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ONSOZ

"Kristalli kati ylUzeylerde kuantum nokta olugumlarinin elektrik ve gerinim alanlar altinda
modellenmesi" isimli 315M222 nolu proje TUBITAK 1001 - Bilimsel ve Teknolojik Arastirma
Projelerini Destekleme Programinca desteklenmistir.

Kuantum noktalar (KN) 2-50 nm ¢apinda metalik veya yariiletken nano boyutlu pargaciklardir.
KN’lerde enerji dlzeyleri kuantize olup, iyi tanimlanmis bant araliklari bulunmaktadir ve bu
enerji duzeyleri KN’lerin sekil, boyut, belirli bir bdlgedeki dizilim/yogunluk ve malzeme
kompozisyonu ayarlanarak kontrol edilebilmektedir. Bu 6zellikleri ile, KN'lar elektronik, fotonik
ve manyetik bircok yeni cihazin (fotovoltaikler, kuantum bilgisayarlar, tek elektron
transistorler, lazer Uretimi ve tibbi goérintileme gibi) Uretiimesi/gelistiriimesi igin
disinilmekte ve denenmektedir. Bu c¢alisma kapsaminda kuantum nokta ve dizilerinin
heteroepitaksiyel ortamlarda olusum dinamikleri, tasinim kinetigi ve evrimi es zamanli elektrik
ve gerinim alanlan altinda ilk kez modellenmis ve gergeklestirilen similasyonlar ile

incelenmistir.

Bu calisma kapsaminda, heteroepitaksiyel gerginlige ve yon bagimh 6zelliklere sahip ince
filmlerde film/althik araylzey denge(sizlik) durumlarini ve kuantum noktalarin olusma ve
evrilme kinetiklerini yoneten bir diferansiyel denklemlere elektrik alan eklenerek gelistiriimigtir.
Geligtirilen bu denklem sayisal olarak ¢6zimlenmis ve kapsamli bir simulasyon programi
ortaya cikarilmigtir. Hazirlanan bu program ile similasyonlar yapilarak, sistemdeki gerilim
degerlerinin ve uygulanan elektrik alanin QD olusumuna etkileri ortaya cikariimistir.
Simulasyonlardan elde edilen veriler sonucunda, malzeme O6zelliklerine gore hangi disgsal
kuvvet alanlarinin uygulanmasi durumunda ne tur kararli nanoyaplilar elde edilecegi hakkinda
bilgiler elde edilmis ve bu bilgiler faz diyagramlari seklinde sunulmustur. Bu proje sonucunda
elde edilen bilgilerin, istenilen kullanim alanlari igin gerekli optimum 6zelliklere sahip kuantum

nokta nanoyapilarin tasarimina yardimci olmasi beklenmektedir.
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OZET

Kuantum noktalar (KN, Quantum dots) 2-50 nm c¢apinda metalik veya yariiletken nano
parcaciklar olup enerji dizeyleri, icerisindeki elektron-bosluk ciftlerinin boyutsal olarak
kisittanmasi nedeni ile, kuantize olmustur. KN’lerin enerji spektrumlari optik ve elektronik
bircok fiziksel 06zelliklerini kotrol ederken ayni zamanda malzemenin kompozisyonu,
yogunlugu, boyutlar, kafes gerinimleri ve morfolojisi ile ayarlanabilmektedir. Stranski-
Krastanow morfolojisi olarak bilinen, birbirlerinden ¢ok ince bir 1slatma tabakasi ile ayriimis
nanoboyutlu adaciklarin olusumu, epitaksiyel-gerinimlere sahip sistemlerde gézlenmektedir.
Bu fabrikasyon teknidi ile yeni optoelektronik cihazlarin Gretiminin énindeki en énemli kisit,
kicik boyutlu malzemelerin yapisal kontrolinin zorlugu ve Ozelliklerini kolay
kaybetmeleridir. Bu nedenle, ylizey ve arayiizeylerin kapiler etkiler ve farkh dis kuvvetler
altindaki davraniglarinin anlagiimasi son derece 6nemli bir malzeme problemidir. Bu tip
nanosistemlerde, ylizey purizliliga, diftizyon anizotropisi ve kristal yapinin yoéni ince
filmlerin morfolojik evrimi Uzerinde buylk etkilere sahiptirler. Bu c¢alisma kapsaminda,
heteroepitaksiyel gerginlige ve yon bagimh 6zelliklere sahip ince filmlerde film/altlik arayizey
denge(sizlik) durumlarini ve kuantum noktalarin olusma ve evrilme kinetiklerini yoneten
diferansiyel denklemlere elektrik alan eklenerek gelistirilmistir. Gelistirilen bu denklem sayisal
olarak ¢d6ziimlenmis ve kapsamli bir similasyon programi ortaya ¢ikariimigtir. Hazirlanan bu
program ile simudlasyonlar yapilarak, sistemdeki gerilim degerlerinin ve uygulanan elektrik
alanin QD olusumuna etkileri ortaya cikarilmistir. Similasyonlardan elde edilen veriler
sonucunda, malzeme Ozelliklerine gbére hangi digsal kuvvet alanlarinin uygulanmasi
durumunda ne tur kararli nanoyapilar elde edilecedi hakkinda bilgiler elde edilmis ve bu
bilgiler faz diyagramlari seklinde sunulmustur. Bu proje sonucunda elde edilen bilgilerin,
istenilen kullanim alanlari i¢in gerekli optimum 6zelliklere sahip kuantum nokta nanoyapilarin

tasarimina yardimci olmasi beklenmektedir.
Anahtar Kelimeler: Kuantum noktalar, ince filmler, epitaksiyel katmanlar, ylzey ve

araylzeyler, difizyon, ylzey enerjisi, 1slatma katmani, kendiliginden organize olma,

bilgisayar modellemesi.
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ABSTRACT

In quantum dots (QD), the excitons are spatially confined and their energy spectrum, which
controls many physical properties of interest, can be adjusted over a wide range by tuning
composition, density, size, lattice strain and morphology. The formation of QDs joined by a
thin flat wetting layer, known as the Stranski-Krastanow (SK) morphology, is a general
growth mode observed in many epitaxially-strained thin solid films. These features make
semiconductor QDs attractive for the design and fabrication of novel electronic, magnetic and
photonic devices. The success of this endeavor has mainly been enabled by research
leading to reliable means for estimating forces in small material systems and by establishing
frameworks, in which the integrity and/or functionality of the systems is satisfied. The material
failure continues to be a main technology-limiting barrier and thus, the subject of capillary-
driven morphological evolution of surfaces and interfaces, especially under the action of
applied force fields e.g., electrostatic and thermo-mechanical, is still a challenging materials
problem. In such nano-scale systems, the magnitude of the surface roughness, diffusion
anisotropy and texture orientation may have a significant influence on the thin film surface
evolution. In this study, electric field is included into the coupled differential equations that
govern the formation and evolution kinetics of quantum dots during heteroepitaxial growth.
The developed differential equation system was solved numerically and a comprehensive
simulation program was developed. The simulations demonstrated the interplay between the
stable QDs and the material properties (e.g., crystallographic orientation and initial thickness
of the film, diffusion and surface stiffness anisotropies, surface and interfacial energies,
wetting contact angle and mismatch/external stresses). The investigation of stable QD
morphologies enabled us to generate phase diagrams that show the stable QD
configurations for a given set of material/process parameters. This information will provide
design capability for QDs and hence desired QD-based device technologies.

Keywords: Quantum dots, thin films, epitaxial layers, interfaces and surfaces, diffusion,

anisotropic surface energy, wetting layer, self-assembly, computer simulation.
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1. GIRIS

Kuantum noktalar (Quantum dots, KN), 2-50 nm boyutlarinda metalik veya yariiletken
nanoboyutlu malzemelerdir. KN’ler ¢ok kiglk boyutlara sahip olmalari nedeni ile kuantize
olmus enerji diizeylerine sahiptirler. Bu enerji diizeyleri (enerji bant araliklari), KN’lerin boyut
(Norris ve Bawendi, 1995), sekil (Vossmeyer vd., 1994; Han vd., 2015), belirli bir bélgedeki
dizilim/yogunluk ve malzeme kompozisyonu (Jbara vd., 2016; Badawi, 2016) ayarlanarak
kontrol edilebilmektedir. Bu 6zelliklere ek olarak, Stranski-Krastanov (SK) ince film blyutme
metodu ile Uretilen KN’lerin dislokasyon gibi kusurlari icermedidi ve birbirlerine ince bir
iIslatma katmani ile bagli oldugu goésterilmistir (Kienzle vd., 1999). Bu tip dislokasyon
bulunmayan ve birbirlerine bagli KN’lerin dnemi, enerji bant yapilarinda kontrol edilemeyen
enerji dizeylerinin olmamasindan ve islatma katmani sayesinde Uretilen fotoelektronlarin
tasiniminin saglanabilmesinden kaynaklanmaktadir. Tim bu &zellikleri nedeni ile, KN’ler
fotovoltaikler (Luque, 2011; Popescu vd., 2008), tek elektron transistorler (Lu vd., 2000;
Kumar ve Kaur, 2010), lazerler (Scalari vd., 2009, Tang vd., 2016) gibi elektronik, fotonik ve
manyetik birgok yeni cihazin Uretilmesi/gelistiriimesi icin digstnilmekte ve denenmektedir
(Sekil 1.1).

Enerji Aralgi

Boyut

Sekil 1.1 Ge Kuantum noktalar (Kienzle vd., 1999) (sol), model kuantum nokta (orta),

kuantum noktalarda boyuta bagh enerji tayf degisimi (sag).

KN’ler Gzerinde yapilan deneysel ve modelleme c¢alismalari, kararli KN’lerin olusumunun
kristal diizlem yonu, filmin baglangi¢ kalinhgi (Garcia vd., 2000) difizyon ve yuzey sertligi
anizotropileri (Korzec vd., 2012; Ogurtani vd., 2010a) yuzey ve arayuzey enerijileri, 1slatma
acisi, kafes parametrelerinin uyumsuzlugundan kaynaklanan i¢sel gerinimler gibi malzeme
Ozellikleri ile digaridan uygulanan gerinim ve elektrik alanin yonu/siddeti gibi UGretim
parametrelerinden (Ogurtani vd., 2010b; Du ve Maroudas, 2017; Shklyaev ve Budazhapova,
2017) etkilendigini gostermektedir. KN’lerin yapisal ve dolayisiyla optoelektronik 6zelliklerinin
kontrol edilmesi igin gerinim kuvvetlerine ek olarak énerilen bir diger yontem ise elektrik alan



uygulanmasidir. Bu teknigin, teknolojik acgidan (Uretim sirasinda) gerinim alanlarina goére
daha kolay ve kontrolli bir sekilde uygulanabilecegi 6ngérilmektedir.

Egrilige sahip ylzey ve arayuzeylerin c¢esitli kuvvet alanlari altindaki morfolojik gelisimi/evrimi
olgusu; embriyo olusumu, biyolojik dokularin ¢esitlenmesi, gezegen yilzeylerinin olusumu,
ince filmlerin olusumu ve KN’lerin olusumu, gibi birbirlerinden ¢ok farkl fiziksel sistemlerde
karsimiza ¢gikmaktadir. Tim bu konular Gzerindeki yogun ilgi ve arastirmalara ragmen, bu
morfolojik donlistimleri modelleyip gercekci ongorilerde bulunmamizi saglayacak teorik
modeller halen yetersiz kalmaktadir. Bu nedenle, SK biyime modu ile, kendi kendine
organize olabilen (self-organized) ve istenilen morfolojik O&zelliklere sahip KN’ler
olusturabilmek igin, farkh kuvvet alanlar (elektrik ve gerinim alanlan) altinda KN
cekirdeklenmesi, blyimesi ve morfoloji degisimleri hakkinda detayli bilimsel bilgi birikimine
ihtiyag vardir. Bu bilgilerin, nanoyapili KN’lerin optoelektronik 6zelliklerinin hassas bir gsekilde
kontrol edilebilmesini sagdlayarak, yeni KN fabrikasyon tekniklerinin gelistiriimesi ve yeni KN-

tabanli cihazlarin tasarlanmasinin 6niini agmasi beklenmektedir.

Bu proje kapsaminda, kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel ortamlarda olusum
dinamikleri, tasinim kinetigi ve evrimi es zamanl elektrik ve gerinim alanlari altinda ilk kez
modellenerek simulasyonlar ile incelenmigtir. Proje sonucunda, similasyonlardan elde
edilen veriler kullanilarak, hangi malzeme 6zelliklerinin kullaniimasi ve hangi dissal kuvvet
alanlarinin uygulanmasi durumunda ne tur kararli nanoyaplilar elde edilecegini gésteren faz
diyagramlari elde edilmistir. Bu proje sonucunda elde edilen bilgiler, istenilen kullanim
alanlari igin gerekli optimum o6zelliklere sahip kuantum nokta nanoyapilarin tasarlanmasina
yardimci olmasi beklenmektedir.



2. LITERATUR OZETi

2.1 Motivasyon

Teknoloji ilerledikge cihazlarda kullanilan yapilarin kigllmesi ayni zamanda bu yapilarin
morfolojilerinde olugan en kiiglk degisime karsi hassasiyetlerini arttirmaktadir ve bu degisim
yapinin mekanik, optik ve elektronik dzelliklerini etkilemektedir. Bu nedenle nano cihazlarin
Uretilebilmesi bu yapilardaki ylzey ve ara yuzeyleri kontrol edebilme yetenedimize bagldir
(Ogurtani vd. 2010a; 2010b).

GunUmuzde, bilgisayar modelleme calismalari, hem deneysel ¢alismalara harcanan buit¢enin
ve zamanin azaltiimasi hem de yeni ve sonuca odaklanmis deney setlerinin gelistiriimesi

acilarindan buyik 6nem tasimaktadir ve bu sebeple 6n plana ¢ikmaktadir.

Kuantum hapis etkisi goriilen yapilara (Reed ve ark, 1988) enerji bantlarinin kuantize olmasi
nedeniyle olan ilgi giderek artmaktadir (Bimberg ve Pohl, 2011). Kuantum hapis etkisi
gorulen (detayl bilgi igin bkz Bolim 2.2) nano boyutlu pargaciklardan bir taneside kuantum
noktalaridir (KN) (Reed ve ark, 1988). Bu nano-pargaciklar, her ¢ boyutta da yUk tasiyici
hareketlerinin kisitlanmasi ile kesikli enerji diuzeylerine sahiptirler. Bu 6zelliklerinden dolayi
literatiirde suni atomlar olarak da anilmaktadirlar (Bimberg ve Pohl, 2011). Yariiletken
endustrisine baktigimizda gun gectikge vyariiletken cihazlarin boyutlarinin  distiginu
gormekteyiz. Yariiletken kuantum noktalari teorik olarak yapilan galismalara (Toth ve Lent,
2001) gore gelecekte yariiletken teknolojisinde kuantum teorisi ilkelerinden faydalanmak igin
kullanilacaktir. Ayrica kuantum noktalarinin en énemli 6zelliklerinden biri de, boyutlari ve
dizilimleri ile elektronik ve fotonik &zellikleri arasinda bir iliski olmasidir. Bu iliski géz dnlinde
bulunduruldugunda bu nano pargaciklarin olusumunun kontrol edilebilmesi teknolojik agidan

yeni uygulama alanlari yaratmaktadir.

Epitaksiyel ince film biylmesi sonucunda, alt tabaka ve Ustiine kaplanan malzemenin 6rgu
parametrelerinin farkl olmasi durumunda (heteroepitaksi), sistemde olusan gerinim alani
sebebiyle kuantum noktalarinin kendiliginden olustugu deneysel olarak goralmustur (Leonard
ve ark, 1993; Eaglesham ve ark, 1990). Buna ek olarak elektrik akimi Tum potansiyellerine
ragmen gunimuizde, KN gibi nano boyutlu adaciklarin yapi ve dagilimlarinin nasil kontrol
edilebilecegi ile morfolojik evrimleri halen tam olarak anlasilamamistir. Bu kendiliginden
olusma mekanizmasinin anlasilmasi, ayni zamanda olusan kuantum noktalarin dizilimini ve

seklini kontrol etmenin bir yolunu bulmamiza da yardimci olacaktir.



2.2 Kuantum Hapis Etkisi

Malzemelerin boyutlarindaki kig¢tlmenin malzemelerin mekanik, optoelektronik &zelliklerini
etkiledigi bilinmektedir. Bu etkilerin neden kaynaklandigi ve nasil kontrol edilinebilecedi ise
halen Uzerinde c¢alisilan konular arasindadir. Elektronun (veya boslugun) de Broglie dalga
boyundan kicuk boyutlara sahip nano-yapilarda, yik tasiyicilarda kuantum hapis etkisi
g6rildigu bulunmustur. Kuantum hapis etkisi, parcacigin etrafindaki potansiyelden dolayi
hareketinin kisitlanmasidir. Sekil 2.2.1°’de goéruldugu gibi bir yonde kisitlanan parcaciklar
kuantum kuyusu, iki ydnde kisitlanan parcaciklar kuantum teli ve U¢ boyutta kisitlanan
parcaciklar ise kuantum noktasi olarak adlandiriimaktadir.

Cesitli malzemeler Gstlinde yapilan ¢alismalar sonucunda bu distk boyutlu yapilar deneysel
olarak ortaya cikariimistir: 1970’lerde kuantum kuyulari (Chang, 1974), 1980’lerde kuantum
telleri (Petroff, 1982) ve 1980 ve 1990’larda kuantum noktalardir (Reed vd., 1988).

(@)
4

-

Sekil 2.1 Kuantum hapis etkisi gorulen parcaciklarda yik tasiyici hareketinin sematik

gosterimi: (a) Kuantum hapis etkisi gorilmeyen malzeme, (b) Kuantum kuyusu, (c) Kuantum
teli, (d) Kuantum noktasi.

2.3 Kuantum Noktalar

Kuantum noktalar, boyutlari 2-50 nanometre arasinda degisen metalik veya yariiletken
parcaciklardir. Bu parcaciklarin en temel 6zellikleri, igerisindeki elektron-bosluk ciftlerinin
(excitons) boyutsal olarak sinirlandiriimis olmasindan dolayr kuantum hapis etkisinin
gorulmesidir (Reed ve ark, 1988). Bu sinirlandirmadan dolayr kuantum noktalarin yuk
tasiyicilar yigin malzemelerin aksine sicaklik artigi ile dagilimlarini degistirmezler. Sonug
olarak, bu parcaciklar ¢ok kiigik boyutlara sahip olduklari igin enerji ylizeyleri kuantize olarak
yapay bir atom gibi davranirlar (Reed vd., 1988; Bimberg ve Pohl, 2011). Kuantum noktalarin
enerji spektrumlari, pargacik boyutu ile degisim gdsterir ve bu degisim pargacigin optik ve
elektronik 6zelliklerini etkilemektedir (Barth vd., 2005; Ogurtani vd., 2010a; 2010b). Bu
ozelligi kuantum noktalarinin boyutlarini kontrol edebilmemiz durumunda, optik ve elektronik
Ozelliklerini de kontrol edebilmemizi saglamaktadir.
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2.4 Kuantum Noktalarin Kullanim Alanlari

SK buyumesinde olusan adaciklarin arasinin ince bir 1slatma tabakasi ile bagli olmasi yuk
tasiyicilarinin  adalar arasinda hareket etmesini yani iletkenligini saglar. Bu iletim
mekanizmasindan dolayr SK buyuime modu optoelektronik ve elektronik uygulamalarda
kullanilabilmektedir. Bu cihaz uygulamalarinda tek bir KN kullanilabildigi gibi KN dizilerinden
de yararlanilabilmektedir. Gines panelleri igcin dizi KN’ler, depolama ve tek elektron
transistorler icin tek KN’ler kullaniimaktadir. Farkli cihazlar icin KN’lerin farkl 6zelliklerinden
yararlaniimaktadir. Ornegin, kizilétesi dedektorler igin ylksek yogunlukiu ve esit boyutlara
sahip KN’lerin, LED ve lazerlerde, disiuk yapi kusurlarina sahip KN dizilerilerinin
uretilebilmesi 6nemli hale gelmektedir. Asagida KN’lerin kullanim alanlarina kisaca
deginilerek bazi érnekler verilmistir.

2.4.1 Lazerler

Lazerin temeli elektron ve bosluk ciftleri yaratiimasi ve bunlarin isimasina dayanmaktadir.
Lazerler, elektronlarin uyariimasi ve yayilan fotonlarin dalga boylarinin ve es fazhliklarinin
(coherence) kontrol edilmesi ile Uretilen, ayni faz ve enerjideki 1sinlardan olusurlar. Lazer
Isinlari, medikal alanda g6z ameliyatlarinda, yazicilarda, endustride metallerin kaynak
yapilmasinda, fiber optikler ile optik iletisim gibi birgok alanda kullaniimaktadir. ilk kez, Dingle
ve Henry (1976), kuantum sinirlama etkisinin, dislik uyarma seviyelerine ve kontrol edilebilir
dalga boylarina sahip isinlar yayan lazerlerin Gretiminde kullanilabilecegini éne strmusgtir.
1994 yilinda ise ilk ylksek verimlilikte ¢alisan kuantum nokta lazer Uretilmistir (Ledentsov,
Grundmann, ve Kirstaedter 1994).

Optik kazanim, bir malzemedeki uyariimis durumdaki elektronlar ile orantilidir ve birim alanda
daha yodun KN dagihmi (high dot desity) ile KN lazerlerde optik kazanimin arttinldigi
gOsterilmistir (Kirstaedter vd., 1996). Yigin halindeki malzemelerde yuk tasiyicilar, sicakhk
arttikga slrekli bir sekilde ylksek enerji bantlarina dagilirken, yuk tasiyicilari G¢ boyutta da
sinirlanmis olan KN’lerde, bu durum ¢ok az goriulmektedir (Bimberg ve Pohl, 2011).

GaAs/AlGaAs hetero yapidaki tek bir KN tzerinde yapilan teorik ¢alismalara gére, malzeme
kazaniminin arttii, ve daha diasuk esik akim degerlerine sahip ve sicaklik stabilitesi
saglayacadi 6ne surtlmistir (Asada vd., 1986; Arakawa ve Sakaki, 1982). Deneysel olarak
ilk KN lazer, gergin altlikla hetero-epitaksiyel olarak kendiliginden organize olabilen KN’lerden
uretilmis ve ¢ok daha dusuk akim esik dederi ve daha az sicaklik bagimlhhgdi oldugu
gosterilmistir (Ledentsov vd., 1994; Bimberg ve Pohl, 2011).



2.4.2 Giines panelleri

Glnes panelleri, glnes 1s1gin1 sogurarak elektrik enerjisine c¢eviren sistemlerdir.
Kendiliginden organize olan c¢oklu InAs/GaAs KN tabakalarinin p-n badlantilarinin
donustirme verimini arttirarak gunes panellerinin verimini arttirabilecegi teorik olarak
gOsterilmistir (Aroutiounian vd., 2000). Buradaki temel yaklasim, glnes panel hlcresini
olusturan malzemenin bant araliginin arasinda bir bant aralijina (intermediate band) sahip
KN’nin bu ara bantta bir absorpsiyon saglamasidir. KN bazli gunes panellerinde ara bant
olusumunu inceleyen Tomic (2014), KN dizilim geometrilerinin degistiriimesiyle olusan ara
bantlarin kontol edilebilecegini gdstermistir. Genis bir sogurma tayfinda daha disuk ener;i
bant araliklari sahip hetero-yapi olusturularak, ¢ok hucreli (multi-junction) glines panelleri
elde edilebilmektedir.

Cok hucreli KN glnes panel sistemleri, teorik olarak analiz edilmis ve deneysel olarak
Stranski-Krastanov blyime modunda MOVPE (Metalorganic vapour phase epitaxy) yontemi
ile kendiliginden organize olan InAs KN’lerin, GaAs althk Uzerinde Uretilmesiyle calisiimigtir.
KN morfoloji degisimleri, blylutme parametreleri, foto-luminesans ve optik absorbsiyon
Ozellikleri gdzlemlenerek, InAs KN’lerin, GaAs yapilar Uzerinde kontrolli bir sekilde
uretildiginde (Sekil 2.2) GaAs yapilarinda alt enerji bantlari olusabildigini gostermislerdir.
Bant araliklarindaki enerji degisimlerinin KN morfolojileri ve yogunluklariyla orantili oldugu
bildiriimistir (Raffaelle vd., 2006).

Biiyiitme Yonu
Sekil 2.2 GaAs matriks Gzerinde buyutilen InAs KN dizilerinin ¢oklu hiicre yapisini gosteren
TEM goruntist (Raffaelle vd., 2006).

Coklu KN dizileriyle elde edilecek gunes panellerinde farkl boyutlara sahip KN’ler arasi yik
transferi sonucu, gunes ginlarindaki farkh dalga boylarindan yararlanma imkani
(Kongkanand, 2008), ve tek bir fotondan c¢oklu yuk tasiyicilarin dretilmesi (Schaller ve
Klimov, 2004) gibi avantajlari arastirilan 6zellikler arasindadir.



2.4.3 KN bilgi depolayicilar ve bilgisayarlar

KN’ler bilgi depolanmasi igin aday malzemelerdir. GUnimuzde iki tip yari iletken bellek vardir
bunlar; hizli ulasim sliresi fakat zayif allkonma zamanindan dolay! yenileme donguleri cok
enerji gerektiren tip-l1 dinamik, rastgele ulasim hafiza (RAM) ve uzun alikonma zamanina
sahip, fakat dlislik yazma orani olan ikinci tipteki hafizalardir. Uzun alikonma siresi ve hizli
yazmal/silme oranlarini birlikte saglayan bilgi depolayici sistemler hedeflenmekteir (Bimberg
ve Pohl, 2011).

KN bazl bellekler, kalici bilgi depolama saglayabilecek, ayni zamanda hizli yazma/slime
oranlarina sahip ve wuzun sdre dayanikliliklarini koruyabilecek cihazlar olarak
distnulmektedir. Burada mantik, yik depolanmasini saglayan Si/SiO2 bariyerlerini, KN’lerin

kontrol edilebilir bant yapilariyla degistirmektir (Geller, 2008).

KN’lerin kuantize olmus enerji seviyeleri ve spesifik bant emisyonlarina sahip olma
Ozelliklerinin her ikisi de kullanilarak yeni ve yuksek bit yogunlugu olan bilgi depolama
sistemlerinde kullanilabilecegi 6ne surilmus ve kendiliginden organize olan InGaAs—GaAs
KN’ler Uzerinde yapilan deney ile tek bir KN icinde dalgaboyuna secici olarak yik
depolanmasi saglanmistir (Kroutvar vd., 2003).

Milyonlarca kuantum biti (Qubit) kullanan kuantum bilgisayarlar yapilabilmesi teorik olarak
mamkunddr. Elektronlarin KN’lerde kuantize olusu, bilginin kuantum bitlerine kodlanmasini
mamkin kilar, bu sayede ¢ok glicli bilgisayarlar elde edilebilir. Kubitler bir operasyon ile 0
veya 1 durumunu sabitleyinceye, kadar bilgiyi sUperpozisyon denen hem 0 hem 1
durumunda tutabilir. Ylkten ziyade, qubitler, elektronlarin KN icindeki, yukari (up) veya asagi
(down) olan spin degerlerini 0 ve 1 olarak temsil eder. Geleneksel bilgisayarlar, elektron spin
hareketini dikkate almadan, bir sinyalin voltaji 2.4V Uzerindeyse 1, altindaysa 0 konumuna
gecer. Kuantum bitleri ise tek bir elektron ile elektronun pozisyonuna gore, yukari (up) spin
ise 1’i, asadi (down) spin ise 0’1 temsil eder (Szweda, 2001).

2.5 Kuantum Noktalarin Uretim Teknikleri

Kuantum noktalarin 6zellikleri ve dolayli olarak uygulama alanlari Uretim tekniklerine gore
degismektedir. Kuantum noktalar genellikle G¢ ana Uretim teknigi ile hazirlanirlar: kolloidal
nanokristal olarak (Yin ve Alivisatos, 2005), litografik teknikler ile (Austing vd., 2001; Lu vd.,
2000) veya epitaksiyel yontemler sinucunda ylzeyler ile desteklenen adaciklar olarak



(Snyder vd., 1991; Leonard vd., 1993; 1994). Kolloidal sentezleme ydntemi ile Uretilen
kuantum noktalar kireseldir ve istenen boyutlarda Uretilebilir fakat kuantum noktalar arasi
elektron iletimi direk olarak saglanamadigi i¢in elektronik uygulamalarda kullanim alanlari
gelismemistir. Litografik teknikler ile kuantum noktalar istenen boyutlarda ve dizilimde
Uretilebilir. Ayrica elektron iletimini saglayacak sekilde Uretilebilecekleri igin cihaz
uygulamalarinda kullanilabilirler. Fakat Uretim esnasinda kullanilan prosedur sebebiyle
yapilar ¢ok hasar gérmekte ve bu nedenle elektronik 6zelliklerinin kontrolli zor olamktadir.
Ayrica litografik yontemler goérece ¢cok pahalidir. Epitaksiyel yontemler ise litografik tekniklere
gbre hem daha az karmasiktir hem de daha ucuzdur.

Ucuincu teknik, ince film blyumesi ile birbirlerinden ¢ok ince bir islatma tabakasi (wetting
layer) ile ayrilmis nanoboyutlu adaciklarin olusumunu igerir. ince film biiyiimesi sirasinda
althk ile film arasindaki kafes (lattice) parametresi uyumsuzluklarindan kaynaklanan
gerilimlerin buyUkligline bagh olarak Ug¢ tip ince film blyime modu oldugu gézlenmektedir
(Stangl vd., 2004). Volmer-Weber (VW) (Raviswaran vd., 2001), Stranski-Krastanov (SK)
(Kienzle vd., 1999) ve Frank-van-der-Merwe (FM) (Nishiguchi vd., 2004) bliylime modlari
(Sekil 2.3 ve Sekil 2.4).
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Sekil 2.3 Epitaksiyel gerginlie sahip ince film blylime modlari: (sol) Frank-van der Merwe

(FM) katman olugumlari, (orta) Volmer-Weber (VW) ada olugsumlari ve (sag) Stranski-
Kranstanov (SK) katman-ada olugumlari.

Ge substrate 10 nm

Sekil 2.4 Sekil 2.3'te gosterilen U¢ heteroepitaksiyel bliylime moduna érnek kesitsel TEM
goruntileri (a) Frank Van der Merwe (FM) (Nishiguchi vd., 2004), (b) Volmer-Weber (VW)
(Raviswaran vd., 2001), (c) Stranski-Krastanow (SK) (Kienzle vd., 1999).

Dizlemsel, atomik ve tabaka tabaka olusan ve ara ylzey enerjisinin ki¢guk oldugu biyime
modu FM blyumesidir. Bu tip bluyimede epitaksiyel ylzeyler ile ylzey kristali birbirine ¢ok



yakin kafes parametrelerine sahiptirler (Nishiguchi vd., 2004). Buyutilen malzemenin
dogrudan lg¢ boyutlu adaciklar olusturdugu ve ara ylizey enerjileri yiiksek olan biylime modu
ise VW buyumesidir. Bu blUylme cesidi althk ile film kristallerinin cok farkli kafes
parametrelerine sahip oldugunda gorulir (Raviswaran vd., 2001). Bu iki ekstrem biylume
modu arasinda ise SK blylme modu bulunur ve baslangicta FM blylumesine benzer
dizlemsel atomik bir tabaka olusumu ile baslayarak zamanla VM buyumesindeki gibi U¢
boyutlu adalara gecis yapar. Bu gegis gerinim enerjisi belirli bir kritik degeri gectiginde olugur.
SK blylumesinde gecis sonrasi olusan adalar ince bir tabaka ile birbirine baghdir ve bu
tabakaya i1slatma tabakasi (wetting layer) denir.

Kuantum noktalarin olusumu igin gereken blylime tipine Ornek olarak Stranski-Krastanov
(SK) tipi buyime morfolojileri gosterilebilir ve deneysel olarak, [InkGai-xAs/GaAs] (Leonard
vd., 1993; 1994) ve [Ge/Si] (Eaglesham vd., 1990) gibi epitaksiyel gerginlige sahip ince
filmlerde gézlenmektedir. SK biyime modu ile KN olusumu, bu KN’lerin iclerinde elektronik
performanslarini kotl etkileyebilecek dislokasyon gibi kusurlarin olusmamasi ve islatma
katmani sayesinde KN'’ler arasi iletisimin saglanabilmesi nedenleriyle, blyik dikkat cekmistir
(Eaglesham vd., 1990; Wang vd., 1994). SK buylime modu tabanli fabrikasyon teknikleri
yiuksek yogunlukta KN yapilar olusturabilmekte ve bu teknik yariiletken teknolojileri ile uyum
icerisinde seri Uretime ve yiksek oranda entegrasyona uygunluk gdstermektedir (Stangl vd.,
2004).

2.5.1 Stranski-Krastanow bliyime modu

Stranski-Krastanow biyime modu Ge/Si ve InAs/GaAs gibi heteroepitaksiyel sistemlerde
gbzlemlenmistir (Leonard ve ark, 1993; Eaglesham ve ark, 1990). Bu sistemlerde depozit
edilen malzeme miktari belirli bir kalinliga ulasana kadar tabaka tabaka buyir ve bu kritik
kalinhda ulastiktan sonra ¢ boyutlu adalar olusturur. Bu adalar belirli kalinlikta bir katmanin

Ustlnde yer alirlar ve bu katmana i1slatma katmani denir.

Ylzeydeki kristal ve (zerine depozit edilen malzeme arasindaki kafes parametresi
uyumsuzlugu gerinim enerjisi birikmesine neden olur. Gerinim altinda bulunan dizlemsel
filmlerde heteroepitaksiyel biyimenin gortlmesi Asaro Tiller Grinfel'd (ATG) kararsizligi ile
anlagiimistir (Asaro ve Tiller 1972; Grinfel'd 1993). ATG Teorisine gdre depozit edilen
malzeme ve ylzey malzemesi arasindaki kafes parametresi farki, elastik enerjinin
birikmesine neden olur ve belirli bir kritik kalinliktan sonra film birbirinden ayriimis adalara
ayrilarak serbest enerjisini dusurir. Alansal elastik gerinim enerjisi elastik teoriye gore (2.1)
denklemi ile verilebilir.



E, =2G&2(1+9)h/(1- 9 2.1)

Burada, ¢ filmin Poisson oranini, G filmin kayma moddlind, h film kahnhgini, &, ise

gerinimi tarif etmektedir. Ayrica gerinim iki malzemenin kafes parametreleri kullanilarak (2.2)
denkleminde goéruldigu gibi hesaplanabilir.

(2.2)

Biriken bu gerinim enerjisi dislokasyonlar veya ada olusumu ile harcanabilir. Filmin kalinhgi
kritik kalinliga ulastiktan sonra gerinim enerjisi harcanarak ada olusumu goérulir (Sekil 2.5)
(Jesson vd., 1997).

(@) o - O

Sekil 2.5 Ylzey kristali atomlari (yesil) ile depozit edilen malzemenin atomlari (kirmizi)
arasindaki dogal kafes boslugu. (a) Bozulmamis film (gerilimden dolayi filmin atomlari

sikismig) (b) Gerinim bosalmasi sonucu olugan konfigurasyon.

SK bilyimesinde olusan adalar genelde ¢ukurlar veya kiglk piramitler seklindedir (Jesson
vd., 1997; Mo vd., 1990; Tersoff ve LeGoues, 1994). Bu adalarin daha fazla biyimesi icin
yeni gelen atomlarin belirli bir cekirdeklenme bariyerini agsmasi gerekmektedir. Bu bariyeri
asmalari sonucu genellikle bu tip adalarda goérilen {105} diizgun yuzleri (faset (facet)) daha
fazla biyur ve adalar kubbe benzeri bir sekil alirlar (Tomitori vd., 1994).

Ge/Si ve InAs/GaAs sistemleri ile yapilan deneysel calismalar kritik kalinligin 3 tek katman ile
18 tek katman arasinda degistigini gostermistir (Floro vd., 1997; Leonard vd., 1994). Patella
ve digerleri (Patella vd., 2006) yaptidi calismalarda InAs/GaAs sistemlerde gegcis icin kritik
kalinhgin sicakliga baghgini géstermistir fakat islatma katmani ile kritik kalinhk arasindaki

baglanti henlz agiklanamamistir.
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2.6 Deneysel Caligmalar ve Gozlemler

Stranski-Krastanov tipi kuantum noktalari ilk olarak 1970’lerde calisiilmaya basglanmigtir ve
1990 yilinda ilk Si/Ge entegre devrenin Uretilmesi ile uygulama alanlari ile ilgili farkindalk
artmigtir. Gun gegtikge elektronik ve optoelektronik teknolojisinde yeni uygulama alanlari
bulan SK tipi kuantum noktalari ile ilgili yapilan ¢calismalar gittikce artmaya baslamistir.

Politi vd. (2000) Si;«Gex sisteminde ylzey purizlenmesi ile baslayan ve ada olusumu ile
devam eden klasik SK tipi kuantum noktalari gdézlemlemislerdir. Wiebach vd. (2000)
Sio.75Ge0.25/Si (001) sisteminde piramit seklinde kuantum noktalar olusturmuslar (Sekil 3.sol)
ve bu piramit adaciklarda {111} kristal yuzeyinin baskin yuzey (faset) olarak ortaya ¢iktigini
goOstermislerdir. Berbezier vd., (2002) Sii.xGex adaciklari Uzerine galismalarinda malzeme
depozit edilen alt tabakanin kristal ydneliminin, olusan adaciklarin evrilme kinetigini
degistirdigi gézlemlenmistir (Sekil 3.orta). Bu ¢alismaya gore ada olusumunun baslamasi igin
belirli bir kahinhk (Zhou vd., 2012; Lee vd., 2012) ve kristal yonelimi vardir (Berbezier vd.,
2002).
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Sekil 2.6 (sol) Sio75Geo25/Si(001) tabakasinin SEM gérintist (Wiebach vd., 2000); (orta)
SiosGeo4 icin yuvarlak sekilli kubbe tipi ve kare tabanli kulibe tipi adacik dagihminin AFM
goruntusu (Berbezier vd., 2002); (sag) Piramit ve kubbe seklindeki Ge/Si ada dagiliminin
HRAFM goériantiasi ve bu Ge/Si (001) adalarin [100] kesit alanindan TEM géruntisu
(Baribeau vd., 2006).

Zela vd., (2002) Ge/Si(001) sisteminde yaptiklari deneysel ¢alismada iki kademeli Ge depozit
ederek kubbe bicimli kuantum noktalari elde etmislerdir. ilk depozit sonrasi {105} diizgiin
ylzeyli piramit seklindeki adalar olusmus ve belirli bir kritik boyuta kadar buyimusglerdir.
Basing dusurerek ikinci kez Ge depozit edildiginde bu yapilar kubbe bicimli adalara

dénusmuslerdir. Piramitten kubbe tipi adaya gegis, gerinim gevsemesinin en ¢ok oldugu tepe
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yuzeyine en yakin {105} dizgun yuzeyinden baglamistir. Ayrica ikinci depozit sirasinda
cekirdeklenmeler sonucu yeni piramit adalar olusmustur (Zela vd., 2002). Bu piramit-kubbe
tipi arasi ada gegigi Montalenti vd. (2004) tarafindan da g6zlemlenmistir.

Baribeau vd., (2006) Si1-«Gex/Si (001) sisteminde molekdiler 1sin epitaksisi (MBE) ile yaptiklari
deneylerde kubbe tipi ve piramit seklinde kuantum ada olusumlarini gézlemlemigler (Sekil
3.sad) ve bu ada sekillerindeki farklihgin gerinim gevsemesinden dolay! oldugunu ileri
surmusler ve 2006 yilinda yaptiklari bu ¢alisma ile TEM goéruntilerinden piramit ve kubbe
sekilli kuantum noktalari ile alt tabaka arasindaki gerinim farkini belirlemislerdir.

Eaglesham ve Cerullo (1990), Ge/Si(100) sisteminde dislokasyon olmadigi durumda
kuantum nokta olusumunu gézlemlemistir ve ada olusumunun baslamasi igin gerekli tabaka
kalinh@i icin deger bulmuslardir. Bu ¢alismada Ge/Si(100) sistemi icin film ve altlik arasindaki
kafes parametresi uyumsuzlugundan dolayi olusan gerinimin, dislokasyon olusturmadan
gevsemesi igin alt tabakada bulunan malzemede elastik deformasyon olusmasi gerektigi ve
bdylece ada olusumu ile filmin gerinim enerjisini bosalttigi belirtiimistir. Hull vd., (2003) ise
GexSi/Si (100) sisteminde kararli yapinin elde edilmesi icin belirli sicaklik ve bluyime hizina
ihtiyac oldugunu gdstermislerdir. Shaleev vd., (2013) Si (001) Ustiine Si1-xGex film blylmesini
farkli Ge yiizdelerinde incelemislerdir. incelemeler sonucunda depozit edilen malzemedeki
Ge konsantrasyonunun alt tabaka ve film arasindaki 6rgli parametresi uyumsuzlugunu
etkiledigini ve dolayli olarak ada olusumunun baslamasi igin gereken kritik kalinhgi
belirledigini gormuslerdir.

Literatirdeki bu deneysel calismalar géz onine alindiginda SK tipi kuantum nokta
olusumunun farkli mekanizmalar sonucu olustugu gértlmektedir. Kuantum noktalar, althklar
Uzerinde adacik c¢ekirdeklenmesi (Berrehar vd., 1992) ile olusabilecegi gibi dizgin kat
ylzeylerdeki morfolojik karasizliklar sonucu goérilen yizey purizlenmesi (surface
roughening) (Tromp vd., 2000) nedeniyle de olusabilmektedir. Her iki durumda ada buylumesi
ve ilerleyen safhalarda topaklanma ile devam eder. Cekirdeklenme rastsal bir olay oldugu
icin bu yol ile elde edilen adalarin patern olusturmasi ve buyuklik kontroli ancak
cekirdeklenme bolgeleri patern olusturularak belirlenmis sablon altliklar Gzerinde
yapilabilmektedir (Cheng vd., 2011). Diger taraftan, bircok uygulama igin althk ylzeyinde
cekirdeklenme bdlgelerinin paternlenmesi islemi zordur ve ekstra ylk ve maliyet ortaya
cikarmaktadir. Cekirdeklenmesiz (nucleationless) bir yéntem olan kati ylizeylerdeki morfolojik
karasizliklar sonucu kuantum nokta olusumu ise daha diizgin ve duzenli ada dizileri
olusturabilmektedir.
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Morfolojik kararsizliklar sonucu KN olusumu birgok sistemde gozlenmistir. Ornegin, Ozkan
vd., (1997) Sii-xGey epitaksiyel filmler Uzerinde ylzey purizlenmesi sirasinda olusan kusur
ve gerinim-gevsemesi (strain relaxation) mekanizmalar tGzerine kotrollu taviama (annealing)
deneyleri yaparak calismislardir. Bunun yaninda yine ayni gurup, film vyizeylerinin
purtzlenmesi ve takip eden ada ve oluk olusumlarini incelemislerdir. Bunlara ek olarak,
rutenyum (Ru) Uzerinde gimus (Ag) kuantum noktalar (Pohl vd., 1999); bakir (Cu) altlik
Uzerinde kursun (Pb) adacik olusumu (Plass vd., 2001) ve silisyum (Si) althk Gzerinde
germanyum (Ge) noktaciklarin buydtilmesi (Zhang vd., 2001) calisilan diger malzeme
sistemleri arasinda gosterilebilir.

2.7 Teorik ve Modelleme Caligsmalari

Baslangicta tamamen duz film ylzeylerinin, purizlenerek kendi kendine organize olan KN
yapilar olusturmasi, film althk araylzeyinde kafes uyusmazligi sonucu olusan gerinim
enerjisinin azaltilmasi sonucu ortaya c¢ikan morfolojik kararsizliklar sonucudur. Bu tip
karasizliklar literaturde genellikle Asaro-Tiller-Grinfeld (ATG) kararizligi olarak adlandirilir
(Asaro ve Tiller, 1972; Grinfeld, 1986; Srolovitz 1989). Kati-gaz ylzey enerjisi yada kapiler
etkiler duz film yuUzeyini kararlh duruma getirmeye calisirken, gerinim ile ylzey enerjisi
arasindaki cekisme de farkli boyutsal/morfolojik blyime modlarini ortaya cikarir (Grinfeld,
1986; 1993). Althigin sertligi (stiffness) kararsiz modlarin spektrumunu etkiler ve sonucta
belirli bir kalinhdin altinda tamamen kararli (stability) diiz ylzeyler ortaya cikarken kalinlik bu
degerin Uzerine c¢iktikga farkli buyime (instability) tipleri gézlenmeye baslar. Spencer vd.,
(1999) epitaksiyel gerginlige sahip kati filmler lUzerinde kigclk-egim yaklasimini kullanarak 2
boyutlu sistemlerde tamamen dogrusal-olmayan modeller gelistirerek, farkli altlik ve film
parametrelerini iceren fonksiyonlar elde etmiglerdir. Buna ek olarak diger arastirmacilar farkli
etkileri (ylUzey enerjisindeki yonsellik) ve diger olusum mekanizmalarini incelemislerdir
(Golovin ve Davis, 1999). Bltln bu teoriler uzun-dalga karasizliklari (long-wave instability)
gOstererek ada irilesmesi (Ross vd., 1998) dngérmuslerdir ve bu nedenle deneysel olarak
gozlenen periodik ve dizgln kuantum nokta dizilerinin olusumunu aciklayamamislardir
(Alchalabi vd., 2003). Daha sonra Spencer (1999) ve Golovin vd., (2004) daha kisa menzile
sahip islatma (wetting) etkilesimlerini géz 6nine almiglardir. Bu etki, modellerinde de
kullanildigr sekli ile boyutlar kiiglldikge daha etkin bir hale gelmektedir. Bu analizde, i1slatma
etkileri altinda ATG kararsizliginin belirli bir dalga boyunda ortaya cikarak kuantum nokta
dizi/patern olugumlarina neden olabilecegini gostermislerdir.
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Bunlara ek olarak, Golovin vd. (2004) i1slatma etkilesimlerinin gerilimsiz (non-stressed) film
ylzeylerinde de patern olusumlarina neden olabilecegini géstermistir. Yine de, kararli KN dizi
olusumlarina giden parametre araliklari oldukg¢a kiguktlr ve bu nedenle bu mekanizmalarin
gercekte gozlenip gézlenmeyecegdi tam olarak agikhga kavusmamistir. Levine vd., (2007) ise
Islatma etkilesimlerinin gerilim altindaki (stressed) filmlere etkileri Uzerine calisarak bu
filmlerin kararsiz olduklarini géstermislerdir. Yukarida bahsedilen klgik-edim modellerinin
sayisal ¢ozimleme sonuglari islatma etkilesimleri altinda kuantum noktalarin kuantum tellere
dogru donusmesi gibi ilging olaylari da ortaya koymustur. 2-boyutlu simulasyonlarinda,
Eisenberg ve Kandel (2005) yonsel yuzey enerjisine sahip filmlerde yonliu (faceted) ada
olusumu gozlemlemigler ve ayrica serbest ylzey enerjisi Uzerindeki tek bir bdlgesel tekillik
(cusp) ile gbézlenen adaciklarin ve cift-dagihmli adacik boyutlarinin aciklanabilecegini
goOstermislerdir. Bu bulgular, daha dnce Chiu (2004) tarafindan, kendi kendine organize olan
adalarin irilesmesi Uzerine yapilan simulasyon deneyleri ile uyumludur. Zhang ve Bower
(1999) ve Liu vd., (2003) 3-boyutlu sistemlerde calisarak heteroepitaksiyel adalarin sekil
degisimleri ve irilesmeleri Uzerine serbest ylzey enerjisinin ydnselligini gbéz dnlne alarak

calismiglardir.

Tekalign ve Spencer (2004; 2007) dislokasyon olmayan epitaksiyel gerginlige sahip kati
filmlerde hem 2- hem de 3-boyutlu similasyonlar Uzerine ¢alismiglardir. Buna benzer diger
calismalarda da epitaksiyel gerginlige sahip filmlerin kararliliklar tzerine ¢ahlsiimistir (Chiu
ve Gao, 1995; Zhang, 1999; Krishnamurthy ve Srolovitz, 2006; Medhekar ve Shenoy, 2008).
Bu calismalarda, yluzey enerjisinin yonselligi, uyusmazlik gerinimleri, i1slatma kosullari ve
araylzey buyime kinetigi gibi ¢ok farkl parametrelerin etkileri ¢alisiimis ve olusan kuantum
paternlerinin gerilim, kitle transferi, diflizyon, ylzey enerjisi gibi farkli durumlar arasindaki
etkilesimlere bagh oldugu goésterilmistir. Buglne kadar yapilan sayisal ¢ézimlerin gok buyuk
bir kisminda periyodik sinir kosullarinin kullanildigini ve beyaz gurulti veya kiguk genlik
tedirginlikleri (perturbation) ile baglayan kararsizlarin ¢alisildigini, belirtmek gerekir.

Filmin yeteri kadar ince olmasi durumunda deneysel literatlirde gézlenen Stranski-Krastanov
(SK) tipi adaciklarin olusumunu aciklamak icin ATG teorisinin, ylzeyde olusan dalgalar
yoluyla film ve althk arasindaki enerjik etkilesimi hesaba katacak sekilde genisletiimesi
gerekmektedir. Bunun icin, film kalinhgina bagli olan ylizey serbest enerjisinin bir fonksiyonu
olan cgesitli 1slatma potansiyelleri gelistiriimektedir.

Zhang ve Bower (1999), 3-boyutlu sonlu elemanlar yontemi kullanarak yaptiklari sayisal
calismalarda, gerinim altindaki epitaksiyel ince film sistemlerinde kuantum nokta dizilimlerini
incelemiglerdir. Calismalari sonucunda, gerinimden kaynakli film ylzeyinde olusan
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purizlenmelerin zaman iginde birbirinden ayrilan adalara donustigunt godzlemlemiglerdir.
Ayrica, ada olusumundan sonra ylzey diflizyonunun devam etmesi durumunda adalarin
birleserek buyuduklerini belirtmislerdir. Ayni grubun, 2001 yilinda yaptiklari bagka bir
calismada ise baslangicta piramit seklinde olan kuantum noktalarinin, kritik bir hacimden
sonra yilzey enerjisindeki anizotropiden kaynakli olarak késelerdeki denge durumunun
bozulmasiyla baslayarak kubbe tipi adaya gegis yaptiklarini sayisal modelleme ile
gOstermislerdir (Zhang ve Bower, 2001).

Zhou vd., (2012) ince film yuzeylerinin morfolojik olarak evrilmesini incelemek amaciyla bir
ara yuzey modeli gelistirmiglerdir. Gerilimin film ylzeyindeki etkilerini incelemek igin
gerilimsiz ve gerilimli morfoloji degisimlerine bakmiglar ve gerilim altindaki ince filmlerde ada
olusumunun, gerilimsiz ince filmlere gore daha hizli gergeklestigini bulmuslardir. Ayrica
ylzey anizotropisi, difizyon ve depozit edilen madde miktarinin film yilzeyine etkilerine
bakmiglardir. Depozit miktarinin arttirilmasi sonucunda ATG kararsizligindan dolayi filmde
olusan derin oluklarin giderildigini gdzlemlemiglerdir.

Hu vd., (2012; 2014) kuantum noktalarinin alt yizey Uzerinde cekirdeklenme ve buyume
mekanizmalarini incelemek icin surekli medya modeli ve ilk ilkeler hesabini birlikte kullanarak
bir model gelistirmiglerdir. Calismalari sonucunda ylzey Ustliinde olusan adalarin birbirine
ince filmdeki heteroepitaksi oluklari aracilhigiyla gerilim bagi ile bagl olduklarini géstermigler
ve oluklarin yakinindaki bolgelerde ¢ekirdeklenme icin gerekli parametrelerin oluk boyutlari
ile degistigi sonucuna ulasmiglardir. Calismalarinda ayrica ada buylmesinin kendi kendini
sinirlamasi da gézlemlenmis, buna sebep olanin ada ve oluk arasindaki ¢cekim etkisi ve ada-
ada itme etkisi arasindaki ¢ekisme oldugu ve bunun sonucu ada boyutu artisinin oluk boyutu
ile dogrusal oldugunu géstermiglerdir.

Vastola vd., (2012), alasim kuantum noktalarini incelemiglerdir. Teorik olarak kuantum
noktalarin olusumunda etkileri bulunan gerilim enerijisi, ylizey enerijisi, i¢ enerji ve entropi gibi
termodinamik parametreleri g6z éniine alarak alagim dagilimini arastirmiglardir. Bliyime hizi
ve sicakhgini kullanarak alasim dagilimini etkileyebildiklerini, buna paralel olarak alasim
nedenli gerilim alani yaratarak elektron lokalizasyonunun kontrolinin mumkdn oldugunu,

dolayisiyla kuantum noktanin elektronik 6zelliklerinin kontrol edilebilecegini dngérmuslerdir.

Gamage ve Huang (2013), G¢ boyutlu kuantum noktalarinin lineer olmayan buyumesini,
lineer olmayan dinamik denklemlerinin ¢6zimi ve elastikiyet modeli kullanarak sayisal
simulasyonlar yardimi ile incelemiglerdir. Simulasyonlar sonucu, ince film ve alt tabaka
arasindaki i1slatma etkilegsimlerinin difizyonu etkiledigini ve dolayl olarak ada yuksekligini
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kontrol ettigini bulmuslardir. Ayrica, ada dizilerinin ileriki blylme asamalarinda disuk
uyumsuzluk gerilimleri icin stabil olduklarini gézlemlemisler ve bu bulgulari deneysel ve teorik
calismalar ile desteklemiglerdir. Gaillard vd., (2013) anizotropi ve gerilim altindaki kuantum
noktalarinin heteroepitaksiyel olusumunu ve blyimesini kinetik Monte Carlo simulasyonlari
ile incelemiglerdir. Calismalari sonucunda, Si(100) Uzerinde Ge piramit adalarin buyime
kinetigini, elastisite ve ylzey enerji anizotropisinden faydalanarak aciklamiglar ve anizotropi

ve elastisitenin adalarin irilesmesini belirledigini 6ne sirmuslerdir.

Xu vd., (2013) desenli alt tabaka Uzerine kaplanan Asaro-Tiller-Grinfel'd (ATG) karasizhgi
olan ince filmin blylime kinetigini simulasyonlar yardimi ile incelemiglerdir.
Simulasyonlarinda, ylzey enerjisi, elastik rahatlama ve islatma etkilesimleri ile belirlenen
ylzey difizyonunu agiklayan sirekli medya modeli kullanmiglar ve baslangictaki desenin
dalga boyuna, film kalinlidina, tavlama zamanina ve kaplama akisina (depozit etme hizina)
bagl olarak degisen farkli geometriler bulmusglardir.

Tokar ve Dreyssé, (2013) es fazli epitaksiyel nano adalarin gerilim altinda blyimesini Monte
Carlo simulasyonu ile incelemislerdir. Simulasyonlarinda, alt tabaka ve eklenen atomlar
arasindaki uyumsuzlugu, kire yarigaplarini 6érgu parametresinden buyUk alarak modellemis
ve Lennard-Jones potansiyeli kullanmiglardir. Calismalari sonucu komsu atomlar arasindaki
etkilesimlerden dolayl olusan kuantum noktalarinin literatir ile uyumlu oldugunu
gbérmiglerdir. Spencer ve Tersoff (2013), kendiliginden olusan kuantum noktalarin
heteroepitaksiyel blylime sirasinda sekil gecislerini incelemislerdir. Sekil gegisleri sirasinda
olusan simetri bozulmalari i¢in hesaplamalar yapmiglar ve sonuglarin literatirde goérilen
sonuglar ile uyumlu oldugunu godstermislerdir. Lozovoy vd., (2014), Ge/Si(001) sisteminde
farkl tabanlara sahip piramit seklindeki kuantum noktalarinin evrilmesi ve evrilme sirasinda
sekil degisimlerinin ylzey enerjisine ve elastik gerinim gevsemesine olan baglihgini
gbzlemlemek icin bir teori gelistirmiglerdir. Yaptiklari similasyonlar sonucu, kuantum
noktalarin boyutlarinin ve yogunluklarinin belirli sicakliklarda incelemislerdir ve ayni zaman
sekil gegisleri icin alt tabaka Uzerine depozit edilen malzeme miktarinda kritik degerler
oldugunu goézlemlemiglerdir.

Xu ve Aqua (2013), gerinimli filmlerde tavlama sirasinda olusan kuantum noktalarin dizilimini
surekli ortam dinamigi kullanarak simile etmiglerdir. Calismalarinin amaci kuantum nokta
dizilimlerinin alt tabakada baslangicta bulunnan pirizlerin dalgaboyuna ve alt tabakanin
kalinligina olan bagimhhigini incelemektir. Calismalari sonucunda bu tip biyimede olugsan
kuantum nokta diziliminin farkli dalgaboylarin degistigini fakat uzun streli deneylerde blyulk
adaciklarin kugukler ile birlestigini gézlemlemislerdir. Hernandez-Saz vd., (2013) ve Kuryliuk
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ve Korotchenkov (2013), yariiletken kuantum noktalarin buyimesinin gorildigu bolgeleri
tahmin edebilmek icin Sonlu Elemanlar Yéntemi kullanarak ince filmlerde gerilim-gerinim
incelemeleri yapmiglardir. Bu c¢alismalari ile kauntum noktasinda bulunan Ge miktarinin
morfolojiye ve dagihima etkisini incelemigler ve similasyonlar sonucunda, Ge miktarinin

kuantum nokta dagilimini ve sistemdeki gerinim durumunu degistirdigini gézlemlemislerdir.

Kukta ve Freund (1997) yaptigi galismada ince film morfolojisinde ylzey enerjileri, gerinim,
kimyasal potansiyel ve dislokasyonlarin etkisini incelemiglerdir. SK tipi kuantum noktalarin
olusturmanin baska bir yoluda bu c¢alismada &nerildigi gibi baslangicta dengede oldugu
distnulen purizstiz damlaciklarin sekilsel evrimini takip etmektir. Ogurtani vd., (2010a;
2010b) baslangicta farkli sekillere fakat ayni blyukliklere, sahip adaciklarin zamanla ayni
sekle ve buylklige sahip SK tipi adalara donustiginl, aradaki yegane farkin islatma
katmaninin derinliginde ortaya ¢iktigini géstermiglerdir. Kiguk en-boy oranlarinda, buyuk en-
boy oranli adaciklara gore, daha sig i1slatma katmani olusturdugu gézlemlenmistir.

Yukarida bahsi gecen film evrimlesmesi galismalarinda elektrik alan gibi dis kuvvetlerin
etkileri g6z ardi edilmistir. Yakin zamanda, Tomar vd., (2008) i1slatma kuvvetlerini diglayarak
gerginlige sahip iletken kati filmlerde uygulanan akim altinda kararlilik analizleri yapmislardir.
Bu calismalarinda, uygulanan akimin dizgin nanoyapi olusumlarini etkiledigi ve
hizlandirdigini géstermislerdir.

Sfyris vd. (2012) gerilmis ince filmlerin ylizey morfolojilerinin kararlilik analizlerini ¢esitli yikler
(elektrik, gerinim) altinda incelemiglerdir. Gelistirdikleri 3 boyutlu modelin analizleri yizey
elektro-go¢c yeterli glcte uygulandiinda SK (Stranski-Krastanov) kararsizliklarini
engelledigini gdstermistir. Sonug olarak yuzey elektro-gé¢inin ylzey kararsizligini kontrol
etmede kullanilabilecedi gdsterilmistir. Bir diger galismalarinda ise uygulanan elektrik ve
termal alan sonucu gerceklesen elektro-go¢ ve termal gégin diflizyon esydnsuzIigu altindaki
kararlilik analizlerini yapmislardir. Uygun sekilde ayarlanmis termal alan egimin kritik elektrik
alan ihtiyacini disurebilecegini gdstermiglerdir (Dasgupta vd., 2012; Sfyris vd., 2013).

Korzec vd. (2012) kristal filmlerin morfolojik evrimini egydnsuz yuzey enerjisi altinda ele
almistir. Yizey diflizyonu sonucu kuantum noktalarin olusumunu evrimini esyénsiz ylzey
enerjisi altinda c¢alismay! saglayan bir model gelistirmiglerdir. YuUksek esyonsizlugun
kuantum noktalara sebebiyet verdigini 3 boyutlu benzetim ile géstermiglerdir. Khenner (2013)
yaptigi g¢alismada elektro-gé¢ ve islanma katmani etkisinin ylzeyin morfolojik evrimine
katkisini incelemistir. Elektrik alani ylzeye paralel ve dik olarak uygulamis ve bu sistemin
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dogrusal kararlilik analizini yapmistir. Gulgli 1slanma katmaninin ilging kabalasmis
(coarsening) yapilara neden oldugunu gdéstermislerdir.

Literatirde sistemdeki islatma katmanini anlamak igin gelistirilen c¢esitli potansiyeller
bulunmaktadir. Bu isllatma potansiyelleri incelendiginde islatma potansiyelinin film kalinlig
ile olan iligkisinin nasil tanimlanmasi gerektigi konusunda bazi fikir ayriliklari oldugu
gozlenmektedir (Tekalign ve Spencer 2004; Gao, 1994).

Gergin bir kristal altlik Gzerinde heteroepitaksi ile elde edilen kuantum nokta dizi yapilarinin
(multiple QDs) olugsumu i¢in Du ve Maroudas (2016) tarafindan gelistirilen modelde, i1slatma
potansiyelinin epitaksiyal filmin serbest enerjisine katkisi ve ylzey anizotropisi dikkate
alinmistir. Simulasyonlar ile epitaksiyel filmin morfoloji degisimi ve stabilitesi incelenmistir. Bu
calismada Stranski krastanov kararsizligina ek olarak lineer olmayan bir kararsizlik modunu
tetikleyebilecek pertirbasyon (long wavelength perturbation) ile, bir kuantum noktanin
bdlinerek daha klglk boyutlu goklu kuantum noktalarini olusturabilecegi 6ne siriimekte ve
bu boliinme icin kritik dalga boyu degerlerini ortaya koymaktadir (Du ve Maroudas, 2016). Bu
¢alisma, bizim gerilim ile kuantum noktalarin en-boy oranlarini, adacik sayisini ve tepe

egriliklerini kontrol edebilecegimizi gdsterdigimiz deneylerimizi desteklemektedir.

Yizey purtzliligu (roughness) elektronik cihaz performanslarinda problemler yaratmaktadir.
Mikro ve nano cihazlarin Uretimlerinde ylzey purGzlGligini azaltacak yodntemler énem
kazanmaktadir. Stres (residual stress), difiizyon anizotropisi, filmin yapisi (texture), film ve
althk arasindaki 1slatma etkilesimleri ve ylzey elektrogdcini dikkate alarak Du ve Maroudas
(2017), disanidan uygulanan elektrik alanin ylzey purtzliligine etkisini, filmin morfoloji
degisimlerini modelleyerek incelemislerdir. Elektrik alan olmadiginda, stres uygulanan gergin
(strained) metalik ince film yuzeyi kararli halde degildir ve islatma etkilesimleriyle dengeye
gelene kadar ylzeyde residual stress kaynakh purGzlalik olusmaktadir. Uygulanan elektrik
alanin ylzey puruzlenme prosesinin hizini azaltarak atomik diuzeyde yuzeydeki purtzIGlaga
azaltabilecegi gdsterilmistir (Du ve Maroudas, 2017). Bu konu da, proje kapsaminda
gergeklestirdigimiz simulasyonlarimizin sonuglarinin dogal olarak uygulanabilecegi bir diger
alan olarak ortaya ¢ikmaktadir.

Makroskopik bir kuvvet olarak uygulanan elektrik alan ile yuzeyde morfolojik kararsizlik
olusturulmasi yoluyla tek katman homoepitaksiyel adaciklar olusturulabildigi Kumar vd.
(2016a) tarafindan yapilan modelleme caligmasiyla gosterilmis ve deneysel olarak Ag/Ag
sistemiyle dogrulanmistir. Bu c¢alismaya gore, tek tabaka nano tel Uretiminde elektrik alan
uygulanmasi, nano teli kirarak uniform dagilan adaciklarin olugsmasini saglamaktadir.
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Uygulanan elektrik alanin nano tel eksenine goére yonU ve siddeti ile olusan adaciklarin
geometrik 6zellikleri ve boyutlari kontrol edilebilmektedir (Kumar vd., 2016a). Bu c¢alisma,
projede elektrik alan ile kuantum yapilarin morfolojilerinin kontrol edebilecedimiz tezimizi
desteklemektedir.

Benzer bir calismalarinda Kumar vd. (2016b) nanotel olusumlarinda elektrik alan uygulamasi
ile olugan nanotellerin yoneliminin ve genigliklerinin kontrol edilebilecegini gostermiglerdir
(Kumar vd., 2016b). Nanoteller elektrik alan dogrultusunda hizalanmis ve tellerin genislikleri
yaklagsik 10 nm civarinda olmakla birlikte, elektrik alan yogunluguyla kontrol edilebilmistir.
Kristalin iletken althk Uzerinde buyutulen tek tabaka iletken nano adaciklar ile baslayan
proseste ada kenarlarinda elektro go¢ ile devam eden surecte yuzeyin kristalografik
yonelimine ve necking instabilitisine bagl olarak tek ada izerinden ¢oklu ve birbirine paralel
nano teller olusabilmektedir (Kumar vd., 2016b). Bu calisma, projede elektrik alan ile
kuantum yapilarin morfolojilerinin kontrol edebilecegimiz tezimizi desteklemektedir.

Kuantum noktalarin kontrolli ve simetrik bir sekilde Gretilmesi icin bilinen yontemlerden bir
tanesi bu nano vyapilarin Uzerinde blyutilecegi althk yizeyi Uzerinde template
olusturulmasidir. Surrente vd. (2016), metal organik kimyasal buharlastirma biriktirme (Metal
organic chemical vapor deposition) ydntemiyle tetrahedral piramit seklinde kuantum
noktalarin Uretimi icin, althik Uzerinde hekzagonal nano templatelerin (kaliplarin)
olusumundan yararlanmiglardir. Templatelerin kontroli Uzerinde sentezlenecek adaciklarin
kontrolli eldesini saglamaktadir (Surrente vd., 2016). Bu calisma da proje konumuz olan
nano yapilarin sekil ve buyukluk kontrolinin énemini ortaya koymaktadir.

Dixit ve Ranganathan (2017) gerinimli heteroeptaksi’de ylUzey evrimini eg-yonsuz elastik
davranigi ve uyusmazlik gerilimleri altinda sonlu elemanlar yontemi kullanarak
modellemiglerdir. Bu sayede Si(001) Uzerinde olusan Geo2s5Sio7s kuantum noktalarin
kompleks morfolojik evrimini ¢ boyutlu olarak daha dogru ve etkili bir sekilde modellemeyi
amaclamiglardir ve bu sistem icin dogrusal kararliik analizi yapmislardir. Simulasyonlar
sonucunda elastik es-yonsizIllik yénunin kuantum noktalarin dizilim yoénlerini etkiledigi
g6zlemlenmistir. Bunun yani sira kuantum noktalarin seklinin sadece dogrusal olmayan
bolgede vylzey enerjisi es-yonsizliginden etkilendigi sonucuna varilmigtir. Yizey
enerjisindeki es-yonsuzligin baslangigta yavas blyimeye ama nihai olarak daha buyik
purtzlilige sebebiyet verdigi goézlemlenmektedir. Similasyonlarinda es-yonsiuzIigin
siddetini belirleyen A parametresinin 1’den kii¢ik oldugu degerlerde kuantum noktalar kiigik
olurken, bu degerin birden blylk olmasi daha biyUk kuantum noktalar ile sonuglandigini
gbzlemlemiglerdir. Bu galisma, projede ylzey enerjilerindeki anizotropinin kuantum yapilarin
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olusumu ve olugan kuantum nanoyapilarin morfolojileri Uzerindeki etkileri olacag tezimizi

desteklemektedir.

Wei ve Spencer (2016) ise calismalarinda elastik enerji ve ylzey enerji minimizasyonu ile
sabit hacimli epitaksiyel kuantum noktalarinin morfoloji gecislerini simulasyonu igin iki boyutlu
surekli medya modeli gelistirmislerdir. Elastik enerjinin Ugunclu dereceden yaklasimini
tanimlamalari  ¢esitli adacik morfolojilerinin - olusumunun  gézlemlemelerine olanak
saglamistir. Bu sayede denge sistemlerinin ¢atallanma diyagramlarini, bu yapilarin kararlilik
analizlerini ve artan hacimle morfoloji dedisiminin minimum enerji rotasini ¢ikarmiglardir.
Calismalarinin temel c¢ikarimi dizlemlerin (facet) cekirdeklenmesi ile olusan morfoloiji
gegislerinin rotasi ve bu slregte olusan yari karali morfolojilerin belirlenmesi olmustur. Bunun
yaninda kenar enerjilerinin bu suregteki etkilerini deneylerde gbézlemlenen asimetrik ada
morfolojileri Gzerinden agiklamiglardir.

Bao vd. (2017) g¢alismalarinda ince filmlerdeki kati-hal 1slanmama problemini parametrik
sonlu elemanlar yontemi ile es-yonsuz ylzey enerjisi altinda modellemistir.
Hesaplamalarinda es-ydnsiz ylzey difizyonu ve islatma agisini géz 6nine almiglardir.
Calismalarinda ince filmlerin 6zellikle yiksek ylizey enerjisi es-yonsuzlligine sahip ise birkag
adaciga parcalandigini gdézlemlemis ve bu gegis surecinde ylzey purGzlaliginin artigi ile
gercgeklestigini gostermislerdir. Bu calisma, projede ylzey enerjilerindeki anizotropinin
kuantum yapilarin morfolojilerinin kontrol edebilecegimiz tezimizi desteklemektedir.

Khenner metal nano-adaciklarinda elektron yodunlagmasinin etkisini géz o6nline alarak
morfolojik evrimlerini, bliylime ve ylkseklik degisimlerini incelemistir. Calismasinda film
yuksekliginin nihai morfoloji ve bluyime dinamikleri kuvvetli sekilde etkiledigi bulunmustur.
Dusuk ylkseklikteki ince filmlerde ylksek es-yonsizlik ve ylksek gerilim durumunda
buyimenin durdugu gdézlemlemistir. Khenner uyumsuzluk gerilimlerinin etkisi yaninda yuzey
gerilimlerinin etkisini de g6z 6nine alarak birlesik etkilerini kuantum boyut etkisi altinda
gbzlemlemistir. Bu etkilerden kuantum boyut etkisinin sonu¢ morfolojinin olusumunda kilit rol
oynadigini géstermistir.

Wang vd. (2017) ince filmlerdeki dogrusal olmayan ylzey morfoloji evrimini faz alan teorisini
kullanarak modellemislerdir. Kullandiklari faz alan modelinde, literatiriin aksine Galerkin
sonlu elemanlar formilasyonu tiretmigler ve bu yolla tirettikleri zayif form denklemlerini
¢bzmiglerdir. Baslangigta bulunan ylzey pUrazlGliginin tavlama strecindeki evrimi
incelemisler. Heteroepitaksiyel ince filmlerin tavlama sirecinde olusturduklari adaciklar ve bu
adaciklarin blyime dinamikleri incelemiglerdir. Hesaplanan ortalama dalga boylari ve
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biyuime kinetikleri literaturdeki deneyler ile uyumlu oldugunu gdstermislerdir. Baglangig
adalar arasi mesafenin uygulanan uyumsuzluk geriniminin karesi ile ters orantili oldugunu
gOstermislerdir. Bu calisma, yuzeydeki periyodik dalgalardaki dalga boylari ve genliginin
onemini gostermistir bu nedenle random ylizey purizltliklerine ek olarak periyodik yiizey
purtzltltklerinin arastiriimasini da projemize ekledik.

Liao ve arkadaglan ylzey kararsizlidi sonucu kuresel altliklar Gzerinde kendiliginden olugan
adaciklari deneysel ve teorik olarak incelemislerdir. Bu ¢alismanin deneysel kisminda Ag
cekirdekten olusan kiresel althk Gzerindeki SiO, katmanda gdézlemlenen adacik olusumu
cekirdek yari ¢api ve uyumsuzluk gerinimi ile degisimi arastirlmistir. Teorik kisminda ise 3
boyutlu faz alan teorisi kullanilarak bu olusumlar modellenmeye calisiimistir. Calismalar
sonucunda adacik olusumunun kinetiginin yuksek ylzey egriligi ve uyumsuzluk gerilimlerinde
hizlandigi gdzlemlenmistir. Bu ¢alisma, projede ylzey enerjilerindeki anizotropinin ve
uyumsuzluk gerilimlerinin  kuantum vyapilarin morfolojilerine etkisi Uzerindeki 6nemini
gOstermektedir.

Sitnikov vd., yaptiklari galismada yiksek sicaklikta epitaksiyel blyitme calismasi ile iki
boyutlu adaciklarin ¢ekirdeklenme surecini gdzlemlemislerdir. Asiri yuksek vakum yansitma
elektron mikroskopisi ile yaptiklari galismada 900-1180 °C sicakliklarda Si adaciklarinin
olusumu godzlemlenmis ve kritik gekirdeklenme yaricapi Dwi dederinin ada c¢ekirdeklenme
frekansinin Ustel fonksiyonu oldugunu gézlemlemislerdir.

Shklyaev ve Budazhapova yaptiklari calismada yiksek sicakliklarda Si(100) dizlemi Gzerine
Ge yogusturulmasi sirasinda olusan SiGe adaciklarinin olusumu igin gerekli kritik sartlar
incelemislerdir. Adacik olusumunda Ge difizyon hizi ile Ge yogusma hizi arasindaki yarigin
etkili oldugunu gézlemlemiglerdir, eger Ge diflizyon hizi daha ylksek ise adacik olusumunun
engellendigi aksi durumda ise adacik olusumunun gergeklestigini belirtmislerdir. Ge
atomlarinin Si igindeki difiizyonunun 800 °C altinda Ge yodJusma hizina goére daha hizli
olmasi nedeniyle adacik olusumu gergeklesirken, 840-960 °C kritik araliginda bu iki slrecin
dengede oldugunu ifade etmislerdir. Bu aralikta birbirinden 1um mesafe uzaklikta dengede
bulundan pulrizsiz adaciklarin olusumunu go6zlemlemiglerdir. Bu puUrizsizlGgun ylzey
gerilimlerinin homojen dagiimasindan kaynaklandigini séylemiglerdir. Bu calisma da proje
konumuz olan nano yapilarin sekil ve biayUkltik kontrolinin édnemini ortaya koymaktadir.

Ogurtani vd., (2010a; 2010b) kafes uyumsuzlugu bulunan adacik/althk sistemleri lGzerinde
gerilim ve yonsel ylzey difizyonu konularinda galismislar ve similasyon sonuglari ile ¢ok
ilging morfolojik dontsim ve davraniglar gézlemlemislerdir. Ogurtani vd., (2014) yilindaki
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calismalarinda ise gerinim altinda ylzey piriuzlenmesi kararsizhdi ile olusan kuantum
noktalar icin gereken gerinim degerlerini ve baslangi¢c ylzey purtzIiliginin degerinin
birbirleri ile olan iligkilerini géstermiglerdir. Bu ¢alismalar, gurubumuz tarafindan son 10 yil
icerisinde geligtirilen ylzey ve araylzeylerin geri-dénisimsiz termodinamik teorisi temeline
dayanmaktadir (Oren ve Ogurtani 2000; Ogurtani ve Oren 2001; 2005, Ogurtani vd. 2010a;
2010b; 2014 Akyildiz vd., 2012).

Bu teori bugiine kadar ylizey kararsizliklarinin gézlendigi, tane siniri difiizyonu ve uygulanan
elektrik ve gerilim alanlarinin énemli oldugu sisteme basari ile uygulanmistir (Oren ve
Ogurtani 2000; Ogurtani ve Oren 2001; 2005, Ogurtani vd. 2010a; 2010b; 2014 Akyildiz vd.,
2012). Bu teoride, i¢sel entropi Uretimi (internal entropy production, IEP) hipotezi kullanilarak
Ucli kavsaklarin (triple junction, TJ) hizlari, temas agilari ve islatma parametreleri elde
edilmistir. Bu calismalarda, Ggli kavsaklardaki hareketli sinir kosullarinin, ada olusum ve
gelisim dinamigi Uzerindeki etkileri ve 6nemi gdsterilmistir.

Ozet olarak, ginimizde, uyumsuz altlik/kati film sistemlerinde makrodlcekli olaylar
hakkindaki bilgimiz bazi kisith durumlarla sinirhdir ve film sitemlerinin kararlihdi ve bu
Ozelliklerin uzunluk o6lgcegi seciminin anlasiimasi halen bilyuk oranda eksiktir. Bu durum,
elektrostatik ve gerilim gibi dis kuvvetlerin uygulanmasi ile daha da karmasik bir hal
almaktadir. Buna ek olarak yigin malzemelerdeki elektron/bogsluk tasinimi ¢ok iyi anlasiimis
olmakla beraber, KN nanoyapilardaki taginimin bu yapilardaki gerilim dagilimlari, bu yapilarin
blyUkligu ve morfolojisi ile olan iligkileri hakkindaki bilgimiz kisithdir. Bu iligkileri anlamak,
gelecek uygulamalar igin gerekli optimum &zellikleri sahip nanoyapilari ulagsmak icin ¢ok
onemlidir.
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3. TEORi VE MATEMATIKSEL MODEL

Literatlrdeki teorik caligmalar incelendiginde, gelistirilen modellerin, genel olarak ince film
morfoloji degisimi esnasinda ada olugsumunu etkileyen faktorleri ve bu faktorlerdeki kritik
degerleri bulmak amaciyla yapildigi goérilmektedir. Ayrica, bu c¢alismalarda kullanilan
modeller denge termodinamigine dayali olup, sistem hareketsiz periyodik sinir kosullari
kullanilarak ifade edilmistir (Ogurtani ve Oren, 2001; 2005). Gercek sistemlerde ise kati
ylzey ve arayuzeylerin denge-disi (geri doénusumsuz) termodinamik kullanilarak
modellenmesi gerekmektedir. Denge termodinamigine dayali modeller, ince film ve alt
tabakanin birlestigi sinirdaki kdselerin yani G¢li kavsaklarin (triple junction) hareketini kisitlar
ve film ylzeyinin zaman iginde ulasabilecedi olasi kararli hallerin ortaya ¢ikisini kismen
engeller (Ogurtani vd., 2010a; Ogurtani vd., 2010b). Bu kisitlamanin, arastirma grubumuz
tarafindan &nerilen i¢ entropi tretimi hipotezine dayali geri dénlsimsiz termodinamik model
kullanilarak kaldirilabilecegi gosterilmigtir.

Ogurtani ve Oren (2001; 2005), i¢clerinde UGglu kavsaklarida bulundaran ylzey ve araylzeyler
icin, geri donUstiimsuz (irreversible) termodinamigin mikroayrik formulasyonunu temel alarak,
surekli medya teorisini gelistirmistir. Bu teori, ylzey ve araylzeyler iceren elektrogog
(Ogurtani ve Oren, 2001), ve tane siniri oluk olusumu (Akyildiz vd., 2012) gibi farkli malzeme
problemlemlerine bagari ile uygulanmistir. Bu proje kapsaminda, geri donugumsuz
termodinamigin mikroayrik formulasyonu, epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme
sureclerininin ve Stranski-Krastanow adaciklarinin olugumlarinin bilgisayar modellemesi
araciligiyla arastiriimasi i¢in kullanilmistir.
Vord

Sekil 3.1 Altlik ile sistem Uzerindeki adacik olusumunun sematik gosterimi (lst) ve beyaz

gurudltd deneylerinin sematik gosterimi (alt)
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Bu bdélimde, dncelikle ydnetici denklemler Sekil 3.1'in yardimi ile tanitilacak, daha sonra ise
bu diferansiyel denklem takimlarinin sayisal ¢ézimlenmesi Ozellikle de bu projenin en
6nemli asamalarindan bir tanesi olan elektrik alanin sisteme entegrasyonu detayli bir

sekilde anlatilacaktir.

3.1 Yuzey Suruklenme Difiizyonu ve Bayumesinin Formulasyonu

Yiuzey suriklenme diflizyonu ve biyimesinin hem gerinim hem de elektrik alanlari altindaki
formilasyonu nanoyapilarin morfolojik gelisimlerinin modellenmesi igin, Ogurtani ve Oren
(2001; 2005) tarafindan gelistirilen, iglerinde Ug¢li kavsaklari da bulunduran ylzey ve
araylzeyler igin, geri donlsumslz (irreversible) termodinamigin mikroayrik formulasyonu
temel alinmistir. Bu modele uygulanan gerinim ve elektrik alanlar es zamanli olarak agsagida
belirtildigi sekilde eklenmisgtir.

Bir yuzey/araylzeyin (Sekil 3.1) sekilsel degisim kinetigi yizey normali dogrultusundaki

normalize ve orantilanmis hiz vektori V4 ile, altlik ile damlacigin olusturdugu uglarin (ligli
kavsak noktalari, (triple junction)) hiz vektoru ise Vedge ile ifade edilirler. Bu galismada,

secilen isaret dizenine gore V,.’un pozitif dederleri adacigin lokal genisleme ve/veya

buyumesini verir. Bu durumda, yuzey difizyonu ve islatma (wetting) potansiyelinin yon
bagiml (anizotropik) oldugunu da g6z dnline alarak asagidaki ifadeler elektrik alan etkilerini
de igine alacak sekilde genisletilerek yazilmigtir (Ogurtani ve Oren, 2001; 2005; Ogurtani vd.,
2010a; 2010b, 2014):

Vord =%[5(9,¢;m)%(ﬁ(§/ ~35n° + 29+ Tass (7)’?”7’(7))} )
—Mdv(Afd?/ ~Z& + 29+ Tays (V)’?”T’(V))

ve

_ M _ _

Vedge = gge [( fs— fyr )= (A,0)cos(6) - 0y 1 (h,e)sin(e))] (3.2)

Denklem (3.1)de iki ana terim vardir, birinci terim (mavi renkli) farkli kuvvetler altinda
ylzeyde madde tasinim kinetigini tanimlarken, ikinci terim (kirmizi renkli) ise blylime ya da
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faz degisimi (yogusma ve buharlasma) kinetigini ifade eder. My, sicaklik ve ylzey

gerinimlerine bagl olan normalize blylime hareketliligidir. Denklem (3.1)'de © normalize
olmus ylzey egriligini verir, yizey egriligi degerleri ichlkey ylzeylerde pozitif deger verecek
sekilde tanimlanmistir. Bu durumda, yltzey hareketinin yonl ve yizey normal vektorinidn n
pozitif degerleri kati faz yoninde olur ve dolayisiyla bdlgesel kiglilme ya da buharlagsma

anlamina gelmektedir.

Bu galismada Helmholtz serbest enerji yogunlugunun fq,5(y) izokorik sistemlerde ylzey ile

althik arasindaki mesafeye (y), bagl oldugunu varsayilmistir. Normalize edilmis islanma
potansiyeli ise a(y)=Qqgnydy/dy formild ile ifade edilmistir. Burada Ny =-A.] ifadesi yiizey

normalinin y eksenindeki projeksiyonunu ifade etmektedir.

Denklem (3.1)'de normalize ¢gember gerilimi (hoop stress) &, =Tro ile ifade edilir, burada

boyutsuz gerilim siddeti parametresi, ¥ elastik gerinim enerji yogunlugunun (ESED) gerilim
nedenli ylzey suruklenme difizyonuna katkisini ifade ederler. y ise uygulanan elektrik

alanin yuzey suruklenme difizyonuna etkisini belirtir. Bu calismada y ve X parametrelerinin

degerleri ve birbirlerine gbre oranlari sistemin evrimini kontrol eden malzeme &zelliklerine ek

olarak digsal olarak kolaylikla degistirilebilen ana faktérler olarak ortaya ¢ikmaktadir.

Adacik ile althk araylUzeyindeki uyumsuzluk gerinimi Dirichlet sinir kosulu olarak sisteme
dahil edilmistir. Bunun igin yerdegisim vektori l]—>fgox tanimlanmis ve kordinat sisteminin
merkezi adacik merkezi olarak alinmistir. Bu sayede dengesiz gerinim sonucu olusabilecek
damlacik kaymalari engellenmistir. Burada, iki eksenli gerilim oy =Eqée, /(1-v4) gerilim ile

ilgili normalizasyonlarda normalizasyon parametresi olarak kullaniimigtir. Bu secimler
sonucunda duzlemsel egyonlu elastik gerinimin sayisal ¢6zimu igin dolayl sinir elemani

yonteminin kullanimi uygun hale gelmektedir. Bu durumda baslangi¢ boyutlama parametresi
olarak Ey —1 &, —>1 degerleri alinabilmektedir. Sonug olarak, sadece Poisson oraninin

gercek degeri verilerek normalize olmus sistemde gerilim dagilimi hesaplanabilmektedir.

Ana formilasyonumuzda ¢, 2-boyutlu ylizey boyunca alinan egrisel koordinati belirtir ve bu
deger keyfi olarak secilebilecek bir (, degeri ile normalize edilebilmektedir. (, degeri ister

adacigin tepe yuksekligi olarak secilebilir istenirse de filmin ylzey Helmholtz serbest

enerjisinin elastik gerinim enerijisi yogunluguna orani olarak da segilebilir ¢* = f4 / w,. Burada
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woz(l—vdz)a§/2Ed elastik gerinim enerjisi yogunlugunu belirtir. Burada Ej ve vy

degerleri sirasi ile damlacik seklindeki filmin Yaung modilG ile Poisson oranini verirken &,
da film ile althk arasindaki uyumsuzluk gerinimini belirtmektedir. Bu galismada film kalinhigi
h, dogal normalizasyon uzunlugu olarak belirlenmigtir: ¢, =h,. Af$ (T) :( f0 - fdo) degeri ise
izokorik sistemlerde meydana gelen izotermal slreglerde Helmholtz serbest doénlisim
enerjisinin termal bolimunu tarif etmektedir. Bu degerin pozitif olmasi durumu gaz fazinin

yogunlasmasi, yani damlacigin biylimesi anlamina gelmektedir. Bu sistemde fvo and fdo

sirasl ile gaz ve kati fazlarin hacimsel Helmholtz serbest enerji yogunluklarina karsilik

gelmektedir.

Burada sunulan problemin formuilasyonunda degiskenlerin Uzerlerindeki gizgiler o degiskenin
normalize oldugu anlamina gelmektedir. Buna goére sistemde kullanilan normalizasyon

islemleri su sekilde 6zetlenebilir:

_ _ _ 0 AR ol
T=ting, T=tltg, K=k ly, L=Llty, MG =200, &= (3.3)
d %o
[1-ve’) :
2 d
- , O = 3.4
WO 2Ed 0o 90 (1_ vy )‘90 ( )
(1_"d2)£ ‘ e|Z| Eor,
= 2(00)? =2, B+ 1) 20|, o (3.5)
2Ed fd 3gs nga
- 1 (fs—fg) & =+ fg+ f fq— )1
@(y) = (s d)_2 —, fars( = Is) (0 =N o cianyr6) (3.6)
\/1_’_7)% 7Z'fd 0 +Y 2fd fd T

Yukaridaki denklem takimlarinda, f; ve fy degerleri sirasi ile althgin ve filmin Helmholtz
ylzey serbest enerjilerini tanimlarken fy ise damlacik ile althik araylzeyindeki serbest

enerjiyi tanilamaktadir. Bu galismada genellestirilmis hareketlilik degerinin M,q kristal katinin
yoneliminden bagimsiz oldugu kabul edilmektedir. Bu deger yuzey siruklenme difuzyonunun

hareketliliginin en kiglik degeri Md ile normalize edilmistir. Bu degerler sirasi ile

My :(Ddhd /QkT) ve Mvd:(Mvdfg)/Md formiilleri ile gosterilir. Burada, Q yiizey
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tabakasinda bulunan atomlarin ortalama hacimlerini belirtir. I5d ise ylzey diflizyon

katsayisinin esyonlu (izotropik) partini verir.

Kristal yapilar gbz 6niine alindiginda karsilastigimiz anizotropik etkiler iki noktada karsimiza
ctkmaktadir. Difuzyon katsayisinin yon bagimliligi ve ylzey sertliginin (surface stiffness) yon
bagimlhihgu.

Yizey atomlarinin anizotropik diflzivitesi asagidaki baginti kullanilarak namerik

hesaplamalara dahil edilmistir.
D(6,4,m)=D2 [1+ Acosz(m(9—¢))] (3.7)

Bu bagintida @, ylzeydeki difizyon dogrultusunun tanjant vektori ile x-ekseni arasindaki

aclyl, A anizotropik etkinin siddetini belirleyen sabiti, m ise simetri derecesini belirtirken, ¢

egim agisini yani diflizyonun maksimum oldugu eksen ile x-ekseni arasindaki agiy! verir.

Y6n bagiml ylzey sertligi formila asagidaki gibi elde edilmistir:

f (9,¢,m)=(1+%) 1—@(:0{%(9—;15)] (3.8)

Bu bagintida 0=7/2-60 olarak verilebilir ve iki boyutta genellestiriimis silindirik yuzey
difizyon duzleminin normal vektorl ile genel kartezyen referans sisteminde x-ekseninin
yaptigi agidir. Denklem (3.8)'e gore ylzey sertligi, yizey Helmholtz serbest enerji anizotropi

sabitinin BSZ/(‘l—4m2‘—l) esitsizligini sagladigi durumlarda pozitif alinabilmektedir. Bu

sartlarda B sabiti icin Ust limitler iki katli, doért kath ve altt katli simetriler igin:

B<{1,1/7;1/17} olarak ortaya gikmistir.

3.2 Matematiksel Model ve Sayisal C6ziim Yontemleri

Simulasyonun yapildigi fiziksel model iki boyutlu olarak ele alinmistir. Baslangicta belirli
uzunlukta gubuk elemanlari kullanilarak sonlu sayida dugum noktasi ile tanimlanan bir film
ylzeyi vardir (Sekil 3.1). Sistemin evrilmesi, ylizeydeki digim noktalarinin yer degistirmeleri

sonucu konum koordinatlarinin yenilenmesi ile saglanmaktadir. Bu noktalarin yer
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degistirmesini kontrol eden denklemler (Denklem 3.1 ve Denklem 3.2) sayisal olarak
cOzllerek Sekil 3.2'de programin ¢alisma prensipleri bir akis semasi halinde 6zetlenmistir.

olusturulmasi

Baslangi¢
sisteminin

Dagum hizlari J

'

Sistemin zamanda
ilerlemesi

iy

Sekil 3.2 Program akis semasi.

Asagida Sekil 3.2’de verilen program akis semasi takip edilerek sayisal hesaplama
yontemleri bu projenin yeniligi olan “elektrik alan hesaplamalari” detayli olmak Uzere
anlatilmistir.  Gerilim hesaplamalari daha 6nceki c¢alismalarimizda detayl bir sekilde
aciklanmis olup rapor batinligu agisindan burada tekrar verilmistir.

3.2.1 Baslangi¢ sisteminin olusturulmasi
Kullanilan fiziksel model 2B olmasina ragmen vektor hesaplarindan faydalanmak icin sistem

digum noktalarinin (Sekil 3.1) kartezyan koordinatlari 3B vektorler olarak tanimlanmis ve
elemanlarin uzunluk vektorleri ve degerleri s, ile elemanlarin orta noktalarinin konumlari

(kltle merkezi pozisyon vektorleri, E ) asagida belirtildigi sekilde hesaplanmistir.
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AF<'>‘, Ar) ) ) e P AT (3.9)
Sistemin geometrik sekli bu sekilde ortaya ¢ikarildiktan sonra ise yonetici denklem sistemleri
icerisindeki parametrelerin hesaplanmasi igin kullanilan ydntemler asagida agiklanmistir.

Dugim noktalarindaki donme acilar Sekil 3.'de sematik olarak gosterildigi gibi uzunluk
vektorleri ve bu vektorlerin nokta carpimlari kullanilarak asagidaki gibi hesaplanir.

Sekil 3.3 DUgum noktasi i’ deki elemanin donme acisi 8’ nin sematik gdsterimi.

=iy =i+ _ _
arcsin| & _XAr___ it Al A7 S g
AF<I>‘ artY
. (3.10)
=(i)  =(i+1) _ _
7 —arcsin % if AF<'> -AF<'+1> -0
Art AT

3.2.2 Diigiim noktasi egriliklerinin hesaplanmasi

Egrilik yarigapinin ve normal vektoru ile baglantili kesikli uzay geometrisi kullanilarak her bir

dugum noktasinin egrilikleri hesaplanir. Bu geometrik bagintilar agiklanirsa; yarigapi p, olan

bir dairenin egriligi (curvature) pi_l olarak verilir. Bir dizlemde tanimlanan U¢ noktadan

sadece bir gember gegebilir. Sekil 3.4'te i—1, i ve i+1 digim noktalarindan gegen bir
cemberin sematik gosterimi verilmistir. Cubuk elemanlarin uzunluklari i—-1 ve i digim

noktalari ile tanimlandigi durumda s;=[DN], sj;;=[CN], [OB]L[DN], [OA]L[CN] ve

[AB]||[CD]Ln<I> Ayrica i+1 ve i elemanlarinin birbiri ile yaptigi aci, donme agisi, & olarak
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veriimektedir. Bu tanimlanan nicelikler kullanilarak agagidaki geometrik formulasyonlar elde
edilebilir.

i T

Sekil 3.4 Yiizeydeki li¢ digum noktasindan gecgen bir dairenin sematik goésterimi. O noktasi
ceberin orta noktasidir.

Si 1 _ 25in(ai)

=— ve kj=— (3.11)
2sin(e;) i S

Pi

a; agisinin tanjanti asagidaki sekilde formule edilmektedir:

sin( 6,
tan (¢ ) =# (3.12)
Sict cos(6,)
|
Si
Denklem 3.11 ve 3.12 kullanilarak bolgesel edrilik asagidaki gibi hesaplanabilir.
2sin| arctan %
'S—‘1+ cos(6;)
i

| = 3.13
Kj s ( )

3.2.3 Cember gerilimlerinin hesaplanmasi

Kati mekanigine gbére malzemede olusan gerilim ve gerinim arasinda bir iligki vardir. Bir
katida olusan gerilim birim alandaki kuvvet olarak tanimlanmaktadir. Koordinat sisteminin

eksenlerine parallel dizlemlerdeki traksiyon vektorleri agsagidaki gibi tanimlanmaktadir:
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O fyX Ty
tl: Z".Xy ;t2= O'y ;t3= fzy (314)

Txz Txz Oy

Kartezyan koordinat sisteminde X, y, z yoénlerinde olusan sonsuz kii¢ik gerinim degerleri,

gerilim bilesenlerini kullanarak asagidaki gibi tanimlanir:

0 ou
gy = Ox. £y = g, =2 (3.15)
OX oy oz
ou ou ou, ou
yxyzw_x+_y, oy =y Mg Oy Ol (3.16)

oy ox Ve ey '* ox oz

Elastik malzemelerde gerilim-gerinim davranisi Hooke Yasasi ile formiile edilir. izotropik bir

malzeme i¢in hesaplamalar G¢ boyutta yapilabilir.

&y =é[ax —V(Gy + o0, )} ) &y :é[o'y —v(oy+o0, )] & =%[O'Z —V(O'y +0X)] (3.17)
Vxy zéfxy 1 Vyz zéfyz v Vax Zéfzx (3.18)

Yukaridaki denklemlerde tanimlanan parametreler, E elastik moduli, v Poisson orani ve G

ise kayma moduludur. Bu parametreler arasindaki baginti asagida verilmistir.

(3.19)

Taretilmis olan diferansiyel denklemler denge durumu kosulunda elde edilmistir. Duzlem

gerinimi (plane strain) kosullarinda asagidaki denklemler yazilabilir:

X2 Y i h, =0
OX oy
. (3.20)
Joy Ofyy
——+——+b, =0
oy OX

Burada, by, ve by, x ve y yonundeki govde kuvveti bilesenleridir. Yukarida cikarilan

denklemler ile yapilan iglemler sonucu asagidaki bagintilar elde edilebilir.
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2 2 2 2
G| Ty T |, vE +G auy+auy +b, =0 (3.21)
OX +v)(1-2v X X
2 o ) \(A+v)@-2v) )| oxdy  oxy
vE azux azux 62ux azux B
((1+v)(1—2v)+6][axay +aan}+G( ox2 * oy2 =0 (3.22)

iki boyutlu diizlem gerinim probleminin temem ¢dziimii (fundamental solution), noktasal birim
yukler icin ilk olarak Lord Kelvin tarafindan yapilimistir.

P (.pr}-‘p)

Sekil 3.5 iki boyutlu Kelvin ¢dzimii sematik gosterimi.

Sistemde x ve y yonindeki yer degistirmelerin x yonindeki birim yik i¢cin ¢6zimi asagidaki
gibi hesaplanabilir:

Uy (P.Q) :C{Clln (%) rxz} (3.23)
U (P,Q)=Crr (3.24)
C=1/[82G(1-v)], C;=3-4v (3.25)

Sinir eleman yontemini (Beer, 2008) bir sistemde kullanmak ig¢in sinir gerilimleri
(traksiyonlari) gerekmektedir. Bu traksiyonlar yuzeyden digari dogru normal yoninde etkirler
(cevresel gerilme). Yer degistirme ¢6zimunun tdrevini alarak gerinim icin temel ¢ézumler
hesaplanabilir. Daha sonra Hooke Yasasi kullanilarak traksiyonlar i¢in temel ¢ozimler
hesaplanabilir.
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Sinir eleman yéntemi’ ne gore, P noktasindaki x yonindeki birim yik icin Q noktasindaki

traksiyonlar agagidaki gibi hesaplanir.

T;(P,Q)zc—rz:cg,ln(erz)}cosH (3.26)

TTy(P,Q)z%:erry c039+03[nyry —nxrxﬂ (3.27)

Cc 1 Cy=1-2v cose—lr-n (3.28)
2_47r(1—v)’ 3T ’ r '

Sekil 3.5'de @ acisi tanimlanmistir. Eger incelenen bolgeye etkiyen bir kuvvetin olmadigini

varsayarsak, bu sartlarda asagidaki denklemi yazabiliriz.

ux(p):j[tx(q)u

(3.29)
~J[u(P)
Lineer cebir kullanarak asagidaki ¢6zimu elde ederiz.
u(P)=JU(P,Q)t(Q)ds - [T (P,Q)u(Q)ds (3.30)

Sonug olarak, yay gerilimleri Denklem 3.30 kullanilarak hesaplanir. Bu iki integralli denklem
sisteminde, traksiyonlar, sinirdaki u yer degistirmeleri ile dogrudan baglantihdir. Bu sartlarda

hayali kuvvetlerin hesaplanmasi durumu ortadan kalkmis olmaktadir.

3.2.4 Elektrik potansiyelin hesaplanmasi

Elektrik alanin etkilerinin incelenebilmesi i¢in dncelikle geometrisi belirlenen (sekli bilinen) bir
KN igin Laplace denklemi Sonlu Elemanlar Yontemi kullanilarak ¢ézilmis ve similasyon

programina entegre edilmistir.

Sinir elemanlari yontemi (BEM, boundary element method) bir cok muhendislik probleminin
¢6zumlne basari ile uygulanan bir sayisal hesaplama yontemidir. Bu yontemin en dnemli
avantaji ¢6zUmun sadece sinir degerleri kullanilarak elde edilebilmesidir (Brebbia ve
Dominguez, 1992), sinirlamasi ise ¢ozllecek olan diferansiyel denklemin eslenigi sinir
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integral denkleminin elde edilebilmesi icin temel analitik ¢ozUmundn bilinmesi gerekliligidir
(Partridge vd., 1992). Sinir elemanlari yonteminin onclsu Trefftz yéntemi (Brebbia ve
Dominguez, 1992) olup, bu yéntemde yaklasik ¢6zim, temel analitik ¢ézimudn etki alani
(domain) disinda konumlanan kaynak noktalari ile cakigtiriimasi ile elde edilir. Sinir
elemanlari ydnteminde de ¢6zim benzer bir sekilde temel analitik ¢6zim ile elde edilir, ancak
bu ydntemde kaynak noktalari belirli noktalara yerlestiriimek yerine sinir boyunca surekli bir
sekilde yerlestirilir. Kaynak siddetinin dagilimi yodunluk fonksiyonu ile ifade edilir. Dogru bir
yogunluk fonksiyonunun bulunmasi ile parcali diferansiyel denkleminin ¢dézimu tiim etki alani
icin saglanir. Yogunluk fonksiyonu bulunduktan sonra etki alani ve sinirlarda fiziksel olarak
anlamli sonuclar elde etmek igin tek yapilmasi gereken sinir Gzerinde integralin alinmasidir.

Kuantum nokta probleminde ihtiyacimiz olan elektrostatik potansiyelin hesabi icin asagida
verilen Laplace denkleminin iki boyutlu uzayda Neuman sinir kosullar altinda ¢6zimi
gerekmektedir:

v29(r)=0 (3.31)

o9(r) ,

A-va(r)=n- P f=0 (Neuman sinir kosulu) (3.32)

Burada, 4(r)sinirlardaki elektrostatik potansiyeldir. Problemin iki boyutlu ¢éziimiinde kaynak

Z=—0 dan Z=+wo’a kadar uzanan sonsuz uzunlukta bir gizgi lzerinde varsayilir. P
(kaynak noktasi) noktasindaki birim yik sahibi kaynagin Q noktasinda (gézlem noktasi)

yarattigi kuvvet alani temel analitik ¢ozim U (P,Q) ile ifade edilir.
Laplace denklemini saglayan temel analitik ¢6zim asagidaki gibidir (Paris and Canas, 1997):

U(P,Q) :%In(%j (3.33)

Bu denklemde r, P ile Q arasindaki mesafedir (Sekil 3.6).
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Sekil 3.6 Laplace denkleminin iki boyutlu problem igin temel analitik cozimunin (Denklem
3.33) grafigi.

Temel analitik ¢ézimin yonelimsel tirevi Laplace denklemini saglar ve asagidaki sekilde
hesaplanir:

UP.Q,_ 4. UPQ T

>

or o r|
1o 1 ffreos(®) (3.34)
2z|f| |f] 2« |r|2
_ 1 cos(9)
2 |F|

Burada @ agisi QP dogrusu ile sinirin dis normalinin i yaptigi agidir (Sekil 3.7). Dolayli sinir

elemanlari ydntemi ile ¢6zim asagidaki integral formu ile bulunur;

u(Q) = [U(P,Qu(P)ds,, (3.35)
S

Sekil 3.7 Temel analitik fonksiyonun notasyonu.
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Kaynaklarin, yani elektrik yuklerin siddetini veren x(P) yogunluk fonksiyonu etki alani siniri

boyunca sirekli dagitilmistir. iki boyutlu problemde dSID integralin  ylzeydeki yay

uzunlugunca alinacagini ifade eder. Alt indis P, Q noktasi sabit kalirken integrasyon
noktasinin sinir boyunca ilerledigini gostermektedir. U(P,Q), P noktasi disinda her yerde
parcall diferansiyel denklemi sagladigi icin u(Q) etki alani icindeki her yerde pargali

diferansiyel denklemi saglarken, sinirda saglamamaktadir. Bu noktada ise sadece sinir
kosullari saglanmaldir. integral gdsterimi etki alani iginde gegerli olsa da sinirlarda gegerli
degildir, fakat ¢6zim hem etki alaninin iginde hem de sinirlarda gecerli olmalidir. Neuman

sinir kosulunu saglamak icin S siniri Gzerindeki Q noktasina u(Q) etki alani igerisinden

yaklagirken limit degerlerin sinir kogullarina esitlenmesi gerekir (Sekil 3.8).

Sekil 3.8 Q' noktasi Q noktasina yaklasirken AB boyunca alinan integralin limiti.

Neuman sinir kosullarinin saglanmasi igin Q' noktasi Q noktasina yaklasirken n(Q)
yoniindeki tirev t(Q) ile verilen limit degere esitlenmelidir. Fonksiyon U(P,Q"

sinirlandiriimis oldugundan integral altinda tarevi alinabilir:

A-Vu(Q) = [A-U(P.Q)u(P)ds,
S

(3.36)
= [T(P.Q)u(P)ds,
S
ve bu durumda sinir kosulu asagidaki sekilde ifade edilmistir.
.oou, N -
lim —(Q)=t(Q) (3.37)
Q'—Qadn
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2—E(Q ") ifadesinin Q' noktasi S’ye yaklasip gectigi andaki davranisini géstermek icin Q 'nun

iki boyutlu alanin sinirinin diz bir pargasi oldugu ve bu diz sinir gizgisin Gzerinde u(P)
yogunluk foknsiyonun da degismedigini kabul edilebilir. Dolayisiyla, #(P)=u(Q) esitligi
gecerli olacaktir. S(Q,n) Sekil 3.8'deki diz AB sinirini ifade ederken & QQ' cizgisini

gOsterir.

Z—U(Q Y= 11(Q) + 1,(Q) (3.38)
n
Burada

LQ)= [ T(P.Q)u(P)dS,

s@Qn (3.39)
L,Q)= [ T(P.Q)u(P)S,
S-S(Q,n)

Q' S’e yaklagip gegerken 1,(Q") fonksiyonunu devamli bir sekilde degisir. Q' etki alani

icerisinde iken 1,(Q’) asagidaki gibi olur:

n a
h(@)= | =0 upras, - u(@ | S-do (3.40)

Burada « =tan‘1(ﬂj oldugu igin,
&

1L(Q) =ﬂ(Q)% (3.41)

Q' Q noktasina yaklagtikca « degeri %’ye yaklagmaktadir. Dolayisiyla, 1;(Q") igin agagidaki

ifade elde edilir.
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Q) =§u(Q) (3.42)

Q' Q’ya yaklastikga tim P noktalari icin T(P,Q") =0 degerini alir dolayisiyla 1;(Q")=0 olur.
. ou, ., , 1

lim —(Q)=[T(P.Q)u(P)dS, += u(Q) (3.43)

Q'->Qon 5 2

Denklem (3.43)'deki sonu¢ Denklem (3.37)'de yerine kondugunda Neuman sinir kosulunun

integral ifadesi asagidaki sekilde elde edilir:

_ , 1

(Q=[T(P.Q)u(P)S; +51(Q) (3.44)
S

Laplace denkleminin dolayli sinir elemanlari yontemi ile ¢6zimunin en basit uygulamasinda

S sinin iki boyutlu diiz gizgi ile tanimlanir ve bu eleman Uzerindeki heryerde ux(Q) degeri
sabittir. (Q) degerini hesaplamak igin gerekli es zamanh denklemleri kurmak igcin Denklem

(3.35)deki Q noktasi her elemanin ortasinda konumlandiriir. N elemani olan

S, Sy, S3, ..., Sy bir sistem igin, es zamanl denklemler asagidaki sekilde ifade edilir:

_ 1 N

t(Qi)=§ﬂ(Qi)+jZ::lATi,jﬂ(Qj) (3.45)

burada

AT, = [ T(PLQ)dSy, (3.46)
S.

J

Denklem (3.45)de Q; noktasi eleman ortalarinda bulundugu igin, denklemin gegerliligi igin

gerekli olan duzgun yuzey kosulu saglanir. Sinirli etki alaninda, eleman sayisi sonsuza

yaklastikca denklem katsayilarindan olusan matris tekildir ve elemanlardan bir tanesinde

u(Q) sifir alinmasi gerekir. Sonsuzdaki integral ifade u(Q)=Inri.|‘y(P)dSIO seklinde
0s

yazilabilir. Bu denklemde r, rasgele secilmis sifirdan farkli bir referans noktasidir.

Dolayisiyla Neuman sinir kosulunun ¢ézimi ve denklem katsayilarinin matrisi eleman sayisi
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sonsuza gittiginde tekil olmazlar. AT;; integralini analitik olarak almak mumkandur:
elemanlar duz oldugundan §; elemani Uzerindeki heryerde T(Pj,Qi)zo olacaktir ve

dolayisiyla ATj =0’dir ve denklem katsayilari matrisindeki tim koésegen elemanlar 0.5

olacaktir. Denklem katsayilarinin matrisi boyutsuzdur ve dolayisiyla segilecek birimlerden

bagimsiz olarak ayni degeri alirlar.

Simdi pozitif x yonunde elektrik alan uygulanan Kuantum Nokta problemimize yogunlagalim
ve ¢dzUmu iki parcall olarak hesaplamaya galisalim. ilk parga hesabin yapilacag! yiizey
oldugu yerde bulunmasa idi uygulanan elektrik alan nedeniyle burada olusacak olan
elektrostatik potansiyeldir. ikinci parga ise ilk parca ¢éziimiine sinir kosullarini saglamak igin

eklenecek olan perturbasyonun hesabidir.
(ry=9'(ry+ 9" (r) (3.47)

Denklem (3.32)'de ifade edilen Neuman sinir kosulu bize sinir boyunca elektrik alanin yizey
normali dogrultusundaki bileseninin sifir oldugunu ifade eder.

E(Q) =—grad (%(r))=—grad (.9' (r))— grad (9” (r)) —E'(@Q+E"(©Q)=0 (3.48)

Eger ylzey bulunmasaydi ayni yerdeki elektrik alan nedeniyle olusan elektrostatik potansiyel,
ylzeyin normalinin uygulanan elektrik alan yoni olan x ekseni ile yaptigi agi ¢ ile orantili

olarak asagidaki sekilde hesaplanir:

1
' (Q) =—Egx = —EyF|0| = —Egr cos(¢) (3.49)
0

Elektrik alanin yizey normali yonindeki bileseni agagidaki sekilde hesaplanir:

E' Q) =-grad (9" (Q))=-n-V ' Q) =~Eg cos() (3.50)

Bu sonucu Denklem (3.48) ile karsilastirarak Neuman sinir kosulunu saglamak igin ylzeye
yerlestiriimesi gereken hayali ylkler hesaplanir:
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E"(Q)=-E'(Q)=Ejcos(g) (3.51)

Dolayisiyla Q; noktasinda sinir kosulunu saglamak icin Denklem (3.45)'den yararlanilarak

asagidaki esitlik yazilabilir:
N

E'(Q) =5 (@) + X AT ju(Q)) (3:52)
j=1

Burada N yuk sayisini belirtirken, AT; ; =AT(P;,Q;) dir ve Denklem (3.46)’'da verilen integral
1] ] 1

ile hesaplanir. Buradan sinir kosullarini sadlayan yik dagilimi hesaplandiktan sonra g (Q)

hesaplanir.

N
9" Q)= AU; j1@Q)) (3.53)

j=1
Burada AUj =AU(PJ- ,Q;) 'dir ve asagidaki integral yardimiyla hesaplanir:

AU; j = [AU(P;.Q))dsSp, (3.54)
S

Denklem (3.46) ve Denklem (3.54)’de tanimlanan integralleri yamuk elamanlar (trepozoidal)

kurali ile sayisal olarak hesaplamaktayiz.

AT j matrisi ve Ei' =EiI (Q;) vektori yukarida anlatildigi Gzere olusturulduktan sonra,

bilinmeyen hayali ylkleri z; bulmak igin asagidaki es zamanli denklemler sistemi ¢6zuldr.
AT j -t =Ef (3.55)

yukaridaki sistemin ¢6zimi icin Gauss-Jordan eleminasyon yontemi kullaniimistir ve bu
sekilde sistemdeki yik dagilimi ve elektrik potansiyeller hesaplanmistir.

Yazilan programin dogru ¢aligip calismadigini kontrol etmek igin dncelikle analitik ¢6zimuni
bilinen dairesel bir sistem kullanarak test edilmistir:
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Dairesel bir kuntum nokta gevresinde yik dagiliminin analitik ¢ézimu u(¢) =—-2cos(¢) ifadesi

ile verilir. Bu durumda, Sinir Elemanlari Yoéntemi ile yapmig oldugumuz yuk hesabi analitik
¢6zlim ile karsilastirimis ve dairesel sistem sinirlarindaki yikler Sekil 3.9'da verilmistir. Her
iki sonucun da Ust Uste ¢akistigl ve hata farkinin 60 digim noktasi kullaniimasi durumunda

% 0.1 ‘in altina indigi belirlenmigtir.

Sekil 3.9 Dairesel sistem icin analitik (noktalar) ve sayisal ¢ézimin (renkli cubuklar)

karsilastiriimasi.

3.2.5 Diigiim hizlarinin hesaplanmasi ve sistemin zamanda ilerlemesi

Denklem 3.1'de tanimlanan kismi diferansiyel denklem Eulerin sonlu farklar yontemi
kullanilarak ¢ozulmektedir. Bu yontem (Mathews, 1992) ylzey digum noktalarinin hizlarini
belirleyebilecegimiz Denklem 3.1’in zamana goére integralini almak ve yuzey evrilmesini
incelemek igin  kullanimistir. Zaman adimi maksimum yuzey hizi  kullanilarak
hesaplanmaktadir. Bdylece ylzeyin evrimi sirasinda yer degistirmesi zamanda atilan her
adim igin sabit kalmaktadir. Buna adapte olabilen zaman adimi oto kontrol mekanizmasi
denmektedir ve bu mekanizma egrilik terimi ile baglantili olarak kendini yenileme etkisi ile
birlestirilerek, uzun sureli nimerik kararlilik saglanmistir.

3.2.6 Sistemin yeniden yapilandiriimasi

Sistem seklinin zaman icerisinde degismesi sonucu ortaya gikacak ¢ok uzun ve ¢ok kisa

elemanlar devamli bir sekilde kontrol edilerek sistem digimleri gerektigi anda yeniden
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yapilandiriimaktadir (remeshing). Her adimda sistemdeki digum noktalarinin normal ¢izgi
vektorleri ile egdrilikleri yeniden hesaplanmaktadir.

Simulasyonlarda deneylerdeki sayisal hesaplamalardan kaynaklanan hatalar digim
noktalarinin sayisina ve zamanda atillacak adimlara baglidir. Bu hatalari kabul edilebilir bir
seviyede tutmak icin digim elemanlarinin uzunluklari kritik bir degerden blytk olmamahdir.
Bu sebepten uzunlugu bu kritik degderi gecen elemanlar ikiye bdlinerek hassasiyet
korunmaktadir. Bu boélimlendirme sonucu dugum nokta sayisi artmaktadir ve dugum
noktalarinin artmasi nidmerik hesaplamalarin uzamasina neden olmaktadir. Bilgisayar
zamaninin artmasini engellemek igcin uzunlugu kritik bir degerin altina inen elemanlar bir
sonraki eleman ile arasindaki dugim noktasinin silinmesi sonucu birlestirilirler ve digim
noktasi sayisinin artmasi engellenmis olur. Bu yapilan islemlere sistmin yeniden
yapilandiriimasi (remeshing) mekanizmasi denmektedir. Bu mekanizma asagidaki sekilde
sematik olarak gosterilmistir (Sekil 3.10).

Sekil 3.10 Yeniden yapilandirma. a) eleman uzunlugu maksimum kritik degerin Ustlinde. b)

eleman uzunlugu minimum kritik degerin altinda.

Uyarlanabilir bolumlendirme bir elemana sinir kriter degerleri aniden gecildiginde
uygulanmaktadir. Bu sebepten, hizl evrilen ylksek enerji grandyanli yizeyler mimkin olan
en kuguk eleman uzunluguna sahip olurken, yavas evrilen dusik enerji gradyanli yizeyler

mumkin olan en blyik eleman uzunluguna sahip olurlar.
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4. BULGULAR

Elektrik ve gerilim alanlarini iceren ydnetici diferansiyel denklemler Bélum 3’te anlatildigi
sekilde sayisal olarak ¢oziilmis ve tim sistemin farkli kuvvet alanlari altinda similasyonunu

yapmamizi saglayacak program gelistirilmistir.

Gerinim, sisteme hem i¢csel hem de dissal gerinimler olarak etki edebilir ve sistem Uzerindeki
toplam gerinimin siddeti simuilasyonlarda ¥ parametresi ile ifade edilmektedir. Sistem
Uzerindeki i¢csel gerinimler altlik ve depozit edilen malzeme arasindaki kafes parametrelerinin
uyumsuzlugundan ve/veya isil genlesme katsayilarinin (thermal expansion coefficient) farkli
olmasindan kaynaklanir. Dis kaynakli gerinimler ise altlik malzemeye istege baglh basma
(compression) ve gekme (tension) kuvvetlerinin uygulanmasiyla olusur. Elektrik alan siddeti

ise y parametresi ile ifade edilmektedir.

Bu bdélimde bu program ile yapilan similasyonlar ve elde edilen bulgular incelenmistir.
Oncelikle yon-bagimsiz  (izotropik) sistemlerin daha sonra da kristal etkilerini
g6zlemleyebilecegimiz ydn-bagimh (anizotropik) sistemlerin elektrik ve gerinim alanlar

altindaki davranislari ve denge sekilleri irdelenecektir.

4.1 Yon-Bagimsiz (izotropik) Sistemler

Burada, oncelikle malzeme &zelliklerinin izotropik yani yénden bagimsiz oldugu kabul
edilerek sistemin davranisi elektrik ve gerilim alanlari altinda incelenmisgtir.

4.1.1 Damlaciklarin elektrik ve gerilim alanlan altinda similasyonlar

Bu boélimde, tek bir adacigin elektrik ve gerinim alanlari altinda morfolojik degisiminin
modellenmesi Uzerine calisilmistir. Burada amag, baslangicta ylizeyde cekirdeklenen bir
kuantum noktaciginin zamanla (elektrik ve gerinim alanlari ile kapiler etkiler altinda) yizey
suruklenme difizyonu ile nasil sekil degistirdiginin ve nasil bir denge morfolojisine sahip

oldugunun bulunmasidir.

Simulasyon sonugclarinin daha kolay analiz edilebilmesi igin $Sekil 4.1’de 6rnek bir simulasyon
ciktisi verilmigtir. Bu sekilde baslangigta ylzeyde olusturulmus bir damlacigin zamanla
degisimi verilmektedir. Zamanda ilerledikce (A zaman araligi) sekil degisimi sonucunda tek
bir adacik olusmus ve dengeye gelmistir. Sistemin dengeye geldigi adacik morfolojisinin

43



belirli bir sure sonra sabitlenerek zamanla degismemesinden (B zaman araligi)
anlasiimaktadir.

Yukseklik

Taban uzunlugy Norma\‘l

Sekil 4.1 Ornek simiilasyon: baslangigta ylzeyde olusturulmus bir damlacigin zamanla
degiserek dengeye ulasmasi.

Bu noktadan sonra farkli malzeme ve kuvvet alanlari altinda elde edilen kuantum nokta
denge yapilari incelenecektir.

Tasarim agisindan elde edilen kuantum noktalarin en-boy oranlari (aspect ratio) ve tepe
egrilikleri buylk 6nem tasimaktadir. Bu iki parametrenin ayarlanmasi kuantum noktalarin
enerji bant yapilarinin kontrolini saglar. Farkli gerilim (stress) alanlari altinda kuantum
noktalarin denge morfolojileri dncelikle elektrik alan olmadan hesaplanmis ve Sekil 4.2’de
verilmistir. Burada sistemi kontrol eden kuvvetler sadece kapiler kuvvetler, islatma potansiyeli
ve Uclu kavsaklardaki (uclardaki) 1slatma acilaridir. Asagidaki similasyonda islatma agisi 75°
olacak sekilde secilmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.2 Farkl gerilim kuvvetleri altinda elde edilen kuantum noktalarin denge morfolojileri.

Sekil 4.2’'den de gorulebilecegi Uzere kuantum noktalarin denge halinde en-boy oranlari
arttinlan gerilim kuvvetleri ile yukseltilebilmektedir. Ancak bu artirim belirli bir esik degerinden
sonra en-boy oranlarini daha fazla arttiramamakta ve kuantum nokta toplam enerijisini

kigultebilmek icin ikiye ayrilarak (fragmentation) daha ki¢uk boyutlu ve daha distk en-boy
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oranlarina sahip ikili bir sisteme doénlUsmektedir. Gerilimdeki artis ile sistemdeki
fragmentasyonunda arttigi gézlenmektedir. Bu konu asagida detayl olarak irdelenecektir.

Elektrik alanin etkisini incelemek icin gelistirdigimiz programda tanimlanan farkh %
parametreleri ile c¢alistik. y sisteme uygulanan elektrik alan altinda hareket eden
elektronlarin malzeme igerisindeki atomlara momentum transferi sonucunda (elektrogég,
electromigration) hareketini kontrol eder. Bu sistemde uygulanan elektrik alanin yénid +x
yoninde olup elektronlar ve dolayisi ile elektronlar tarafindan siriklenen ylizey atomlari —x

yoninde hareket etmektedir. Sekil 4.3'de sekil 4.2’de calisilan sistemlere elektrik alan
uygulanmis ve modellenmistir.

Elektrik alanin etkileri Sekil 4.3 ile Sekil 4.2 karsilastirilarak anlasilabilir. Sekil 4.3'te sistemi
kontrol eden kuvvetlere elektrik alan da eklenmistir. Sonug olarak sistemin ozellikle X =1

degerinde ikiye ayrilma durumunun ortadan kalktigini gézlenmektedir. Ayrica adaciklarda
daha yuksek en-boy oranlari elde edilmistir.
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Taban uzunlugu
Sekil 4.3 Elektrik alan (y=10) ve farkh gerilim kuvvetleri altinda elde edilen kuantum

noktalarin denge morfolojileri.

Sistem gorildigu tzere ¢ok karmasik olup farkli gerilim ve elektrik alan degerlerinde farkh
davranmakta ve bu karmasgiklik sistemdeki islatma agilarinin da dikkate alinmasi ile daha da
artmaktadir. Bu karmasiklhigi incelemek igin 6ncelikle, farkl 1slatma acilari ve gerilim altinda
yapilan deneyler toplu olarak Sekil 4.4’de sunulmustur.
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Sekil 4.4 Farkh gerilim kuvvetleri ve islatma acilar altinda elde edilen kuantum noktalarin

o

denge morfolojileri. Nokta renkleri artan sayida parcalanmayi (fragmentation) gostermektedir.
Kirmiziya noktalar ise ¢ok yuksek gerilim altinda adacikta ¢atlak olusumunu ifade etmektedir.

Sekil 4.4'de gerilim arttikga adaciklarin daha fazla sayida klglk adacija pargalandigi
gbzlenmektedir. DUsUk gerilim degerlerinde tek adacik olusurken adacigin en-boy oranlari
islatma acisinca kontrol edilmektedir. Gerilim degerleri arttikca daha fazla sayida kiglk
adaciga parcalanma olmakta cok yiksek gerilim degerlerinde ise c¢atlak olusumu
tanimlanmaktadir. Bu durum simulasyonlarimizda adacigin pargalanmasi ile olusan kiguk
adaciklarin birlesme noktalarinin altlk ile kesismesi ile kendini gostermektedir.

Farkli gerilim (stress) alanlari altinda en-boy oranlarinin degisimi Sekil 4.5’te i1slatma agisi
75° igin verilmigtir. Sekil 4.5’den de gérulebilecedi lizere kuantum noktalarin denge halinde
en-boy oranlari arttirilan gerilim kuvvetleri ile yikseltilebilmektedir. Ancak bu arttirim belirli bir
esik de@erinden (X 1-1.25 civarinda) sonra en-boy oranlarini daha fazla arttiramamakta ve
kuantum nokta toplam enerjisini kiiclltebilmek icin ikiye ayrilarak (fragmentation) daha kiguk
boyutlu ve daha disuk en-boy oranlarina sahip ikili bir sisteme donusmektedir. Buna ek
olarak kuantum noktalarin tepe noktalarinin edriligi (curvature) de stress ile kotrol
edilebilmektedir. Ancak bu kontrol sisteme kristal yapilari (difizyon ve ylizey enerjilerinin
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yonselligi) ekledigimizde gercekgi bir sekilde ortaya cikmaktadir. Bu konu ilerleyen
bélimlerde detayl bir sekilde incelenecektir.
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Sekil 4.5 Farkl gerilim kuvvetleri altinda elde edilen kuantum noktalarin en-boy oranlari.

Sekil 4.4’de tek adacik olusum bolgesi (mor noktalar) genelde gerilim degerlerinin 0.5’ten
kicuk oldugu bolgelere denk gelmektedir. Burada olusan denge sekillerinde adacik
morfolojilerinin en-boy oranlari hesaplandiinda Sekil 4.6 elde edilmistir. Bu denge islatma
agisi-gerinim diyagraminda hem gerilimin hem de islatma agisinin etkileri gbzlenebilmektedir:
KN’lerin en-boy oranlari artan denge islatma agisi ve gerinim ile artmaktadir. En-boy
oranlarina ek olarak KN’lerin morfolojilerindeki degisim de gorulmektedir. Denge acilarinin ve
gerinimin c¢ok kuclk oldugu durumlarda elde edilen KN’lerde islatma tabakasi varken (KN
etrafindaki ince film tabaka), denge islatma acisi ve gerinim artmaya basladijinda bu katman
KN Uzerine toplanarak KN’leri en-boy oranini arttirmaktadir. Bu parametrelerin degisimiyle
grafikte kubbe ve ¢an gibi farkl sekillerde KN’ler gortilmektedir. Bu sekil farkhliklari, KN’lerin
enerji dizeylerini kontol etmektedir. Yiksek en-boy oranina ve yiksek tepe egriligine sahip
kuantum noktalar elde edebilmek igin hem yiksek gerilim degerleri (parcalanma igin gereken
gerilim degerini agsmayacak sekilde) hem de ylksek i1slatma acilarina sahip altlik/damlacik

sistemleri secilmelidir.
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Sekil 4.6 Farkh gerilim kuvvetleri ve i1slatma agcilari altinda elde edilen kuantum noktalarin en-

boy oranlarini veren diyagram.

Nano kire, nano tlip ve KN gibi farkli nanoyapilar Gizerinde yapilan ¢alismalar sonucunda
kuantum nokta tepe egriliklerinin (curvature), enerji seviyelerinde degisikliklere sebep olarak
elektronik ve manyetik 6zellikleri etkiledigi gosterilmistir (Entin ve Magarill, 2001; Bulaev vd.,
2000; 2004; Huang vd., 2012). Bu sebeple KN’lerin tepe egriliklerinin ayarlanabilmesi enerji
seviyelerinin kontrollinde 6nemli hale gelmektedir. Bu kisimda, yapilan deneyler sonucunda,
KN tepe egriliklerinin nasil kontrol edilecegdi ile ilgili elde edilen sonuglar paylasilacaktir.
Oncelikle KN’lerin tepe egrilikleri su sekilde hesaplanmistir: KN’nin tepe noktasinda (KN

ylksekliginin en fazla oldugu dugum noktasi ;) belirlenir. Bu digum noktasi ortada kalacak
sekilde, bir onceki n;_; ve bir sonraki n;,; digum noktalari da kullanilarak bu G¢ noktadan bir
cember gegirilir ve Bolim 3.2.2'de anlatilan yontem ile gemberin edrilik yarigapi r ve egrilidi,

r~Ldir (Sekil 4.7).

Sekil 4.7 KN sistemi ve tepe egriliklerinin hesaplandigi dugum noktalari.

Denge i1slatma acisinin ve gerinim kuvvetlerinin KN’lerin en-boy oranlarini ve birim alandaki
KN sayisini kontrol ettigi, daha dnce elde edilen sonuglardan bilindigi i¢in, bu parametrelerin
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KN’lerin tepe egriliklerini de etkileyecekleri dustnulerek bu etkiler arastirilmistir. Bunun igin
oncelikle farkli denge i1slatma agilarina sahip sistemlerde tepe egrilikleri hesaplanmistir (Sekil

4.8a). Daha sonra incelenen bu sistemde KN islatma acilarindan bir tanesi Oeq =45°

secilerek farkl gerinim kuvvetleri uygulanarak modellenmistir (Sekil 4.8b).

(a) (b)
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Denge 1slatma agisi (6,,) Gerinim (Z)

Sekil 4.8 Denge islatma agilarinin (a) ve gerinim kuvvetlerinin (b) KN tepe egriliklerine etkisi.

Sekil 4.8'de KN tepe egriliklerine denge acilarinin (a) ve gerinim kuvvetlerinin (b) etkisini
gOsteren grafikler verilmigtir. (a) incelendiginde, en disuk tepe egriliklerinin denge islatma

agisinin - Gy =15° oldugu durumda gorilirken, denge islatma acgisinin artigiyla, tepe

egrilikleri artmaktadir. (b)'de Heq=45°’de gerinim kuvvetlerinin uygulanmasiyla da tepe

egriliklerinin arttigi goéralmektedir. Bu bilgiler ile KN cihaz uygulamalarinda istenilen KN tepe
egriliklerine sahip sistemlerin denge 1slatma agilarinin ve gerinim kuvvetlerinin kontrol

edilmesiyle elde edilebilecegini gostermigtir.

Elektrik alanin adacik morfolojisine etkisini daha detayli incelemek igin sistem giderek daha
yuksek elektrik alanlara maruz birakilmistir. Bu deneylerde kullanilan y parametresi sisteme
uygulanan elektrik alan altinda hareket eden elektronlarin malzeme igerisindeki atomlara
momentum transferi sonucunda (elektrogog, electromigration) hareketini kontrol eder. Bu
sistemde uygulanan elektrik alanin yonu +x yodnunde olup elektronlar ve dolayisi ile

elektronlar tarafindan suriklenen ylizey atomlari —x yoninde hareket etmektedir.

Sekil 4.9'da sistemde higbir digsal ve i¢sel gerilim (applied or residual stresses) olmadan
sistemin elektrik alan altinda hareketi incelenmistir. Elektrik alanin etkileri Sekil 4.9a referans
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alinarak daha iyi anlasilabilir. Sekil 4.9a'da sistemi kontrol eden kuvvetler sadece kapiler
kuvvetler, 1slatma potansiyeli ve Gg¢lu kavsaklardaki (uglardaki) islatma acilaridir.
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Sekil 4.9 Elektrik alan altinda baslangi¢c damlaciginin zamanla (kirmizidan — mora dogru)

ulagtigi denge sekilleri: ©=0, oy =45°.

Sekil 4.9b,c ve d de ise sistem giderek daha yiksek elektrik alanlara maruz birakilmigtir.
Elektrik alan altinda sistemin hem sekil degistirdigi hem de altlik Gzerinde elektrik alana ters
ydénde hareket ettigi gozlenmigstir. Elektrik alanin denge sekli Gzerindeki etkilerini daha iyi
inceleyebilmek icin denge morfolojileri Sekil 4.10'da merkezleri ortalanarak ayni grafik
Uzerinde verilmistir.

Sekil 4.10 incelendigi zaman, orta siddetteki (20 < y < 40) parametreleri ile asimetrik bir
9 X p

tarafa yatik veya iki tepeli, biri digerinden daha uzun kuantum nokta sistemleri Uretilebilecegi
gorulmektedir. Ayrica yuUksek elektrik alanlarinin baslangigtaki damlacigi kuantum
noktalarina doénudstirmek yerine, film seklinde althk ylzeyine yaydigini gézlemliyoruz. Bu
sonug, 2017 yilinda Du ve Maroudas (2017) tarafindan disaridan uygulanan elektrik alanin
ylzey purGzltligini azaltabilecedi gézlemi ile uyumludur. Bu sonug¢ bize hem kuantum
noktalarin sekillerinin elektrik alan uygulayarak kontrol edilebilecedini hem de elektronik
cihaz performanslarinda problemler yaratmakta olan ylzey purtzIGliginidn kontrol altina
alinabilecegini gostermektedir.
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Sekil 4.10 Farklh elektrik alan giddetleri altinda baslangi¢c damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri: £=0, Gpq =45°.

Sekil 4.10’da KN’lerin y =50 degerine kadar KN olarak kaldigini, bu degerden sonra elektrik

alan siddetinin daha fazla arttiriimasiyla film seklinde yayildigi gérilmektedir. Bu sistemde
kritik deger, KN’lerden film morfolojisine gecis icin esik degerini ifade etmektedir. Kritik
degere ulasilana kadar elektrik alanin KN’ler Uzerindeki etkilerini anlamak igin KN’lerin
yukseklik, genislik, en boy ve tepe egriligi degerlerinin degisimi arastirilmigtir. Bunun sebebi,
bu parametrelerin KN’lerin enerji araliklarinin kontroliini saglamalaridir. Elde edilen sonuclar
Sekil 4.11’te verilmigtir.
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Sekil 4.11 (a) KN tepe yuksekliginin, (b) KN genigliginin, (c) KN en-boy oranlarinin (d) KN
tepe egriliklerinin elektrik alan ile degisimleri (£=0, G =45%).
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Baslangi¢c morfolojisinin KN’ye donustugu elektrik alan bolgesinde (y < 50), elektrik alandaki
artisin hem olugan KN’nin en-boy oranini hem de tepe egriligini azalttigr gézlenmistir. Burada
sistemin izotropik oldugu unutulmamaldir. Elektrik alan siddeti arttirlldiginda ise sistemin,
film olusturma egiliminde oldugu gorUlmektedir. Olusan filmin uzunlugu ve kalnhgi
uygulanan elektrik alan siddetine goére degismektedir. Bunu goésteren grafik asagida
verilmistir. ince filmlerde yiizey piriizliligiiniin azaltiimasi elektronik cihaz performanslarini
onemli o6lgclde etkilemektedir. Bu sebeple, filmlerin kalinik ve uzunluklarinin uygulanan
elektrik alan ile kontrol edilebilirligi arastirilarak gosterilmistir (Sekil 4.12).
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Sekil 4.12 Filmin uzunlugunun (a) ve kalinliginin (b) elektrik alan ile degisimi.

Sekil 4.12’de uygulanan elektrik alan altinda olusan filmin elektrik alan siddeti arttirildiginda
uzunlugunun arttigi, kalinh@inin ise azaldigi gorilmektedir. Bu sonuglar bize hem kuantum
noktalarin sekillerinin elektrik alan uygulayarak kontrol edilebilecedini hem de elektronik
cihaz performanslarinda problemler yaratmakta olan yizey purGzlaliginin filmin kalinlik ve
uzunlugu ayarlanarak kontrol altina alinabilecegini géstermektedir.

Yon-bagimsiz sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve denge islatma acisi ile
kontrolu

Denge islatma acgisi, KN morfolojilerinin kontrol edilmesinde énemli bir parametredir, ve
KN’lerin ylUkseklik, genislik, en-boy oranlari ve tepe edriliklerini kontrol etmektedir. Denge
acilarinin uygulanan elektrik alan altinda KN morflojilerini nasil etkiledigini anlamak igin farkh

denge agcilari altinda sisteme elektrik alan uygulanmis Sekil 4.13’deki sonuglar elde edilmistir.
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Sekil 4.13 Farkh denge agilar igin gerinimsiz durumda KN morfolojilerinin elektrik alan ile
degisimi.

Sekil 4.13'de gerinimsiz ortamda, farkli denge islatma acilarina sahip sistemlerde, artan
elektrik alan siddeti y =0 (a), y=20 (b), =40 (c), =60 (d) ile elde edilen morfoloji
degdisimleri verilmistir. (a)yda, y =0 iken, denge acilarinin KN’lerin sekillerini, en-boy oranlari
ile tepe edgriliklerini kontrol ettigi daha énce de belirtildigi gibi gérilmektedir. Elektrik alan
sisteme uygulanmaya basladiginda ise hem olusan KN’ler de simetri bozulumu hem de KN-
film gegisinin degisimi gdzlenmigstir. DUsUk elektrik alan siddetinde, y =20, degisen KN

morfolojilerinde, sadece dislk denge islatma agisina sihip sistemlerde (6 =15°), KN'den
filme gecis olmaktadir. Elektrik alan siddeti arttinldikca KN’den filme gegis daha ylksek

islatma agilarina sahip sistemlerde de gézlenmektedir. Ornegin, y =40'da 6., =30°'de (c)

q
ve y=60'da ise O =452(d) film olugumu gézlemlenmistir. Bu ayni zamanda belirli bir
elektrik alan altinda, ylzey puruzlGluginin denge islatma acisiyla kontrol edilebilecegini de
ortaya c¢ikmaktadir. eeq=15°’de olusan film (b), (c), ve (d)de incelendiginde, filmin

kalinhginin artan elektrik alan ile azaldigini, uzunlugunun da arttigi gézlemlenmistir. Bu
sonug literatiirde, Du ve Maroudas (2017)'in digaridan uygulanan elektrik alanin yuzey
purtzliligunu azaltacagini éne siren cgalismalarini destekler niteliktedir. Buna goére, eger
ylzey purizlGligunin azaltimasi amaglaniyorsa, disik denge islatma acilarina sahip
althk/adacik malzemeleri secilerek ylzey purizltliginin kotrol edilebilecedi gosterilmistir.
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Burada ayni zamanda olusan filmin &zelliklerinin kontrol edilmesi konusunda, denge

acilarinin da etkisi oldugu goériimektedir.

Farkli elektrik alan ve denge islatma acisi degerlerinin KN morfolojilerindeki etkilerinin daha
net anlasilabilmesi igin, Sekil 4.13 deneyleri genigletilerek, olusan KN, film ve KN-film arasi
gegcis fazlarini da igine alan morfolojileri gosteren, bir faz diyagrami haline getirilmistir (Sekil
4.14). Bu faz diyagramindaki renkler farkl fazlari géstermektedir; mor ile gosterilen KN, mavi
ile gosterilen KN-film arasi gecis, yesil ile gosterilen film ve son olarak kirmizi ile gosterilen
ise filmde gatlaklarin olustugu morfolojileri ifade etmektedir.
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60j® ®© ¢ ¢ ¢ & & & & o o

451 @ ®© @ @ © o o o o o

Denge 1slatma agisi1 (6,,)

le @« @ ©« ¢ « » o ®» o 9| e KN
® Gecis Durumu
® Film olusumu

15/ ®@ © @ @ ¢ o ¢ o o o | ® Kinma
0 20 40 60 80 100
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Sekil 4.14 KN, ara faz gegigi, film, bozulma morfoloji fazlarini gésteren denge Islatma

acisi- elektrik alan faz diyagrami ( y =0).

Bu diyagram KN-ince film gecisleri hakkinda bilgi vererek, teknolojik olarak KN veya film
morfolojlerinden hangisi elde edilmek isteniyorsa, denge islatma agisi ve uygulanmasi
gereken elektrik alan degerlerini sdylemekte ve malzeme bozunumu igin kritik degerleri

sOyleyerek Uretim sirasinda malzeme kayiplarini elimine etmekte kullanilabilir.

Denge islatma agisi, daha 6nce ele alindigi gibi, KN’lerin en-boy oranlarini kontrol
etmektedir. Elektrik alan altinda KN-film gecis ve bozunum kritik degerlerinin yaninda, denge
acilarinin elektrik alan altinda KN’lerin en-boy oranlarini etkileyip etkilemedidi arastirilarak
sonuclar Sekil 4.15 ve Sekil 4.16'da verilmistir.
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4.5
Baslangic o
X = 0 Beq= 75
=10 —
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Yiikseklik

1.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.15 izotropik sistemde denge islatma agisinin Oeq =75° icin elektrik alan kuvvetlerinin

KN morfolojisine etkisi.

Sekil 4.15°'de izotropik bir sistemde Oeq =75° denge 1slatma agisina sahip sisteme elektrik

alan uygulanmasiyla KN’lerin morfoloji degisimleri gérilmektedir. Elektrik alan siddeti arttikga
hafif saga dogru egimli, asimetrik KN’ler olusmaktadir. Elektrik alanin KN morfolojilerinde
meydana getirdigi bu farkliliklari daha iyi analiz edebilmek igin, KN’lerin ylkseklik, genislik,
en-boy orani ve tepe egriliklerinin nasil etkilendigini arastirdik ve simulasyonlardan elde

edilen denge morfolojileri Uzerinde yaptigimiz hesaplamalar sonucu sekil 4.16 elde edilmistir.
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Sekil 4.16 KN’lerin elektrik alan altinda yukseklik, genislik, en-boy orani ve tepe egriliginin

degisimi (£=0, Gpq =75°).
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Sekil 4.16'da uygulanan elektrik alan siddetinin artisiyla KN ylksekliginin azahgi (a),
genisligin artisi (b), en-boy oraninin azalisi (c) ve tepe egriliklerinin azalisi gézlenmistir ve bu
daha once belirttigimiz Sekil 4.11’deki bulgularla uyumludur. Bu iki farkli deney seti (Sekil

4.11'te 6'eq=450 Sekil 4.16'da Oeq =75° Kkargllastinldiginda) bize, farkli islatma denge

acllarinda elektrik alan etkilerinin benzer oldugunu, Sekil 4.14 ise bu benzer etkilerin
gorulmesi igin kritik deger gecisi bilgilerini saglamaktadir.

Yon-bagimsiz sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve gerilim alanlariyla
kontrolt

Bu kisimda KN morfolojilerinin hem elektrik alan hem de gerinim kuvvetleri altindaki
davraniglarini incelenmistir. Oncelikle sisteme orta siddette bir gerinim kuvveti (£=0.5)

uygulanmis ve 4 farkli elektrik alan uygulanarak simulasyonlar yapilmistir (Sekil 4.17).
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Sekil 4.17 Elektrik ve gerinim kuvvetleri altinda baglangig damlaciginin zamanla (kirmizidan

— mora dogru) ulastig denge sekilleri (£=0.5, Gpq =75°).

Sekil 4.17’de elektrik alan siddetinin degerinin y =20 (b), =50 (c), ¥y =75 (d) durumlari,
x =0 (a), referans alinarak incelenebilir. y =20 (b)Yde KN’nin zamanla sola dogru kaydigi,
tek ada olarak dengeye geldigi, daha yulksek elektrik alan siddeti degerleri olan y =50 (c),
x =75 (d)de ise gerinim etkisiyle tek KN’nin fragmente olarak ve sola kayarak ilerledigi

gorulmektedir. Bu sonuglar bize, gerinim kuvvetleri altinda uygulanan elektrik alan
degerlerinin arttinimasiyla birim alandaki KN sayisinin kontrol edilebilecegini gostermigtir.
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Birim alandaki KN sayisi, KN'lerin dizi halinde kullanildigi fotovoltaik uygulamalar igin cok
onemli bir parametredir.

Sisteme uygulanan gerinim kuvvetinin KN’lerin en-boy oranlarini kontrol ettigini gosteren
daha 6nceki deney sonuglarini géz dninde bulundurarak, gerinim kuvvetlerinin elektrik alan

kuvveti altinda KN morfolojilerindeki etkileri iki farkli denge islatma acisina sahip sistem

tizerinde arastiriimistir (Sekil 4.18 (6,q =15°) ve Sekil 4.19 (G = 45°)).

(a) (b)
4.5 4.5
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Sekil 4.18 Farkh gerinim kuvvetlerinde ve elektrik alan etkisi altinda KN morfolojileri

Oeq =15°.

Sekil 4.18 (a)da daha 6nce gdsterdigimiz ve gerinim kuvvetinin artisi ile KN en-boy orani ve
tepe egriliginin belirli bir egik degere kadar arttirlabilecedi ve daha yuksek gerinim
degerlerinde KN’nin fragmente oldugu durum referans olarak yeniden veilmistir. Sekil 4.18
(b)'de ayni sisteme disuk siddette » =10 elektrik alan kuvveti uygulanmigtir. =0 (mavi)
oldugunda KN’nin hafif saga dogru egdimli bir denge morfolojisi oldugu, ~=0.25 (yesil)
degerinde KN'nin saga yasl bir tepecik olusturan ara bir gecis morfolojisinde oldugu, ~=0.5
(kirmiz1) degerinde saga yasli bir tepecik ve sol kisminda film olusumu gérulmustur. Bu
durum bize, sistemde elektrik alan kuvveti oldugunda uygulanan stres degerinin, sistemi film
olusumuna dogru yonlendirdigini sOylemektedir. Sekil 4.18 (c)'de ise elektrik alan siddeti

y=30'a cikartimis ve sistemde film olusumu gorilmistir. Buna ek olarak, izotropik
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sistemlerde gerinim kuvvetinin artmasiyla olugan filmin uzunlugunun arttigr ve kalinhginin
azaldigi goértlmektedir.

Sekil 4.19'da ise Sekil 4.18'deki benzer deneyler daha yliksek bir denge i1slatma acisi altinda
tekrarlanmigtir. 4.18’deki sistemde film gegigini gorebilmek igin daha ylksek elektrik alan
siddeti degerlerine ¢gikmak gerekmisgtir.
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Sekil 4.19 Farkh gerinim kuvvetlerinde ve elektrik alan etkisi altinda KN morfolojileri

B = 45°.

Sekil 4.19°da sisteme gerinim kuvvetleri (£=0, £=0.25 ve X=0.5) uygulanirken ayni
zamanda y =0 (a), y=30 (b), =50 (c) ve =80 (d) degerlerinde elektrik alanin da
sisteme uygulanmasi durumunda ne gibi degisiklikler olacagi gosterilmektedir. Gerinim
kuvvetinin =0 (mavi) ve X=0.25 (yesil) degerleri incelendiginde elektrik alan siddetinin
artistyla KN’ler, film olusturmustur. Gerinim kuvveti, olugan filmin kalinhdini ve seklini kontrol
etmektedir. Gerinim kuvvetinin =05 oldugu durum incelendiginde, (a)dan (b)ye
gegcildiginde elektrik alanin sisteme uygulanmasiyla ~=0.5 degerinde, KN’nin fragmente
oldugu goérulmustir. Elektrik alan siddeti arttinlarak (c)’ye gecildiginde KN yine iki adacikli
fragmente halde fakat biri digerinden daha buyuk iki tepeli bir sistem elde edilmistir. (d)'de ise
KN elektrik alan etkisiyle KN sistemi tamamen fragmente olmus ve en-boy oranlari ve tepe

egrilikleri cok farkl olan iki farkli KN elde edilmigtir. Bu sonug, sabit bir gerinim kuvveti altinda
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elektrik alan uygulanarak KN’lerin fragmentasyonlarinin ve olusacak ikili sistemin ¢ok farkl
sekillerde elde edilebilecegini géstermektedir. Elektrik alan ve gerinim kuvetlerinin her ikisinin
de sisteme uygulandidi durumlarda, morfoloji dedisim kinetiklerinin anlasilabilmesi igin
sisteme farkli gerinim kuvvetlerinde elektrik alan uygulanmistir. Denge morfolojileri, sistemin
agirhk merkezleri ortalanarak incelenmistir (Sekil 4.20).
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Sekil 4.20 (a) =0, (b) £=0.5, (c) £ =1gerinim kuvvetleri ve elektrik alan etkisindeki KN

denge morfolojileri Gy, = 45°.
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Gerinim kuvvetinin olmadigi Sekil 4.20a’da KN’ler elektrik alan siddetinin artmasiyla filme
dogru gecis yaparken (b)'de gerinim kuvvetinin etkisiyle KN’ler artan elektrik alan siddetiyle
fragmente olmaya baglamis ve iki tepeli, biri digerinden daha uzun KN’ler olusmustur. (c)’de
gerinim kuvetinin daha da artmasiyla, iki ve i¢ KN’ye kadar fragmente olmakta ve ana KN'ye
ek, uydu yapilar olusmaktadir. KN’lerin uydu nanoyapilara sahip olmalari ¢ok-banth (multi-
band) elektronik yapiya sahip sistemlerin olusturulmasini ve bu nedenle genis spektrumlarda
foto-elektron Ureten sistemlerin gelistirimesi ile daha yuksek gunes enerjisi cevirim
verimlerine ulasmamizi saglayabilir (Raffaelle vd., 2006).

Gerinim degerinin £ =1 oldugu durumda, » =90 kritik degerdir, bu degerden sonra film

catlayarak (film Uzerindeki digim noktalari althk bdélgesine geg¢mistir) yluzeyde parcgalara
ayrilmistir. Bu sonuglar bize, KN'den filme gecisin, KN fragmentasyonunun gerinim ve
elektrik alan ile kontol edilebilecedini ve ayni zamanda sistemin bozulmamasi igin
uygulanacak maksimum gerinim ve elektrik alan degerlerinin deneylerimiz sonucunda
belirlenebildigini de gostermektedir. Sistemin bozulmadan (fracture olmadan) calisacagi

kuvvet degelerini bilmek, Uretim agisindan maliyeti azaltacak dnemli bir bilgidir.

4.1.2 Yiizeydeki rastsal piiriizliiliiklerin elektrik ve gerilim alanlani altinda

simiilasyonlari

Bu bolimde, kuantum noktalarin, ylzeyde belirli bir rastsal purizlilige sahip filmler Gzerinde
olusumu incelenmistir. Oncelikle ylizey purizIiliginan farkli kuvvet alanlari altinda zamanla
evrimi sonucunda filmin paruzlGlGgundn azahp/artacadr arastinimigtir. Deneysel veriler,
gerilim (stress) altinda yizey puUrazluligunan artarak sistem (zerinde kuantum nokta
olusumunun saglanabildigini gostermektedir. Gerilimsiz ortamda, belirli bir baslangic
purtzlulugune (surface roughness) sahip filmin farkli elektrik alanlar altinda davranigi Sekil

21’de verilmistir.

A=0.2 ¢=0 B=0 =0 x=0||4=0.2 ¢=0 B=0 3=0 y=50

Yiikseklik

-10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzunlugu

Sekil 4.21 Farkli elektrik alan gsiddetleri altinda filmin zamanla aldidi denge sekilleri
(gri = mavi).
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Sekil 4.21 incelendiginde, sisteme uygulanan gerilim alanlari olmamasi durumunda ylzey
purtzlligunin elektrik alan olsa da olmasa da zamanla kayboldugu gézlenmistir.

Bu noktada baslangi¢c anindaki ylzey purizliligl degerinin (surface roughness) etkisinin
olup olmadigini bu etkinin uygulanan elektrik alani altinda degisip dedismedigini anlamak igin
seri deneyler yapilmis ve sonuglar sistematik olarak asagida irdelenmistir.
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Sekil 4.22 Farkli gerilim ve elektrik alan siddetleri altinda filmin zamanla aldid1 denge sekilleri

(gri = mavi) Bu simulasyonda baslangi¢ yuzey purazlulugu A=0.2 alinmistir.

3
A=0.3 ¢= B=0  5=1 y=0|| 4=03 $=0  B=0  I=1 y=10|| A=0.3 $=0  B=0  I=1 y=25

Yikseklik

-10 0 10 -10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzunlugu Taban uzunlugu

A=03 ¢=0 B=0 =2 y4=0|| A=0.3 ¢=0 B=0 I=2 y=25|| A=0.3 ¢4=0 B=0 I=2 =50

Yiikseklik

-10 0 10 -10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzunlugu Taban uzunlugu

Sekil 4.23 Farkli gerilim ve elektrik alan siddetleri altinda filmin zamanla aldid1 denge sekilleri

(gri = mavi) Bu simulasyonda baslangi¢ yuzey purazlulugu A=0.3 alinmistir.
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Yikseklik

Yikseklik

Sekil 4.24 Farkli gerilim ve elektrik alan siddetleri altinda filmin zamanla aldi§i denge sekilleri
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(gri = mavi) Bu similasyonda baslangi¢ ylzey purazItliga A=0.4 alinmistir.
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Sekil 4.25 Farkli gerilim ve elektrik alan siddetleri altinda filmin zamanla aldigi denge sekilleri
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(gri = mavi) Bu simulasyonda baslangi¢ yuzey purazlulagu A=0.5 alinmistir.
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Sekil 4.26 Farkli gerilim ve elektrik alan siddetleri altinda filmin zamanla aldidi denge sekilleri

10

-10 0
Taban uzunlugu

(gri = mavi) Bu simulasyonda baslangi¢ yuzey purazlulugu A=0.6 alinmistir.
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Sekil 22-26’de farkll baslangi¢ yluzey puruzluligune sahip sistemlerde yapilan deneyler ile
ilgili sonuclar kararlilik diyagramlari olarak 6zetlenmistir. Her bir sistemde tim elektrik alanlar
taranmis sadece gegis bdlgeleri farkh gerilim alanlari igin verilmigtir. Bu veriler ilk dnce film
kararlihd1 acisindan dederlendirilmistir. Kararli sistemlerde ylzey purizltligu zamanla
azalarak duz filmler olusmaktadir. Kararsiz sistemlerde ise ylzey purizlUliga adaciklara
dogru egrilmekte ve sistemde kuantum nokta serileri olusmaktadir.

Sekil 4.27'de yapilan bu deneyler kararlilik/kararsizlik agisindan degerlendirilerek
Ozetlenmistir.
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Sekil 4.27 Farkh baslangi¢c yuzey puruzluligu, gerilim ve elektrik alan giddetleri altinda film
kararhligr (Kararh (mor) / Kararsiz (kirmiz)).

Sekil 4.27 incelendiginde baslangi¢c yuzey pUruzlGligld ve uygulanan elektrik alandan
bagimsiz olarak sistemde gerilim olmamasi durumunda yuzey puruzlaligunun ortadan
kalkarak duzgun filmler elde edildigi gorulmektedir. Gerilim altinda ise davranis her U¢
etkenin goreceli degerlerine baglidir. Genel davranig olarak elektrik alanin belirli bir kritik
degerin Uzerine ¢ikmasi durumunda sistemde kararliliga neden oldugu gozlenmektedir. Bu
kritik deger hem gerilim degerine hem de baslangi¢c ylzey purtzlulugune baghdir. Yuksek
gerilim degerleri ve yuksek yuzey purtzluligu degerleri bu kritik degerin daha blyuk
olmasina neden olmaktadir.

Kararsiz sistemlerde kuantum nokta serileri olugstugu goézlendigini belirtmistik. Yaptigimiz

deneyler ile, gerilim ve baslangi¢ plrizltligine ek olarak elektrik alan ile de olusan sistemin
Ozelliklerini kontrol edilebilecegimiz ortaya ¢ikmaktadir.
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Sekil 4.28. Farkli elektrik alan siddetleri altinda kuantum noktalarin zamanla aldigi denge

sekilleri (gri = mavi) Bu similasyonda baslangi¢ yizey purizlGligia A=0.4 alinmistir.

Sekil 4.28 incelendiginde adacik olusum kinetigi ve adacik denge sekillerinin uygulanan
elektrik alan ile de kontrol edilebilecegi gdsterilmistir. Dusuk elektrik alan altinda ( y =5)
adaciklar aralarindaki iyi tanimlanmig 1slatma katmani olacak sekilde dengeye gelirken (orta

panel) elektrik alanin yikseltiimesi ile 1slatma katmani yok olmus ayni zamanda daha kiiglik
(en-boy orani) ve birim alanda daha fazla adacik olusumu saglanmistir.

4.2 Yon-Bagimh (Anizotropik) Sistemler
Kristal yapilar géz 6ndne alindiginda karsilasilan anizotropik etkiler sisteme eklenmistir:
Difuzyon katsayisinin yon bagimliigi (Denklem 3.7) ve yuzey sertliginin (surface stiffness)

yon bagimhh@r (Denklem 3.8) bu etkileri vermektedir.

Ylzey atomlarinin anizotropik yayinimi kristal ylzeyine ve yonelimine badglidir. Denklem
3.7’nin daha iyi anlasilabilmesi igin asagidaki sekil incelenebilir.

90

210

m=1, ¢=0°, 2-Kath m=2, ¢=0°, 4- Katl m=3, ¢=0°, 6- Katl m=2, ¢=45°, 4- Katli
{110} dlizlemi {100} dlizlemi {111} dGzlemi {100} duzlemi

Sekil 4.29 Diflizyon anizotropisinin fakh dizlemlerde géstermis oldugu davraniglar, A=5.

Denklem 3.7’de 6, ylizeydeki difiizyon dogrultusunun tanjant vektorl ile x-ekseni arasindaki

aclyl, A anizotropik etkinin siddetini belirleyen sabiti, m ise simetri derecesini belirtirken, ¢

egim agcisini yani difizyonun maksimum oldugu eksen ile x-ekseni arasindaki agiyi
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vermektedir. Sekil 4.29'da kristalografik {110}, {100} ve {111} duzlemleri gdsterilmistir ve
kristal egim acisinin anlasiimasi igin {100} dizleminde, 45°lik kristal egim acgisina sahip
sistem Ornek olarak verilmistir. Bu ¢alismada yapilan arastirmalar bu kristal yénlere sahip
sistemlerde gerceklestirilmistir.

Yon bagimh yizey sertligi formili (Denklem 3.8) incelendigi zaman ylizey Helmholtz serbest
enerjisinin kristal dizlem ve ydnline baglh olmasi nedeniyle yon bagimh oldugu ortaya
cikmaktadir. Ornek olarak ylizey merkezli kiibik (YMK) kristal yapidaki ince film yiizeyine

normal [001] eksenine sahip iki {110}, dort {100} ve alti {111} kath simetri dizlemleri igin
davranis Sekil 4.30°de verilmistir.

[ &P )

m=1, ¢=0°, 2- Kath m=2, ¢=0°, 4- Kath m=3, ¢=0°, 6- Katl
{110} diizlemi {100} dizlemi {111} dizlemi

Sekil 4.30 Yuzey sertligi anizotropisinin fakl dizlemlerde gostermig oldugu davraniglar, A=5.

Denklem (3.8)e gore ylzey sertligi, yizey Helmholtz serbest enerji anizotropi sabitinin

B£2/(‘1—4m2‘—1) esitsizligini sagladigi durumlarda pozitif alinabilmektedir. Bu sartlarda B

sabiti icin Ust limitler iki katl, dort katli ve alti katli simetriler igin: B<{1;1/7;1/17} olarak
ortaya ¢ikmistir. Sekil 4.30°da bu limitler icerisinde kalmak kosulu ile sisteme disik (mavi),
orta (yesil) ve yuksek (kirmizi) diizeylerde ylzey sertligi verilmis ve izotropik (siyah) sistemle
karsilastiriimistir.

4.2.1 Damlaciklarin elektrik ve gerilim alanlari altinda simiilasyonlari

Daha once de belirttildigi sekilde, tasarim agisindan elde edilen kuantum noktalarin boyut,
dagilim, en-boy oranlar (aspect ratio) ve tepe egriliklerinin (peak curvature) kontrol edilmesi
blylk o6nem tasimaktadir. Deneysel calismalar, kullanilan filmin kristal yapisinin ve

uygulanan gerilim ve elektrik alanlarin kristale goére dogrultusunun énemini géstermistir. Bu
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bolimde gercekte var olan kristal etkileri incelenecektir. Bu inceleme icin oncelikle ylzey
merkezli kiibik (YMK) sistemler ile bu yapi icerisindeki 3 ana dizlem secilmistir. Deneylerde
karsilagtigimiz diger kristal yapilarinda gelecekte incelenmesi 6nemlidir. Ancak bu proje
kapsaminda farkh diizlem ve yonlerin etkileri YMK model sisteminde incelenecektir. YMK
yuzeylerin anizotropik etkilerinin yuzey difizyonu ve yuzey sertligi Uzerindeki etkileri Sekil
4.29 ve Sekil 4.30 ile anlatiimisti. Burada sunulan similasyon deneyleri ile hem kristal etkiler
hem de uygulanan gerilim ve elektrik alanlarin kristale gére dogrultusu incelenmigtir.

Kristal etkilerini gézlemlemek icin Oncelikle gerilim olmayan YMK yapidaki (110) duzlemi
Uzerinde bir dizi deneyler yapiimistir. Bu dizlemdeki simetri iki katli olup asimetri siddetini
belirleyen B degerleri en fazla 1 dederini alabilmektedir. B=0.25 yani anizotropinin disuk
degerde tutuldugu similasyon sonuglari Sekil 4.31a’da verilmistir. Benzer deney B=0.55 ve
B=0.85 alinarak yani orta dizeyde ve yuksek dlizeyde anizotropi etkileri altinda tekrarlanarak
Sekil 4.31b ve 4.31c’de verilmigtir.

Baslangig ¢ 6N=4S° Baslangig¢ 1 eeq=45°
1=0 1=0

x=10 =0 Y =10 £=0

X =20 ¥ B=0.25 x=20 ¥ B=0.55

% =30

0.15

=30 .
0.10 ?2: 20 {110} plane % =40 {110} plane
% =50 m=1, ¢=0°, 2-Kath % =50 m=1, ¢=0°, 2-Kath
|
% =60 % =60
%=70 %1=70

Yukseklik

0 . .
Taban uzunlugu Taban uzunlugu
0.15 Baslangig " GE,‘=45°
x1=0
¥ =10 =0
s B=0.85
0.10f =40 {110} plane
¥ =50 m=1, ¢g=0°, 2-Kath
~ % =60
= 1=70
(]
2
] | ¢ =100
>:_, 0.05
<
X
o9 e % %
si.é LT
0 -
-0.5 -0.25 0 0.25 0.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.31 Farkl elektrik alan giddetleri altinda baslangi¢c damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri (ylksek anizotropi siddeti), ¢=0°.

Sekil 4.31 incelendiginde elektrik alan sidetinin artiginin bu kristal sistemi igin film olusumunu
destekledigi gorilmektedir. Buna ek olarak ylzey sertligi anizotropisinin siddetinin artmasi
sonucunda film gegislerinin daha kolay olustugu ve digsik elektrik alanlarda kendini gésteren
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kuantum noktalarin yapilarinda degisimler oldugu gortimustir. Ozellikle kuantum noktalarin
en-boy oranlari ve tepe egrilikleri anizotropi siddeti ile azalmaktadir. Bu egilimlerin diger
sistemlerde de olup olmadigi agagidaki deneylerle incelenmisgtir.

Oncelikle kristal diizlemini x eksenine gore ¢=90° dondirerek duslik ve yiksek anizotropi
siddetlerindeki deneyi tekrarladik. Elde edilen bulgular Sekil 4.32°de verilmistir.

0.15 >
Baslangig i 0,4=45
x=0
- 20 - % -
x §8 . B=0.25

o0.10} §= 20 {110} plane
% =50 m=1, ¢=90°, 2-Katl

= [12%
= *=
(]
2
= L v =100
S 0.05f %
0 . .
-0.5 -0.25 0 0.25 0.5
Taban uzunlugu

0.15 -
Ba%anglc ~ 0,,=45
x= 2
x =10 E =0
x-20 7 3 &4 B-085

0.10 §=40 # {110} plane
x =50 ¥ m=1, $=90°, 2-Kath

=[5
= Xz
(O]
L
: x = 100
S 0.05[ %
i - %,
0 ¥ oo
-0.5 -0.25 0.25 0.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.32 Farkli elektrik alan siddetleri altinda baslangi¢c damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri (duslk anizotropi giddeti), ¢=90°.

Sekil 4.32a ve 4.32b, Sekil 4.31a ve 4.31c ile karsilastirildiginda, sistemdeki kristal dizlemini
x eksenine gore ¢=90° dondurilmesi (veya uygulanan gerilim ve elektrik alanlarin yéninin
donddrdlmesi) sistemde olusan kuantum noktalarin en-boy oranlari ile tepe egriliklerini
arttirdigr  goézlenmistir. Sekil 4.31a ve 4.31c kendi igerisinde incelendiginde anizotropi
siddetindeki artisin film olugsumu yerine 2 tepeli kuantum nokta olusumunu sagladigi
go6rulmektedir. Sistemi kontrol eden diger bir parametrede damlacik ile althk arasindaki
denge 1slanma agisidir. Sekil 4.33’de tim bu etkiler toplu bir sekilde 6zetlenmistir.
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Sekil 4.33. Farkli denge i1slanma acilarinda en-boy oraninin ve tepe edriliginin anizotropi

siddetine baghligi. elektrik alan siddetleri altinda baslangi¢ damlaciginin (gri) zamanla

ulastigi denge sekilleri (dlislk anizotropi siddeti), ¢=90°.

Sekil 4.33'de, YMK yapida bir damlacigin (110) ylzeyi yoninde altlik Gzerine yerlestigi ve

¢=90° dondurildigu durumda olusan denge sekillerinin en-boy oraninin ve tepe egriliginin

(peak curvature) anizotropi siddetine bagl olarak artisi gézlenmektedir. Bu etkiler sisteme

baghdir ve bize her sisteme gdre diizgin bir kristal yoni secilerek istenilen dzellikte kuantum

noktalarin elde edilmesini saglayacaktir. Sekil 4.33'de X ve Y degerleri ile isaretlenen

sistemlerin yapilari ayrica gosterilmistir. Bu noktada, benzer deneyleri (100) 4 kath ve (111) 6

katli simetri dizlemlerinde &éncelikle dislik daha sonra da ylksek anizotropi siddetlerinde
yaparak farkh etkiler test edilmistir (Sekil 4.34 ve Sekil 4.35).

Yukseklik

Yukseklik

0.15

0.10

0.05] ©=

0.15

0.10

m=2, ¢=0°, 4-Katl

\: 0,,=45°
£=0
M B=0.036

{100} plane

-0.5

0
Taban uzunlugu

0.5

Baslangic

x=0
% =10
=20
% =30
% =40
=50
% =60
% =170

% =100

m=2, ¢=0°, 4-Katli

\: 0,,=45"
=0
b B=0.078

{100} plane

-0.5

Taban uzunlugu

0.5

Sekil 4.34 Farkl elektrik alan siddetleri altinda baslangic damlaciginin (gri) zamanla ulastigi

denge sekilleri (Ust: dUstk anizotropi siddeti; alt:yliksek anizotropi siddeti), ¢=0°.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.35 Farkl elektrik alan giddetleri altinda baslangi¢c damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri (Ust: dUslk anizotropi siddeti; alt:ylksek anizotropi siddeti), ¢=0°.

Sekil 4.34 ve 4.35 incelendiginde kristal ylzeyinin etkileri de ortaya c¢ikmaktadir. Bu
durumda, ylzeyde heteroepitaksiyel film blyltme sirasinda hangi kristal dizlemin althga
g6re konumlandirildigr baylik énem tasimaktadir. Bu kontrol mekanizmalari deneylerde elde
edilen cok farkli kuantum yapilarin acgiklanmasinda kullanilabilir. Ornegin (111) dizlemi ile
yiksek anizotropi de@erlerinde elde edilen vylzeylerde faset (facet) olusumlar
g6zlenmektedir. Elektrik alan ile faset olusumu ve kubbe yapisi kontrol edilebilmektedir.

(111) kristal dizlemi ylizey'de 30° donduruldiginde Sekil 4.35'de gbzlenen davranis sekilleri
asagidaki sekilde gdsterildigi bicimde degismektedir.

0.15

Baslangig ! 0,,=45°
1=10 ‘ ¢ z=0
ool =30 Ce B=0.05
{111} plane

m=3, ¢=30°, 6-Kath
x=70

Yukseklik

0.05| =100

0.25 0.5

0
Taban uzunlugu

Sekil 4.36 Farkl elektrik alan siddetleri altinda baslangic damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri (ylksek anizotropi siddeti), ¢=30°.
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Sekil 4.36'da elde edilen yapilar elektrik alandaki artigla beraber c¢ok ilging degisimler
gOstermektedir. Sekilde gosterilen x=90 ve =100 degerleri deney sirasinda numerik

kararsizlik nedeni ile bozulmustur. Bu nedenle dikkate alinmayacaklardir.

Sisteme es zamanli gerilim uygulamasi elde edilen yapilar degistirmektedir. Ornek olarak
asagida yukaridaki sisteme gerilim uygulanmasi durumunda neler olabilecegini
go6stermektedir (Sekil 4.37).

0.15

Baslangig 0,,=45°
x=0 y L

¥ =10 ‘ ¢ =05

%: ;g A - B=0.05
0.10 x40
=50
¥ =60
x=70

{111} plane
m=3, ¢=30°, 6-Kath

0.05

Yikseklik

-0.5 -0. 0 0.25 0.5
Taban uzunlugu

Sekil 4.37 Farkl elektrik alan siddetleri altinda baslangi¢ damlaciginin (gri) zamanla ulastigi
denge sekilleri (yUksek anizotropi siddeti), ¢=30°.

Bu noktada sistem parametrelerinin kuantum nokta olugsumlarina etkilerini sistematik bir
sekilde incelemek icin ¢ok kapsamli deneyler yapilmistir ve bu deneyler asagida
Ozetlenmistir.

Yon-bagimli sistemlerde KN morfolojilerinin yiizey katiligi ile kontrolii
Yuzey katiligi etkisinin sistemdeki kristal egim acisina gore nasil degistiginin anlagiimasi igin

farkh kristal egim acilarinda yuzey katiigi arttirilarak deneyler yapilmis ve elde edilen
sonuclar Sekil 4.38'de sunulmustur.

(b)
0.8 0.8 T T T T
= &
£ 06 z N
St o
< 5]
z 04 g -
= £
=
> 02 g 4
.‘y.:
0| 1 1 1 1 0 I 1 1 1
0 02 04 06 08 1 0 02 04 06 08 1
Yiizey katihg (B) soe p=0° Yiizey katih@1 (B)
449 §=90°

Sekil 4.38 Ylzey katihdi parametresi ile KN en-boy oranlari ve KN tepe egriliklerinin kontrold.
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Sekil 4.38'de {110} duzleminde (2 kath simetri) kristal egim agisinin 0° (mavi) ve 90° (kirmizi)
oldugu degerlerde KN tepe yuksekliklerinin (a) ve en-boy oranlarinin (b) degisimi
gorulmektedir. KN tepe ylkseklikleri ve en-boy oranlari, kristal egim acisinin 90° olmasi
durumunda yizey katihginin arttirilmasiyla artarken, kristal egim acgisinin 0° olmasi

durumunda ise azalmaktadir. Burada elde edilen KN’lerin morfolojileri Sekil 4.39°da
goOsterilmistir.

a
4.5( )
Baslangi¢ § ‘
B=0 ‘ 4=0
B = 0.25 n Beg=45 ‘
B=0.5 =0 '

3 " \ {110} diizlemi
a2 f’\ m =1, 2 kath simetri
= 4
2
R
=
~ 1.5

0 .

-15
(b)
4.5

Baslangi¢

B=0 o

B =0.25 0,4=45

B=0.5 T=90

B = 0.98 {110} diizlemi
= m =1, 2 kath simetri
é ¢: Oo
<
=
~ 1.5

0 .
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.39 Yuzey katihdinin KN’lerin en-boy oranlari ve KN tepe egriliklerine etkisi.

Bu deneyler sonucunda teknolojik olarak kontrol edilebilen bir islem parametresi olan kristal
egim acisi ile ylzey katiiginin etkisinin kontrol edebilecedi, dolayisiyla KN’lerin
morfolojilerinde istenen modifikasyonlarin yapilabilecegi gosterilmigtir. Bir sonraki kisimda
farkli kristal egim agilari altinnda KN morfolojileri incelenecektir. Ornek olarak {110} diizlemi
ele alinarak incelendiginde, bu diizlemde 2 katli simetri oldugu igin 180° periyotlarla sistem
kendisini tekrar etmektedir. Bu diizlem igin secilen ortalama bir ylzey katihdi (B=0.5) degeri
icin kristal egim etkileri 0-180° arahdi icin incelenmigtir.
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4.5
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Taban uzunlugu

Sekil 4.40 {110} duzleminde farkh kristal egim acilarinin KN morfolojilerine etkisi.

Sekil 4.40'da farkh kristal egim acilari ile degisen KN morfolojileri gorilmektedir. Sistem
incelendiginde, kristal egim 0° ve 180%nin Ust Uste gakistigi (kirmizi ve mavi) gorilmektedir.
Bunu sebebi, {110} dizleminde 2 katli simetri olmasi ve 180° periyotlarla sistemin kendisini
tekrar etmesidir. Kristal e§im 30° (mor) ve 150°nin (turuncu) ve ayni sekilde, kristal egim 60°
(pembe) ve 120%nin (koyu yesil) birbirlerinin simetrigi olduklari gérilmektedir. Bunun sebebi
ise birbirlerini 180°ye tamamlayan acilar olmalaridir. Kristal egim 90° (agik yesil) ise periyot
acisi olan 180%nin tam yarisidir bu durumda da gordiigimiz simetrik ve en yliksek en-boy
oranina sahip KN'nin elde edildigidir. {100} ve {111} dUzlemlerinde kristal egim agcilarinin

etkilerinin anlagiimasi i¢in yapilan deneylerin sonucu ise $ekil 4.41°de incelenmisgtir.

Sekil 4.41a’da {100} duzlemi icin farkh kristal edim acilari ile degisen KN morfolojileri
gorilmektedir. {100} dizlemi, 4 katli simetriye sahiptir ve dolayisiyla 90%lik periyotlarla sistem
kendisini tekrar etmektedir. Kristal egim 45° (agik yesil) ise periyot agisi olan 90%nin tam
yarisidir, bu durumda da goérdugumuz simetrik ve en yuksek en-boy oranina sahip KN’nin
elde edildigidir. Sekil 4.41b’de ise {111} duzlemi igin farkli kristal egim acilari ile degisen KN
morfolojileri gorulmektedir. {111} duzlemi, 6 kath simetriye sahiptir. Diger duzlemlerde
karsimiza c¢ikan etki burada da gdzlenmis ve en yiiksek en-boy oranina sahip KN’ler periyot

acis1 60%nin tam yarisi olan kristal egim 30° (acik yesil)'de elde edilmektedir.

Gozlenen bu farkli KN morfolojileri, KN’lerin teknolojik kullanimlari agisindan buyiuk dneme
sahiptir. Yapilan deney sonuglari bize kristal egim parametresi ile saga veya sola egimli tepe
noktalarina sahip veya tamamen simetrik olan KN morfolojilerinin elde edilebilecegdini
gOstermektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.41 (a) {100} duzleminde (b) {111} duzleminde farkl kristal edim acilarinin KN
morfolojilerine etkisi.

Gerinim ve yluzey katihginin birlikte kullanilarak, KN en-boy oranlari ve tepe egriliklerini
kontrol edilebilirligi, {110}, {100} ve {111} kristalografik yuzeylerinde arastiriimigtir. Deney
sonuglari, faz diyagramlari halinde asagida verilmistir.

Sekil 4.42'de kristal egim acisinin 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki durumda gerinim kuvvetleri ve
ylzey katiligi parametreleriyle en-boy oranlarinin kontrolind saglayan diyagram {110} yuzeyi
icin verilmistir. Bu iki diyagramda da tek KN'ler incelenmektedir ve KN’lerin fragmente olarak

adacik sayisini arttirdigi durumlar gri bolgeler olarak goésterilmis ve hesaplamalara dahil
edilmemigtir.
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Sekil 4.42 {110} yuzeyi icin (@) ¢=0°, (b) #=90° durumlari igin en-boy orani degisimini
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gosteren gerinim-yuzey katilhigr diyagrami (eeq =45°).

Sekil 4.42a’da, yuzey katihdinin minimum deg@erlerinde gorece yuksek en-boy oranlari elde
edilmektedir. Gerinim kuvvetinin arttiriimasi, en-boy oranlarini arttirmaktadir. Sekil 4.42b’de
ise, yuzey katihginin minimum degerlerinde en-boy oranlari en disik dederlerindedir,
gerinim kuvvetinin arttirilmasiyla en-boy oranlari artmistir.

Sekil 4.43'te KN tepe egriliklerinin kristal egim agisinin 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki durumda
gerinim kuvvetleri ve ylzey katihgi parametreleriyle nasil kontrol edilebilecedini gosteren
diyagram verilmistir. Kristal egim agisisi 90° iken adacik bélinmesinin (fragmentasyon)
go6rildugu deger yuzey katiliginin 0.7 oldugu degerdir. Bu sebeple yizey katiligi degerleri O-
0.6 araliginda alinarak incelenmigtir. Burada kristal egim acisinin 0° oldugu durumda, KN
tepe egriligi de ylzey katiliginin artigi ile azalmakta, kristal egim agisinin 90° oldugu durumda
ise artmaktadir. Gerinim kuvvetinin, her iki durumda da KN tepe edgriliklerini arttirdigi
goralmustar.
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Sekil 4.43 {110} yuzeyi icin (a) ¢=0°, (b) ¢=90° durumlari igin tepe egriliklerinin degisimini

gosteren gerinim-yuzey katihdr diyagrami (Heq =45%).

Sekil 4.44'te KN tepe egriliklerinin kristal edim agisinin 0° (a) ve 90° (b) oldugu iki durumda
gerinim kuvvetleri ve yuzey katilligi parametreleriyle nasil kontrol edilebilecegini gdsteren
diyagram verilmistir. Kristal egim acisinin 0° oldugu durumda, KN tepe edriligi de yilzey
katihginin artigi ile azalmakta, kristal egim acgisinin 90° oldugu durumda ise artmaktadir.
Gerinim kuvvetinin, her iki durumda da KN tepe egriliklerini arttirdigi géralmastar.
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Yiizey katihig:1 (B) Yiizey katlllgl (B)

Sekil 4.44 {100} yiizeyi icin (a) ¢ =0°, (b) ¢ =45° durumlari igin en boy degisimini gésteren

gerinim-yiizey katihgr diyagrami ( =459),
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Sekil 4.45'te {100} yiizeyinde kristal egim acilarinin ¢=0°, ¢=45°0ldugu durumlarda,
gerinim kuvvetleri ve ylzey katiligi parametreleriyle KN tepe egriliklerinin nasil kontrol
edilebilecegini gésteren diyagram verilmistir. Kristal egim agisinin ¢ =0° olmasi durumunda,

en ylksek tepe egrilikleri, izotropik (B=0) durumda elde edilmektedir. Yizey katihginin
artisiyla, tepe egrilikleri azalmaktadir. Gerinim kuvvetlerinin artigi ile tepe egrilikleri
artmaktadir. (b) incelendiginde, (a)'nin tersine en ylksek tepe egriligi ylizey katihginin
maksimum dederinde elde edilebilmektedir.

(a) g=0° (b) g=45°
m1.879
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L 0 () [
\' 0.25 0.5 75 /0.91 %\ 0.25 0.5 0.75 10.91
Yiizey katihg (B) Yiizey katihg1 (B) o

Sekil 4.45 {100} yizeyi icin (@) ¢=0°, (b) ¢=45° durumlar icin tepe egriliklerinin

degisimini gosteren gerinim-ylzey katiligi diyagrami (Heq =45°),

Burada bir diger 6nemli nokta da, fasetli yizeylere sahip KN olusumlarinin kristal egim agisi
ve yuzey katihgi parametreleriyle kontrol edilebileceginin gosterilmesidir. Sekil 4.45(a) ve
(b)de, ylzey katiiginin maksimum oldugu bélgelerde elde edilen KN’ler fasetli ylizeylere
sahip olacaktir. Kristal egim agisi ise bu fasetli yuzeylerin olusum kinetigini ve nihai

morfolojiyi kontrol etmektedir.

{111} yiizeyi icin, kristal egim acilari ¢=0° ve ¢=30° icin, KN en-boy oranlarini ve tepe
egriliklerinin kontrol edilebilirligini arastirmak Uzere, deneyler yapiimig ve hem en-boy oranlari
(Sekil 4.46) hem de tepe edrilikleri (Sekil 4.47) icin gerinim-yuzey katiligi diyagramlari
olusturulmustur.
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(a) g=0° (b) =30°
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Sekil 4.46 {111} yuzeyi icin (&) ¢=0°, (b) ¢=30° durumlar igin en-boy oranlarinin

degisimini gosteren gerinim-ytzey katihgr diyagrami (Heq =45°),

(a) g=0° (b) ¢=30°
Broo7
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Sekil 4.47 {111} yiuzeyi icin (@) ¢ =0°, (b) ¢ =30° durumlari igin tepe egriliklerinin degisimini

gosteren gerinim-ylzey katiligi diyagrami (6gq = 45°),

Sekil 4.46'da {111} ylzeyinde kristal egim acilarinin ¢ =0° (a), ¢=30° (b) durumlari icin en-
boy oranlarinin degisimini gosteren gerinim-ylzey katiligi diyagrami verilmigtir. {110} ve {100}
ylUzeylerindeki farkli kristal egim acilarinda gérdigumiz davraniglara benzer bir sekilde, (a)
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ve (b)'de birbirine zit etkiler tekrar karsimiza ¢cikmaktadir. Kristal egim agisinin, ¢ =0° oldugu

durumda (a), artan yiizey katihgi ile KN en-boy oranlari azalmakta, ¢ =30° oldugu durumda

(b), yuzey katihgininin artmasiyla en-boy oranlari artmaktadir.

Sekil 4.47°de {111} yiizeyinde kristal egim agcilarinin ¢ =0° (a), ¢=30° (b) durumlari icin tepe
egriliklerinin  degisimini goOsteren gerinim-ylzey katihdi diyagrami verilmigtir. Tepe
egdriliklerinin en yuksek degerleri, (a)’da dusuk yuzey katihdr degerlerinde gerinim kuvvetinin
uygulanmasiyla, (b)de ise maksimum ylzey katiigi degerlerinde elde edilmistir. (b)'de
gerinim kuvvetlerinin artisiyla tepe egriliklerinde énemli bir fark elde edilememistir.

Bu diyagramlar bize, yuiksek veya dislk en-boy oranlarina ve tepe edgriliklerine sahip
KN’lerin elde edilebilmesi icin kristal egim, ylzey katiligi ve gerinim kuvvetleri
parametrelerinin nasil ayarlanabilecegini gostermektedir ve teknolojik agidan cihazlarda
kullanilabilecek KN’lerin elde edilebilmesi icin blylk éneme sahiptir.

Yon-bagimli sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve kristal egim acgisi ile

kontroli

Kristal egim acisinin KN morfolojilerini, ylzey katilhdi etkisini kontrol ederek nasil degistirdigi
yukarida incelenmigti. Sistemin simetri derecesine ve kristal edim agisina bagh olarak,
KN’lerin saga veya sola yasl (hizali), veya simetrik bir sekilde elde edilebilmektedir. Elektrik
alan uygulanmasinin KN morfolojilerine etkilerini aragtirmak igin farkli ylzey katihgi

degerlerindeki KN’ler Gzerinde yapilan deneylerin sonuglari agagida irdelenmistir.

Oncelikle kristal egimin sifir oldugu sistem incelenecektir. Sekil 4.48'de {110} dizleminde
KN’lerin, farkli ylizey katiligi degerleri icin (a))da =0, (b)de =30 ve (c)de y =60
siddetinde elektrik alan uygulanmasiyla elde edilen denge morfolojileri verilmistir. (a)
incelenirse, yuzey katiigi degerlerinin artmasiyla KN’lerin ylksekliklerinin  dustugu
gorulmektedir. (b)de elektrik alan uygulanan KN’lerin hafif sada yash bir morfolojiye
ulagtiklar goérulmektedir. Elektrik alan kuvvetleri altinda yuzey katihdinin etkisinin, elektrik
alanin olmadigi (a)’daki ile aynidir. En duslk ylzey katihdina sahip KN, en fazla yikseklige
sahip, en yuksek yuzey katihgi degerinde ise en duslk ylkseklikteki KN’ler olusmaktadir. (c)
‘de elektrik alan siddeti y =60’a cikartilmistir. Artan elektrik alan siddeti ile KN morfolojileri

film olusturmaya baglamaktadir. Olusan filmler incelendiginde ise (a) ve (b) ile benzer
sekilde, dusik ylzey katiligi degerlerinde daha fazla yukseklige sahip film, ylksek ylzey
katiligi degerlerinde daha dusuk kalinliga sahip fakat daha uzun film elde edilmektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.48 ¢ =0° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontrolii.

Kristal egim acisinin farkli alinmasi durumunda simetrisi ve hizalanigi farkli olan KN’lerin elde
edildigi belirlenmisti. Kristal egim agisinin degdisimiyle elde edilen hizali/bir tarafa yasl
KN’lerin uygulanacak elektrik alan ile kontrol edilip edilemeyecegi, farkli ylzey katilig
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degerlerine sahip KN sistemi icin arastirimistir. Bunun igin kristal egim agisinin ¢ =60°

(Sekil 4.49), ve ¢ =120° (Sekil 4.50) oldugu durumlar incelenmistir.

Sekil 4.49'da ¢ =60°durumunda, baslangigta elektrik alanin olmadigi (a)da farkli yizey
katihg1 degerlerine sahip, hafif saga yasli/yonelimli KN’ler elde edilmigtir. Kristal egim agisinin
ve yluzey katiliginin etkisiyle egimli KN’lerin, yonelimlerinin (b) » =30 degeri ile arttirilabildigi
gorulmektedir. (c) ise, y=60’a ¢ikarildiginda, dusuk yluzey katihgina sahip KN’lerde filme

gegcis gorilirken (B=0, B=0.1, B=0.2), daha yiksek ylzey katihdina sahip KN’lerin
yonelimlerinin arttig1 gorilmektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.49 ¢ =60° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontroll.

Sekil 4.50, ¢=120° durumunda, (a)da farkh yiizey katihgi degerlerine sahip, hafif sola

yash/yonelimli KN’ler elde edilmigtir. Kristal egim agisinin ve yluzey katihdinin etkisiyle
yonelimli elde edilmis KN’lerin, ydénelimlerinin (b) x=30’a cikildigida, arttirilabildigi

goriulmektedir. (c) ise, y =60 a gikarildiginda ise yonelimdeki artis devam etmistir. ¢=60%den

farkl olarak y =60 degerinde filme gecis sadece B=0 (izotropik durum)’da gérulmustur.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.50 ¢ =120° durumunda elektrik alan ile KN morfolojilerinin kontroli.

Sekil 4.48, Sekil 4.49 ve Sekil 4.50 birlikte degerlendirildiginde, kristal egim parametresinin
ve elektrik alanin KN morfoloji kontroliindeki roli anlasiimaktadir. Sistemde elektrik alanin

uygulanmadigi durumda, {110} yiizeyinde birbirlerinin simetrigi olan ¢=60° ve ¢=120°

acllart KN’lerin belirli bir yonde yonelimli buydtilebilmesini saglamaktadir, bu yodnelimin
arttriimasi ise sisteme elektrik alan uygulanmasiyla elde edilmektedir.

Kristal egdim acisi onceki boélumlerde anlatildigr gibi, KN’lerin yonelimli morfolojilerinin
olusmasinda rol oynayan ve sistemdeki yluzey katihgi etkisini kontrol eden &énemli bir
parametredir. Bir dnceki bolumde, kristal egim acisinin sagladidi yonelimin elektrik alan
uygulanarak arttirilabilecegi gosterilmisti. Kristal edim acgisinin dedisimiyle, elektrik alan
kuvvetlerinin KN morfolojilerini kontrol edebilirliginin daha iyi anlagiimasi igin segcilen iki farkli
kristal egim aci degeri icin {110}, {100}, {111} ylzeylerinde, disuk siddetteki ylzey katihgi
degerleri icin elektrik alan sisteme uygulanarak olusan KN morfolojileri incelenmisgtir.

Sekil 4.51, {110} ylizeyinde kristal egim agisinin 90° (a) ve 0° (b) oldugu iki durumda disuk
siddette ylzey katihigi durumunda KN morfoloji degisimlerini gostermektedir. (a)'da kristal
egim agisinin 90° oldugu durum, gorece ylksek KN en-boy oranlarinin elde edilmesini
saglamaktadir. Artan elektrik alan siddeti ile KN’ler dncelikle saga yasli bir morfolojiye dogru
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gitmektedir y =70 degerinden sonra saga yash tepecikli, flme dogru giden bir ara faz
olusmaktadir. (b) de ise, kristal egim agisinin 0° alinmasiyla, baslangigta daha dislk en-boy
oranlarina sahip olan KN’ler uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla kristal egim
acisinin 90° oldugu duruma goére daha dlslk elektrik alan degerlerinde film olusumuna

gitmigtir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.51 {110} ylzeyinde farkli kristal egim agcilari ile KN morfolojilerinin kontrolu.

Sekil 4.52’de {100} ylzeyinde kristal egim agisinin 45° (a) ve 0° (b) oldugu iki durumda disik
siddette ylzey katihgina sahip sistemde KN morfoloji degisimlerini géstermektedir. (a)'da,
kristal edim acisinin 459 oldugu durumda, elektrik alan siddetinin artisi, KN’lerin filme
gecislerini saglamaktadir. (b)'de kristal egim agisinin 0° oldugu durumda, KN’lerin elektrik
alanin artmasiyla, KN’lerin tamamen film olusturmadan KN-film arasinda bir fazda kaldig,
go6rilmektedir. Ayni sekilde {111} dizleminde elektrik alan siddetinin arttirimasiyla disik
siddetteki ylzey katiligi degerlerinde farkh kristal egim agilari icin, KN morfolojilerinin kontrol
edilebilirdigi test edilmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.52 {100} yluzeyinde farkli kristal egim acilari ile KN morfolojilerinin kontrolu.

Sekil 4.53'de {111} ylzeyinde, kristal egim agisinin 30° (a) ve 0° (b) oldugu iki durumda,
elektrik alan siddetinin artmasiyla KN morfoloji degisimleri verilmistir. Kristal egim agisinin
30° (a)da {100} yluzeyindekine benzer sekilde uygulanan elektrik alanin artmasiyla, KN’ler
filme dogru gecis yapmaktadir. (b)de ise uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla,
=80, =90 ve y =100 dedi ara fazlar disinda, KN olarak kalmiglar ve ylUkseklikler

uygulanan elektrik alan siddetiyle artmistir.

Sekil 4.51, 4.52 ve 4.53 birlikte degerlendirildiginde, kristal egim acilarinin elektrik alan
kuvvetleri altinda, KN-film gecislerinin kontrolliniin saglanabildigi fakat bu etkilerin sistemlere
gore degistigi gortilmektedir. Bu grafikler, uygulamalarda kullanilacak KN’lerin elde edilmesi
veya film olusumu isteniyorsa, film elde edilmesi igin gereken malzeme o6zelliklerini, kristal
yénelimlerini ve uygulanacak elektrik alan siddetinin nasil ayarlanmasi gerektigini
gOstermektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.53 {111} yluzeyinde farkli kristal egim acilari ile KN morfolojilerinin kontroli.

Yon-bagimli sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve yiizey katiligi ile kontrol

Yuzey katihgi, KN’lerin, en-boy oranlarini ve tepe egriliklerini kontrol etmektedir. Bu etki ise,
malzemenin  depozit edilecegi yon ayarlanarak kristal egim  parametresiyle
ayarlanabilmektedir. Elektrik alan kuvvetlerinin farkli yizey katihdr degerlerinde sistemi
kontrol edebilirligini arastirmak icin {110}, {100} ve {111} yuzeylerinde dusuk, orta ve yiuksek
siddette yuzey katihgi degerlerindeki sistemler icin elektrik alan kuvvetleri sisteme
uygulanmistir. Birbirinden farkh etkiler yaptigini dnceki deneylerimizden gérdugimaz iki farkl

kristal egim agi degeri icin ¢ =0° oldugu durum ve kristalografik yonler igin simetri agisinin

tam vyari degerlerindeki ({110} icin ¢=90°, {100} icin ¢=45° ve {111} icin ¢=60°)

davraniglar arastiriimistir.

Sekil 4.54 (a)da, dusuk siddetteki yuzey katiligi degerine sahip sistemde, elektrik alan
uygulandikga KN’ler filme gecis yapacak ara faz morfolojilerine dogru ilerlemektedirler. Bu
sonug, izotropik sistemde disik denge agilarina sahip sistemlerde gérdigimuiz davraniglarla
paraleldir. (b)’de ylzey katihdinin orta siddette oldugu durumda, KN’lerde elektrik alan siddeti
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arttikga filme gecis gorulmemektedir. Bu bize, yuzey katiligi giddetinin dusuk veya orta
siddette oldugu sistemler secilerek elektrik alan etkisinin kontrol edilebilecegini
gOstermektedir. (c)de ise ylzey katihgi siddetinin yiksek oldugu sistemde elektrik alan
degerinin dusik oldugu durumlarda film olusumu yerine 2 tepeli kuantum nokta olusumunu
sagladigl, yiksek elektrik alan siddeti degerlerinin ise fragmente olmamis tek KN olusumunu
sagladigi goralmustar.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.54 {110} ylzeyinde farkli yuzey katihgi degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli
$=90°.

Sekil 4.55, {110} yuzeyinde, dusiuk (a), orta (b) ve ylksek (c) siddetteki ylzey katiligi
degerlerine sahip sistemde kristal egim acisi ¢ =0° dir. U¢ durumda da ortak olarak elektrik

alan siddetinin artisi KN’lerin filme donlismesini saglamaktadir. Olusan filmler incelendiginde,
yuzey katihginin artisiyla, olusan filmlerin uzunlugunun arttigi gértlmektedir. Kristal egim

acisinin ¢=0% ve ¢=90° oldugu iki durumda elektrik alan etkilerinin de birbirinden farkli

oldugunu, ¢=0° durumunda film olusumuna, ¢#=90° durumunda ise KN vyapida

fragmentasyona sebep oldugu gérilmustar.
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(a) (b)
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Taban uzunlugu

Sekil 4.55 {110} ylzeyinde farkli ylzey katiligi degerleri ile KN morfolojilerinin kontroll
(¢=0°).

(2) (b)
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Taban uzunlugu

Sekil 4.56 {110} ylzeyinde farkli yuzey katihdi degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolu
(¢=45°).
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Sekil 4.56’da {110} ylzeyinde, dusik siddette ylzey katihigi dederinde elektrik alan siddetinin
artmasiyla KN’den bir tarafi sola yasl adaciklarla ara fazlar olusturarak film olusumuna dogru
gitmektedir. (b) ve (c)'de yuzey katihginin artigiyla, filme gegis igin daha yuksek elektrik alan
siddeti gerekmektedir. Ornegin, diisik siddetteki yiizey katihgindaki sistem olan (a)da
elektrik alan degerinin 60 oldugu (kahverengi) morfolojinin filme dogru gegis yaptigi
gorulurken, (b)'de ayni elektrik alan degerindeki morfolojinin KN ve film arasinda bir gecis
fazi, (c)'de ylzey katiliginin artmasiyla KN oldugu gorilmektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.57 {100} ylzeyinde farkli ylzey katilligi degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli
(¢=0°).

Sekil 4.57°de {100} ylzeyinde, diusuk (a), orta (b) ve yuksek (c)

degerlerine sahip sistemde kristal edim agisi ¢=0°dir. (a)'da elektrik alan degerinin artigiyla

siddetteki yuzey katiligi

KN ve film morfolojileri arasinda gegis fazlar elde edilmektedir. (b)'de artan yuzey katiligi
degerleri icin bu gecis devam etmektedir. (c)de ise ara fazlarin filme dodru gecis yaptigi
gorulmektedir. y=50 incelenirse (acik yesil), (a)da, gecis morfolojisindeyken, (c)de filme
gegis yapmistir.

Sekil 4.56, elektrik alan kuvvetlerine maruz birakilan bir sistemde ylzey katih§i degistirilerek
sistemde film elde edilebilecegini géstermektedir. Sekil 4.55 ve Sekil 4.56’dan edindigimiz
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bilgiler, kristal egim acisinin ¢=0° ve ¢=45° oldugu iki durumda, elektrik alan etkisinin sistemi

farkh sekilde etkiledigini gdstermektedir. Bu sonug, 6nceki boélimlerde KN’lerin enboy

oranlarinin ve tepe egriliklerinin kontroliinde kristal egim agisinda goérdigimiz etkilerle

paraleldir.
(a) (b)
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Taban uzunlugu

Sekil 4.58 {111} yiuzeyinde farkli yuzey katihdi degerleri ile KN morfolojilerinin kontrolu

(¢=30°).

Sekil 4.58'de {111} yuzeyindeki sistemde dusuk siddetteki ylzey katiligi degerine sahip

(a)da, elektrik alanin artisi ile KN’den filme gegis saglanmistir. Dusuk (a) ve orta siddetteki

(b) morfolojiler kiyaslandiginda, orta siddetteki ylzey katihdi degerlerinde olusan filmlerin

uzunluklarinin kisaldigi goériimektedir. Ek olarak filme gecis yapilan elektrik alan degeri

artmistir. x=60 incelendiginde, (a)'da film olusumu gordlirken, (b)'de film ve KN arasinda bir

gecis fazinda oldugu, (c)'de ise KN olarak kaldigi gorulmektedir. (c)'de ylksek yuzey katiligi

degerlerinde, film olusumu gergeklesmemis, KN morfolojileri elde edilmistir.

Sekil 4.59'da {111} yuzeyinde, dusuk (a), orta (b) ve yuksek (c) yuzey katiligina sahip ve

kristal egim acisi ¢=0° icin, KN’lerin elektrik alan ile dedisen morfolojilerini gdsteren grafikler

verilmigtir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.59 {111} yluzeyinde farkli ylzey katihdi degerleri ile KN morfolojilerinin kontrold.

Yon-bagimli sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve gerinim ile kontroll

Kristal egim acisi ve yuzey katihi§i parametrelerinine ek olarak uygulanan gerinim
kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil etkileyecegini anlamak icin, dislk siddette gerinim
kuvvetleri, {110}, {100} ve {111} ylzeylerine uygulanmistir. Gerinim kuvvetlerinin elektrik alan
altindaki etkilerinin daha kapsamli bir sekilde incelenebilmesi icin, deneyler 6énceki bélimde
incelenen kristal egim acisi ve ylzey katili§1 degerlerindeki sistemlere uygulanmistir.

Bu deneylerde, gerinim kuvvetlerinin disiuk siddette tutulmasinin sebebi, ylksek gerinim
kuvvetlerine cikildikga, elektrik alanin da etkisiyle ince filmin kirilmasidir (fracture). ilk olarak,
{110} yuzeyinde secilen iki kristal egim agisi degeri igin (¢=0° ve ¢=90°) dusuk, orta ve
yiuksek siddetteki yluzey katihglr degerlerine sahip sistemler igin gerinim kuvvetinin etkisi

incelenmistir.

Sekil 4.61°de, kristal egim acisinin, ¢=0° oldugu durumda orta siddetteki ylzey katiligindaki
sistem icin, gerinim kuvvetinin =0 (a) ve 2=0.5 (b) olmasiI durumunda, elde edilecek KN

yapilari verilmigtir.
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Sekil 4.60 {110} yuzeyinde digslk siddetteki ylzey katiigina sahip sistemde

Taban uzunlugu

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontrolt (¢=0°).
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Baslangi¢
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Taban uzunlugu

(B=0.25) farkls

Sekil 4.61 {110} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihgina sahip sistemde (B=0.55) farkli

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (¢=0°).
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Sekil 4.61a’da, stresin olmadigi durumda, fragmentasyon gorulmeden elektrik alan etkisiyle
KN’lerden filme gecis vardir. (b) incelendiginde ise, y=0-20 arasi en-boy orani artan KN’ler
elde edilmistir. y=30'da KN fragmente olmustur. Elektrik alan siddetinin artmasiyla ise,
fragmente olan KN’ler uzayarak kalinligi, stresin olmadigi (a) ile kiyaslandiginda daha kalin

ve sag tepecigi daha blyuk ikili ara-gegis sistemleri olusturmuslardir.

Orta siddetteki yuzey katihdr degerlerindeki sistemde elde edilen sonuglar ise Sekil 4.61’de
elde edilmigtir. Orta siddetteki ylizey katiidina sahip sistemde, (a)'da, gerinim kuvvetlerinin
olmadigi durumda elektrik alan etkisiyle filme gegis goérilirken, (b)'de gerinim etkisiyle daha

kalin ve sag tepecigi daha buyuk filmler olusturmuslardir.

Yiksek siddetteki sistemde yapilan deneylerde, Sekil 4.62'de verilen sonuglar elde edilmistir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.62 {110} ylzeyinde ylksek siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (¢=0°).

Sekil 4.62’de dlsiUk ve orta siddetteki yuzey katihigi degerlerinde oldugu gibi, yiksek ylzey
katihgina sahip sistemde de gerinim kuvvetinin sistemde olmasi daha buyuk tepecikli ve
kalin, film benzeri yapilar olusturmaktadir. Bunun sebebi, adaciklarin gerinim kuvveti etkisiyle

fragmente olurken elektrik alana maruz kalmalaridir.
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Sekiller 4.60, 4.61 ve 4.62’de kristal egim agisinin 0° olmasi durumundaki, disuk, orta ve
yuksek siddetteki ylizey katihigina sahip sistemlerde, genel olarak, gerinim kuvvetleri KN’lerin
en-boy oranlarini arttirarak, daha sonra da fragmente olmasini saglayarak sistemi
yonetmektedir. Bu sisteme elektrik alan uygulandigindaysa, olusan filmin o&zellikleri
degismektedir. Ornegin, =30 incelenirse, gerinim olmayan durumda, KN iken (a), gerinim
kuvveti altinda (b) filme dogru gegis yapmistir. Bu sonu¢ bize sabit bir elektrik alan altinda,
uygulanan gerinim kuvvetiyle KN'den filme gecis saglanabilecegini géstermektedir. Baska bir
ornek olarak, x=80 incelendiginde, her iki durumda da film olusumu gdrilmekle birlikte,
gerinim olmadiginda daha diz ve ince bir film olusurken, gerinim kuvveti ile kalinhdi daha
fazla ve sag tarafi tepecikli bir morfoloji elde edilmektedir.

Kristal egim acgisinin degistiriimesinin bu yonelimler Uzerindeki etkilerini anlamak igin kristal
egim acilari 90° alinarak ayni deneyler tekrarlanmis ve sonuglar, Sekiller 4.63, 4.64 ve
4.65'de verilmigtir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.63 {110} ylzeyinde disuk siddetteki ylzey katihdina sahip sistemde (B=0.25) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=90°).

Sekil 4.63a’da gerinim kuvveti diguk yUzey katihgina sahip sistemde, gerinim kuvvetlerinin

>=0 (a) ve Z=0.5 degerleri icin kargilastirma grafigi verilmistir. Gerinim etkisiyle elektrik alanin
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x=0 degderinde gerinim kuvvetiyle fragmentasyon gorilmektedir. (b)'de gerinim kuvveti, y=70
ve x=80 degerlerinde de biri digerinden buyuk iki KN olusumunu saglamigtir. y=90 ve x=100
degerlerinde ise elektrik alan etkisiyle KN’ler (a)’da bir gecis morfolojisindeyken sag tarafi
tepeli film olusuma dogru gittigi gériimustir. Sekil 4.55’de goérdigumiz gibi sabit elektrik alan
altinda gerinim kuvvetinin KN’lerden filme gecisini saglayabilecedi sonucu tekrar kargimiza
cikmaktadir. Orta siddette ylzey katilligina sahip sistemde yapilan deneyler sonucu Sekil
4.64’de verilmigtir.
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Taban uzunlugu
Sekil 4.64 {110} ylzeyinde orta siddetteki yluzey katihgina sahip sistemde (B=0.55) farkh

gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=90°).

Sekil 4.64°de orta siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde, gerinim kuvvetinin =0 (a) ve
>=0.5 (b) oldugu iki durum karsilastinimistir. Burada goérdigimiz durum, gerinim

kuvvetlerinin elekrik alanin olmadigi ya da cok kuglk (x=10) degerlerinde KN’lerin

fragmentasyonuna sebep olmasidir.

Yuksek siddetteki ylzey katiligi dederine sahip sistemler incelendiginde elde edilen sonuglar
Sekil 4.65'de verilmigtir. Sekil 4.65, kristal egim acgisinin $=90 oldugu {110} yUzeyinde
gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)'de karsilastirilarak verilmistir. (a)’'da dusuk elektrik alan
degerlerinde, fragmente olmus, daha ylksel elektrik alan degerlerine ¢ikildikga KN’ler elde

edilmistir. (b)'de ise gerinim kuvvetinin etkisiyle, (a)'daki KN’ler (y=50, 60, 70, 80, 90, 100)
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fragmente olmustur (x=90 disinda). Burada, (b)de gérdigimiz dusuk elektrik alan
degerinde fragmente olan adaciklar en ylksek deder olan y=90’da fragmente olmamistir. Bu
deney sonucu bize, adaciklarin fragmentasyonunun bdéyle bir sistemde ylksek elektrik alan
uygulanarak engellenebilecegini gdostermektedir.
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Taban uzunlugu

Sekil 4.65 {110} ylzeyinde ylksek siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkl

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=90°).

Sonug olarak, Sekil 4.63, 4.64 ve 4.65, kristal egim acgisinin degisimiyle elektrik alan ve
gerinim kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil kontrol edebilecegini gostermektedir. Sekil 4.66
kristal egim acisinin $=0° oldugu {100} ylzeyinde gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)de
karsilastirilarak verilmistir. (a)’da gerinimsiz sistemde, elektrik alan etkisiyle, KN’den kalinhgi
{110} sisteminde gorulen filmlerden gorece yuksek filmler elde edilirken, (b)de gerinim
kuvvetlerinin etkisiyle, filmler ara bir gegis fazinda gértlmektedir. Sekil 4.67'de ise, kristal
egim agisinin ¢=0° oldugu {100} ylzeyinde orta siddette yuzey katilligi degerine sahip
sistemde gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)de karsilagtirilarak verilmigtir. (a)da gerinimsiz
sistemde, elektrik alan etkisiyle, KN’'den filme gegis gorulirken, (b)’de gerinim kuvvetlerinin
etkisiyle, filmler (¢=50, 60, 70, 80), KN morfolojsine dogru giden bir gegis fazi
olusturmuslardir. Ayni etki ylksek yuzey katihgr degerindeki sistemde de gorulmustur (Sekil
4.68).
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Taban uzunlugu

Sekil 4.66 {100} ylzeyinde disuk siddetteki ylzey katihgina sahip sistemde (B=0.25) farkh
gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroll (¢=0°).
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Taban uzunlugu

Sekil 4.67 {100} ylzeyinde orta siddetteki yizey katihgina sahip sistemde (B=0.55) farkli

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=0°).
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Taban uzunlugu

Sekil 4.68 {100} ylzeyinde ylksek siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkl

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontrolt (#=0°).
(a)

Baslangi¢
x=0
x=10
%230
3[X=

¥ =40
x=58
x=6
=70

4.5

{100} diizlemi
m = 2, 4 kath simetri
¢=45°

Yiikseklik

% =100

(b)

Baslangi¢
=0

x =10

¥ =20
3[x=30

¥ =40

4.5

{100} duzlemi
m =2, 4 kath simetri
¢=45°

Yiikseklik

1.5

Taban uzunlugu

Sekil 4.69 {100} ylzeyinde disuk siddetteki ylzey katiidina sahip sistemde (B=0.25) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=45°).
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Sekil 4.69'da, kristal egim acisinin $=45° oldugu {100} ylzeyinde dusik siddette yuzey
katiligi degerine sahip sistemde gerinim kuvvetinin etkisi (a) ve (b)de karsilastirilarak
verilmistir. (a)'da gerinimsiz sistemde, elektrik alan etkisiyle, KN'den filme gegis goérulirken,
(b)'de gerinim kuvvetlerinin etkisiyle, kristal egim agisinin $=0° oldugu sistemden farkli olarak
fragmente olan KN film arasi gecis fazlari olusmustur. Buradan, kristal egim acgisinin farkli
alinmasi durumunda gerinim etkisinin, elektrik alan ile farkli sekillerde kontrol edilebilecegi
sonucu ¢ikmaktadir.

Yuzey katihgr degerlerinin farkh alinmasi durumunda farkli KN’lerin elde edilebilecegi, Sekil
4.71, Sekil 4.69 ve Sekil 4.70 ile karsilastirilarak incelendiginde goérilmektedir. Sekil 4.69 ve
Sekil 4.70'de dusuk ve orta siddette ylzey katihdina sahip sistemlerde gerinim ve elektrik
alan etkileriyle fragmente olmus KN yapilari elde edilirken ylizey katihdi siddetinin artmasiyla
Sekil 4.71’de fragmentasyonun engellendigi ve elektrik alan giddetinin artmasiyla boylari
azalan KN’ler olustugu gortlmektedir.

a)

4.5
Baslangic o
x=0 6, =45
x =10
x =20
3| x=30
¥ =40
x =50
¥ =60
x="70

{100} diizlemi
m =2, 4 kath simetri

p=450

Yiikseklik

1.5]

b)

4.5

Yiikseklik

L5

{100} duzlemi
m = 2, 4 kath simetri

=450

Taban uzunlugu

Sekil 4.70 {100} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihgina sahip sistemde (B=0.55) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (¢=45°).
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(a)

4.5
Baslangi¢
%=0 0,,=45°
¥=10 _ t
% =20 =0 f ’
3| =30 B=085 ~[
= x =40 .
= % =50 ‘- 1100} diizlemi
_2 xX= 9.’3 ¢ m =2, 4 kath simetri
-~ [*= $= 450
1.5
v = 100
0 s
-15
(b)
4.5
Baslangic
x=0
v =10 5
x =20 p
3l x =30 E
2 = 37 :
= 7)2 '::: f {100} duzlemi
2 Y= 60 S SR m = 2, 4 kath simetri
2 x=170 A\, $= 450
1.5 / AP A
X =100 §ANA I R
¢ . 4 4 ':'m,“‘. b3
s \/ E
\f v S
0 P : h N

Taban uzunlugu
Sekil 4.71 {100} yluzeyinde yiksek siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkl

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=45°).

Sekil 4.72’de {111} ylzeyinde duguk siddetteki yuzey katiligina sahip sistemde gerinim
olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmistir. Gerinim olmayan
durumda, elektrik alan =80 degerine kadar, elektrik alan siddeti arttikca KN yuksekliklerinin
arttig1 gorulmektedir. Sisteme gerinim uygulandiginda, elektrik alan giddeti arttikga yukseklik
artisi elektrik alan =70 degerine kadar, devam etmektedir. Bu degerden sonra KN’ler

fragmente olmaktadir.

Sekil 4.73'de {111} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihigina sahip sistemde gerinim
olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmigtir. Gerinim olmayan
durumda, elektrik alan giddeti arttikga KN yuksekliklerinin arttigir goértlmektedir. Gerinim
altinda ise dugik elektrik alan siddetinde fragmentasyon gdzlenirken elektrik alan siddetinin
artmasi ile birlikte fragmentasyon onlenmekte ayni zamanda olusan KN’lerin  en-noy

oranlarinin arttigi gézlenmektedir.

Sekil 4.74’de {111} ylzeyinde yuksek siddetteki yluzey katiligina sahip sistemde gerinim
olmayan (a) ve gerinim kuvvetleri uygulanan (b) durumlar verilmistir. Gerinim olmayan
durumda, elektrik alan giddeti arttikga KN ylUksekliklerinin arttigr gorilmektedir.
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(a)

Baslangi¢
=0 ——

¥ =10 ]

v =20 EEe—

% =30 g
1=40 AN
¥ =50

3 =60
L =170

4.5

=

{111} diizlemi

m =3, 6 kath simetri

¢= I

Yiikseklik

% =100

15 ) : 15
(b)

4.5
B,,=45°

3
x =10 =05 TS
FZ“ B=0.25 SEEY

x =40 N (111} diizlemi

x =50 2 _ ‘ L
Y m =3, 6 kath simetri

x=70 N $=0°

w
I

w

<>

Yiikseklik
=
I
=)
S

—
n

Taban uzunlugu
Sekil 4.72 {111} ylzeyinde disuk siddetteki ylzey katihgina sahip sistemde (B=0.25) farkh

gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroll (#=45°).
(a)

4.5

j==]

aslangi¢
x=0
x=10

¥ =20

% =30

e

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

p=0

=
]

'S

=]

15

0 <

-15

Yiikseklik
==
I
=
—r—
s,
>/
-

(b)

Baslangi¢
x=0

x =10

x =20

x =30

x =40

% =150

4.5

w

m =3, 6 kath simetri
¢ = 00

Yiikseklik

Taban uzunlugu
Sekil 4.73 {111} yizeyinde orta siddetteki ylzey katiigina sahip sistemde (B=0.55) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=0°).
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(a)

Baslangi¢
x=0
v =10

4.5

0= 45 A5
=0 i

~\

O B=0.85 g

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

¢= 0o

Yiikseklik

1.5

(b)

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

¢: 0o

Yiikseklik

O

15

Taban uzunlugu

Sekil 4.74 {111} yuzeyinde dusuk siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkli

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontrolt (¢=0°).

Sekil 4.75, Sekil 4.76 ve Sekil 4.77°de ise {111} yuzeyi altlik ile 30° a¢I yapacak sekilde
blyutilurse farkli siddetteki ylzey katihdina sahip sistemler gerinim olmayan ve gerinim
kuvvetleri altinda incelenmiglerdir.

Gerinim olmayan durumda, disuk ve orta siddetteki ylzey katilipina sahip sistemlerde
elektrik alan siddeti artttkga KN yiksekliklerinin azalarak sistemde film olusumu
gbzlenmektedir. dislk ve orta siddetteki ylzey katilipina sahip sistemlerde Uksek ylzey
katiliklar1 ise gerilimsiz sistemde asimetrik ve ¢ok ylksek tepe egriligine sahip kuantum
noktalarin elde edilmesini saglamaktadir.
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(2)

s
aslangic o _
=0 0.q=45 ?
x =10 $=0 |
¥ =20 _
3|1 =30 B =10.25 ¥
A L {111} diizlemi
E % - 60 m =3, 6 kath simetri
= x=70 $= 1300
1.5
¥ =100 X /
7 ! ) :. T ..u\"ﬂ-._ :':
0 ‘ f"ﬁ g 2 Lot
-15 0 13
(b)
4.5
Baslangi¢
x=0
x=10
x =20
x =30
E % i 28 {111} diizlemi
Z = 60 \ o m =3, 6 kath simetri
- 7% $=30°
1.5 ‘{..
A H OB R ~
0 P i E N
-15 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.75 {111} yuzeyinde dusuk siddetteki ylzey katiligina sahip sistemde (B=0.25) farkli

gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroll (¢=30°).
(a)

Baslangic
x=0
x =10
%230
3IIX=
%jgg {111} diizlemi
¥ =60
=70

4.5

m = 3, 6 kath simetri

¢ =300

Yiikseklik

x =100

(b)

Baslangi¢

x =10
x =20
3 x=30

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

$=300

Yiikseklik
=
I
b2

0
Taban uzunlugu

Sekil 4.76 {111} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihgina sahip sistemde (B=0.55) farkh

gerinim kuvveti deg@erleri ile KN morfolojilerinin kontrolt (#=30°).
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(2)

;:u;l(-imgw e —45

¥ =10 ‘
%:gg B 085

¥ =40
¥ =150
¥ =60
x=70

4.5

w

{111} duz]eml
m =3, 6 kath simetri
¢= 300

Yiikseklik

1.5

(b)

Baslangi¢
x=0
x =10

4.5

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri
¢=30°

Yiikseklik
=
4

Vi
¥
0

Taban uzunlugu

Sekil 4.77 {111} ylzeyinde ylksek siddetteki ylizey katiligina sahip sistemde (B=0.85) farkl

gerinim kuvveti degerleri ile KN morfolojilerinin kontroli (#=30°).

Gerinim altinda ise her U¢ durumda da artan elektrik alan giddeti ile birlikte fragmentasyon
gozlenmektedir. DusuUk elektrik alan altinda ise 6zellikle ylzey katihginin ¢ok yuksek oldugu
durumlarda (Sekil 4.77b) ylksek tepe egriligine sahip simetrik kuantum noktalar elde
edilebilmektedir.

Yon-bagimli sistemlerde KN morfolojilerinin elektrik alan ve denge islatma acisi ile
kontrolu

Denge islatma agilarinin, elektrik alan altinda, KN morfolojilerini nasil etkiledigini anlamak

icin, {110}, {100} ve {111} ylzeylerinde orta siddette (B=0.55) bir ylzey katihdi degeri
segilerek elektrik alan uygulanarak deneyler yapilmistir.
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(a)

Baslangi¢
r=0

L =10

¥ =20

% =30

X =40 -
¥ =50 {110} diizlemi

% _ g:: m =1, 2 kath simetri

¢= (15

4.5

e

Yiikseklik

._.
n

0

15 0 15
(b)

Baslangi¢
x=0

45

w
>
]

i~

(=]

% =50 {110} diizlemi
=1, 2 kath simetri

¢=Ou

Yiikseklik
=
Il
2

(©

4.5

w
==
Il

W

[—]

Yiikseklik
=
I
=N
S

—
in

. 1
x =30 A {110} dizlemi
x =70 / 3 m =1, 2 kath simetri
/ zq ¢ = (e

-

15

Taban uzunlugu

Sekil 4.78 {110} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihginda (B=0.55) farkl denge islatma
acllari icin degisen KN morfolojileri (¢=0°).

Sekil 4.78'de, {110} duzlemi (B=0.55), gerinimsiz ortamda, farkli denge islatma agci
degerlerine sahip sistemlerde elektrik alan kuvvetlerinin KN morfolojilerini nasil kontrol ettigini
gostermektedir. G:q=15° durumunda (a), boylari uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla
azalan, KN’ler gorulmekteyken, 6.q =45° olan (b)'de ise artan elektrik alan ile, KN'den filme
gecis yapan morfolojiler elde edilmistir. 6.q=75° olan (c)'de ise, 6.q=15°deki gibi ylkseklikleri

azalan ama gdrece uzun ve daha yiuksek en-boy oranlarina sahip KN olusumu gézlenmistir
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(a)

4.5
Baslangic .
x=0 8,,=15"
¥ =10 .
% =20
3|x=30 /
2 |u-u
% xX= 50 110} diizlemi
£ [xZo 1,2 kath simetri
=2 x=70
¢: 9Q°
1.5
v =100
0
-15
(b)
4.5
Baslangi¢
=0
r=10
x =20
3[x=30 ]
£ |x=40
§ x =50 {110} diizlemi
= % =60 _ R
= _ m =1, 2 kath simetri
= x="70
L5 ¢=90°
¥ =100
0
-15 0 15
(©)
4.5
Baslangi¢ . ;
p=0 0,=75 .II"\"
=10 =0 Al
x =20 T\
3% =30 B=0.55 SMEr0
= x =40
= L= 50 {110} diizlemi
= xX= 60 =1, 2 kath simetri
2 x =170 000
1.5 ¢=
¥ =100
0
-15 15

Sekil 4.79 {110} yuzeyinde orta siddetteki yuzey katihginda (B=0.55) farkli denge islatma

Taban uzunlugu

acllari icin degisen KN morfolojileri ($=90°).

Sekil 4.79da 6.q=15° (a)'da elektrik alan siddetinin ylksek oldugu dederlerde elde edilen
saga egdimli KN'ler dikkat cekmektedir. 6:q=45° (b), 6:q=15° (a) ile kiyaslandiginda, saga egimli
KN’lerin ortadan kalktigi gorulmektedir. 0eq=75°(c)’de ise elektrik alan artigiyla KN’lerin

fragmente olduklari goriimugtar.

Farkli kristal ydnelime {100} ve {111} sahip sistemlerdeki etkilerde sistematik bir bi¢cimde

incelenerek sirasi ile Sekil 4.80 ve Sekil 4.81’de sonuglar verilmigtir.
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(a)

4.5 - -
Baslangic
x=0 0= 15" | \\\
x =10 T=0 L
T B=0.55 \
3|y =30 =
2 "[i=40 e
e ¥ =50 1100} diizlemi
f:_n m =2, 4 kath simetri
15 p=0°
0
-15 0 15
(b)
4.5
Baslangi¢
r=0
¥ =10
X =20
3[x=30
= =40 :
3 x ?:; 1100} diizlemi
= Y="06 — " A latl cimofre
; ¥ =170 m = 2, 4 kath simetri
1.5 p=0°
v =100
':';"
o
0 < SR

e

Yiikseklik

¢= Ou

15

Taban uzunlugu
Sekil 4.80 {100} yuzeyinde orta siddetteki yuzey katihginda (B=0.55) farkli denge islatma
acllari icin degisen KN morfolojileri (¢=0°).

Sekil 4.80'de kristal egim acisi $=0° oldugu sistemlerde elektrik alan siddeti artisi ile
morfolojilerde meydana gelen degisimler incelendiginde KNn’lerden filme gegis ile olusan
filmlerin kalinliklarinin ve uzunluklarinin kontrol edilebildigi gérilmektedir.

Sekil 4.81'de kristal egim agisi ¢=45° oldugu sistemde ise elektrik alanin KN morflojilerine
etkilerini gosteren grafikler verilmistir. Denge 1slatma agisinin 6,=15° (a) durumunda elektrik
alan siddetinin artmasiyla KN’lerden film olusumuna dogru gecis gorulmektedir. Ancak bu
gegis icin uygulanmasi gereken kritik elektrik alan siddeti degeri (a)da =30 iken, (b)'de x=70

olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Bu durum bize elektrik alan altinda KN’lerden filme gecis igin
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kritik elektrik alan siddeti de@erinin denge islatma acisiyla belirlendigini gostermektedir.
Denge 1slatma agisinin ylksek oldugu durumlarda ise (c), film olusumu goériimemis, elektrik
alanin artigiyla yikseklikleri daha az olan hafif saga egimli asimetrik KN’lerin elde edilmistir.

(2)
4.5
Baslangi¢ B
xX= 0 eeq— 150
°= 10 T=0
x =20 _
3[x=30 B=0.55 ° :
= [x=40 _
e ¥ =50 {100} dizlemi
;S % =60 m = 2, 4 kath simetri
- x=170 $= 450
1.5
=100
N
0 f f i RN EEEEE
15 0 15
(b)
4.5
Baslangic
r=0
x=10
% =20
3[x=30 1
= |x=40 _
3 ¥ =50 {100} diizlemi
£ |x=060 m =2, 4 kath simetri
- x=170 — 450
1.5 ¢
=100
0
15 0 15
(©)
4.5
Baslangic
x=0
=10
% =20
3[x =30 .
= % =40 _
o % =50 {100} diizlemi
£ |x=60 m=2, 4 katl simetri
- x=70 — 450
1.5 ¢
=100
0 Z AN
15 0 15

Taban uzunlugu

Sekil 4.81 {100} yuzeyinde orta siddetteki yuzey katihginda (B=0.55) farkli denge islatma
acllari icin degisen KN morfolojileri ($=45°).

{111} duzleminde, orta siddette ylzey katiligina sahip sistemde, kristal egim agisinin ¢=0° ve

$=30° oldugu iki sistem icin farkli denge islatma acisina sahip sistemlerde yapilan deneyler
Sekil 4.82 ve Sekil 4.83'de verilmigtir.
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Baslangic

4.5

x_
% =10
% =20
3 x =30

% =40 (111} diizlemi
¥ =50 B i .
¥ =60 m =3, 6 kath simetri

x=70 ¢=0°

Yiikseklik

Baslangi¢

x =10
% =20
3% =30 A
x =40 {111} diizlemi

=5
% _ 63 ’A m =3, 6 kath simetri
x=70 Fo g=0°

Yiikseklik

15
(©)

4.5

=
)
=
=
o
-

w

RRRR=RXR W

[ I [ T

m =3, 6 kath simetri

p=0°

Yiikseklik
x
I
D
=

—
(7]

15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.82 {111} ylzeyinde orta siddetteki yuzey katihginda (B=0.55) farkli denge islatma
acllari icin degisen KN morfolojileri ($=0°).

Sekil 4.82°de {111} yuzeyinde kristal edim agisinin ¢$=0° oldugu durumda, farkli denge
Islatma agi deg@erlerinde elektrik alanin KN morfolojileri Gzerindeki etkileri verilmektedir.

107



(a)

4.5
Baslangi¢

B=055 ~

{111} diizlemi
m =3, 6 kath simetri

Yiikseklik

$=130°

(b)

Baslangi¢

4.5

40 (111} diizlemi
/ m =3, 6 kath simetri

$=30°

Yiikseklik

-15 0 15

(111} diizlemi
m = 3, 6 kath simetri
¢=30°

Yiikseklik
=
I
=)
<

15 0 15
Taban uzunlugu

Sekil 4.83 {111} ylzeyinde orta siddetteki ylzey katihginda (B=0.55) farkli denge islatma
acllari icin degisen KN morfolojileri ($=30°).

Sekil 4.83'de {111} ylzeyinde kristal egim acisinin $=30° oldugu durumda (a) ve (b)de,
sisteme uygulanan elektrik alan siddetinin artmasiyla, KN’lerden filme gecis olmaktadir.
Duslik denge islatma acisina sahip (a)'da olusan filmlerin (b)'dekilere oranla daha uzun ve
kalinhklarinin daha az oldugu gorilmektedir. KN’lerden filme gegis igin gereken kritik elektrik
alani siddeti degeri, (a)da x=20 iken (b)de bu deger y=60a ¢cikmaktadir. Bu durum sekil
4.82'de de gérdigumuz gibi elektrik alan altinda KN’lerden filme gegis icin kritik elektrik alan
siddeti degerinin denge islatma agisiyla belirlendigini gdéstermektedir.
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4.2.2 Film yuzeyindeki rastsal purazliliklerin elektrik ve gerilim alanlari altinda

morfolojik evriminin modellenmesi

Denklem 3.7 ve 3.8 kullanilarak, Sekil 3.2’de ana hatlar verilen program akis semasinda
belirtildigi sekilde ylzey difizyonu ve yuzey sertligi anizotropilerinin etkileri yizeydeki rastsal

purdzlaliguan gelisimi Gzerinde incelenmistir.

B=0.25 y=0 B=0.25 %=50 B=0.25 %=75
=
=
a
0
4
=
> WAL AR Y,
10 -10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzuniugu
3
B=0.55 =50 B=0.55 %=75
x 2
=
[
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=
Saf
0
-10 0 . 10 -10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzunlugu Taban uzunlugu
3 " "
B=0.85 %=0 B=0.85 %=50 B=0.85 %=75
x 2
=
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£
= A A A Ak A " A p A VA A - A a Wy
>1 fN ~ \).\\’A =L 'I"V v, ‘.P\ﬂ v Y rA.' i/ ~V v o
0
-10 0 10 -10 0 10 -10 0 10
Taban uzunlugu Taban uzunlugu Taban uzunlugu

Sekil 84. YMK (110) diizlemi igin, gerilim ve farkli elektrik alan ve anizotropi siddetleri altinda
filmin zamanla aldigi denge sekilleri (gri — mavi) Bu similasyonda baslangi¢ ylzey

purazlulagu A=0.4 alinmistir, ¢=0°.

Sekil 84’te YMK (110) duzleminde gercgeklestirilen simulasyon sonuglari verilmistir. Bu
sistemde elektrik alan etkisi film olusumunu destekledigi gorilmektedir. Sistemdeki anizotropi
siddetinin artmasi da benzer sekilde film olusumunu desteklemektedir. Bu durumda elde
edilmek istenilen sistem eger purizsuz filmler ise buydtulen filmin cinsine (anizotropi
siddetine) bagh olarak elektrik alan uygulanarak sistem kararli hale getirilebilir. Ayni deneyi
(110) kristal dizlemini x eksenine gore ¢=90° dondurerek ayni kosullarda tekrarlandiginda

Sekil 85’teki morfolojileri elde edilmistir.
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Sekil 85. YMK (110) duzlemi igin, gerilim ve farkli elektrik alan ve anizotropi giddetleri altinda
filmin zamanla aldi§i denge sekilleri (gri — mavi) Bu similasyonda baslangi¢ ylzey

partzlaliga A=0.4 alinmigtir, ¢=90°.

Sekil 85 incelendiginde kristal yonundeki degisimin film kararliligi ve ylzeyde olusan
kuantum noktalari ile bu noktalarin morfolojik 6zellikleri ve noktalar arasindaki islatma
katmaninin 6zelliklerinin degistigi gézlenmistir. Bu sistem kararsiz bir yapi gosterip film yerine
kuantum nokta adaciklari olusturmaktadir. Adaciklarin yapilari anizotropi siddeti ve elektrik
alanla kontrol edilebilmektedir. Ornegin disik anizotropi siddeti altinda elektrik alan
uygulanmadigi durumlarda birbirinden ayrik aralarinda ¢ok iyi tanimlanmig islatma katmani
olusan adaciklar elde edilmektedir. Bu durumdaki adaciklarin en-boy oranlari ve tepe
egrilikleri dusik olmaktadir. Tepe egrilikleri anizotropi siddetinin artmasi ile birlikte artmakta
ayni zamanda birim uzunluktaki (alandaki) kuantum nokta sayisi da artmaktadir. Elektrik alan
bu sistem icin adaciklar tekdlzelikten (uniform) ¢ikararak ylzeyde daha karmasik adaciklar

dizileri olugmasini saglamaktadir.

Bu sistemlerin her biri teknolojik olarak farkli kullanim alanlarina sahiptir. Ornegin adaciklarin
tekdize (uniform) olmasi kuantum nokta tabanlh elektronik, fotonik ve manyetik bir¢cok yeni
cihazin gelisimi igin uygunken tek dize olmayan (nonuniform) kuantum noktalar ara enerji
bant yapilarina sahip fotovoltaik (intermediate bandgap photovoltaics) glines pillerinin
uretilebilmesi icin 6Gnemlidir.
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Bu deneylerden elde edilen veriler YMK (110) diizleminden farkli yuzey katiligi degerleri icin
derlenerek gerilim — elektrik alan — film kararliigi diyagramlari olarak asagida verilmistir.
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Sekil 4.86 Gerilim — elektrik alan — film kararlih@i diyagramlari. (a) film adacik gegisleri (b)
olusan adacik yogunluklart m=1, ¢=0ve B=0.2.

Sekil 4.86 incelendiginde dugsuk yuzey katihdr dederleri icin dusik gerilim degerlerinde
elektrik alanin siddetinden bagimsiz olarak kararli ince filmler olugurken gerilim degerinin
artmasi ile adacik olusumlari gézlenmeye baslamistir. Hem gerilim degeri hem de belli bir

gerilimde elektrik alanin artmasi ile daha yogun adacik olugsumlari gézlenmistir.

Benzer diyagramlar orta (Sekil 4.87) ve yuksek (Sekil 4.88) yuzey katiligr degerleri igin de

cikariimistir.
(a) (b)
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Sekil 4.87 Gerilim — elektrik alan — film kararlihgi diyagramlari. (a) film adacik gegigleri (b)
olusan adacik yogunluklari m=1, ¢=0veB=05.
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Sekil 4.88 Gerilim — elektrik alan — film kararlihgi diyagramlari. (a) film adacik gegisleri (b)
olusan adacik yogunluklart m=1, ¢=0ve B=0.8.

Sekil 4.86, 4.87 ve 4.88 beraber incelendiginde sistemin film KN gegcislerinin hem de olusan
KN’lerin yogunlugu en-boy oranlari ve tepe egriliklerinin gerilim, elektrik alan malzeme
ozelligi olan ylzey katiligi ile kontrol edilebilecegi gérilmektedir.

4.3 Farkh Islatma Potansiyellerinin Etkilerinin incelenmesi

Literatirde sistemdeki 1slatma katmanini anlamak igin gelistirilen c¢esitli potansiyeller
bulunmaktadir. Bu i1slatma potansiyelleri incelendiginde i1slatma potansiyelinin film kalinligi ile
olan iligkisinin nasil tanimlanmasi gerektigi konusunda bazi fikir ayrihklari oldugu
g6zlenmektedir (Tekalign ve Spencer 2004; Gao, 1994).

Islatma potansiyeli @(y) sisteme Helmholtz serbest enerji yogunlugu, fys(¥), nun film

kalinligina gore turevi olarak etki etmektedir. Helmholtz serbest enerji yogunlugu Tekalign ve
Spencer (2004) ile Gao (1994) tarafindan asagidaki denklemler ile tanimlanmistir.

= f f fo—f v

fass (V)= SZJ;d d__s 3 d %arctan[%] Spencer (4.1)
- _ fo—fy—f v

fd/s(Y)=1+%deeXp(—%) Gao (4.2)
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Bu calismada, Spencer potansiyelinin (Tekalign ve Spencer; 2004) si§ etkisi ile Gao
potansiyelin (Gao, 1994) film kalinligi h azaldikga Ustsel (exponential) artisini dengeleyen

Uguncu bir potansiyel dnerilerek farkh potansiyel kullaniminin etkileri incelenmistir.

fars (V)= fs—fso  fs=fo = fq garctan(

) Onerilen (BNT) (4.3)
fd fd T

SRS

Sekil 4.89'da, Helmholtz serbest enerji yogunlugunun farkli formulasyonlardaki davranisi

verilmistir.
1.2
Spencer
Gao
—~ Onerilen
=
o111
3
1.0
0 0.01 0.02 0.03 0.04

Normalize film kalinhg, ()

Sekil 4.89 Farkli Helmholtz serbest enerji yogunluklarinin karsilagtiriimasi.

Sekil 4.90'da ise Helmholtz serbest enerji yogunluklarinin tirevinden elde edilen islatma

potansiyelleri karsilastiriimistir.

0
Spencer
-10 Gao
~ Onerilen
220
IS}
-30
-40
0 0.01 0.02 0.03 0.04

Normalize film kalinligi, (V)

Sekil 4.90 Farkl 1slatma potansiyellerinin kargilastiriimasi.

Bu boélimde, sistemin bu farkl potansiyeller altindaki davranislari incelenmis ve bulgular

asagida tartisiimistir.
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Sekil 4.91 Farkl 1slatma potansiyelleri kullanilarak yapilan simulasyonlar.

Sekil 4.91 incelendiginde kullanilan potansiyelin, kuantum noktalarin olusum dinamiklerini
etkiledigi 6zellikle de kuantum noktalar arasinda olusan islatma katmaninin kalinhdi, genisligi
ile kuantum noktalarin boyutlarinin degistigi gézlenmistir.

Sekil 4.92’de stress ve elektrik alan uygulanmayan bir sitemde kullanilan

Islatma
potansiyelinin sonuclara etkisi gdsterilmigtir.
() 0.035 —— r : "
ees GAO fs =12
Spencer
x 0.023
2

0.012
0

) 6,035 = 2 2

BN
eee GAO
Spencer

o
o
<]
W

Yiikseklik

0.012 |

(c) 0.035

0.023

Yiikseklik

0.012

Taban Uzunlugu
Sekil 4.92 Farkl 1slatma potansiyelleri kullanilarak yapilan similasyonlar. y =0, =0,

fd =1 ve fsd =0.001.
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Sekil 4.92 incelendigi zaman kullanilan potansiyelin 6zellikle altlik ylizey enerjisinin yiksek
degerlerinde KN en-boy oranlari ve tepe egdriligini etkiledigi gozlenmistir. Benzer bir
karsilagtirma sisteme elektrik alani uygulanarak yapiimistir (Sekil 4.93). Burada da KN en-
boy oranlari ve tepe egriligini etkiledigi goézlenmis ek olarak islatma katmani (uzunluk ve
kalinlik) olusum dinamigi Uzerinde de etkileri oldugu gorulmugtar.

0.037

0.025

Yiikseklik

0.012

Taban Uzunlugu
Sekil 4.93 Farkli islatma potansiyelleri kullanilarak yapilan simalasyonlar. y =1, £=0,

fg=1.7, fy=1ve fy =0.001.

Son olarak ayni deney hem gerilim hem elektrik alan altinda tekrar edilmis ve sonuglar Sekil
4.94’te verilmigtir. Diger etkilere ek olarak gerinim altinda faset olusum kinetigini etkiledigi de
gbzlenmistir.

0.035

0.0231

Yiikseklik

0.012

-0.5 0 0.5

Taban Uzunlugu
Sekil 4.94 Farkli islatma potansiyelleri kullanilarak yapilan simualasyonlar. y =1, £=0.65,

fs =17, fd =1ve de =0.001.

Bu nedenlerle dogru potansiyellerin kullaniimasi ¢cok 6énemli olup, bu konunun koordineli

deneysel ve modelleme ¢alismalari ile irdelenmesi gerekmektedir.
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5. SONUCLAR VE TARTISMALAR

Bu calismada, kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel ortamlarda olusum dinamikleri,
evrimi ve kararlihdi gerinim ve elektrik alanlari altinda es zamanl olarak ilk kez modellenerek
incelenmistir. Bu calismada, Ogurtani vd. (2001; 2005; 2010a; 2010b; 2014), tarafindan
gelistirilen geri donusimsulz (irreversible) termodinamigin mikroayrik formulasyonu temel
olarak alinmis ve kapsami elektrik alan etkilerini de g6z 6ninde bulunduracak sekilde
genigletilerek, epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme sureglerini ve Stranski-Krastanow

adaciklarinin olusumlarini kontrol eden diferansiyel denklem sistemleri ortaya cikariimigtir

( ).

Gelistirilen bu kismi diferansiyel denklemlerin, 2-boyutlu sistemler icin sayisal ¢éziimlemesi
yapilarak ortaya ¢ikarilan yazilim (C++ kodu) ile baslangi¢ geometrisi ve malzeme 6zellikleri

verilerek sistemin morfolojik gelisiminin modellemesi yapilabilmektedir (

).

Epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme sireclerininin ve Stranski-Krastanow adaciklarinin
(kuantum noktalarin) olusumlarinin anlasiimasi bu tip adaciklarin morfolojisinin dolayisi ile
enerji bandi gibi optoelektronik 6zelliklerinin kontroliini saglayabilir ve bu nedenle kuantum
noktalarin teknolojik kullanimi agisindan ¢ok buyik dneme sahiptir. Yapilan simuilasyonlar
sonucunda kristal yapi/yerlesim, diflizyon ve ylzey katiligi siddeti ve anizotropisi, ylzey
enerjileri gibi malzeme 6zellikleri ile uygulanan dissal elektrik ve gerinim alanlarinin etkileri es

zamanli olarak incelenmistir ( )

Grubumuzca gelistirilen program ile simulasyonlar gerekli testlerden gegirilerek guavenilirligi
kontrol edilmis ve farkh malzeme &zelliklerinin etkilerinin anlagilabilmesi igin gereken

simulasyon deneyleri yapiimistir. Deneyler sonucunda asagidaki sonuglara ulasilimistir (

):

Yén bagimsiz izotropik sistemlerde, olusan kararli KN yapilarinin hem en-boy oranlari
(aspect ratio), hem de tepe egriliklerinin (curvature) sisteme uygulanan gerinim kuvvetleriyle
kontrol edilebilmektedir: Gerinim kuvveti belirli bir degere kadar hem en-boy oranlarint hem
de tepe egriliklerini arttirmakta olup, belirli bir kritik esik degerinden sonra ise KN’lerde
bolinmeye (fragmentation) neden olarak en-boy oranlarini distrmektedir. KN’lerin
fragmentasyonu, farkli denge acilarina sahip sistemlerde arastiriimis ve KN’lerin fragmente
olduklar kritik gerinim degerlerinin denge 1slatma acilariyla degistigi belirlenmistir. Sistemin
denge acisi arttikga en-boy oranlari ve tepe egrilikleri de artmaktadir. Denge islatma agilari
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ve gerinim kuvveti ayni zamanda KN fragmentasyonunu kontrol ederek birim alandaki adacik
sayisini da belirlemektedir. Bu deneylerin sonuglari, en-boy oranlarini ve birim alandaki
adacik sayilarini goésteren denge islatma agisi-gerinim diyagramlari haline getirilmistir. Bu
diyagramlar ile, istenen en-boy oranlarina, tepe egriliklerine ve/veya adacik sayilarina sahip
sistemlerin elde edilmesi icin gerekli malzeme ve Uretim kosullar belirlenebilmektedir.

Nano yapiya sahip malzemelerde en-boy oranlari ve ylzey egrilikleri, enerji seviyelerinde
degisikiklere sebep olarak optik, elektronik ve manyetik 6zellikleri etkilemektedir. Bu sebeple
olusan KN’lerin tepe egriliklerinin kontrol edilebilmesi, KN’lerin optoelektronik 6zelliklerini
kontrol edeceginden dnem tasimaktadir ve bu bilgiler KN tabanl cihaz tasarimlari igin ¢ok
onemlidir.

izotropik sistemlerde elektrik alan etkileri, sistemin hem gerinimsiz hem de gerinim altinda
oldugu durumlarda incelenmistir. Gerinimsiz ortamda, uygulanan elektrik alan ile KN’lerin en-
boy oranlarinin azaldigi yénelimlerinin degistigi ve belirli bir esik elektrik alan degerinin
tizerinde, ince film olusturduklari gériilmustiir. ince filme gegilmeden énce artan elektrik alan
siddeti ile KN yapilarinda meydana gelen degisimler analiz edildiginde, KN en-boy
oranlarinin ve tepe egriliklerinin uygulanan elektrik alan ile azaldigi goriimustir. Olusan ince
filmler incelendiginde, uygulanan elektrik alan siddeti arttik¢a, olusan ince filmin, uzunlugu
artmakta ve kalinligi azalmaktadir. Bu sonug, 2017 yilinda Du ve Maroudas (2017) tarafindan
disaridan uygulanan elektrik alanin ylzey puartzliligand azaltabilecegi goézlemi ile
uyumludur.

Benzer etkiler farkli denge agilarina sahip sistemlerde de incelenmis ve ylksek denge
islatma agisina sahip sistemlerde en-boy orani yiksek KN’ler elde edilebildigi gosterilmistir.
Sisteme uygulanan elektrik alan siddeti arttikga disiuk denge agilarinda KN’lerden ince filme
gecis daha kolay saglanmaktadir. Daha yuksek denge acilarinda KN’lerin yonelimleri daha
fazla dedismekte ve yukseklikleri azalmaktadir. Bu bilgiler farkh islatma denge acilarindaki
sistemlerde ve elektrik alan siddetlerinde ne tiir morfolojik fazlar (KN, film ve gecis fazlari)
olusacagini gosteren bir diyagram haline getirilmigtir. Bu bilgilerin, mikro ve nano cihazlarin
Uretimlerinde yuzey puriazlGluganin giderilmesi ve KN tabanl cihaz tasarimlarinda KN’lerin
Ozelliklerinin hem gerinim hem de elektrik alan ile kontrol edilmesinde kullaniimasi

beklenmektedir.

Bu proje kapsaminda, KN olusum dinamigi daha gergekgi bir sekilde malzemenin kristal
yapisi modellenerek ayrica incelenmistir. Kristal yapilar géz 6nlne alindiginda, kristal
yapi/ydnelim, diflizyon anizotropisi ve yuzey katilligindaki anizotropi yeni sisteme etki eden
yeni parametreler olarak ortaya ¢ikmaktadir. Bu parametrelerin etkileri sistemde bulunan
uyumsuzluk gerinimleri ve sisteme uygulanan elektrik ve/veya gerilim alanlar altinda yizey
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merkezli kubik yapilar i¢in incelenmistir: Yapilan deneyler, kristal duzlemine (sistemdeki
simetri derecesine) ve yonelimine (kristal egim acisi) bagh olarak ¢ok zengin KN morfoloijileri
olusturulabildigini géstermistir. Ozellikle kristal diizlemi ile uygulanan elektrik alan arasindaki
egim acisi ve kristalin yluzey katiligi énemli birer kontrol parametresi olarak ortaya ¢ikmistir.

Kristal egim acisinin ¢ =0° oldugu durumlarda KN en-boy oranlari ve tepe egrilikleri her ti¢
kristalografik diizlem {110}, {110} ve {110} igin de ylizey katiiginin artisiyla azalmistir. Buna
ek olarak kristal egim agisinin simetri derecesinin yarisina denk geldigi durumlarda (sirasiyla
{110} icin ¢=90°, {110} icin ¢=45°ve {110} icin $=30°) ise en yikksek en-boy oranlarina
ve tepe egriliklerine sahip KN’ler elde edilmistir. Bu degerlerde, yizey katihginin arttiriimasi
ile KN en-boy oranlarini ve tepe egriliklerini ayrica artmaktadir. Bu sonugclar, KN en-boy
oranlarinin ve tepe egriliklerinin segilen malzemenin anizotropi giddetine bagli olarak,

malzeme biriktimesi sirasinda ayarlanabilecek kristal egim agisi ile kontrol edilebilirligini
gOstermektedir.

Yuzey katilgi ve kristal egim acilarinin etkilerinin arastirildigi sistemde gerinim kuvvetlerinin
de etkileri incelenmis ve {110}, {110} ve {110} dizlemleri icin gerinim-ylizey katilidi
diyagramlari farkh kristal edim ac¢i degerleri igin olusturulmustur. Bu diyagramlarda hem
kristal egim agisi sebebiyle sistemde olugan farkli etkiler, hem de yuzey katiligi ve gerinim

kuvvetlerinin etkisiyle olusabilecek farkl tipte KN morfolojileri gdézlenmistir. Ornegin, {110}
diizleminde, kristal egim agisinin ¢ =0° oldugu, yiizey katihginin maksimum (B =0.98) ve

gerinim kuvvetlerinin = =0.1 degerinde, lens tipi KN’ler olusurken, ¢=90° oldugu durumda
ise can tipinde (en-boy orani ve tepe egriligi gérece yiksek) KN’ler elde edilmistir. Kristal
dizlemin degisimi ile ise fasetli ylzeylere sahip tepe egriligi kicik olan kubbe tipi veya
piramit seklinde (en-boy orani ve tepe egriligi gérece yiksek) KN’ler elde edilebilmigtir.
Gerinim kuvvetleri, yizey katiigi ve kristal egim agisinin secimi ile istenen 6zelliklere sahip
cok farkli sekillerde KN’lerin elde edilebilecedi gdsterilmistir. Bu bilgilerin, literatirde rapor
edilen deneylerde karsilan c¢ok farkli KN yapilarinin olusum nedenlerinin anlasiimasina
yardimci olmasi beklenmektedir.

Kristalografik yonlere, kristal egim acilarina ve ylzey katiligi degerlerine gore elektrik alan ile
uzunluklari, kalnliklari ve sekilsel o6zellikleri kontrol edilebilen kararli film yapilar elde
edilebildigi gibi yonelimleri, ylkseklikleri, tepe egrilikleri kontrol edilebilen KN’lerin de elde
edilmesinin mumkun oldugu gosterilmigtir. Bu yapilar i¢in elde edilen elektrik alan, gerilim ve
yuzey katiligi ile film veya adacik olusumu (adacik yogunlugu) faz diyagramlari elde
edilmistir.
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Bu deneyler kapsaminda Oncelikle literatirde en fazla kullanilan Spencer (Tekalign ve
Spencer; 2004) islatma potansiyeli kullaniimistir. Son bélimde ise Spencer potansiyelinin
(Tekalign ve Spencer; 2004) si§ etkisi, Gao potansiyelin (Gao, 1994) film kalinhigi h
azaldikga Ustsel (exponential) artisi ve bu etkileri dengeleyen Uginciu bir potansiyel
kullaniminin etkileri incelenmistir. Deneyler, kontrol edilmek istenilen morfoloji, en-boy orani,
tepe egriligi ve KN yogunlugu gibi parametrelerin kullanilan potansiyel ile degisebilecegini
gOstermistir. Bu nedenle, daha dogru similasyonlar yapilabilmesi icin kullanilacak
potansiyellerin énemli oldugu anlasiimis ve hem deneysel hem similasyon ¢alismalari ile

daha gercgekgi 1slatma potansiyellerinin elde edilmesi gerekliligi ortaya ¢ikariimistir.

Sonug olarak bu proje kapsaminda kuantum nokta ve dizilerinin heteroepitaksiyel ortamlarda
olusum dinamikleri, evrimi ve kararlihdi gerinim ve elektrik alanlari altinda es zamanli olarak
modellenmis ve yapilan similasyonlar ile incelenmistir. Yapilan similasyonlar sonucunda
kristal yapi/yerlesim, diflizyon ve yuzey katihdi siddeti ve anizotropisi, ylzey enerijileri gibi
malzeme Ozellikleri ile uygulanan digsal elektrik ve gerinim alanlarinin etkileri ortaya
cikarilmis ve faz diyagramlar seklinde sunulmustur. Malzeme 6zellikleri ve uygulanan digsal
kuvvetlerin (gerilim ve elektrik alan) etkileri altinda KN morfolojilerinin kontrol edilebilirliginin
ortaya konmus olmasi, kuantum noktalarin yeni fabrikasyon tekniklerinin gelisimi igin gerekli

bilimsel altyapinin saglanmasi agisindan énemlidir.

5.1 Gelecek igin Onerilen Galigmalar

Bu proje kapsaminda yapilan deneyler ortaya ince film sistemlerinin gerilim ve elektrik alanlar
altinda davranisi ve kuantum noktalarin olusum mekanizmali hakkinda bilgiler vermekle
birlikte hangi noktalarda eksiklikler oldugu ve gelecekte ne tur arastirmalarin yapiimasi

gerektigi hakkinda da fikirler vermistir.

Ornegin, bu projede gelistirilen 2-boyutlu simiilasyon modellerinin 3-boyutlu sistemlere
uygulanacak sekilde gelistiriimesi daha gergekgi simulasyonlar yapilmasini saglayacaktir. Bu
problem ciddi bir caba gerektirmekle birlikte nanoyapilarin gergek dinyadaki davranislarinin
anlasiimasi igin ¢ok 6nemlidir. 3-boyutlu denge sistemlerinde, sekil, boyut, i¢csel gerilim
dagihmlarinin elde edilmesi durumunda, bu bilgi KN’lerin optoelektronik 0zelliklerinin
hesaplanmasi igin de kullanilabilir. 3-boyutlu morfolojileri belirlenen KN ve KN dizilerininin
enerji seviyeleri, dalga fonksiyonlari (wave functions) ve optik dipol matris elemanlar (optical
dipole matrix elements) gibi elektriksel taginim o&zellikleri hesaplanarak, i1sik-uyarimh
tasiyicilarin (photo excited carriers) tasinim 6zellikleri modellenebilir.
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evrilme kinetiklerini yéneten bir diferansiyel denklemlere elektrik alan eklenerek gelistirilmistir.
Gelistirilen bu denklem sayisal olarak ¢ézimlenmis ve kapsamli bir similasyon programi
ortaya cikarilmistir. Hazirlanan bu program ile simulasyonlar yapilarak, sistemdeki gerilim
degerlerinin ve uygulanan elektrik alanin QD olugumuna etkileri ortaya gikariimistir.
Simulasyonlardan elde edilen veriler sonucunda, malzeme 6zelliklerine gére hangi dissal
kuvvet alanlarinin uygulanmasi durumunda ne tir kararli nanoyapilar elde edileceg@i hakkinda
bilgiler elde edilmis ve bu bilgiler faz diyagramlar seklinde sunulmustur. Bu proje sonucunda
elde edilen bilgilerin, istenilen kullanim alanlari igin gerekli optimum 6zelliklere sahip kuantum
nokta nanoyapilarin tasarimina yardimci olmasi beklenmektedir.
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Kuantum noktalar, ince filmler, ylizeyler arayuizeyler, yayinim, yonsellik, elektrik alan,
modelleme
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2- Design of Heteroepitaxialy Grown Quantum Dots Under External Force Fields (Bildiri -
Uluslararasi Bildiri - S6zlt Sunum),

3- Kuantum noktalarin elektrik ve gerinim alanlari etkisi altinda modellenmesi ve tasarimi (Tez
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