zamanda parcacigin tekrar eden hareketleri ve bir¢ok
sacilma mekanizmasi olusana kadar devam eder. Toplam parcacigin hareketi i¢in gecen siire,
baslangigtaki parcacik durumunun etkisinin minimum olabilmesi i¢in uzun secilmelidir. Bu

sayede simiilasyon sonuglart daha dogru hale gelmeye yaklasir.
3.1.2. Siiriiklenme siireci

Eger elektronun potansiyel enerjisi elektronun pozisyonuna bagh olarak degisiyorsa,
yariiletken icindeki tasiyicilarin siiriiklenme davranist yari-klasik olarak ele alinabilir.
Bundan dolay1 yiik tasiyicilart kristal igerisinde etkin kiitleli bagimsiz tasiyicilar olarak

diistinilir.



Elektronun hareketini gosteren esitlikleri géz Oniinde bulundurarak, ugus siiresi t
siirecinde dalga vektoriindeki degisim, zamana bagli olarak hareket denkleminin

integrasyonu ile elde edilir. Bu ylizden;
1 ct+1 '
Ak = _ﬁft VHdt (3.8)

burada H, -e ytklii elektronun toplam enerjisidir ve asagidaki gibi elde edilir;
H = Ex —eV(r) (3.9

Burada Ej elektronun kinetik enerjisi, V(r) elektrostatik potansiyeldir. Eger bir elektrik alan

malzemeye uygulanirsa, ¢oziim;

eE
Ak= —— (3.10)

olur.
3.1.3. Sac¢ilma siireci

Sacilma siiresinde sacilma tipi A,(Ey) ifadesinden yola ¢ikarak elde edilebilir.

Oncelikle sagilmanin tipi belirlenir ve daha sonra tastyicinin ne durumda oldugu tespit edilir.

An(Ey) = w n=12,....N (3.11)

bu ifade sagilma hizlarinin A ile normalize olmus toplam sa¢ilma hizlarini verir.

Enerjisi Ey olan bir parcacik diisiiniilerek sagilma tipini belirlerken yeni bir
gelisigiizel say1 sifir ile bir arasinda belirlenerek yapilir. Gelisigiizel secilen say1 burada r2

olarak gosterilmistir.
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Sekil 3.2. Sacilma tipi se¢imi i¢in akis semasi
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An—l(Ek) <n < An(Ek) (3-12)

Burada n sagilma tipini temsil eder. Denklem (3.11) kullanilarak seg¢ilen rastsal say1

12 karsilagtirilir ve hangi sagilma tipinin rol oynayacagi segcilir.

Sagilmadan sonraki durumu belirlemek i¢in K’ olarak ifade edilen sagilma
sonrasindaki tasiyicinin dalga vektoriiniin bilinmesi gereklidir. Bunu yapabilmek igin k'
vektoriiniin biiyiikligi ve dogrultusu bulunmalidir. K’ vektoriiniin dogrultusunu kartezyen
koordinatlardaki bilesenleri yardimiyla bulmak miimkiindiir. Vektoriin biyiikliigiini

bulurken ise enerji korunumundan yola ¢gikmak gerekmektedir.

Ele alinan tasiyici sacilma siirecinden sonra biitiin dogrultular i¢in bulunma olasilig1
ayni olarak diisiiniiliir. Bundan dolay1 P(@’,0')d@'d®’ olarak verilen olasilik yogunlugu
hesaba katilmalidir. Burada K’ vektoriiniin bilesenlerini hesaplarken labratuvar koordinat
sistemi diisiinerek koordinatlar1 K% | k%; , kL seklinde yazmak kolaylik saglar. Bu gergeve
diisiiniildiigiinde @' ve ©' sirastyla k% eksenine gore k’ vektoriiniin sahip oldugu azimut ve
kutup acisidir. @' ve ' degerlerinin bulunabilmesi i¢in, sifir ve bir arasinda iki yeni ayri

say1 belirlenmelidir. Burada bu sayilar r3 ve r4 olarak verilmistir.
@' = 2mry (3.13)
cos®’ =1—2r, (3.14)

(3.12) ve (3.13) Denklemlerindeki agilar1 bulmak i¢in ise kiiresel koordinatlarda

kullanilan bilesenlerin denklemleri kullanilir.

k; = Kk'sin®’cos@’ (3.15)
ky = k’sin@’sin@’ (3.16)

k., = k'cos©’ (3.17)

12



Sekil 3.3. Laboratuvar sistemine gore koordinat sistemi

(3.14), (3.15) ve (3.16) Denklemleri sagilmadan sonra sagilacak parcaciin yoniiniin
her yonde esit olasilikta sagilma olasiligi oldugu diisiintildiigi durumlarda gecerlidir.
Safsizlik sagilmalar1 ve polar optik fonon gibi sagilmalarin dogrultusu ise her yonde esit
olasilikla gerceklesmez. Bundan dolay1 yeni denklemler belirlenmelidir. Bu denklemler

belirlenirken Sekil 3.3 koordinat sistemi diisliniilerek hareket edilir.

@ belirlenirken, gecis hiz1 @ agisindan bagimsiz oldugu i¢in asagidaki gibi yazilabilir.

@ = 2mryg (3.18)

O kutup acis1 safsizliklardan kaynaklanan sagilmalar i¢in,

13



A

1+ (1-1) (

cosB=1—
Zk)2 (3.19)

ao

Denklemi ile belirlenir. Burada r; ve rs4 gelisigiizel olacak sekilde sifir ve bir arasinda

sec¢ilmis sayidir.
Kutupsal optik fonon sagilmas diisiiniildiiglinde ise,

1+f—(1+20H)"™
cosO = (f D (3.20)

= 2B
(B~ Er)

(3.21)

denklemleri ile verilir. E) sagilma oncesindeki tasiyici enerjisi, Ejs ise sagcilmadan sonraki

sacilma enerjisidir.

Her yonde ayni1 sagilma olasiligina sahip olmayan sacilmalar yani anizotiropik olan
sagilmalarda, K’ niin koordinatlarinin bulunabilmesi i¢in farkli bir yol izlenmelidir. @ ve ©

acilar1 (3.18) ve (3.19) Denklemleri kullanilir.

Yeni izlenecek yolda laboratuvar igin belirlenen koordinatlar yerine, tasiyici dalga
vektoriindeki degisimi bulmak igin yeni k' dalga vektoriiniin k, eksenine paralel oldugu
diisiiniilen yeni bir koordinat sistemi kullanmak yerinde olacaktir. Yeni koordinat sistemi
laboratuvar sisteminin k, ekseni ¢evresinde a agisi, k, etrafinda ise 3 acist kadar donmesi

ile bulunabilir.

Bu islem ig¢in bir doniisiim matrisi kullanilmasi gerekir. Yeni koordinat sistemi

k, k3, k7 olarak asagida verilir.

14



v

Y

S .

X

Sekil 3.4. k dalga vektoriine gore K’ dalga vektoriiniin © ve @ agilarinin belirlenmesi

1 0 0 cosp —sinf O
<O cosa —sina) <sinB cosf3 O) (3.22)
0 sina cosa 0 0 1

@ ve © son durum dalga vektorii K’ ‘niin ilk durum dalga vektorii k arasindaki sirasi ile

azimut ve kutup agilaridir. Yeni koordinat sisteminde (K%, Ky, K3), Ky, Ky, K, bilesenleri,

k, = k’sinBcos@ (3.23)
k, = k’sinBsing (3.24)
k, = k’cos® (3.25)

bigiminde yazilabilir. Laboratuvar koordinat sistemi diistiniilerek yazilan k' vektorii (3.21)

Denklemindeki matrisin tersi ile ¢arpilarak elde edilir.

15
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—sinf cosacosf

(cosB cosasinf sinasinB)

sinacosf (3.26)
0 —sina cosa
Burada sintis ve kosiniis fonksiyonlari, Sekil 3.3 ‘den yola ¢ikarak bulunabilir.
2 4 k2
_— JEHK K, (3.27)
ina = m , cosa =
k k
sinp = ———, cosp = —2— (3.28)
/k§ + Kk /kf( +kZ '

Laboratuvar koordinat sisteminde sacildiktan sonra tasiyicinin dalga vektoriinii, son olarak,

ky kyk,, Ky

\/k§+k§, k\/k§+k§, k
ki ky kyk, ky <k’sinecosﬂ>
P I e — ;. .

y k || k'sinBsin@ (3.29)
o Jk; +k2 K Jk§ TR b
. - /k§ + k3 K,
k k

bulunur.

Eliptik bandlar diisiiniildiigiinde, pargacigin sagilma olasilig1 her dogrultu i¢in ayn

olasilikta oldugunda elipsoidal ylizeyleri kiiresel yiizeylere kiiciilten Herring-Vogt
dontistimii kullanilir.

k* = Uk (3.30)

Burada U etkin kiitledir ve asagidaki matris ile ifade edilir.



)" 0
uv=| o <m;> 0 (3.31)
o0 @

1 5 . . C
Burada, m¢ = (mymgmy) /s, myg, my, m; degerleri, sirast ile x, y, ve z eksenleri iizerinden

tanimlanan etkin kiitlelerdir. Buradan yola ¢ikarak enerji yazilirsa;

h? (k¥ k& k2  (hk")?
——< S+ =24 Z>=( ) (3.32)

Ex =
2 \mg; my my 2mg
olarak bulunur.
3.1.4. Hiz hesab1

Tasinim siirecinde Boltzmann tasinim denkleminin ¢oziilmesi gereklidir. Bu siireg
icin Monte Carlo yontemini kullanmak biiyiik bir kolaylik saglar. Tasiyict serbest ugus
zamani biitiin hacim elemanlarinda, momentum uzayinda bulunursa, siiriiklenme hizinin
ortalamast ve parcaciklarin enerjisinin ortalamast bir dagilim fonksiyonu yardimiyla
bulunabilir. Yiik tasiyicisinin her bir kati igerisindeki hareketini gozlemleyerek hiz
ortalamalar1 ve enerji ortalamalar1 belirlenebilir. Tiim tasiyict hareketi i¢in bir ortalama

alinir.

1
V= ﬁvkEk (3.33)

Denklemi anlik hiz olarak verilir. T tasiyici ugus zamani siiresince ortalama hiz ise;

_1AE

Ve =g (3.34)

17



Denklemi ile verilir. AEy, ile AK sirasi ile yiik tasiyicisinin enerjisi, K ‘daki kiigiik degisimler
olarak verilmistir. Denklem (3.10) kullanilarak Ak ifadesi yalmiz birakilip, (3.34)

Denkleminde yerine yazilirsa, ortalama hiz elektrik alan kullanilarak,

(V) = — bk (3.35)
eEt

tekrardan yazilabilir.

Toplam tastyici hiz1 ortalamasini bulmak istersek,

(v)r = %(v)rr (3.36)
_ AE (3.37)
- EE . .
1
=) (B ) (3.38)

biciminde yazilabilir. E¢ ve E; sirasiyla son durum ve ilk durum enerjisidir.

Toplam ortalama tastyici enerjisi ise,

1
(Bp =3 ) (BNt (339)
olarak elde edilir. Son olarak;
E¢ + E;
(E)y = ——— (3.40)

yaklasik olarak yazilabilir.



4.TASIYICI SACILMA MEKANIZMALARI

Bir yar iletkenin kristal yapisi igindeki tastyict hareketi Bloch Teoremi tarafindan
verilir. Bu teorem, periyodik bir potansiyelin varliginda, tastyicinin dalga fonksiyonunun,
bir hiicre periyodik bileseni tarafindan modiile edilmis bir diizlem dalga seklinde
yazilabilecegini belirtir. Boylece, tek parcacik modeli i¢inde, Schrodinger dalga denkleminin

¢Ozlimleri tagiyici hareketi;

Lpn,k (r) = Un,k (r)eikr (4.1)

Bloch fonksiyonu olarak bilinen formda verilir. Burada k ve r sirasiyla, dalga vektorii ve
gergek uzay konum vektoriinii, n ise hiicre periyodik fonksiyonu Uy, (1) ‘nin bant indisini

Verir.

Ideal bir periyodik potansiyelde parcacik hareketi icin sagilma olmaz. Gergekte ise,
kristal potansiyelinin periyodikligi, bir tasiyicinin momentumunu ve kinetik enerjisini
degistirebilen kuantum mekanik sa¢ilma mekanizmalarinin temelini olusturan rastgele

pertiirbe potansiyeller tarafindan bozulur.
4.1. Fermi Altin Kurah

Kuantum fiziginde Fermi’nin altin kurali, zay1f bir pertiirbasyonun sonucu olarak bir
kuantum sisteminin bir enerji 6z durumundan bagka bir enerji 6z durumuna gegis oranini
(birim zaman basina gecis olasiligi) agiklayan bir formiildiir.

H’ biiyiikliigiiniin hamiltonyeninin petiirbasyonundan dolay: bir tastyicinin y(k,r)

durumundan y(K/,r) durumuna gegisinin birim zamandaki sa¢ilma orani, birinci dereceden

pertiirbasyon teorisi olarak;

21
S(k, k') = + 1< K'|H'|k > |28(Ey — Ex + hw) (4.2)
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verilir. Burada k' ve k durum vektorleridir. Burada Kronecker-delta fonksiyonu 8, baslangig
enerjisi Exve son durum enerjisi Ey/ arasindaki enerji korunumunu verir. h burada Planck
sabiti ® ise fonon frekansidir (Moglestue, 1993). Bu denklem Fermi altin kurali olarak
adlandirilir. hw ise yaymim veya sogurma olaylari sirasindaki fonon enerjisidir. Fermi altin

kuralindan yola ¢ikarak sagilma oranina ulasilabilir. Bunun i¢in H' Fourier serisine agilir.
H' = Z quXp (lq l‘) (43)
q
H' beklenen degeri ifadesi yazilir ve Denklem (4.3) igine yazilirsa,

<K'|H'|k>= j U (r)exp (—ik'.1) z Ugq exp(ig. ) Ug(r)exp (ik.r)d, (4.4)
Q q

<K'|H|k>= Z Uq f U (DUg(r) expli(q — kK’ + k).r] d; (4.5)
q Q

Burada q = k' — k haricindeki q degerleri integre edilirse, degeri 0 olur. Bunun sebebi {istel
fonksiyonun kendini tekrar eden bir fonksiyon olmasidir. Bu sebeple matris elemant;
<K'[H'[k >= Uyl(k,k")6(q + k— k') (4.6)
< K'|H'|[k > = Upr_ I(k k") (4.7)
bigiminde elde edilir. I(k, k") faktorii ortiisme integralidir ve yalnizca H' degerinin uzamsal
degisiminin Bloch fonksiyonunun periyodik bilesenine kiyasla yavas olmasi kosuluyla

gecerlidir. S-benzeri orbitallerden kaynaklanan ve kiiresel ve parabolik bantlar1 kabul eden

iletim bantlar1 durumu igin, I(K, k") yaklasik bir degerini alir.

Ik K') = f UL (U r)d, (4.8)
Q
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seklinde yazilabilir. Uys_j ise asagidaki gibi yazilabilir.

Uy = f exp(—ik’.r) U(r, Dexp (ik. r)d, 4.9)
Q
<K'|H|k>= f exp(—iK'.r) U(r, t) exp(ik.r) d,. (4.10)
Q

biciminde tekrar yazabiliriz.

Bu durumda diizlem dalgalar, neredeyse parabolik bicimli bandlar igin pertiirbe
edilmemis haller seklinde degerlendirilebilir.

Fermi altin kurali ile verilen S(k,K’) degerinin integrali K’ degerine bagh olarak

aliirsa;

W(k) =

o )SfS(k K')dy (4.11)

degerler yerine konursa;

W(k) = f | < K'|H'|k > |28(Ey — Ey + how)d, (4.12)

h (2 )?
sacilma hiz1 elde edilmis olur. Parabolik olmayan band igin;
[1I(k,K')|? = (axay + cxCrcosO)? (4.13)

ifadesi seklindedir. © burada Kk ve K’ arasindaki acidir. Ay ve ¢y ise;

1+ aE(k)

4.14
1+ 2aE(k) (.14

1+ aE(k)

4.15
1+ 20E(K) (13
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seklinde verilir. Burada a parabolden sapma faktorti,
1 [1 m"
a= E, m (4.16)

bi¢imindedir. Son olarak 6 fonksiyonu da hesaba katilmalidir.

2TC TtoO

W(k) =% f f f S(k, k") dydgdg (4.17)

000

Malzemelerde, etkin kiitle siirekliligi olan bir ortam varlig1 diisiiniilerek hesaplandig1 i¢in

W(k), @ acgisina bagli olmaktan ¢ikar. Bundan dolay1 ifade asagidaki gibi yazilabilir.

qQ w0 ,
W(Kk) = W(ﬂ S(k, kK")d,rdg (4.18)

4.2. Tyonize Safsizhk Sacilmasi

Iyonize safsizlik sagilmasi, dogasi geregi elastiktir ve bir dis alanin mevcudiyetinde
tasimay1 kendi bagina kontrol edemez. Uygun enerji dagilimini elde etmek i¢in bazi enerji
tiikketen sagilma mekanizmalari eslik etmelidir. Iyonize safsizlik icin sagilma kaynagi, bir
Coulomb perdeleme potansiyelidir. Bunun nedeni, donér safsizlik atomunun kiitlesinin bir
elektronunkinden ¢ok daha biiyiik olmasidir. Sonug olarak, boyle bir sagilma islemi sirasinda
elektron enerjisinin degigimi, sacilmadan 6nceki elektron enerjisine kiyasla ithmal edilebilir

diizeydedir.

Boslukta tek bir yiik bir Coulomb yasasina uyacak sekilde elektrostatik potansiyel
olusturur. Ancak safsizliklarin olusturdugu potansiyel malzemenin ic¢indeyken serbest
tastyicilarin  sayisina baglidir. Sagilma perdeleme potansiyelinden dolayr Conwell-

Weisskopf ve Brooks-Herring yaklasimlar1 kullanilarak baslangicta incelenir.



Oncelikle yariiletken termal dengedeyken perdeleme potansiyeli belirlenir. Hareketli
yiik tasiyicilart ve iyonize haldeki safsizliklarin hareketinden kaynaklanan elektrostatik
potansiyeli bulmak i¢in, orijinde yiikii Ze olan ve orijine uzaklig1 o, ile gosterilen pozitif bir
yiik diisiiniiliirse, yiik notralligi bu nokta civarinda pertiirbe edilir. §, = n — Nj, kadar

elektron yogunlugu artar. Bu durum Sekil 4.1 ‘de gosterilmistir.

no A
g \4\#
T:
on
=0 i o

Sekil 4.1. Pozitif bir iyon yakininda yiik nétralliginin bozunumu, no denge elektron

yogunlugu, r iyondan olan uzaklik

Kiiresel koordinatlarda etkin elektrostatik potansiyel;

1d (rz d_V) _  z5(0) — 5,1 (4.19)

r2dr\ dr €

Poisson denklemi ¢dzerek bulunur. Burada r ve &g sirastyla orijinden uzaklik ve statik
dieletrik sabitidir. Dengedeki elektron yogunlugu no olursa klasik dagilim fonksiyonu

kullanilarak T sicakliginda 6,

5 — ( eV ) en, v 420

olur. (4.18) ve (4.19) esitlikleri birlestirilirse;
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—qpV = —— 6(r) (4.21)

bulunur.

’ e’n,
= 4.22
QD SSkBTL ( )

olarak verilir. Qp Debye uzunlugunun tersidir.

(4.21) esitliginin 6zel ¢oziimii,

V(r) = exp (—qpr) (4.23)

dmegr

seklindedir. Bu ifade perdelenmis Coulomb potansiyelidir. Bundan dolay1 pertiirbasyon

potansiyeli;

Ze?

H = — 424
pr exp (—qpr) (4.24)

H' (4.10) Denkleminde yerinde yazilirsa;

2

- 1 Ze L2 8XP(—qpr)
<K'|H|k>= 541T£S f exp(—ik .r)fexp(lk. r)d, (4.25)
Q
bulunur. ) hacmi lizerinden integrali alinirsa,
Ze? 1

<K'|H'|k >= (4.26)

Qg5 |q|% + g3



olur. ¢ = k' — k degeri, momentum korunumu ile orantili olur. (4.2)’ de (4.26) Denklemi

yazilirsa;
21 (Ze?\” 8(Ey — E
Sk, k') =—( > . (4.27)
h \Qes/ (9 +qp)
elde edilir. & — fonksiyonu, perdelenmis Coulomb potansiyeli zamandan bagimsiz

olmasindan dolayi, sagilma siirecinde elektronun enerjisinin korundugunu gostermektedir.

k,
k
Eo
g
k,
k,
Sekil 4.2. 6, k, k' arasindaki kutup agis1
k' = k oldugu igin,
q? = (K’ — K)? = 2k?(1 — cosO) (4.28)

olur.
NsQ toplam Q hacmindeki safsizlik sayis1 olarak alinir ve Denklem (4.27) ile garpilirsa;

2T NSZZQ4 S(Ek/ — Ek)
h  QeZ [2k2%2(1 — cosO) + q3]?

(4.29)



Denklemi elde edilir. Sagilma hizi bu durumda (4.29) Denklemi (4.11) ‘de yerine yazilirsa
w(k),

T (o]
smGS(Ekr —Ep)
d de | dk’ 4.30
gf f [2k2(1 — cosO) + g3]? (430)
0 0

olarak bulunur. Ifade daha sonra;

W = 2mNgZ2e* jdef K’ k'*sin08(Eys — Ey) 131
h 20 (2m)® [2k2(1 — cosB) + qp]? (#30

k uzayinda Ey ile Ey + dEj enerji aralifinda hacim 4m?k?dy, oldugundan integralde bulunan
Q4mk’” dr/(2m)3 ifadesi, N(E,/)dE,s yerdegistirilir. N(E,/) ifadesi birim enerji bagina

diisen son durumlarin yogunlugudur. Bu durumda integral, Eys ‘ne gore alinabilir.

1
N Z?e*N(Ey) d(cos0©)
Wk) = ——— . > (4.32)
he2 [2k?(1 — cosO) + q5]
-1
integrali alindiginda,
niN,Z2e*N(Ey) 1
W(k) = 4.33
(o heZ G qh) #39
denklemi ile sagilma hizi iyonize safsizliklar i¢cin yazilabilir.
3
2m*)”/2,/E
N(Ey) = Zm) 2V Bk (4.34)

4m2h3

esitligi yukarida sdylenen durum yogunlugu ifadesidir.
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Elektronun son durumunu belirlemek igin gecis hiz1 belirlenmelidir. Iyonize
safsizliklar igin gecis hiz1 @ azimut agisindan bagimsiz oldugundan kutup agis1 6, ile 2n
arasinda rastgele bir say1 olarak secilir. © ve dO arasinda bulunan bir agiya gore sagilma

olasilig1 (4.32) Denklemi kullanilarak;

P(©)d6 = N,Z%?e*N(Ey) sin6do 435)
B he2 [2k2(1 — cos®) + q3]? .
bi¢iminde yazilir.
(3.35) ifadesi 0’ dan O ‘ya integrali alinir ve sagilma hizina boliiniirse
W(0) 1 :
= P 4.36
e = i | P (4.36)
0
cosO
_ j qp( qD)z dn (4.37)
) 2[2(1 — k2 + qpl?
seklinde bulunabilir. Integral alindiktan sonra;
(1 —cosB) ll + (Z—k)zl
we®) _ Ao (4.38)

Wk 2+ (1 —cosB) (é—l;)z

W (0)/W(K) degeri, sifirdan biiyilk olmasindan dolay1 ve O agisinin artmasindan dolay1
Denklem (4.38) 0 ve 1 arasinda diizgilin dagilmis gelisigiizel olacak sekilde bellli bir sayiya
esitlenerek asagidaki gibi bulunur (Kazutaka T, 1993).

0=1 2r
COSO = —
2k\? (4.39)
1+(1-1) (£
a-0(5)




4.3. Fonon Sacilmasi

Fononlar, kristal yapidaki bir malzemede titresimlerin veya dalga hareketlerinin
kuantum mekanigi ile agiklanan temel birimlerdir. Fononlar, malzemenin 1s1 iletimi,

elektriksel iletkenlik, termal genlesme gibi fiziksel 6zelliklerini anlamak i¢in 6nemlidir.

Fononlar, atomlar arasindaki baglar1 ve yerel ortamlardaki malzeme 6zelliklerini
etkileyen titresimlerin kuantum mekaniksel dalga fonksiyonlar1 olarak diisiiniiliir. Bu dalga
fonksiyonlari, malzeme ic¢indeki atomlarin titresimlerini ve enerji dagilimini tanimlar.

Fononlarin enerji seviyeleri, Planck’in enerji kuantizasyon ilkesine tabidir.

Fononlar, katilarin termal davranisini anlamak ic¢in kullanilir ve malzemelerin 1s1
iletkenligi, elektriksel iletkenlik ve elektron-fonon etkilesimleri gibi ozelliklerini etkilerler.
Fononlar ayrica malzeme tasarimi ve yariiletkenler gibi bir¢ok uygulamada 6nemlidir. Bu

nedenle fononlar, kat1 hal fizigi ve malzeme biliminde 6nemli bir yere sahiptir.

Iki farkli fonon modu vardir. Bunlar akustik fonon ve optik fonon modlaridir. Optik

fononlar, kristal yapinin yiiksek frekansta titresen modlarini temsil ederler.

Optik fononlar genellikle malzemenin optik Ozellikleriyle ilgilidir. Isikla
etkilesimleri, malzemenin dielektrik sabiti ve optik dagilimi {izerinde etkili olabilir. Optik
fononlarin hareketi, kristal i¢erisinde birbirine zit olacak sekildedir. Bundan dolay1 bu zit

yonlii hareket yiiziinden optik fononlar 6rglide degisiklige neden olabilirler.

Akustik fononlar, kristal yapimin diislik frekansta titresen modlarini temsil ederler.
Akustik fononlar, kristal yapinin diisiik frekansta titresen modlaridir. Bu titresimler,
malzeme i¢indeki atomlarin elastik deformasyonlarindan kaynaklanir. Akustik fononlar,
malzemenin temel titresimlerini temsil ederler ve bu nedenle frekanslar1 genellikle daha
diistiktiir. Akustik fononlar, ses dalgalariyla benzer 6zelliklere sahiptir ve malzemenin ses
iletimi ve mekanik 6zellikleri lizerinde etkilidirler. Bu nedenle akustik fononlar, sesin iletimi
gibi olaylar etkiler. Akustik fononlarda, kristaldeki atomlar birbirleri ile ayn1 yonde hareket

ederler.
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4.4. Akustik Fonon Sa¢ilmasi

Bir kristal icerisindeki atomlar titrestiklerinde normal mod titresimlerinin
stiperpozisyonu olarak ele alinir. Her normal mod birbirinden bagimsiz olarak bir harmonik
osilatore benzer sekilde titresirler ve bu titresimler kuantize olarak ele alinir. Bu kuantaya
fonon denir. Fononlar kuantum mekaniginde yaratma ve yok etme operatorleri olarak
bilinen, ag ve aq operatorleri ile elde edilir. Herhangi bir t aninda r noktasindaki yer

degistirmeye bakildiginda;

u(r,t) = z ( b )2 eq (aq +ad)exp (iq.r) (4.40)
q

2pQwq

denklemi ile verilir. Burada p, (), €4, q ve wg, sembolleri sirasiyla, malzeminin yogunlugu,

q3
kristalin toplam hacmi, polarizasyon birim vektorii, dalga vektorii ve titresimin agisal

frekansi olarak verilmistir.

Dalga boyu uzun olan akustik fononlarda;

Ya_, = |2 4.41
q Vs 5 (4.41)

bagintisi ile dispersiyon yasasi elde edilir. Burada vg ve c¢; sembolleri sirastyla boyuna elastik
dalga hi1z1 ve malzemenin elastik sabiti olarak verilmektedir. Bu durumda denge konumunda
bulunan malzemedeki iyonlarin salinimlari, malzemenin enerji bandinda anlik degisimlere

neden olur. Bu salinimlar ytiik tasiyicilarinin sagilmasina sebep olmaktadir.
Enerji bandindaki degisimlerin orgii sabitindeki degisimler ile orantili oldugu
soylenebilir. Orgiideki degisim ile olusan gerilmeyi, V. u(r, t) ifadesi ile gosterebiliriz. Bu

sayede akustik fononlar i¢in etkilesme potansiyelini;

H' = Z4V.u(r, t) (4.42)
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biciminde yazariz. Z4 ile gosterilen ifade burada deformasyon potansiyelini temsil

etmektedir. (4.40) Denkleminde (4.42) Denklemi yerine yazilirsa;

1
2

- h .
H = Z iqZq <2pqu> eq (aq + agJexp (iq.r) (4.43)
q

Denklemi elde edilir. Buradaki dalga vektorii polarizasyon vektoriine paralel oldugu

distiniilerek q. eq = q olarak kullanilirsa pertiirbasyon potansiyelinin matris elemanini,

1
(B O\ :
<K',ng — 1|H'|k,nqy >= iqE4 <2pqu> Y08k —k—q) (4.44)
2
<K',ng + 1|H'|k,nqy >= iqE4 <2 ) YN8k —k—q) (4.45)
pwgid
n, = 1/[exp(exp hw,/ksT) — 1] (4.46)

olarak buluruz. Bose-Einstein dagilimina gore ngq toplam fonon saysisi, 6-fonksiyonu ise
malzeme boyunca elektron ve fonon etkilesimlerinde kristalin momentumunun
korundugunu sdyleyen fonksiyondur. Verilen denklemler Fermi altin kurali kullanilarak

yerine yazilir ve akustik fononlarin gegis hizin1 sogurma ve yayinlanmasi i¢in;

w242
mTEg g

qu

1 1
S(k k') = (ng +5 £ 5)8(K —k+ q)8(Ew — Ex & hwy) (4.47)

olarak elde edilir.
Ey =E + hwq (4.48)

kK =k+q (4.49)



hwy ve q sirastyla kristaldeki fonon enerjisi, fonon dalga vektori olarak verilir. Malzemenin

enerji bandinin parabolik veya kiiresel olmasi durumunda enerji korunumu;

h2k’”*  h2k?
2m* - 2m*

+ hw (4.50)

- q

ifadesi bi¢ciminde yazilabilir. 6-fonksiyonlarini birlestirmek i¢in 4.48 denklemi, 4.49° da

yerine yazilirsa;

) h?q® h%kqcos®’
8(k' —k+ q)8(Ey —Ex +hw,y) =8 T S———— hw, (4.51)
0’ bu denklemde kutup agisidir. Bu durumda;
o = 233 Dk 4.5
cos —2(_k kq) (4.52)

(4.52) Denkleminde © agis1 fononun sogurma ve yaymlanma esnasindaki momentumunun

acisal frekansina bagli durumu arasinda olan agidir ve Sekil.4.3’ de verilmistir.

Sekil.4.3. 6’ k ve q arasindaki kutup agis1, ©, k ve k' arasinda kalan kutup ag¢is1 olmak
lizere, sol taraf sogurmayi, sag taraf yayinimi gostermektedir.

Oda sicakliginda akustik fononlarin enerjisi kgT enerjisinden oldukga kiigiik
olmasindan dolay1 hwg akustik fonon enerjisi sifir kabul edilerek sagilmanin elastik oldugu

kabul edilir. Bundan dolay1, Denklem (4.48) de enerji degismez olarak alinir. Bu sayede,
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kgTy,
97 hw

olarak kabul edilebilir. Bu sayede S(k, k") ifadesi;

= 2
=4°kgTy, k
S(k, k) _ % XB7L_X 5(

el
hc Q) qEg £ cos8’)

2k~

bulunur. Bu denklem sagilmadaki iki durumu da igerir. Bu durumda sagilma hizi;

Q
W(k) = & j S(k k')dk
24 2kgT,
W(K) = ;ﬂzchEf 5( -+ cos0)dg

integral daha sonra;

I, = f&&(zqkicose)dq

121

o +
:f f f 6 +cose)dﬂd(cose’)qdq
0 -1 0

(4.52) Denklemi kullanilarak q degerinin minimumu ve maksimumu bulunabilir.

Amin =0
Gmax = 2k

Bu sayede;

(4.53)

(4.54)

(4.55)

(4.56)

(4.57)

(4.58)

(4.59)
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Jmax
lo=2n | 040 = M(Ghax — Ghn) = 4K (4.60)
Jmin
Bu durumda sagilma hizi;
2mE 4% kT,
l

olarak bulunur.
4.5. Kutupsal Olmayan Optik Fononlarin Sa¢ilmasi

Kutupsal olmayan optik fonon sagilmasi, deformasyon potansiyeli sagilmasi gibi
diisiiniilmelidir. Bundan dolay1 birim hiicrede bulunan atomlarin yer degistirmesi ile ilgili
olan optik yer degistirme parametresi kullanilmalidir. Bu parametre elektronun enerjisini
dogrudan etkiler. Bu sayede etkilesme potansiyeli;

H' = (r,t) = Dg.u(r,t) (4.62)

D, burada optik deformasyon potansiyelidir. Optik yer degistirme ise;

1,
) eq(aq +aty)elr” (4.63)

h
unt) = Z <2pQW

a q

olarak verilir. Burada eq, wq ifadeleri sirasiyla, kutuplanmanin birim vektord, q dalga

vektoriniin agisal frekansidir.

Bu durumda etkilesme potansiyeli,

1
/2
h .
H = Z DO <m) (aq + aJ_’q)exp (lq I') (464)
q
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olarak bulunur. Bu durumda optik deformasyon potansiyelinin matris elemanin1 yazmak

istersek,

D2h

[(k'[H'[k)|? =
2pQwqy

(ng + % + %)5(1(' ~k+q) (4.65)

elde edilir. wg ve ng sabit olarak distiniilebilir. Bunun sebebi optik fononun enerjisinin sabit

kabul edilmesidir. Bundan dolay1 wg ve ng ifadeleri yerine w, ve ng olarak yazilabilir.

Bu durumda (4.65) Denklemini Fermi altin kuralinda yazarsak;

Sl k') = 0 ( L1y 1) 5 (Mo | hokqeos®” | 4.66
T pwoQ Mo *3%3 2m* — m* + Wo (4.66)

gecis hiz1 elde edilir. Burada cos®’ -1 ve +1 arasinda deger alabilir. Bu sayede;

hw, 2
Qmin = k|1 — (1 T _> (4.67)
Ex
hw, /2
Gmax = k|1 + (1 T F. ) (4.68)
k

bulunur. Bu ifadeler iizerinden sagilma hizin1 yazmak istedigimizde (4.66) ifadesinin

integrali, k' tizerinden almak gerekir.

W) = 555 f S(k, k') dk' (4.69)
W) = 20 ( iy 1) J 5 (120" hkacos®” Y 4.70
T BnZpw V0T 2D 2m~ T me W (4.70)

Bu durumda kutupsal koordinatlarda integral yazilirsa;
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I —fs h*q” | h'kacos® o Va 471
q Zm* —_ m* — WO q ( . )

Omax +1 2T

hw, k
+ T2 2 :
Iy = ZEk f ff cosO B 2q> d@d(cos®’)q“dq 4.72)

dmin —1

2mk3 hw, "2
(1+%)

_ — 8N (E, + 4.73)
q Ex E, 8m°N(E) + hwy)

sonucu elde edilir. Bu durumda bu sonug 4.70’ de yerine yazilirsa;

=

W(k)=1T—Dg( +

PWo

) N(Ej + hwg) (4.74)

NI»—\

)
sagilma hizi olarak bulunur.
Optik fonon enerjisi akustik fonona gore daha fazladir. Optik fonon enerjisinn kT,

ile kiyaslanabilir oldugu goriilmektedir. Bundan 6tiirii bu tip sagilmalar elastik olmayan

sagilma olarak kabul edilir.

4.6. Vadiler Arasi Optik Fononlarin Sa¢ilmasi

Vadiler aras1 optik fononlarin gerceklesebilmesi i¢in fonon dalga vektoriiniin bolge
smirinda olmasi gerekir. Bunun sebebi bu tip sagilmalar igin biiyiikk momentum degisim
degerleri gerektirmesidir. hw, olan optik fonon enerjisi, bolge merkezindeki optik fononlar
i¢in gegerlidir. Bu enerji bolge sinirlarinda bir miktar daha azdir. Bu enerjiyi hw;; olarak

yazilir.

H = Di]'.U(r, t) (475)
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ifadesi etkilesme potansiyeli olarak vadiler arasi sagilma i¢in yazilabilir. Burada i ve j alt

indisleri vadileri temsil eder. Dj; ise deformasyon potansiyelidir. Bu durumda gegis hizini

yazmak istersek,

nD2Z; 1
S(k k') = 1.1.01 [H(Wij) tot

N[ =

1)

bigiminde elde edilir. Burada Z; ve E;; ifadeleri sirasiyla, sagilmanin gergeklesebilecegi vadi
sayisinin miimkiin olan degerlert, 1 ile verilen vadinin tabanindaki enerjinin j. vadideki taban

enerjisi olarak verilir. Bu durumda sa¢ilma hiz1 yazildiginda;
nD}Z; 11
Wk = —— [n(wij) +-4 —] N(Ex + hwy; — AEj) 4.77)
W 272

bi¢iminde elde edilir.
4.7. Kutupsal Optik Fononlarin Sacilmasi

Elektronlarin kutupsal sacilmalari, kutuplanma dalgalarimin yiik tasiyicist ile
etkilesimi sebebi ile olusur. Bu kutuplanma dalgalar1 ise kristallerde boyuna oOrgii
titresimlerinin bir sonucudur. Bu kutupsal sacilmalar farkli tipte fonon sagilmalarindan

kaynaklanabilir.

Dipol momenti e* etkin yiik ile baglantilidir. Kutupsal etkilesme siddeti ise bu dipol
moment ile orantilidir. u bagil yer degistirme dipol momenti tedirgin eder. Bu bagil yer

degistirme;

1/2

h
u(r,t) = Zq: (ZN—MVVO> eq(aq +aty)exp (iq.r) (4.78)
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ifadesi ile verilir. N ve M burada sirastyla, iyon ¢iftlerinin sayisi, pozitif ve negatif iyonlar
icin indirgenmis kiitledir. D dielektrik yer degistirme vektoriine P kutuplanma vektoriine ek

olarak art1 ve eksi yiiklii iyonlarin bagil yer degistirmesinin katkis1 da vardr.

D =¢E+ Py, +P (4.79)

€0, E, P sirasiyla boslugun dielektrik sabiti, elektrik alan ve kutuplanma vektorii temsil eder.

P kutuplanma vektori;

e*N e*N
P=T(u+—u_)=Tu (4.80)
olarak verilir.
€oE = §E + Pjyp (4.81)

4.81 ile verilen ifade yiiksek frekans i¢in dielektrik sabiti ile iyon dipol momenti arasindaki

iliskiyi verir. Bu sayede;

e*N
D=¢E+P= sooE+Tu (4.82)

bi¢iminde yazilabilir. Boyuna elastik dalgalar ve kutuplanmais yiikler ile ilgili olarak sirasiyla
D = Degexp (iq.r) ve V. D = 0 bagintilar1 ile yer degistirilir. Bu sayede;

iq.D =0 (4.83)

oldugu yazilabilir. (4.83) Denklemi, q vektoriiniin sifir olmadigr yerlerde D =0

yazilabilecegini bize sdyler. Bu durumda (4.82) Denkleminde D = 0 yazilirsa;

_Neu 4.84
0 (4.84)



ifadesi elde edilir. Bu durumda elektrostatik potansiyel;

N e
=— | Fdr=-i— ,
U(r) f r ig . u(r) (4.85)
seklinde yazilabilir.
1 1
OMA /2 1 1\ /2
= — S 4.86
¢ ( N ) Wotw (eoo £S> (4.56)

(4.86) Denklemi etkin yiik olarak verilir. Pertiirbe potansiyelini yazarsak;

1
e [ hw 2
H = —eU(r) = Z i—( 0 ) (aq +atq)exp (ig.r) (4.87)
q\2¢p(d
q
olur.
1 1 1
—=——= (4.88)

& Eo Es

£» 1le &g ifadeleri arasindaki baginti (4.88) ile verilmistir. Bu durumda matris elemamn

kutupsal optik fononlar igin;

2hw, 1

e 1 1
(K IO = S22 n(Wo)+§i§] 5k’ — k + q) (4.89)
P

olarak bulunur. Gegis hiz1 ise;

melw, 1 1 1 )
= [newo) +5 2 E] (K’ — k + q)8(Ex — Byr + hwg)  (4.90)

gl q

S(k, k") =

bi¢iminde bulunur.
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Sac¢ilma hizi ise;

me?w,

W(K) =

[n(w‘)) T2 2] 23

1 (h%g? h%k o’
xf—8< q N qcos
2m* m*

P
(4.91)

e + hw0> dq

olarak yazilabilir. Burada q {izerinden integral kutupsal koordinatlar {izerinden alinir.

I —f 1 (M, hikacos®” o, 4.92
q — Zm* — m* —_ WO q ( . )

© +1 27
h?g? h%kqcos®’
I, = f f f 5( 1,207 ihwo)dqd(cose’)dc) (4.93)
2m m
0 -1 0
I, = Z“Zm* In (qma") (4.94)
h7k Qmin
Bu durumda sagilma hizi1 integral sonucunda;
e’wy k 1 1 q
W(k) = = —]1 (ma"> 4,
00 = g g, [n0v0) + 325 n (22 (4.95)

Sagilma hizi hesabin1 yapabilmek i¢in sagilma agist bulunmalidir. Ancak kutupsal optik
fononlarda sacilma her yonde ayni1 olasilik ile ger¢eklesmez. Bundan dolay1 yeni bir bagint

yazmak gerekir.

dg +11 q , , hwy k)
w(e') [Te ( + cos®’ + 74 dqd(cos®")

AQmin ~—1 q 2k E
(4.96)
Wi fc?:lix f_+1 : (Zq_k + cos®’ + —hg;io 2—kq> dqd(cos6")

39



40

W(©")/W(K) ifadesi ©' ile artar. Bundan dolay1 ©' 0 ve 1 arasinda gelisigiizel se¢ilen
degerler kullanilarak bulunabilir. Bunun disinda k ve K’ arasindaki ag¢inin da bulunmasi

gerekir. Bundan dolayi;

_ In (qe/qmin)

"7 10 (Qmae/ Qi) 4.97)
Esitligi cosO diisiiniilerek ¢oziilmelidir. gg ifadesi de;
g = k" +k? — 2k’kcos6 (4.98)
denklemi yazilabilir. Bu denklemden yola ¢ikarak;
QPun = K + k2 — 2K’k (4.99)
QPoax = K + k% 4 2K’k (4.100)

burada © = 0 ve © = 1 olarak alinmstir.
4.8. Alasim Sac¢ilmasi

AxB1xC formiiliine uygun sekilde bir malzemede, A ve B atomlari malzeme boyunca
gelisigiizel sekilde yerlesmistir. Bundan dolayr malzemedeki iyonlarin da potansiyelleri
degisim gosterir. Bu durumda A bélgesinde potansiyel Va ve B bolgesinde Vg potansiyeli
oldugu diisiliniilebilir. Ortalama potansiyeli yazmak istersek V = xV, + (1 — x)Vg olarak
yazabiliriz. Bir r, konum vektorii diisliniiliirse bu vektore A bolgesinden etkiyen potansiyel
AV =V, (V—-V,) 6(r—1,) biciminde yazilabilir Burada V. sa¢ilmalarin olustugu
hacimdir. Buradan V, ifadesini V, = 1/N,/2 olarak yazilabilir. N, burada atomik

konsantrasyon olarak alinmstir.

VZ
(k' IH K3 = 55 (V = Va)?I(k K) (4.101)
C
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A bolgesi i¢in matris elemani olarak yazilabilir. Toplam A bdlgesi sayisi ve Toplam B bolgesi

NgVc

5 ) (1 — x) olur. Toplam matris elemant;

NaVc
sayis1 sirastyla yazilirsa - )%

VZN,V,
I TR = 328 [V = V) + (L= 0 = VMG K (4.102)
(I TR = 251 =) (Va — Va1 ) @.103)

C
olarak bulunur. V, — Vg = &, yazilirsa,

2

2mx(1 — x)E% (m*)*/
Wi = 3v2mx( 16j)h4al(m /2 X +/Ex(1 + 2aE,) (1 + 2aEy) (ai + %“) (4.104)

sacilma hizi elde edilir. Z,;, n. sirastyla A ve B bolgesi i¢in malzemenin is fonksiyonlar

arasindaki fark, atomlarin sayisal yogunlugu olarak verilmistir.



5. MATERYAL VE YONTEM

5.1. GaAs ve AlxGaixAs Kristal Yapisi

II1-V grubu yariiletkenler teknolojide 6nemli bir yere sahiplerdir. GaAs, elementlerin
periyodik tablonun III. siitunundaki galyum (Ga) elementinden ve V. siitunundaki arsenik
(As) elementinden olusan bir III-V grubu bilesik yar1 iletkendir. GaAs ilk olarak
Goldschmidt tarafindan olusturuldu ve 1929'da rapor edildi, ancak III-V grubu yar iletken
olarak bildirilen ilk elektronik 6zellikleri 1952'ye kadar ortaya ¢ikmadi.

Cogunlukla III-V grubu yariiletkenler ¢inkosiilfiir kristal yapisindadirlar. III-V grubu
yari iletkenlerde iyonik bag ve kovalent bag ayn1 anda goriilebilmektedir. Bunun sebebi yar1
iletkeni olusturan elementlerin farkli elektronegatifliklere sahip olmasidir. Ancak kovalent
bag, iyonik baga gore daha fazla goriiliir. Iki farkli element yiiziinden malzemedeki elektron
dagilimi simetrik degildir. Elektron dagilimi biiylik olan atoma dogru yogunlagir.
Elektronlarin biiylik atoma dogru kaymasindan dolay1 baglar iyonik davranig sergilerler. Bu
iyonik davranig yiiziinden III-V grubu yar iletkenler polar dogaya sahiptirler (Feenstra

ve Stroscio, 1993).

As atomu ¢

Sekil 5.1. GaAs ¢inkosiilfiir yapisi
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AlxGajxAs ‘de III-V grubu bir yariletkendir. Kristal yapist olarak GaAs yari
iletkenine oldukca benzerdir. GaAs gibi, AlGaixAs ‘de ¢inkosiilfiir yapidadir. Orgii sabiti
GaAs ile oldukga yakindir. GaAs icin drgii sabiti, 5,65325 A olarak verilirken, AlGaixAs
icin ise 5,6533 + 0,0078x A formiilii ile bulunmaktadir. Orgii sabitlerinin bu kadar yakin
olmasi ve kristal yapisinin benzer olmasi, bu iki malzemenin teknolojide yaygin sekilde

beraber kullanilmasina sebep olmustur.

/‘s\

\

Ga veya Al

T As

Sekil 5.2. AlxGaixAs ¢inkosiilfiir yapisi

5.2. GaAs ve AlxGaixAs Bant Yapisi

0 K’ de yariiletkenlerde son dolu banda valans bandi, onun bir {istiindeki bos banda
ise iletim band1 denir. Valans band ile iletim bandi arasinda kalan bolgeye ise yasak enerji
aralig1 denir. Metallerde valans ve iletim bandi ¢akisiktir. Bundan dolay1 yasak enerji aralig:
yoktur. Yariiletkenlerde ise yasak enerji araligi birkag¢ elektron volt degerinde olabilir.
Elektrona disaridan 1s1l veya optik bir yolla enerji verilirse ve bu enerji en az yasak enerji
aralig1 kadar olursa, valans bandindaki elektronlar iletim bandina gecebilirler. Bu gecis
esnasinda valans bandinda elektron bir bosluk olusturur. Elektriksel iletim elektron ve

bosluklar ile beraber gergeklesir.
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Valans bandinin maksimumu ile iletim bandinin minimumu k uzayinda ayni k dalga

vektorii degerinde oldugunda, bu tip yariiletkenlere dogrudan gecisli yariiletkenler denir. Bu

tip malzemelerde elektron valans bandindan iletim bandina gegerken enerji ve momentum

korunumu i¢in fonon gibi {i¢iincii bir pargaciga gerek duyulmaz (Kittel,1996).

Valans bandinin maksimumu ile iletim bandinin minimumu k uzayinda farkli k dalga

vektorii degerinde oldugunda ise bu tip yariiletkenlere dolayl gegisli yariiletkenler denir. Bu

tip yart iletkenlerde elektron valans bandindan iletim bandina gecerken, enerji ve

momentumun korunumu ig¢in igiincii bir pargacik olan fonon gereklidir.

GaAs direkt gegisli bir yariiletkendir. AlxGaixAs yariiletkeni ise x < 0,4 degeri i¢in

direkt gegisli, x > 0,4 den sonraki degerler icin ise indirekt gecisli bir malzemedir (Saxena,

1981).

Enerj1 E, = 1.425 4+ 1.155x + 0.37x% eV

]

e I vadisi

0

Sekil 5.3. GaAs ve AlxGaixAs bant yapist

L vadisi

E. = 1.71 + 0.69x eV

Ex = 1.9 + 0.124x + 0.144x% eV

11>
>

Dalga vektorii



Cizelge 5.1. GaAs ve AlxGaixAs i¢in parametreler

PARAMETRELER AlxGaixAs
Eg(eV) 1.425+(1.155x) + 0.37x2
€s (13.18-(3x)) €0
ef (10.89- (2.73x)) €0
p (g/cm™) 5320-(1560x)
hwo (meV) (0.03625 + (0.00183x) + (0.01712x3) -(0.00511x%))
hwij (meV) 0.030
mj/mo (0.063+(0.083x))
m5/mo (0.35+(0.25x))
Vs (ms™) 5240-1000x
imp(1/m?) 1.10%

Cizelge 5.1. ‘de Monte Carlo metodu i¢in gerekli olan parametreler GaAs ve AlxGai-

xAs yar iletkenleri icin verilmistir (Guen-Bouazza vd, 2013). Burada Eg yasak enerji
arali, e statik dielektrik sabiti, er, yiiksek frekans dielektrik sabiti, p 6zkiitle, hwo,
fonon enerjisi, hwij, vadiler arasit optik fonon enerjisi, m; I' vadisindeki etkin
elektron kiitlesi, m; L vadisindeki etkin elektron kiitlesi, vg, ses hizi, imp ise

safsizlik miktar1 olarak, Vegard yasasina uygun sekilde verilmistir.
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6. BULGULAR VE TARTISMA

AlxGaixAs yariiletken bilesigi, x=0, x=0,1, x=0,2, x= 0,3, x=0,4 degerleri i¢in, 77K,
300K, 450K sicakliklarinda 2ns’lik simiilasyon siiresi uygulanarak incelenmistir. Kullanilan
parametreler Tablo 5.1°de verilmistir (Vurgafman vd, 2001). Uygulanan elektrik alanin;
elektron siiriiklenme hizi, elektron enerjisi, I' ve L vadisi i¢in sacilma hizlar1 ve
yiizdelerine bakildi. Sa¢ilma mekanizmalari i¢cin ' ve L vadileri dikkate alind1 ve
hesaplamalar; iyonize safsizlik, kutupsal optik fonon, akustik fonon, kutupsal
olmayan optik fonon, vadiler arast optik fonon, alasim ve dislokasyon sacilma

mekanizmalar1 g6z 6niinde bulundurularak yapilda.

Sekil 6.1. ve Sekil 6.2 dort farkli bolgeye ayrilarak incelenmistir.1. bélgeye
ohmik bdlge denir. Burada siiriiklenme hizi ohm yasasina uygun olarak artar. 2.
bolge siiriiklenme hizinin pik yaptigi bolgedir. Bu bolge vadiler arasi gecislerin
basladig1 bolgedir. 3. Bolge negatif diferansiyel mobilite bélgesidir. Bu bolge L
vadisindeki sagilmalarin ¢ogunlukta oldugu boélgedir ve siiriiklenme hizi diiser. 4.
Bolge ise satiirasyon bolgesidir. Bu bdlge stiriiklenme hizinin dengeye oturdugu

bolgedir.
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Sekil 6.1. GaAs ig¢in siiriiklenme hiz1 ve sicaklik karsilastirmasi
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Sekil 6.2. AlxGaixAs i¢in siiriiklenme hiz1 ve sicaklik karsilastirmasi
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Sekil 6.3. AlxGaixAs 77K igin siiriiklenme hiz1 elektrik alan grafigi
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Sekil 6.4. AlxGaixAs i¢in enerjinin 77K’ de uygulanan elektrik alanla degisimi
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Sekil 6.5. AlxGaixAs i¢in 300K siiriiklenme hiz1 elektrik alan grafigi
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Sekil 6.6. AlxGaixAs i¢in 300K enerjinin uygulanan elektrik alanla degisimi
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Sekil 6.7. AlxGaixAs i¢in 450K siiriiklenme hiz1 elektrik alan grafigi
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Sekil 6.8. AlxGaixAs i¢in 450K enerjinin uygulanan elektrik alanla degisimi



I' vadisi i¢in, incelenen sagilmalar polar optik fonon yayinim, polar optik
fonon sogurma, vadiler arasi optik fonon yayinim, vadiler arasi optik fonon
sogurma, akustik fonon, iyonize safsizlik, alasim ve dislokasyon sag¢ilmalaridir. L
vadisi i¢in ise polar optik fonon yayinim, polar optik fonon sogurma, polar olmayan
optik fonon yayinim, polar olmayan optik fonon sogurma, vadiler aras1 optik fonon
yayinim, vadiler arasi optik fonon sogurma, akustik fonon, iyonize safsizlik
sacilmalart incelenmistir. Yiizde besin altinda kalan sagilmalarin etkisi dnemsiz
olacagindan Sekil-6.9, Sekil-6.10, Sekil-6.11, Sekil-6.12, Sekil-6.13 ve Sekil-6.14

’de gosterilmemistir.
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Sekil 6.9. " vadisi i¢in 77K’ de sagilma yiizdeleri
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Sekil 6.10. L vadisi i¢in 77K’ de sacgilma yiizdeleri
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Sekil 6.11. T" vadisi i¢in 300K’ de sagilma yiizdeleri
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Sekil 6.12. L vadisi i¢in 300K’ de sacilma yiizdeleri
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Sekil 6.13. I' vadisi i¢cin 450K’ de sagilma yiizdeleri
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Sekil 6.14. L vadisi i¢in 450K’ de sagilma yiizdeleri

Sekil-6.9, Sekil-6.11 ve Sekil-6.13" de polar optik fonon yayinim sagilmalari,
pope, iyonize safsizlik sacilmalari iss, alasim sagilmalar1 alloy olarak gosterilmistir.
Sekil-6.10, Sekil- 6.12 ve Sekil-6.14’ de ise polar optik fonon yayinim sagilmalari,
pope, polar olmayan optik fonon yayinim sagilmalart npope, iyonize safsizlik

sacilmalari, iss olarak gosterilmistir.
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Sekil 6.15. 77K’ de vadi isgaliyeti
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Sekil 6.17. 450K’ de vadi isgaliyeti

Sekil 6.15., Sekil 6.16, Sekil 6.17° de elektrik alana bagl olarak vadi iggaliyeti, sirasi
ile 77K, 300K ve 450K sicakliklari i¢in gdsterilmistir.



7. SONUC VE ONERILER

Sekil 6.5 de AlxGaixAs 300K i¢in stiriiklenme hiz1 elektrik alan grafigi, Sekil 6.6’
da enerjinin uygulanan elektrik alanla degisimini gosteren grafik verilmektedir.
AlxGaixAs yariiletken bilesigi i¢in sirast ile x=0, x=0,1, x=0,2, x= 0,3, x=0,4
degerlerinde incelenerek tek parcacik Monte Carlo simiilasyonundan elde edilen
elektron siiriiklenme hizi1 elektrik alanin bir fonksiyonu olarak 77K, 300K ve 450K
sicakligr icin elde edildi. 300K GaAs elektron siiriklenme hizinin uygulanan
elektrik alanla, yaklasik 4,1 kV/cm elektrik alan degerine kadar, lineer olarak
1.8x107 c¢m/s lik bir pik degerine kadar arttif1 goriilmiistiir. GaAs igine, Al
elementinin katilmasi ile beraber elektrik alana karsilik gelen pik degerlerinin
distigi goriilmektedir. AlxGaixAs malzemesinin yasak enerji araliginin, GaAs ye gore
daha genis olmasi, elektronun enerjisinin daha fazlasinin valans bandindan kopmak igin
harcandigini ve siiriikklenme hizina kalan enerjinin daha az katkida bulundugunu bundan
dolay1 da siiriiklenme hizinin pik degerlerinin AlxGajxAs i¢in daha diisiikk ¢ikmasini
aciklayabilir. Ayn1 zamanda GaAs malzemesi direkt bant gegisli bir malzemeyken, igerisine
Al elementinin katilmasi ile beraber indirekt gecisli bir malzemeye doniistiigii bilinmektedir.
Literatiirde x = 0,4 degerinden sonra AliGai;.xAs malzemenin indirekt gecisli hale
gelmektedir (Saxena, 1981). Siirliklenme hizindaki ani artis direkt gecisli malzemelerle de
iliskilendirilmektedir. GaAs malzemesinin i¢ine Al katilmasi ile beraber siiriiklenme hizinin
pik degerindeki diisiis bu durum ile de agiklanabilir. I' ve L vadileri i¢in enerji
hesaplamalar1 Vegard yasasina gore yapildiginda Cizelge 7.1. ‘deki sonuglar elde

edilmistir.

Cizelge 7.1. T ve L vadileri i¢in enerji degerleri

x=0 Er = 1,42eV E, = 1.71eV
x=0,1 Er = 1,54eV E, = 1.77eV
x=0,2 Er = 1,67eV E, = 1.84eV
x=0,3 Er = 1,80eV E, = 1.91eV
x=0,4 Er = 1,94eV E, = 1.98eV
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x = 0,4 degerine yaklasilirken Cizelge 7.1 e gore, I ve L vadilerinin enerji
degerleri birbirine yaklagsmaktadir ve x degeri biiylirken L vadisine gecis i¢in gerekli
olan enerjinin, I' vadisine gec¢is i¢in gerekli olan enerjiden daha fazla oldugu
anlagilmaktadir. Bu durumda x degeri biyidiigiinde indirekt gecis olasiliginin da
artt1g1 sdylenebilir. Indirekt gecis icin gerekli olan enerjinin daha fazla olmasi ve I’
vadisinde sa¢ilmalar azalirken L vadisinde polar optik fonon yayinim sagilmalari
ile polar olmayan optik fonon yayinim sag¢ilmalarinin baslamasi, x degeri biiylirken

siiriklenme hizinin pik degerinin azalmasina katkida bulundugu sdylenebilir.

Sicaklik degeri arttikca siirliklenme hizinin pik yaptigi degerlerde azalma
goriilmiistiir. Bunun sebebi sicaklik arttikca sagilma miktarinin da artmasidir. Enerji
grafikleri incelendiginde ise farkli sicakliklar icin enerji degerlerinin ¢ok degismedigi

goriilmiistiir. Bunun sebebi ise elektronun termal enerjisinin disardan uygulanan kuvvet
sebebi ile kazandig1 enerji yaninda oldukga kii¢iik olmasi olarak gosterilebilir. 3/2 kgT

formiiliine gore bu enerjiler 77K, 300K ve 450K i¢in yaklasik olarak sirasiyla 0.009¢V,
0.038eV ve 0.058eV olarak bulunur. Bu degerler enerji grafigindeki degerler ile yaklagsik

olarak aynidir.

77K, 300K ve 450K’ de biitiin x degerleri i¢in iyonize safsizlik sagilmalarinin
en etkin sag¢ilma oldugu goriilmistiir. Ayn1 zamanda, x degeri artarken iyonize
safsizlik sagilmalarinin yaninda, alasim sa¢ilmalarinin da ortaya ¢iktigi ve x degeri
arttikca alasim sacilmalarinin da arttig1 goriilmiistiir. iyonize safsizlik sagilmalari
ve alasim sagilmalar1 elastik sac¢ilmalardir. Bundan dolayr enerji grafigi
incelendiginde enerjinin pik yapmis oldugu degerlerin GaAs i¢in sorumlusunun
iyonize safsizlik sacilmalari, AliGaixAs i¢in iyonize safsizlik sacilmalar1 ve alasim

sacilmalar1 oldugu soylenebilir.

Sacilma grafikleri incelendiginde, iyonize safsizlik sacilmalari, T vadisinde
biitlin x degerleri i¢in azalirken, L vadisinde artmaya baslamistir. " vadisi i¢in polar
optik fonon yayinim sacilmalari, genel olarak, iyonize safsizlik sagilmalari ile
beraber goriilmiistiir. L vadisinde ise polar optik fonon yayimnim sacilmalarinin

yaninda, polar olmayan optik fonon yayinim sacilmalari da goriilmiistiir. Bu yayimnim
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sacilmalar1 sayesinde elektron fazla olan enerjisini yayinlayarak, siiriiklenme hizini

dengelemis ve siirliklenme hizinda siddetli bir artis olmasina engel olmustur.

Negatif diferansiyel mobilite bélgesinde L vadisindeki sacilmalar I" vadisine
gOre ¢ok daha fazladir. Enerji grafigi incelendiginde bu bdlgede enerjide elektrik
alan artmasina ragmen fazla artis olmadig1 goriilmektedir. L vadisinde I" vadisine
gore elektronun kiitlesi daha biiyiiktiir. Bundan dolay1 siirliklenme hizinda ani diisiis
yasanirken enerji az miktarda da olsa artmaya devam eder. Iyonize safsizlik
sacilmalar1 ve alasim sag¢ilmalar1 elastik sagilmalardir. Bundan dolay1r GaAs igin
iyonize safsizlik sacilmalari elektronun enerjisinin negatif diferansiyel bélgesinde
artis yapmasinda rol oynadigi sOylenebilir. Ayn1 sekilde AliGaixAs icin alagim
sacilmalar1 ve iyonize safsizlik sagilmalari, siiriiklenme hiz1 azalirken enerjinin artigsinda rol

oynadig1 ve GaAs’ ye gore enerjinin daha fazla artmasi bu sayede agiklanabilir.

Satiirasyon bolgesinde enerji artsa da, yaymim sagilmalarin artmasi ve L vadisinde
elektronun kiitlesinin daha fazla olmasindan dolay: siiriklenme hiz1 elektrik alan arttik¢a
dengeye oturmustur. Bu durum vadi isgaliyeti incelendiginde daha net goriilmektedir. Vadi
isgaliyetleri incelendiginde satlirasyon bolgesinde L vadisinde sag¢ilmalarin ¢ogunun

gergeklestigi goriillmektedir.

Sicaklik azaldikg¢a siirtiklenme hizinin tiim degerler i¢in arttigi goriilmiistiir. Bu
durumun diisiik sicaklikta sagilmalarin azalmasindan kaynaklandigi sdylenebilir. Enerji
grafiginin ise tim degerler icin c¢ok degismedigi goriilmiistiir. Tastyic1 enerjisi fazla
degismiyorken siiriiklenme hizinin artmasindan dolay1, sagilmalarin siiriiklenme hizina etki
eden asil mekanizma oldugu soylenebilir. Diisiik sicaklikta alasim ve iyonize safsizlik
sacilmalarinin I vadisinde daha fazla olmasi, yiiksek sicakliktaki duruma gore elektrik alan
artarken daha uzun siire varliklarini géstermeleri ve bu sagilmalarin esnek sagilmalar olmasi
stiriklenme hizinin daha yiiksek degerler almasini agiklayabilir. Ayn1 zamanda yaymim

sacilmalarinin da arttig1 goriilmiistiir. Bu sagilmalar sayesinde enerji dengelenmistir.
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