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OZET

Bu ¢alismada, ergime noktasi yakinlarinda, silisyumun yapisal, elektriksel 6zdirenci ve
termoelektrik giic gibi tasima Ozelliklerinin iizerinde farkli Model (Pseudo)
potansiyellerinin uygulanmasi arastirilmistir. Bir yari iletken olarak sivi Si hesaplanan
durgun yapi faktorii, Palmer ve Weeks tarafindan ortalama kiiresel yaklasiginda kesin
olarak coziilerek, geri planda tek bigimde bulunan elektronlardan olusan yiiklii kat1 kiire
akigkanina uyum saglanarak elde edilmislerdir. Ayrica, genisletilmis Ziman kuramini
kullanarak sivi silisyumun p, elektriksel iletkenligi ve Q, termoelektrik giicii olarak

bilinen elektronik tasima 6zellikleri iizerinde kesin yeni hesaplamalarimiz gosterilmistir.

Hesaplamalarimizin sonuglari, literatiirde elde edilen deneysel verilerle karsilastirildig
zaman oldukga iyi bulunmuglardir ve tartigilmistir.
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SUMMARY

In this work, the applications of the different pseudo (or model) potentials to study of
the structural and transport properties such as electrical resistivity and thermoelectric
power for silicon near the melting point are investigated. Calculated static structure
factor of liquid Si as the semiconductor is obtained by adopting charged hard sphere
reference fluid in a uniform background of electrons solving exactly in a mean special
approximation by Palmer and Weeks. It has been also presented our new accurate
calculations on the electronic transport properties namely the electrical resistivity p,

and the thermoelectrical power Q of liquid Si by using the widely used extended Ziman
theory.

The results of our calculations are found to be fairly good when compared to the
available experimental data in literature and discussed.



1. GIRIS

Son yillarda, literatiirde iizerinde onemle arastirilan konulardan bir taneside, sivi yari
iletken metalleri gibi basit olmayan metal sistemlerinin yapisal 6zellikleri, buna bagh
olarak tezimizin 6zgiin kismi olan ve metalimizde temel bir rol oynayan, elektriksel
ozdireng, termo elektrik gii¢ (veya termo giic) gibi elektronik tasima 6zelliklerinin gerek

deneysel gerekse de kuramsal olarak saptanmasidir.

Ergimis metallerinin yapisal ozelliklerinin, 6rnegin g (r) radyal dagilim ve S(g) yapt

sabitinin hesaplanmasinda, yararlanilan kuramsal yontemlerin bir tanesi olan, Kat1 Kiire
referans sistemine dayanan termodinamik pertiirbasyon (veya tedirgeme ) kuramlar
genellikle basarili olmasina ragmen, ergimis yar iletkenlerde, elektron-elektron,
elektron-iyon ve iyon-iyon arasindaki karsilikli etkilesmeleri ifade eden etkin cift
potansiyellerinin kendine 0zgii yapisinin aciklanmasinda c¢ogunlukla basaril
olamamaktadir. Bunun nedeni, yar iletken metallerinin doldurulmamis 3d bandina
sahip olmalanidir. Yan iletken metallerde, iyonlar arasindaki kuvvetlerin, ikinci

mertebeden pseudo potansiyel (model potansiyel ) kurami sayesinde,

1 (4rZ’
u(r) = 871'3-[ 7;2’ [I—FN (q)]e"”dq

Degismez bicimi altinda gosterimlenen bir ¢ift potansiyel yardim ile S(g)yapt
faktorleri, ortalama kiiresel yaklagiklik kullanilarak hesaplanmistir. Tezimizin her

yerinde atomik birimler, yani e=A=m,=lkullanilmistir. Bu denklemdeki F) (g)

normalize edilmis enerji dalga sayis1 karakteristigi olarak adlandirilmak iizere

_ ‘]2 0 2 1 _ 1
Ful@ _[WpJ(Wq(K) ) L—G(q)}{l s(qj

denklemi ile tanimlanmustir.




Son denklemde yer alan w(q) fonksiyonu model potansiyel olarak bilinmekte iken bu

potansiyel genellikle iki ana kisma ayrilir. i) enerjiye bagimhi pseudo potansiyel, ii)
enerjiden bagimsiz pseudo potansiyel. Enerjiye bagli model potansiyel olarak, Heine-
Abarenkov, Aschroft (bos kor modeli) ve Jivani-Gajjar-Jani modeli verilirken, enerjiden
bagimsiz potansiyel olarak Bachalet-Hamann ve Schliiter model potansiyelini kullandik.

Dielektrik perdelemenin hesabinda ise kullandigimiz bolgesel alan diizeltme fonksiyonu
G (g) igin, Ortiz ve Ballone’nin Monte Carlo benzetisim yontemi yardimiyla gelistirdigi

modeller ile Sarkar ve arkadaslarinin gelistirdigi modeli kullandik.

Boylece, ergimis yar iletkenlerin tasima Ozelliklerinin bulunmasinda ilgi cekici bir
teknik olarak Ziman’in genisletilmis formiilii icerisinde daha Onceden elde etmis

oldugumuz pseudo potansiyelleri kullanarak hesapladik.
Bu caligmanin plan1 asagidaki gibi diizenlenmistir;

II. bolimde, silisyum yar1 iletken metalinin fiziksel ve kimyasal 6zellikleri, ergime
noktasi civarindaki yari iletken metallerin, ele aldigimiz model potansiyel kuramindan

hareket ederek S(g) yapi1 faktorii ile statik bolgesel alan faktoriiniin belirlenmesi ve

kullanilan modelleri hakkinda ayrintili bilgi verilmektedir.

III. bolimde, ergime noktasi civarindaki yar iletken metallerin yapisal 6zelliklerinin
belirlenmesi icin kullanilan etkin cift potansiyel modelini ve pseudopotansiyel
yontemler gosterilmektedir. Ayrica, ele aldigimiz model potansiyel kuramindan

hareketle 5(9) yapi faktorii ve Ziman’in genisletilmis formiilii kullanilarak yar iletken
metallerin tasima 6zellikleri ¢ikarilmistir.

IV. boliimde ise bundan 6nceki boliimlerde elde edilen kuramsal ¢oziimleri, literatiirde
elde edilen verilerle karsilastirmasi igersinde ergime noktalar civarinda yan iletken
metallerinden Silisyum (Si) metali i¢cin yaptigimiz sayisal hesaplamalar1 sirasiyla
sunuyoruz.

Son boliimde ise, literatiirde rastlanmis oldugumuz deneysel ve kuramsal sonuclar ile
daha onceki boliimlerde yapmis oldugumuz sonuglar karsilastirilip, tartismasini
yaplyoruz.



2. GENEL KISIMLAR

2.1 ERGIMIiS$ SILISYUMUN FiZiKSEL VE KiMYASAL OZELLiKLERI

Yeryiiziinde en ¢ok bulunan elementlerden bir tanesi olan silisyum, yar iletken 6zellige
sahip olusu ve dogada cok bulunmasi nedeniyle, transistor, diyot ve hafizalarda
kullanilabilmesi agisindan pratik olusundan dolayi, entegre devrelerin ve bilgisayarlarin
silisyum teknolojisi lizerine insa edilmesini saglamistir. Bugiin, " Silikon Vadisi"

denilen dev bir endiistrinin adin1 koymustur.

Ozellikleri
Sembolii Si’dir. Ametal karakterli kimyasal bir elementtir. Periyodik tabloda IV A

grubunda yer alir. Atom numarasi 14, atom agirligt 28,086 g/mol. olup kristal
haldeyken siyahtan griye degisen renge sahip sert ve kirilgan bir yapidadir. Kat1 halde
iken yogunlugu 2,33 g/cm3 “dir. Silisyum 1410°C’ de erir ve 2355°C’ de kaynar.
Elektrigi iletme 6zelligi zayif olup, 1s1yla genlesme derecesi de azdir. Silisyumun bir¢cok
fiziksel ve kimyasal Ozelligi karbonunkine; yapisi elmasinkine benzer. Elektronik
gosterilimi 1s® 2s* 2p° 3s® 3p” seklinde olup bilesiklerinde 4% degerlikli olabilir.

Kimyasal yonden aktif bir element degildir.

Bulunusu ve elde edilisi
Tarihsel olarak, 1826 senesinde ilk defa Isvecli kimyager Jakop Berzelius tarafindan

element olarak ve yildiz ve meteorlarda genellikle ¢ok sik bulunan silisyum, diinya
kabugunun yiizde 27,6’sin1 kaplamaktadir. Diinyada bulunan elementler icinde
oksijenden sonra ikinci siray1r alir. Biyolojik olarak, hayvan iskeletlerinde, bitki
dokularinda ve denizlerde yasayan iki atomlu hiicrelerinin duvar yapilarinda bulunur.
Normal olarak dogada serbest halde bulunmaz. Fakat hemen hemen biitiin kayaclarda,
kum, kil ve topraklarda ya silis (SiO2) halinde veya oksijen ve aliiminyum,
magnezyum, kalsiyum, demir, sodyum, potasyum gibi baska elementlerle olusturdugu

silikatlar halinde bulunur.

Bilesikleri
Silisik asit: Silisyumun 6nemli bilesiklerinden biridir. Kimyasal formiilii Si (OH)4 olup,

molekiillerin birbirleriyle kolayca kondenzasyon tepkimesine girmesi neticesinde, su



aci8a cikar ve zincir yapisinda polimerler veya ii¢ boyutlu orgiiler olusturur. Silisik asit,
alkoller veya silisyum tetrakloriir ile meydana getirdigi esterleri kararli sivilar olmakla
beraber; 1s1yla bozunmazlar, 1s1 transfer vasitasi olarak, hidrolik sivilart ve yaglayici

olarak kullanmilirlar.

Silisyum dogada siliksat asidi (mSiO,.nH,0) ve tuzlarn halinde bulunur. Yerkabugunun
yaklasik %?25,7 si bu elementten olusur. Silisyum dioksit (Si0,) dogada kum ve kuartz
seklinde bulunur. Silisyumun iki tane allotropu vardir. Bunlardan birincisi saf kristal
silisyumdur. Saydam olmayan koyu gri renkli, parlak sert ve kirilgan olup 6rgii yapisi
elmasa benzer. Digeri ise amorf silisyumdur. Koyu kahve renkli olup tane biiyiikligii
nedeni ile kristal silisyumdan ayirt edilebilir. Kolay reaksiyon verir. Saf olarak silisyum
eldesi, silisyum oksidin kok komiirii (grafit) ile elektrikli firinda indirgenmesi
sonucunda gergeklesir. Gerekenden daha fazla karbon kullanilirsa silisyum karbiir (SiC)

olusur.

Kullamilma alanlar
Silisyum, elektriksel olarak yar1 iletken olusu nedeniyle, bor, galyum, fosfor ve arsenik

ile doyurularak transistor, diyot ve diger yari iletkenlerin imalinde kullanilir. Bu yiizden
zayif akim alaninda 6nemi cok biiyiiktiir. Metaliirjide indirgeyici, celik, piring ve bronz
tiretiminde alagim elemani olarak yararlanilmaktadir. % 15 silisyum igeren c¢elik
alasimi, aside dayanikli kaplarin imalinde kullanilmaktadir. Endiistriyel 6nemi ¢ok
biiyiik olan silikonlar; silisyum, oksijen, karbon ve hidrojenden sentetik olarak iiretilen
organosilisyum oksitlerdir. Yiiksek sicakliklara dayanikli ve asal olduklarindan
yaglayicilarda, hidrolik sivilarda, su gecirmeyen malzemelerde, vernik ve emayelerde

kullanilirlar.

Bu yari iletkenin kullanim alanlan soyle siralanabilir:
o Tipta silikon yapiminda,

° Beton, tugla ve ¢cimento yapiminda,

o Celigin bilesimine katilarak,

° Polimerik bir yapiya sahip olduklar i¢in kaydirict yag olarak,



° Cok saf silisyum bor, galyum, fosfor ve arsenikle giiclendirilerek yar1 iletken
ozelliginden dolay1 transistorlerde, gilines gozeleri gibi bir¢ok elektronik

endiistrisinde.

Kristal Yapisi
Yari iletkenler, oldukca farkli kimyasal ve fiziksel 6zelliklere sahip cok sayida maddeyi

icine alirlar. Bu maddeler, elementleri periyodik cetveldeki konumuna bagli olarak,
benzer davranigh gruplara ayrilirlar. En iyi bilinen yan iletkenler; periyodik cetvelin IV
siitunundaki C (elmas), Si, Ge ve alfa-Sn’nin olusturdugu yan iletkenlerdir. Burada
band yapist ve oOzellikleri ile Si yar iletkeninin temel parametreleri verildi. Yar

iletkenlerin iletim 6zellikleri, enerji band yapilarina ve kristal yapilarina sikica baglidir.

Bu nedenle oncelikle II-IV grup yari iletkenlerden olan silisyumun kristal yapilari, Sekil
2.1’de gosterildigi gibi biitlinliyle elmasin kristal yapisina benzerdir. Silisyum
atomunda, K kabugunda 2, L kabugunda 8, M kabugunda 4 elektron olmak {iizere
toplam 14 elektrona sahiptir. Elektronikle ilgili anlatimlarda silisyumun sadece en son

yoriingesindeki dort elektron gdzoniinde bulundurulur.

Sekil 2.1. Elmasin kristal yapisi

Kristal yapiya sahip olamayan maddelerin elektronlar1 kendi atom cekirdegi etrafinda
doner. Ancak silisyum gibi kristal yapiya sahip maddelerin son yoriinge (degerlik)
elektronlari, komsu atomlarin her bir degerlik elektronlariyla adeta bagliymis gibi

13

birlikte donerler. Bunlara “ortak degerlik ciftleri “ denir. Komsu atomlar arasindaki

ortak degerlik baglari, atomlar arasinda bir cekme kuvveti yaratir. Ancak komsu atom



cekirdeklerindeki art1 (+) yiikler arasindaki itme kuvvetleri, bu cekim giiciine karsi

koyar. Bu sayede kristal madde i¢inde elektriksel denge kurulur.

Silisyum kristaline, Al, Ga, In gibi 3 degerlik elektronlu bir katki maddesi ilave
edildiginde bunlarin atomlar1 kafes (Orgil) sistemde bir yer alarak kovalent bag
olusturacaktir. Kovalent bagda her bir atom bir elektronu en yakin komsuyla paylasarak

kuvvetli bir bag olusturur.

Silisyum kristaline bes degerlik elektronlu P, As gibi katki maddelerinden biri ilave
edilirse bunlarin atomlar etrafindaki silisyum atomlar1 ile kovalent bag olustururlar. 5
degerlik elektronlu arsenigin ancak dort elektronu, komsu silisyum atomlariyla kovalent
bag olusturmaktadir. Besinci elektron ise ¢ekirdegin pozitif cekme kuvvetinin etkisi
altinda zayif olarak atoma bagli kalmaktadir. Bu elektron en ufak bir enerji etkisi

halinde serbest hale gecebilir [1].

Band Yapusi
Katilarin band yapis1 genelde Schrodinger denkleminin ¢oziimiiyle elde edilir. Band

yapis1 birinci Brilloun bolgesinde E elektron enerjisinin, k dalga vektoriiniin bir
fonksiyonu olacak sekilde cizilen bir grafik ile saptanmaktadir. Yari iletkenler icin en
cok kullanilan yontemler; Dik diizlem dalga yontemi Allen [2], gercek olmayan

potansiyel yontemi Phillips [3] tarafindan ayrintili olarak verilmektedir.

Bir katt maddenin degerlik bandi ya tamamen elektronlarla doludur ya da banda
elektron yerlesebilecek cok az sayida bosluk vardir. Degerlik banda bir elektronun
yerlesebilecegi bu bosluklara desik (hole) denir. Herhangi bir uyarma ile yasak enerji
araligim asarak degerlik bandindan, iletkenlik bandina gecen elektronun yerinde bir
desik kalir. Bu desik degerlik bandindaki baska bir elektronla doldurulursa, o elektronun
yerinde yeni bir desik olusur. Bu durumda degerlik bandinda bir elektronun bir desigi
dolduracak sekilde yer degistirmesi, sanki elektron yerine desik hareket ediyormus gibi
diistinebiliriz. Boylece degerlik bandaki elektron yer degisimleri, desik hareketi olarak
kabul edilir. Buna gore; bir katida elektriksel 6zdireng, iletkenlik bandinda elektronlarla,

degerlik bandinda desiklerle saglanir.



Kristal orgiiniin periyodikligi nedeniyle bir yan iletken, izinli ve yasaklanmis enerji
bolgelerine sahiptir. Yasak enerji aralig1 yari iletkenlerin bir¢ok 6zelligini tanimlamakta
kullanilan 6nemli bir parametredir. Izinli enerji bolgeleri yasak bandin altinda ve
istiinde yerlesir. Yasak bandin altinda kalan ve bagh elektronlarin olusturdugu enerji
bolgesi degerlik bandi ve iistiinde kalan serbest elektronlarin olusturdugu enerji bolgesi

iletkenlik bandi olarak adlandirilir.

Yari iletken metallerin cogunlugunun yasak enerji araligi, genellikle ~0.1 eV ile 1 eV
arasinda olmasina karsin, silisyumun  yasak enerji arahi@i 1.2 eV’ a kadar
yiikselmektedir. Dolayisiyla, bu diisiik enerji araligi, tamamen dolu olan degerlik
bandindan elektronlarin, sicaklikla uyarilmasiyla bos iletkenlik bandina gegebilecekleri

anlamina gelir.

Band yapis1 kristal simetrinin temel bir fonksiyonudur. I', X, ve L Brillouin
bolgelerindeki ©nemli simetri noktalaridir. Band yapilarmin en belirleyici 6zelligi
degerlik ve iletkenlik bandlarinin konumudur. Eger Brillouin bolgesinde, degerlik
bandmin tepesi ve iletkenlik bandmin tabam aym noktada olusursa (I') yan iletken
direkt yan iletken, aym1 noktada olugmazsa indirekt yari iletken olarak adlandirilir. Bu
nedenle Brillouin bolgesinin merkezindeki I" noktas1 direkt yar1 iletkenler i¢in en 6nemli
noktadir. Diigiik alan iletimi hesaplamalarinda genellikle degerlik bandinin tepesi ile
iletkenlik band1 tabaninin g6z oniine alinmasi yeterli olmaktadir. Ancak Si yar iletkeni
indirekt bir yari iletkendir. Dolayisiyla iletkenlik bandinin en diisiik minimumu ( I’
noktasinda) ile degerlik band1 maksimumu aymi dogrultuda degildir. Bu noktalar yari
iletkenin gozlenebilir 6zelliklerinin belirlenmesinde etkin bir rol tislenmektedir. Bunun
yant sira X ve L noktalar1 diisikk alan iletim hesaplamalarinda ©nemsiz bir rol
istlenmelerine ragmen yiiksek basing ve yiiksek sicakliklara bagl yiiksek alan elektron

iletim hesaplarinda 6nemli rol oynamaktadirlar.



2.2 YUKLU KATI KURE YAKLASIMI YARDIMI iLE SIVI YARI-ILETKEN
METALLERIN YAPI FAKTORLERININ BELIRLENMESI

Ters bir uzayda tanecik korelasyonlarinin 6l¢iimii olarak tanimlanan S(q) yap: faktorii,
sivi hal icerisinde bulunan bir maddenin cesitli elektronik, magnetik, istatistik ve
dinamik Ozelliklerinin arastirilmasinda kullanilan 6nemli bir fiziksel (istatistiksel)
biiytikliiktiir. Yiiklii kat1 kiire modeli (YKKM), s1v1 haldeki metallerin yap1 faktoriiniin
elde edilmesinde ¢ok yararli bir model olmaktadir. Elektron tek bir bicimde geri planda
oldugu (Tek Bilesenli Plazma) yiiklii kat1 kiirelerden olusan bdyle bir sistem, ortalama
kiiresel yaklasiklik (OKY) icerisinde bircok yazarlar tarafindan kesin olarak
¢Oziilmiistiir [4]. Bunlarin en onemlileri; 1- Palmer-Weeks, 2- Parrinello’nun ortaya

koydugu ¢6ziim yontemleridir.

2.2.1 Palmer- Weeks Yontemi

YKKM’ ne gore, referans sistem, elektronlarin tek bicimli bir temelinde, Coulombik
olarak karsilikli etkilesmelerde bulunan pozitif olarak yiikli nokta yiiklerinden

olusmaktadir. Bu model igerisinde, o, yiikli kati kiirelerin etkin yarigapi olarak

tanimlanmak iizere iizere, x=r/c parametresi ile C,(x) direkt korelasyon

fonksiyonu;

A+Bx+CxX*+DxX’+Ex° x<l1

C.(x)=
=1 _y 1 2.2.1)
X

olarak hesaplanmaktadir. (2.2.1) esitligindeki katsayilar, uygun boyutsuz degiskenlerin

terimlerinde yazilabilir ,

T
f7=gp,03 , v=p

7? 1/2
L, K= (247]7) 2.2.2)
800'

dir. (2.2.2) denkleminde, p, ve T sirasiyla sistemin iyonik sayisal yogunlugunu ve

sicakligin1 gosterimlenmesi altinda; 77, paketleme kesrini, ¥, iyon-iyon kuplaj siddetini,



k, Debye-Hiickel ters perdelenme uzunlugunu, ayrica /f :(kBT)_1 es sicaklik

katsayisini ve &, sistemin statik dielektrik sabitini vermektedir. SI birim sisteminde &,

dogrudan dogruya 1 olarak alinmaktadir. (2.2.1) denkleminde verilen katsayilar;

(+2n) @ _(+n) ox_(5+7)

- (2.2.3a)
(1-p)" 4(1-p) 121 6077
B=6nM>, C=x*16 (2.2.3b)
D= %n(AJr U (2.2.3¢)
ve
E=7x*/60 (2.2.3d)
olur. Burada,
2 1 3 1/2
o-x2n, [, 20=m) « (2.2.4.2)
1-n (1+27)
2
_Q +p/2 % (2.2.4.b)
24 (1-n)
ve
— 2 —
P st/ b VR /1Y (2.2.4.0)

12n 12nx

olarak verilmektedir.
Referans sisteminin S, (q) statik yap:1 faktorii kendi C,(g), direkt korelasyon

fonksiyonu yardimiyla,



10

1
So(q)=——— (2.2.5)
’ 1-p,C, (Q)
bagintist ile tamimlanir. q,o"1 in birimlerinde ifade edilmek iizere, (2.2.1) esitliginin
Fourier doniistimii,

4677{Aq} (sing—gcosq)

+Bg* [2qsmq q —2)cosq—2]
+Cq[(3q2 6)sing - (q2—6)qcosq]
D[(4q —~24)gsing—(q* 124> +24)cos g + 24]
+E[6(q4 —~20g> +120) gsing — (g° —304* +360g —720) cos ¢
~720]/ ¢ - yq" cos q} (2.2.6)

seklinde tanimlanir [5].

3. boliimde igerigini ayrintili olarak anlatacagimiz statik yapi1 faktorii icin pseudo
(model) potansiyel hesaplamalari homojen bir elektron gazi tarafindan her bir iyonun
dogrusal perdelenmesi sayesinde etkin bir iyon-iyon potansiyelinin insasina gereksinim
duyulmaktadir. Kuramin bu asamasinda yapilan temel varsayim, elektron-iyon
arasindaki kuplajin zayif oldugu ve farkli iyonlar arasindaki perdeleme bulutlar
birbirleri ile hi¢cbir zaman icin kesismemesidir. Bu varsayimin giincel olarak
genigletilmesinde ulasilan en son sonug, sivi metalin yapisinin dogrudan dogruya
homojen bir elektron gazi tarafindan iyonik bir plazmanin lineer olarak perdelenmis
oldugunun elde edildigi bir elektron-iyon plazma yaklasimina esdeger oldugunu ortaya

koymaktadir [6,7,8]. Bu ise,

_ SO(Q)
S = i (05, (@) 227

Burada So(q) kat1 bir nétrallesme iizerinde tek bilesenli bir klasik plazmanin (TBP)

yapi faktoriidiir ve
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i, (q)=—(47Z:14")F, (q) (2.2.8)

Etkin iyon-iyon potansiyeline, elektronik perdelenmenin katkisi icin elde edilen

karsilikli etkilesme potansiyelini vermektedir. Ayn1 zamanda, perdelenmis bigim

faktorii olarak bilinen F, (q) enerji dalga sayisi fonksiyonunun tanimi 3. béliimde (3.5)

denklemiyle verilmektedir.

Ornstein-Zernike denkleminin tek bilesenli plazmada ki formu asagida gosterildigi

gibidir [9].

h(r)zc(r)+pjc ([F=7] ) n(7) ar (2.2.9)

Burada, h(r), toplam korelasyon fonksiyonu ve c¢(r), dogrudan korelasyon

fonksiyonudur. (2.2.9) denkleminin her iki tarafinda harmanlama teoremi kullanarak

Fourier doniisiimii alinirsa;

h(q)=¢(q)+pé(q) h(q) (2.2.10)

ifadesi bulunur. Burada

h(q) = [h(r)exp[~igr] &’r (2.2.11)

é(q)= Ic(r) exp[—igr] d°r (2.2.12)

formunda ifade edilebilir. (2.2.10) denklemini tekrar yazarsak, asagidaki esitligi elde

ederiz.

[1+phq(q) | [1-pE(q)]=1 (2.2.13)

Toplam korelasyon fonksiyonunun Fourier doniisiimii asagidaki sekilde ifade edilmis

olur.

h(g)=—"— (2.2.14)
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2.2.2 Parrinello-Tosi Yontemi
Palmer-Weeks yontemine benzer bicimde yiiklii, kat1 kiirelerden olugmus nétr sivinin
S, (q) , referans yapi faktorii, M. Parrinello ve M.P. Tosi tarafindan analitik olarak elde

edilmis olan yontemin agiklamasini bu boliimde anlatacagiz [10].

o, capli, Z.e yiiklii n bilesenli plazmay: diisiiniirsek, toplam yiik yogunlugu;

p= Z Pz (2.2.15)

iken tek bilesenli plazmada ortam tamamen notr olmasi sebebiyle, toplam yiik

yogunlugu p = 0olur. Denge halinde tek bilesenli plazma icin p — 0 diisiiniiyoruz.
p,= birim hacimdeki iyon sayisi

S, (q) , referans yap1 faktorii asagida verilmistir [11,12].

So(a)=[2(q)2(-9)]" (2.2.16)

seklinde tanimlanmaktadir. Burada Q(q) korelasyon faktdrii olan Baxter matrisidir.

Parrinello ve Tosi ¢aligsmalarinda ¢ok bilesenli plazmay1 asagidaki gibi tanimlanmistir.

Q, (q)= 85, + (pl.pj )1/2 —I arQ, (r)e” + A; I dre T (2.2.17)
& O

Burada integralin sinir kosulu olan o, = %(O‘I + 0'].) ve A, = %(O‘I - 0'].) ifadelerini tek

bilesenli plazma i¢in ¢,=0 ve A, =0 seklinde tanimlayabiliriz. Ayrica limit

durumunda kimyasal potansiyel enerji & — 0 olarak belirlenir. J;, Kronecker deltast

ij

olmak iizere asagidaki sekilde tanimlanabilir.

Ll
5,,:{ =/ (2.2.18)
0 T

Tek bilesenli plazma igin i = j dir ve &, =1olur. Bu durumda (2.2.17) denklemi tek

bilesenli plazma i¢in yeniden diizenlenirse;
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0(q)=1 +p[—TQ(r) edr+ AT e”q’dr} (2.2.19)

ifadesi elde edilir. Burada A=Za ve Q(r) ise referans [11] de ifade edildigi gibi iyonik

halde {¢iincii dereceden bir polinomdur ve a’min tammi (2.2.25) denklemi ile

verilmektedir.
o(r) %”Pa("—fff +%Q”(r—0)2 +Q'(r-0)-Za (2.2.20)

(2.2.19) denklemi (2.2.20) denkleminde yerine konup bir takim analitik islemlerden
sonra Q(q) ’yi asagidaki formda yazabiliriz.

iq

0(q)= 1—p{é+ 0'p (q)+Q0"p,(q)+ mpAp, (Q)} 2.2.21)

Korelasyon faktorii Q(q) nun i¢indeki fonksiyonlar sirasiyla;

9 (q)= (i;)z (1+igo—e) (2.2.22)
,(q) =ﬁ(l+iq0+%(iq<7)2 —eiq"j (2.2.23)
?(q)= 2&} [l +i610+%(iq<7)2 +é(iqc7)3 —e"‘"’} (2.2.24)

olarak tanimlanmustir. (2.2.21) denkleminde gecen A= Z.a ifadesindeki a degeri,

_a’Z —(xI24)0°P,

a (2.2.25)
2r 1+T'o
dir. Burada gegen ifadeler sirasiyla;
Z =Z-n=2 —gﬂpa (2.2.26)

Burada 7 paketleme kesri veya istifleme yogunlugudur ve (2.2.2) denkleminde

verilmistir.
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2
o = 4rfe
& (2.2.27)

"dir. o ise etkin iyon kat1 kiire ¢apidir.

A=1- %;zg (2.2.28)

¢, =po’ (2.2.29)

Tek bilesenli plazma icin;

p-q'| L2 =l( po j ___ wpo (2.2.30)
1+To| Q\1+Te) 3n+(1+To)A

tanimlanmaktadir ve M. Parrinello ve M.P. Tosi tarafindan verilen asagidaki ifadeler tek

bilesenli plazma i¢in diizenlenmistir,

2A| 1+To -

3
Q1+ 7| P9 |30 _(1+To)A+3n 2.2.31)
(1+To)A  (1+To)A

Blum, n- bilesenli bir akiskanin ©zelliklerinin, yukaridaki denklemlerde kullanilan

I'plazma parametresi ile hesaplanabilecegini yapmis oldugu ¢6ziimle gostermis ve bu

parametre,
1 3 1/2
ro=—11¥21},_ 1+2zc(_—’7)2 (2.2.32)
2 1-n (1+27)
Z —(7x/2A)0’P
or = gpir| £ (F/28) 0k (2.2.33)
1+T o

Blum parametresi veya bilinmeyen ayrilma sabiti olarak bilinen parametre ile

birlestirilmistir. (2.2.32) denkleminde verilen x = pZi/lzaz’dlr ve bu ifadede gecen

A* =4re* Bolarak verilir. Referans [10] da verilen Q' ve Q" ifadelerini yine tek

bilesenli plazma icin asagidaki forma getirdik:
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2 2 2
=0, T 5 2 (2.2.34)
I=n2(1-7) a
, 27 . , T
Q' = + > PO+ Ba+ npoa (2.2.35)
I-n (1-7n) 1=7

Bulunan bu ifadeleri (2.2.21) denkleminde yerine yazarsak Q(q) ve Q(-q) elde edilir.
Q(q) bulunduktan sonra (2.2.16) denklemiyle S, (q)referans yapi faktoriine bulunur.
Bulunan (2.2.17) ve (2.2.19) denklemleri S(g) denkleminde yerine konarak S(gq) yapt

faktoriine ulasilir.

2.3. DIELEKTRIK FONKSiYONU VE STATIiK BOLGESEL ALAN FAKTORU

1y0nik hareket iizerinde sorumlu olan elektronlarin etkisi, standart bir
pseudopotansiyele dayanan degerlik elektronlari ve iyonlar arasindaki zayif bir
etkilesmenin varsayilmasiyla ele alinmistir. Dogrusal bir perdeleme yaklasiklig: ile

beraber s1v1 bir metalin yap1 sabiti benzer sekilde verilmektedir ki, (2.2.7) denklemine

esdeger bir bicimde elde edilmistir [4] .F, (g) fonksiyonun igeriginde yer alan

modifiye edilmis £(q) dielektrik fonksiyonu,

L omé (1-Y°) Ji+v|
8H(q)_1+27rh2qFY2[1+ % In|1_Y| (2.3.1)

denklemi ile gosterilen &, (g), durgun Hatree dielektrik fonksiyonu ile

saptanmaktadir;
e(q)=1+[1-f(q) ][ &, (2)-1] (2.3.2)

Ve f{q), iletken elektronlarin korelasyon ve takas hareketleri i¢in korelasyon faktorii
olarak tanimlanmaktadir. (2.3.1) denkleminde yer alan, m, iyonik kiitle , 4 Planck

sabiti, g, Fermi dalga vektorii, e elektronik yikk ve Y =g/2gq, dir. Dielektrik

perdelemedeki iletken elektronlar arasindaki takas ve korelasyonu birlestirmek icgin
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kullanilmis olan f{q) bolgesel alan korelasyon fonksiyonu, farkli yazarlar tarafindan

verilmistir [4,13].

Radyal dagilim fonksiyonu i¢in tanim referans (14,15) te verilmistir;

g(r) =1+(LJTCI{S(61) ~1}sin(gr)dg 2.3.3)

27pr ),

Radyal dagilim fonksiyonunu kullanarak en yakin komsu atomlarin r; atomlar arasi
mesafesini elde ederiz. Atomlar aras1 mesafe r;, g(r) kiviiminin maksimum pikine

karsilik gelir.

Tek bi¢imli (uniform) nétrallestirilmis temel i¢inde elektronlarin bir ideal sistemi olan

elektron gazi veya Jelyum, p, = 3/(471'1;3) (rs; atomik birimde Wigner-Seitz Elektron

Yarigapl) ortalama elektron yogunlugu parametresi yardimi ile karakterize edilir ve
Elektron Korelasyon’u olarak adlandirilan olaylarin agiklanmasinda kullanilan 6nemli
bir modeldir. Tanim olarak, Elektron Korelasyon terimi, kesin bir fiziksel sistem ile
bagimsiz tanecik modeli ( yani kendiliginden olusan alan veya Hatree-Fock Yaklasimi)
arasindaki farklarin tiimiinii yansitan bir nitelik olarak verilmektedir ve Yari-
Tanecikleri, Perdelemeyi, Yogunluk kaymalarin1 ve paramagnetik bir Fermi sivisindan
feromagnetik bir Wigner kristaline faz gecisini kapsamaktadir [16]. Tim pratik
Yogunluk Fonksiyonel hesaplamalar1 [17], homojen bir elektron gazinin 6zellikleri
teriminde, homojen olmayan ¢ok elektronlu sistemlerin, E . (pe), Takas-Korelasyon
enerjisinin saptanmasinda yogunlasmistir. Elektron gazi vasitasi ile bir dis yiikiin
dogrusal perdelemesi probleminde ortaya ¢ikan takas ve korelasyon etkilerinin uygun
bir 6lciimii olan G(g) (daha 6nce f{g) olarak gostermis oldugumuz), Statik bolgesel alan

faktorii olarak bilinir ve V. (q)=47/q> Coulomb etkilesmesi olmak iizere f, (q) takas-

Xc

korelasyon faktorii ile tanimlanir;

fel@)=-V.(¢)G(q) 2.3.7)

Gergek bir uzayda E _ ve f _dogrudan dogruya,
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/|

fellr=r

_|_FEn]
)_{5/?6(?)5/%(7)1 . (2.3.8)

bagintist ile verilmektedir [18].

Statik bolgesel alan faktorii G(g), ¥(q) statik yogunluk-yogunluk yamit fonksiyonuna
bagimli olarak hesaplanabilir. Takas- korelasyon faktorii f,, (¢) tarafindan saglanmakta

olan takas ve korelasyon etkilerinin direkt olarak 6lgiimii, ¥(g) yanit fonksiyonunda

bir sapmaya yol acar. Yani;

q+2p
q-2p

no(q)pln dp (2.3.9)

N
—_
=
N—
Il
|
)

O ey 3

karsilikli etkilesme halinde olmayan p momentum dagilimina sahip Lindhard yanit

fonksiyonu olmak iizere,

1 1

—feld)=—=- A (2.3.10)
D=2 n@ @
olur. (2.3.9) denkleminde,
2 (q)=1" 9=4x 2.3.11)
770 q>4qy o

dir [19,20]. Burada, g, = (37[2pe )1/3 Fermi dalga vektorii olarak tanimlanmaktadir. Dis

bir yiik etrafinda lineer bir perdeleme s6z konusu oldugunda, dielektrik fonksiyonunun,

1
——=1+V,(q) 2(q) (2.3.12)

kesin tanimindan hareketle (2.3.7) ve (2.3.10) denklemleri gdz Oniinde tutularsa, statik

dielektrik fonksiyonu bagintis1 elde edilir [21].
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) %(q)
G(Q)Zo (CI)

(2.3.13)

e(g)=1 ”;’

1+V.(q

Elektron gazinin tanimlanmasi, sivi metallerin 6zelliklerinin 6nceden tahmin

edilmesinde yararli oldugu, daha dnceden bircok bi¢imde gosterilmistir [22].

Elektrostatik etkiler, (2.3.9) denklemiyle gosterilen Lindhard yanit fonksiyonu
sayesinde, perdelenme formalizmi ile belirlenirken takas ve korelasyon etkileri de, sivi

metallerin yapisinin ve termodinamiginin belirlenmesinde temel olarak ortaya ¢ikan

G(q)bdlgesel alan faktorii sayesinde gdz Oniine alinmaktadir [23]. Bundan dolayz,

G (g) s1v1 metallerin yapisinin belirlenmesinde, 6nemli bir biiyiikliiktiir. Statik bolgesel

alan faktoriinii hesaplamak icin bir¢ok farkli modeller 6nerilmistir. Bunlardan bazilari;

1- Utsumi-Ichimaru (IU) Modeli, 2- Sarkar Modeli, 3- OB-IU ve OB-VS Modeli’dir.

2.3.1. Utsumi-Ichimaru Modeli

Utsumi-Ichimaru (IU) tarafindan 6nerilen statik bolgesel alan faktorii,

4 2 4 2
GIU(q):A(ij +B£i] +C A(ij +(B+§A)(ij —C
qr qr qr 3 N4r
X4QF2_6]2 1n|2QF+Q|
44,9 |ZCIF _CI|

2.3.1.1)

bi¢iminde verilmektedir[24]. Burada, ¢, Fermi dalga sayisidir ve kullanilan

parametreler;
A=0.029 (0<r,£15)
9 3 16
B=—vy,—|1-gl0))—-—A 2.3.1.2
Yoo ll-e0)]- ( )
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ile verilmektedir. A,B ve C parametrelerinde ki Yy, degeri elektron basina karsilikl

etkilesme enerjisi E. (rs ) ile birlestirilen bir katsayidir,

1 nae sd| ,, d
=———r’— —FE 2.3.13

/3
(2.3.1.3) denkleminde gecen & = (% ;) degerine esittir. (2.3.1.3) denkleminde gegen

karsilikli etkilesme enerjisinin r,’ e gore tiirevi \/Z yerine X yazilarak asagidaki gibi

s

ifade edilmistir.

dE.(r,) 1+bx
E\L) ! =Jr 23.1.4
"Tar T e bat b 1 bor (x=+r) (2319

Burada b, =0.0621814, b, =9.81379, b, =2.82224 ve b, =0.736411" dir. Ichimaru ve
Utsumi’ nin ifade ettigi gibi G(g) nun kisa dalga boyundaki davranisi radyal dagilhim

fonksiyonu g (r) ile asagidaki gibi iliskilendirilmistir [25,26].

limG (g)=1-g(0) (2.3.1.5)

g

g(0)=l{ - T (2.3.1.6)

Burada I, (z) birinci dereceden Modifiye Bessel fonksiyonu ve z =4 (ar. /z)"” dir.

2.3.2. Sarkar Modeli

Sarkar ve arkadaslan tarafindan Onerilen, bir elektron gazinin dielektrik perdelenme

kuraminda ortaya ¢ikan Gg,, (g), statik bolgesel alan faktori, ii¢ parametreli bir ifade

yardimu ile

Gy ()= A{l[lw[iﬂexplc(iﬂ} (2.3.2.1)
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bi¢imde verilmektedir [27]. Burada kullanilan A ve C katsayilari, G, (¢) nun

limG(q)=7,

q—0

2
(ij (2.3.2.2)

F

veE

lim Gy, =1-¢(0) (2.3.2.3)
q—>

iki limit davramst ile [7,, (2.3.1.3) denklemi ile ve g(0), (2.3.1.6) denklemi ile

verilmistir.] ve B ise,

B(r,)=a+br, +cr, loge;ﬁ—dloge%+i2 (2.3.2.4)
r’or

5 5

a=0.0301412, b=-0.00847224176,
¢=0.0016291083, d =-0.2386599
ve e =-0.27960609

ile saptanmistir. Ayrica, Ceperley ve Alder’in [28], Kuantum Monte Carlo

hesaplamalarindan, korelasyon enerjisi i¢in,

l+ar +ar*+ar’+ar*
ECSAR (rg) — 0's 21 s }2 s 43 s - mRyd
b, +br,+b,r”+b;r” +b,1r,” +bsr,

(2.3.2.5)

bulunmustur. Bu denklemde kullanilan katsayilar,

a, =0.24837857 a, =0.00611973
a, =0.00069664 a, =3.63367823 10"
b, =0.00450109 b, =0.00540115
b, =0.00035051 b, =0.00002577

b, =9.88887829 107 b, =5.1105284 10~

olarak verilmistir.
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2.3.3 OB-1IU ve OB-VS Modeli

Bir elektron gazinda Takas ve Korelasyon etkilerini agiklayan bolgesel alan diizeltme
fonksiyonunun saptanmasi, fizigin temel problemlerinden bir tanesidir [29]. Hareket
denklemine veya diyagramdaki tekniklere dayanan cesitli kuramlar sayesinde, 6nemli
bir nicelik olan, G(g), durgun bolgesel alan fonksiyonunun cesitli bigimlerine
ulagilmistir. Kuvantum Monte Carlo benzetisim yontemi, elektron sisteminin
arastirilmasinda ilgi ceken bir aragtir. Ortiz ve Ballone [30] (OB) varyasyonel Monte
Carlo (VMC) ve difiizyon Monte Carlo (DMC) yontemlerini kullanarak biitiin hesaplari

gerceklestirmislerdir.

Hareketin denklemi bicimselligi icerisinde, Singwi ve arkadaslart [31] (STLS), S.(g)

durgun elektron yapi faktoriiniin bir fonksiyoneli olarak G(g) *yu elde etmislerdir.

Bretonnet ve Boulahbak [32], bu fonksiyoneli ve OB Monte Carlo sonuglarini
kullanarak G(gq) i¢in, yar analitik bir ifadeyi elde etmislerdir. Kendi orijinal yazisinda

ve sivi metallere uygulamalarinda, matematiksel bir yaklasim kullanmislar ve G(g)’ da

yer alan spin paralel ((TT) ve (\LJ/) ) katkisin1 ihmal etmislerdir.

Hellal ve arkadaslar1 [29], Vashista-Singwi [33] (VS) ve Utsumi-Ichimaru [34] (IU)
tarafindan Onerilen orijinal formalizmindeki gelismeleri dikkate alarak yeni bir G(g)

bolgesel alan fonksiyonunu sayisal olarak hesaplamislardir.

OB Monte Carlo verilerinden STLS semasi icerisinde ortaya ¢ikarilan durgun bolgesel
alan fonksiyonunun (OB-STLS) ifadeleri [referans 29 icindeki (9) veya (10) denk.] ¢cok
karisiktir ve OB-VS veya OB-IU [referans 29 i¢indeki (17) ve (27) denk.] semalar ile
G{(q) fonksiyonlar1 sayisal olarak elde edilmistir. Bundan dolay1r metalik yogunluklar
icin ve ¢ menzilinin degismesi igerisinde kesin bir sekilde tekrar iiretilen ¢ok basit bir
analitik ifade verilmistir. Bu ifade;

1 4-7°

Z(n)==+—L1
(7) ey

247
2-1

. n=-1L 2.33.1)

qr

Z(n) bilinen Lindhard fonksiyonunun terimlerinde G(g) i¢in asagidaki denklem elde

edilmistir;



2
G(q)=[1-2(n) x> D, (r)Z(n)" (233.2)

Burada; D, (r,) agilim yogunluguna bagli katsayilardir ve (2.3.3.2) denkleminin sag

tarafindaki [I—Z(n)] ise 7’nmin sifir oldugu yerde G(q)=0 kosolunu saglamak i¢in

konulmustur. Bu denklem igerisinde gosterilen n indeksi pozitif olarak varsayilmistir.

(2.3.3.2) denkleminde tanimlanan D, (r,) kesin fiting parametreleri OB-VS durumu

icin Tablo 2.1 de ve OB-IU durumu icin Tablo 2.2 de gosterilmistir. Ergime noktasi

civarindaki Silisyum yart iletkeninin grafigi sekil 2.3.1 de, ii¢ model i¢in ¢izilmistir.

G(Q) GSAR

1.0 —
GOBYVS
. GOBIU

0.8 —
0.6 —
0.4 —

0.2 —

0.0
\ \ \ \ \

Sekil 2.3.1 : Silisyum i¢in G (q) fonksiyonunun ii¢ modele gore ¢izimi
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Tablo 2.1: OB-VS ifadesi iginde 1<r, <3 ve 3<r, <5 arahiginda D, (r,) in degerleri

1<r, <3
D, (r,)=0.59334+0.10489r, -0.00491r +1.74007 x10*r’-8.95027 x 10t}
D, (r,)=-0.32951-0.21230r,+0.00965r” +130.44007 x 101~ 145.95027 x 10”°r
D, (r,)=5.30593+1.31679r,+0.21208r” +1684.25993x 10"’ +1560.04973x 10°r
D, (r,)=-15.07056-3.26070r,-1.37773r’+7830.94007 X 10"t — 7529.95027 x10°r'
D, (r,)=22.02554+4.48947r +2.61918r7-13727.75993x 10’ +13490.04973x10”°
D,(r,)=-9.81589-2.40712r,-1.47717r’ +7868.54007 x 10*1’-8063.95027 x 10°r

3<r, <5
D, (r,)=0.64995+0.09479r,-0.01191r’ +16.30000 x 10™r-0.12052 x 10°’r
D, (r,)=3.29115-2.55653r,+0.43412r’+6.94645x107*r-2.39052 x 10"t
D, (r,)=224.77987+21.248141,-3.78282r +747.24645x 101’ +11.70948 X 10°°r'
D, (r,)=116.18740-88.97349r, +15.724661r°-3562.35355%x10"1’-41.95052 x 10"t
D, (r,)=-211.65547+156.154241,-27.61189r’ +7240.34645x 10’ +63.13948 x 10’
D,(r,)=136.96029-97.22916r,+17.26022r-4878.05355%x 10"r’-38.08052 x 10°r

Tablo 2.2: OB-IU ifadesi icinde 1< r, <5 arahginda D, (r,) in degerleri

I<r <5
D, (r,)=0.57353+0.15100r, -0.01472r> -0.510009 X107’ +1.17066 X 10"t
D, (r,)=-0.28578-0.78691r,-0.12015r +71.52999 x 10°’-69.12934 x 10™*r
D, (r,)=12.50176+3.83749r,+1.11258r°-554.48001x 10°r’+531.37066 X 10"t
D,(r,)=-61.25749-11.63239r,-4.21829r+2035.03999 X 10°r, —1952.62934 x10™*r
D, (r,)=167.31876+20.85378r,+7.663031-3744.64001x 10”1’ +3608.57066 x 10t
D,(r,)=—186.10675-18.83851r,-6.79233r”+3367.47999 x 10°r-3256.52934 x 10°*r
D, (r,)=70.45671+6.56586r,+2.34771r?-1173.68001x 10°r’+1137.67066 x 10"t
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3. MALZEME VE YONTEM

Bu boliimde oncelikle durgun yap1 faktoriin hesaplanmasinda gerekli olan potansiyelleri
sirasiyla aciklayacagiz ve sivi yar iletkenlerin transport oOzelliklerinden elektriksel

ozdirenci ve termoelektrik gii¢c hakkinda bilgi vericegiz.

3.1 iYONLAR ARASI POTANSIYELLER

Homojen bir elektron gaz ortami, bu gaz icerisindeki elektronlar arasinda Coulomb
etkilesmesinin oldugu bir ortam olarak tanimlanmaktadir. Bolgesel olarak ¢ok kuvvetli
etkilesmeler s6z konusudur. Coulomb etkilesmesinden kaynaklanan spinleri farkli olan
elektronlar arasindaki karsilikli etkilesme korelasyon enerjisidir. Spinleri ayni olan
elektronlar arasindaki etkilesme takas enerjisidir. Homojen elektron gazi yani jelyum
modelinde toplam yiik sifirdir. Biz buna “tek boyutlu plazma modeli” diyoruz. Plazma

modelinde yiik notrliigii korunur.

Iyonlar arasi1 potansiyel, iyon tanecikleri arasindaki direkt Coulomb etkilesmesi ile her
bir iyonu perdeleyen iletken elektronlarin olusturdugu dolayli etkilesmenin toplami
olarak yazilabilir.

Iyonlar arasi potansiyel = Direkt (Coulomb) etkilesme + Dolayl etkilesme
V(r)=V,(r)+V,,(r) (3.1)

Direkt etkilesme terimi olan Coulomb potansiyeli, asagida verilen elektrostatik enerji

formiiliinden;

(Ze)

V,(r)= (3.2)

elde edilir. Dolayh etkilesme, pseudopotansiyel form faktorii ile degis-tokus ve

karsilikli etkilesme terimlerine baghdir.
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Saf metaller ve s1v1 alagimlarin atomlar arasi potansiyelinin hesabinda pseudopotansiyel
kurami kullanilir. Iyonlar aras1 potansiyelin gercek uzayda, normalize dalga sayis1 ve

atomik birimde ifadesi asagidaki gibi verilmektedir [35].

2

A l—ifFN(qVi“qu} 63)

r

Burada Z etkin valans degeri, F, (g) ise normalize edilmis enerji dalga sayisina bagh

fonksiyondur. F, (g) ayni zamanda degis-tokus ve karsilikli etkilesme terimleri ile

pseudopotansiyel bi¢im faktoriinii iceren bir fonksiyondur. (3.3) denklemi ile verilen
iyonlar arasi etkin ciftli potansiyel bir iyon ile ikinci iyon ve r uzakliktaki perdeleme
elektron bulutu arasindaki elektrostatik etkilesmeyi temsil eder. Birinci terim dogrudan
iyon-iyon Coulomb itmesidir ve ikinci terim dolayli cekici iyon perdeleme bulutu

etkilesmesidir.

2

_|_4 0 2 1 1
FN(q)—[ 4Eij(wq(K)) L_ G(q)Ml g(qJ (3.4)

(3.4) denkleminde, w;)(K) pseudo potansiyel form faktor ve ¢(g), degis-tokus ve

karsilikli etkilesme terimlerinin dielektrik fonksiyonu, G(g) bolgesel alan diizeltme
fonksiyonu sayesinde diyebiliriz ki F, (g) sadece sagilma momentum uzayi olan g

uzayina baghdir.

Bu tez calismasinda atomlar arasi potansiyel V,(r)’in ve yar iletken metallerinden
Silisyumun yapisal ve termodinamik o6zelliklerinin hesabi igin, WS(K) form faktoril,

Bachelet, Hamann ve Schliiter (BHS) pseudopotansiyeli [36], &¢q) dielektrik fonksiyonu
ise Thomas-Fermi lineer perdeleme teorisi [22,37] kullanilarak yapilmistir. Ayrica
cesitli yazarlar tarafindan oOnerilen [24,27] G(g) bolgesel alan diizeltme
fonksiyonundan, &) dielektrik fonksiyonu hesabinda da faydalamilmistir. Simdi bu

konular tizerinde sirasiyla duralim:
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3.2 PSEUDOPOTANSIYEL YONTEMLER

Basit metallerin davranigi, degerlik elektronlar ve metal iyonlar arasindaki etkilesmeler
cok kiiciik oldugu icin serbest elektron sistemine benzer. Iletkenlik iyonlar1 dalga
fonksiyonlar1 genelde iyon merkezlerinden uzakta diizgiin ama iyonlar civarinda
karmasik bir diigiim yapisina sahiptir. iyon merkezinden uzakta, iletkenlik elektronuna
etkiyen enerji zayiftir. Coulomb potansiyeli diger iletkenlik elektronlarin perdeleme
etkisiyle zayif kalir ve dis bolgedeki enerjiyi serbest elektronlarin enerjisi gibi
(k)= h’k*/2m yazabiliriz. Fakat aym elektronlar1 iyon merkezi civarinda diizlem dalga
gibi davranmadiklar1 i¢in bu sekilde inceleyemeyiz. Bu 06zellik i¢ bolgedeki gercek
potansiyel yerine, dis bolgede ayn1 dalga fonksiyonunu veren etkin bir potansiyel enerji
kullanilabilecegi diisiincesini  getirir. Bu kosulu saglayan etkin potansiyel

pseudopotansiyeldir.

Bir metaldeki elektron-iyon etkilesmesinin olusturdugu net etkin potansiyelin
belirlenmesinde (model) pseudopotansiyel yaklasimi ¢ok onemlidir. Drude modeline

gore bir metalin yapisi sematik olarak asagidaki sekilde gosterilmistir [38].

Cekirdek

Kor elektronlar:

E Degerlik elektronlar

Sekil 3.1: Drude Modeline gore yiiksiiz atomun yapisi

Kor (6z) elektronlar1 disinda Coulomb potansiyeli ile ayrilan ve model alinan bir kor
yarigap1 icindeki yogun bir fazda iyonun pseudopotansiyel formu analitik bicimde

belirlenebilir. Bu yaklagimdan faydalanarak sivinin cesitli 6zelliklerini tartigsmak
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miimkiin olmaktadir. S1vi metallerde elektronik 6zellikleri hesaplayabilmek i¢in Ziman
formiiliiniin iskeletini olusturan model potansiyel yontemi, ilgin¢ bir teknik olarak
kanmitlanmistir [36]. Model potansiyellerin ilk ilkesi bolgesel olmamasidir. Ayrica
parametreleri enerjiye baghdir. Ciinkii alasimlarda etkin kiitle, Fermi enerjisi, kore
kaymasi... gibi parametreler enerjiye bagli oldugundan hesaplamalarda enerjiyi goz
Oniinde tutmaliy1z. Bachelet, Hamann ve Schliiter, bu diizeltmeleri yapma gereginden
kurtulmak i¢in yeni bir aile olan enerjiden bagimsiz pseudopotansiyel modelleri ortaya

koymuslardir.

3.2.1 Heine ve Abarenkov ‘un Model Potansiyeli

Heine ve Abarenkov 1964 yilinda model potansiyeli ¢ agisal momentum olmak iizere
R yarigapini igine alan kare kuyu potansiyeli formunda almislardir [37]. Bu kuyunun
derinligi enerjiye ve ¢ acisal momentuma bagh olarak A ,(E) biciminde ifade
edilmektedir. />2 olan tiim degerleri icin A, = A, almir. A, burada ¢ ’ ye bagh
normalizasyon sabitidir.

-> A(E)P, igin r<Ry
w,(r) = _Z|e|2 3.2.1.1)

icin >Ry,
,

Burada, P, izdiisiimii operatoriidiir. Bu model potansiyel bolgesel degildir ve enerjiye
baghdir. Kuyu derinligi A, ve Fermi enerjisinde yani r = R,, noktasinda potansiyel
Wb(l‘) = —Z| e |2 / R, olmaktadir. Tam bu noktada, sekil (3.1) de goriildugii gibi ufak

bir siireksizlik s6z konusudur.
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Vb (f)

Sekil 3.2: Heine ve Abarenkov un model potansiyeli

3.2.2 Ashcroft Model Potansiyeli

Eger Heine ve Abarenkov’ un model potansiyelinde R,, kor yaricapina esit secilirse A,

sifira yaklasir. Boylece Ashcroft’ un bos kor modeline ulagiriz.

0 r<R

V,(r)=1 gz (3.2.2.1)
- r>R
.

Burada R_ bos kor yaricapidir. Temelde bos kor potansiyeli bolgesel potansiyeldir.
Ciinkii; r <R bolgesinde gercek potansiyel ihmal edilmigtir. (3.2.2.1) denkleminin

Fourier transformu alinarak

2
V(q) =—4”qf" cos(gR.) (32.2.2)

degeri bulunur. Bu deger Thomas-Fermi yaklasimi kullanilarak €(q) ya boliiniirse

perdelenmis pseudopotansiyel elde edilir

3.2.3 Jivani-Gajjar-Jani Model Potansiyeli

Jivani ve arkadaslar, elektron-iyon etkilesmesiyle tanimlanan bir model potansiyeli
silisyum yart iletkeni i¢in gostermislerdir. Bu model potansiyel tek parametreli, -

uzayinda siirekli ve kor bolgesinde zayif, kor bolgesi disinda Coulombiktir. Potansiyelin
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parametreleri basincin sifir oldugu ortamda, denge sart1 olarak belirlenmistir. Toplam
enerji, silisyuamun hacim katsayisi ve konumunun denkleminde kovalent diizeltme
terimini iceren pseudopotansiyele bagli olan yiiksek mertebeden pertiirbasyon teorisi

kullanilarak hesaplanmislardir.

Pseudopotansiyel formalizmine dayanan ikinci mertebeden pertiirbasyon teorisi basit
metallere, onlarin alagimlarina, camlara ve bilesiklere uygulanabilir [39]. Bununla
beraber, ikinci mertebeden pertiirbasyon teorisi kovalent kristaller icin kovalent
baglanma karakterlerinden dolay1 basarisizdir. Boyle zorluklar kovalent baglanma etkisi
ile ilgili olarak yiiksek mertebeden terimleri hesabin icine katarak pseudopotansiyelin
terimlerinde pertiirbasyon teorisinin uzantisiyla degisir. Soma [40], Ashcroft Model
potansiyelini kullanarak, IV grup yan iletkenlerin toplam enerji ve hacim katsayilari
hesaplarinda bu yiiksek mertebeden pertiirbasyon teorisini kullanmistir. Alisilmis R,
potansiyel parametresine ek olarak, ayarlanabilir ek parametre R.' birinci mertebeden
pertiirbasyon teorisi i¢inde minimum enerji sartim1 saglama almak icin Soma tarafindan
eklenmistir. Buradan yola cikarak, Jivani ve arkadaslar1 genisletilmis pertiirbasyon
kuramini kullanarak saf Si ve Ge yar1 iletkenlerinin hacim katsayisini ve toplam enerjiyi
inceleyerek, kendilerinin tek parametreli model potansiyellerinin [41] uygulamalarini
genigletmislerdir.

r- uzayinda model potansiyellerinin analitik formu asagidaki gibidir;

Ze* | 3r r’
"R |28 287 rek
w(r) Z"z © T (3.2.3.1)
£ rzR,
.

Burada Z iyonlarin degerlik sayisi, e elektronik yiikk ve R, model potansiyel
parametresidir. R. potansiyel parametresi, sifir basing sart1 kullanilarak hesaplanir. Bu

model potansiyelinin momentum uzayindaki gosterimi;

1277 | sin(qR.) .\ sin(¢R,) 1
Q¢'R.| 2 (¢R)" R,

W,(q)= (3.2.3.2)

seklinde bulunur. ¢, dalga vektoriidiir.
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3.24 BACHELET-HAMANN- SCHLUTER (BHS) MODEL POTANSIYELI

Bachelet, Haman ve Schluter, model (pseudo) potansiyelleri, bolgesel olarak almayip
yalniz ve yalmiz potansiyel parametrelini enerjiden bagimsiz olarak se¢mislerdir. Sivi
metallerin ve alasimlarin elektronik 6zelliklerinin hesabimin baslangic noktas,
pseudopotansiyel form faktoriin hesabidir.

Heine, Abarenkov, Animalu ve Shaw pseudopotansiyeli, yalmz saf, gecis ve nadir
toprak metalleri icin iyi tanimlanamasia karsin, BHS pseudopotansiyeli enerjiden
bagimsiz olmas1 sebebiyle periyodik tabloda Hidrojenden Plutonyuma kadar genis bir
alanda gecerli oldu [36].

BHS’nin iyon pseudopotansiyeli ¢, acgisal momentum ve ‘};0, spin-yoriinge
etkilesmelerinden kaynaklanan potansiyel olmak iizere asagidaki gibi verilir. Bu

yaklasimda ¢/, ¢ den daha biiyiikk degerdedir. Bu tez c¢alismasinda atomlar arasi

potansiyel hesaplanirken spin-yoriinge etkilesmelerinden kaynaklanan \7;'”(;’)

potansiyeli ihmal edilmistir.

Vi =3OV )+ Ve (n.L8 [(4] (3.24.1)
(()
W""(r) yi biz, ¢ den bagimsiz uzun menzilli Coulomb kismi ve ¢ ye bagh kisa

menzilli pseudopotansiyel kismi olarak ayirabiliriz.

VA/ion (r) — VA

core

(1) + AV (r) (3.2.4.2)

Burada; \Z,W(r) , £ acisal momentumundan bagimsiz Coulomb potansiyeline bagl iken
AV;"“ (r) ise ¢ acisal momentumuna bagli kisa erisimli pseudopotansiyelden elde
edilir. Kor potansiyeli, Gaussyen tipi etkin kor yiiklerinden kaynaklanmis olarak
diisiiniiliir. Bu ylizden r — 0 i¢in sonlu bir degere diizgiin olarak yaklasir. A\?é‘m (r) ise

Gaussyen tipi fonksiyonlara genisletilir. Bu potansiyeller asagidaki gibi verilmektedir.

2
Vure (1) =—%{Zci"”’eeif(%”’“-r)} (3243)

i=1
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3
AV (1) =Y [ A+rA, ] exp(-a,.r*) (3.2.4.4)
i=1
Bu tez calismasinda yar iletken metallerinden Silisyum metali icin ¢ (lineer

core

katsayilari), Qi (bozulma sabitleri) ve Z, (degerlik yiikleri) degerleri Ek-B de
gosterilmistir. BHS form faktorii de (3.2.4.5) esitligi ile verilmektedir.

WY(K)=N(K+g| V" |K) (3.2.4.5)

N : iyon sayisi
K : Fermi kiiresine gelen diizlem dalga vektorii

q : Fermi kiiresinden yansiyan dalga vektorii
Form faktorii asagidaki formda alimirsa [36], bolgesel kisim V(q)’da (3.2.4.7)

denklemi ile verilir.

W (K)=V(q)+ f(K,q) (3.2.4.6)

A7, & -4
Vig)=- =) C/7"ex
(CI) Q 2 Z i p|:40!icore

0od =0
2

(3.2.4.7)

q

% 3exp( j g
o %x[wﬁm@v (3_ g ﬂ
QT a1y 20,(0,) " 2a(0y)

+

Q,= atomik hacim

Z = degerlik bandi elektron sayisi

(=1, igin A; ve o degerleri A;(£,), o, (/) olarak almnir.

Bicim faktoriin bolgesel olmayan kismi olan f(K,g) K ’ya bagh oldugu i¢in daha

karmagiktir.

f(K7q)=;li(2€+l)E(cosﬂ)

e (3.2.4.8)
x [ rdrj,(Kr)j,(K') (AV,” (1) = AV (1)
0
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ile verilir. Burada, j,. Bessel fonksiyonu P,; K ve K'=K+q arasindaki ¢ agisina

bagl Legendre polinomudur.

Bu tez calismast d metalleri icin oldugundan f(K,q) denkleminde d bandi igin

l, =2 alarak f(K,q) denklemi;

dr 'S
f(K,C])=Q—Z(2€+1) P,(cos?})

0 (=0

(3.24.9)

oo

X [ drj,(Kr)j,(K')(AV,” (r) = AV, (1))

0

seklinde diizenlenir. s,p,d bandi metaller i¢cin ¢;=0,1,2 degerleri genellestirilirse

Legendre polinomlar

B =1 (3.2.4.10)

P (cost) =cost? (3.24.11)
1 2

P,(cos ) 25(3cos s-1) (3.2.4.12)

degerlerini alir. Burada (cos#¥) yerine referans [42] de verildigi gibi

2

costd=1— 2q (3.2.4.13)

q;

alinz. f(K,q) denkleminde AV, ve AV}j“ terimleri yerlerine yazilirsa iki tip
integral ortaya ¢ikar.

oo

1,(K,K')= j r* j,(Kr)j,(K'r)exp(—a,r’)dr (3.2.4.14)

0
J (KK = [ r j,(Kr) j,(K'r)exp(=a;r)dr (3.2.4.15)
0

(3.2.4.14 ve 15) denklemlerinde kullanilan j,(x) Bessel fonksiyonlar1 ¢, =0,1ve 2

degerleri i¢in;
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sin x

Jo(x) = (3.2.4.16)
. sinx cosx
J(xX)=—7F- (3.2.4.17)
X X
Jr(x)=(3x7 = x")sinx—3x cos x (3.2.4.18)
verilmektedir. (3.2.4.14 ve 15) denklemlerinin analitik hesaplamalari,
N2
—(K+K
X = e(ul (3.2.4.19)
4e,
-(K-K)
Y=e (3.2.4.20)
4o,

doniigiimleri yapilarak Ek A da verilmektedir. Bu doniisiimlerde goriilen K ve K’

degerleri yerine

=K

=i

q<2q, oldugunda P

=i

q>q; oldugunda \12 + é‘ =K, veya ‘I? + 6‘ =G-K

!

ifadeleri yazilir. B.H.S form faktor, hem V(g) hem de f(K,q) da ki AV, ve

Aij“ degerleri bulunurken bolgesel olmayan ve kisa erisimli bu potansiyeller lineer

olmayan en kiiciik kareler yontemi tarafindan fit edilir (egrileri fonksiyonla dzlestirilir).
Fitting fonksiyonunun lineer olmayan bagimliligi A matrisi ile verilmistir [43].

i=1,2,3 alimyordu. ¢, =0,1 ve 2icin A (6,1)’lik bir matristir.

6
A = —Zc @ (3.2.4.21)

j=1
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Dik matris C; degerleri Ek B’ de verilmistir. ¢, =(6,6) matrisini ise

0 1> ]
r i1 yz
d, =4|S;- (Dii} i=j (3.2.4.22)
L k=1
r i1
Sl_] - q)kiGDkJ
b i<j
q)ii

Ref. [44] te oldugu gibi ifade edilir. Burada ki S; (6,6) matrisinin tanimu, o, bozulma

sabiti ile degisen ¢, (r) terimine bagh olarak verilmektedir.

_% 2
Sij = (j)r ¢i(r)¢j(r)dr (3.2.4.23)
—ar?
e ! i=1,2,3
@.(r)= (3.2.4.24)
i ’ —a.r2

ree 1 i=4,56
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3.3. SIVI YARI iILETKENLERIN TRANSPORT OZELLIiKLERi

Son yillarda, basit olmayan sivi metallerin elektriksel 6zdirenci ve termoelektrik giic
tizerine, Evans ve arkadaslar1 [45] tarafindan verilen t-matris yaklasikligi kullanilarak
yapilan hesaplamalarin ¢ogunlugu yaymlanmistir [46, 47]. Bu bolimde tezimin 6zgiin
kismi olan elektriksel 6zdiren¢ ve termoelektrik gilic hakkinda kuramsal ¢alismalari

sirasiyla verecegiz.

3.3.1. Elektriksek Ozdirenc

Evans ve arkadaslarinin [45] yapmis olduklan yaklasimda, Ziman’in [48] ortaya
koydugu calismanin genisletilmis bir bigiminde, elektriksel 6zdireng;

2qp

[ d'dq|T] 3.3.1)

0

2
(F) =it
4e’h’q,
olarak tanimlanmaktadir. Burada, 7,
|2

71" =S (q)|t(4.E) (33.2)

olarak verilmektedir ve Q, :%atomik hacimdir. (3.3.1) denkleminde, tezimizin her

boliimiinde oldugu gibi atomik birim sistemi kullamilmistir, yani, e= % = m,=1"dir. |T|2,
iyonlarin dogasin1 belirleyen S(g) statik yap1 faktorii ve elektron-iyon karsilikli
etkilesmesini ifade eden t-matris bi¢im faktorii ile carpimindan olusmaktadir. #(q)

matrisi, bir sivida tekil bir muffin-tin potansiyeli etkisinde, bir ¢, halinden, bir diger
q, haline gecisi esnasinda bir elektron sagilmasini gostermektedir ve asagidaki baginti

ile verilmektedir.

(4. E) :—m;ﬁZ(ﬂ+l)sim]I(E).exp(i?],(E)P,(cosG)) (333)

l

S1v1 metaller icerisinde olusan sagilim, 6rnegin elektronlarin akisi, bir sacilma merkezi
tizerine gelmektedir ve sonlu bir dogrultu iizerinde sacilan elektronlarin sayisinin
bilinmesi ©nemlidir. Bu problemin genellikle faz analizi kullanilarak tartisilmasi

uygundur [49]. Bircok amaclar icin, pertiirbe edilmis potansiyel altinda kag¢ tane
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elektronik dalga fonksiyonunun davranisinin {iizerindeki ayrintili bilgiler gerekli
degildir. Bu tamamen faz kaymalar tarafindan saptanmistir. Burada, faz kaymalar

normal olarak (3.3.3) denkleminde tanimlanan 77,,7,,7, ile gosterilmektedir. /.inci kismi

dalganin 77, faz kaymas: bir w(y) model potansiyel ile baglanarak (3.3.4) denklemi ile

verilmektedir.
g8 (2
m, =2—7[°j0 W ()P, (cos ) dy (3.3.4)

2

burada, y=¢/2 q,., cosﬁzl—zq— ve P,(cos?¥) Legendre polinomudur.

qr

Yukaridaki (3.3.4) denklemi kullamlarak 7),,7,,7, faz kaymas: sirasiyla s, p ve d

bilesenleri icin kullanilmistir ve tablo 3.1°de ergimis silisyum icin bulunan degerler

gosterilmistir.

TABLO 3.1 : Ergimis silisyum i¢in (3.3.4) denklemi ile hesaplanan faz kaymalar1

Metal N n 1,
Si -2.179 0.713 0.052

3.3.1. Termoelektrik Giic¢

Belirli bir sicaklikta termoelektrik giic asagidaki sekilde yazilabilir;

Q=—3|€|EF 4 (3.3.9)

Burada boyutsuz parametre;

E= _4r19p

3.3.10
2 p ok |k=qF ( )

EgerI'(q) = |w(q)|2 S (g) olarak tanimlanirsa,
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q= 4‘1FCF(2QF)

(3.3.11)
P
2
3, (33.12)
dehq,
ve
2 4T
e el
. (3.3.13)
D

ile £=3- 2q—£ seklinde yazilabilir [50]. Burada 3 serbest elektron katkisi, 2q

pseudopotansiyel terimi (elektriksel direncliligin integralinin iist limitinin elde
edilmesinden gelir) ve r/2 enerjiden bagimsiz model potansiyel i¢in sifira esit olan

enerjiye bagh terimdir.
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4. BULGULAR

Ergime sicakligi civarinda inceledigimiz Silisyum metalinin ele alinan ii¢ potansiyele
(Jivani, Hasegawa ve BHS potansiyelleri) gore F, (g) normalize edilmis enerji dalga
sayis1 karakterigi fonksiyonunun Sarkar, OB-VS ve OB-IU modellerine gore elde edilen
sonuglar sekil (4.1), (4.2) ve (4.3)’te verilmistir. Kullanilan model potansiyelin (Jivani-
Gajjar), T=1733 °K de degisimi sekil (4.4) te verilmistir. Silisyumun statik yap1 faktorii
S(g) nun yaptigimiz hesaplamalara gore Fourier uzayinda ve atomik birimlere gore

degisimi ve Waseda’nin deneysel sonuglariyla karsilastirillmasi, sekil (4.5) ve (4.6)’ da

verilmektedir.
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FN(Q)
16 —
10 JIVANI-GAJJAR
HASEGAWA
— BHS
8 ]
4 _ |
0 L e I B |
0 2 4 6 8 10

Sekil 4.1: Sarkar Modeline gore Fy (q) normalize edilmis enerji dalga sayis1 karakterigi
fonksiyonu



40

F,(q)
16 —
12 — JIVANI-GAJJAR
HASEGAWA
B - - BHS
8 ]
4 _ |
0 B e — |
0 2 4 6 8 10

Sekil 4.2: OB-VS Modeline gore F), (q) normalize edilmis enerji dalga sayis1 karakterigi

fonksiyonu
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Fy(q)
16 —
12 — JIVANI-GAJJAR-JANI
HASEGAWA-WASEDA

- BHS

8 —

4 —

° I B ' |
0 4 8 12

Sekil 4.3: OB-IU Modeline gore F), (q) normalize edilmis enerji dalga sayis1 karakterigi

fonksiyonu
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Wi(q)

| | | | q(A)

Sekil 4.4: T=1733 K Jivani-Gajjar-Jani Modeline potansiyelin degisimi



43

S(q)
2 —

Deneysel

Teorik

Sekil 4.5: T=1733 K Jivani-Gajjar-Jani Modeline S (q) yapi sabitinin q ya gore degisimi
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S(q

Deneysel
Teorik

Sekil 4.6: T=1733 °K BHS Modeline S (q) yapi sabitinin q ya gore degisimi



45

5. TARTISMA VE SONUC

Uzerinde bircok deneysel ve kuramsal arastirmalarin ele alindigi ergimis Silisyum,
olagan olmayan fiziksel Ozelliklerden bircoguna sahiptir. Daha ©Onceki bolimlerde
vurguladigimiz gibi, Kristal halinde bulunan silisyum, daima bir elmas yapisina sahip
bir yar iletkendir. Ergime esnasinda, kendisi bazi yapisal degismelere gitmektedir,
ornegin, yogunlugun ve elektriksel direncinin artmasi, metalik bir davranis karakterinin

bulunmasi gibi.

Metalik yapisina ragmen, sivi silisyumun davranist herhangi bir basit sivi metalden
daha karigiktir. S1vi basit metallerin yapist genellikle, kati1 kiirelerden olugmus bir
akiskaninkine benzerdir. Diger taraftan, literatiirde, x-1s1nlar1 kirinim tarafindan sivinin
koordinasyon sayis1 olarak tanimlanan degeri, bir¢cok basit metal ile karsilastinnlldiginda
oldukga diisitk olmasindan baska, sivi silisyumun deneysel yap1 faktorii [51], birinci
pikin artan g-bolgesinde bir horgiice sahiptir ki bu 6zellik sekil 4.5 ve 4.6’dan
goriildiigii gibi bir kat1 kiire modelinde elde edilememektedir. Bu farkin nedeni, sivi
durumda iken {iizerinde sdz konusu olan kovalent baglanmanin ortaya koydugu
ozelliklerden kaynaklanmaktadir [1]. Metalik ve kovalent arasindaki kargilikli
etkilesme, sivi silisyumu dolayisiyla sivi germanyumu o6zel bir ilgi odagi haline

getirmistir.

Siv1 yar iletkenlerin Ozellikleri, diger taraftan teknolojik bir bakis acisindan 6nem
kazanmaktadir. Bircok yart iletkenlerde, sivinin transport (tasima) katsayilari, ergimis
olanlardan daha biiyiiktiir. Ornegin kati halde iken silisyumun deneysel elektriksel

ozdirenci 78 uQ-cm iken, sivi halde ise deneysel degeri alarak bulunmaktadir. Bunun

nedenini, deneysel olarak ayrik saptamak su ana kadar miimkiin olmamasgtir.

Kuramsal taraftan ise, siv1 silisyum {iizerinde yapilan arastirmalar, bu konu iizerinde

calisanlari, kovalent katkilar iceren yani deneysel potansiyelleri dolayisiyla cesitli
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pseudo potansiyel modelleri kullanarak nedenlerini ayrintili olarak arastirmaya

gitmislerdir.

Daha oncede belirttigimiz gibi, kor elektronlarimin karsilikli etkilesmelerini iyi bir
bicimde aciklayan model potansiyeller genellikle iki kisimdan olugmaktadir; 1- Enerjiye
bagh (Jivani ve arkadaslarinin modeli), 2- Enerjiye bagl olmayan (BHS modeli). Bu
modelleri kullanarak ve genisletilmis Ziman formiilii ile yapilan arastirmalardan elde
edilen sonuclar yapilmis olan deneysel bir arastirma ile asagidaki tabloda tekrar

karsilastirilmistir;

Tablo 5.1: S1v1 gegis metalleri i¢in kendi erime noktasi civarinda hesaplanan elektriksel
direnclerin deneysel sonugla karsilastirilmasi

Metal Sicaklik (0 K) Jivani-Gajjar BHS modeli Deneysel sonug
modeli (uQ.cm)
(uQ.cm) (uQ.cm)
Silisyum 1733 83.05 81.9 78

Tablodan goriildiigii gibi enerjiden bagimsiz olan BHS modelinden elde edilen sonug,
Jivani ve arkadaslarinin modelinden elde edilen sayisal sonucundan daha kiigiik oldugu
ve deneysel sonuca daha yakin oldugu saptanmustir. Diger taraftan saptamis oldugumuz

onemli bir bulguda, elektriksel dzdirenci, 7° nin yani paketleme kesrinin degisimine

siddetle baglidir ve sonuclarn tablo 5.2’de gosterilmistir.

Tablo 5.2: 17 paketleme kesrinin deneysel sonuglarla karsilastirilmasi

n Elektriksel Ozdireng Deneysel sonug
0,30 83,05 78
0,35 72 78

Goriildiigii gibi, 77’ nmin yani paketleme kesrinin degeri deneysel degerden daha azdir.

Bu konuda ileride yapilacak 6nemli bir arastirmada 6zdirencin, ni¢in 77 nin se¢imine
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duyarli bir bicimde davramis gosterdigidir. Benzer bicimde olan diger bir durum,

termoelektrik giiciin hesabinda da s6z konusudur.

Diger taraftan, genisletilmis Ziman formiiliinden goriildiigii gibi, Ozdirencin ve

dolayistyla termoelektrik giiciin kuramsal degerinin saptanmasi, S(g) yapt sabitininde

iyi bir sekilde saptanmasi ile esdegerdeki yapmis oldugumuz se¢imlerde (Jivani, BHS
modelleri) elde ettigimiz yap1 faktorlerinin deneysel sonuclarla g ya gore
karsilagtirilmast daha once sekil (4.5) ve (4.6) da gosterilmistir. Bu grafiklerden
goriildiigii gibi, her ne kadar bir horgiiciin goriillmemesine karsin birinci piklerinin
birbirleri ile ¢ok iyi uyum sagladiklari, ikinci ve diger piklerinde deneysel sonuglarla
karsilagtirildiginda soniimlenmedigi goriilmektedir. Bunun nedeni, kullandigimiz
modelde halen siddetli etkilesmenin devam ettigi, yani tamamiyle taneciklerin kisa bir
aralik icerisinde serbest kalmadigi , diger bir soyleyisle uzun menzilli olan Coulomb

kuvvetlerinin tanecikler {izerinde etkisinin siirdiigii anlamina gelmektedir.

Ayrica, bu tezin akis1 icerisinde sonuglara etki edebilecek bazi yenilikler yapmis
oldugumuzu belirtebiliriz; 1. yenilik olarak, kullanmis oldugumuz yogunluk giris
bilgisayar programi parametrelerinin, en kiiciik kareler yontemini kullanarak deneysel
parametralerden elde ettik [2]. Boylece bu parametreler i¢in herhangi bir sayisal
uyarlama yapmadan daha gercekc¢i sonuglara ulastik. 2. yenilik olarak Bolgesel alan
korelasyon fonksiyonlar i¢in Ortiz ve Ballone’nin yapmis oldugu Kuantum Monte
Carlo hesaplarindan yararlandik. 3. yenilik olarakta, 6zdirencin ve termoelektrik giiciin
hesaplanmasinda t-matris yontemi olarak bilinen, genisletilmis Ziman formiiliini

uyguladik.

Son olarakta bu hesaplarin gergeklestirilmesi i¢in kurulan kurmus oldugumuz bilgisayar

programinin ¢ok kisa bir 6zetini verecegiz;

PROGRAM OZETi
Programin bashgi : Erime noktasinda ergimis Silisyum i¢in SMAIN
Katolog kimligi : SMMNEW

Programin elde edilebicegi kisi: Bu tezin yazari
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Anahtar kelimeler: En kiiciik kareler yontemi kullanilmasi ile sivi yogunluk
hesaplamalari, Pseudopotansiyeller, Normalize edilmis enerji dalga sayisi
karakteristikleri, bolgesel alan korelasyonu, Elektriksel 6zdireng, termoelektrik giic gibi
atomik tagima ozellikleri ve Yap1 faktorii hesaplamalari.

Program Dili : FORTRAN 77
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EK-A

(2.2.15) ve (2.2.16) denklemlerinin analitik ¢6ziimleri i¢in X ve Y doniistimleri

yapilarak £ =0, 1 ve2 degerleri icin asagida ki formda yazilabilir.

(—(K+K’)2}
X=e ——— (A1)
4a
e
Y=l ———— (A.2)
4a,
£ =0 igin
N b | E iy
IO(K,K)—4KK,\/;(Y X) (A.3)

J,(K.K) ::ﬁ\/%{[za, ~(K-K)' |y -[2a - (K + k)] X} (Ad)

, 1 1
I (K,K)= ,\/%(YJFX)—W,/mj (Y-X) (A.5)

Jlum=@F(Y—X)W;(F{[zq—u<+mz]x{zq—u<—mz]y}
e ( [(K+K) XHK K)Y] \f [(K+K) XHK-K)Y|

(A.6)



Tablo B: Silisyum saf metali i¢in pseudopotansiyel paremetreler

Atom |Z, |Z, |L o o 03 Ci () C3 Cy4 Cs Co
Core | 2.16 0.86 1.6054 -0.6054

W

F-

7] 0 2.48 2.81 3.09 -3.0575 | 0.8096 0.0012 | 0.0511 -0.0217 | -0.0128

é 14 | 4

=
1 1.24 1.60 2.12 -1.7966 | -0.0986 | 0.0424 | 0.0284 -0.0030 | -0.0039
2 1.89 2.22 2.48 -0.1817 | -0.5634 | -0.0944 | -0.2168 | 0.0215 | -0.0588

q34d

14
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