YON BAGIMLI YUZEY OZELLIKLERININ ETKiSi ALTINDA
HETEROEPITAKSIYEL GERGINLIGE SAHIiP KUANTUM
NOKTALARIN OLUSUMUNUN BILGISAYAR MODELLEMESI

MERT YiGIiT SENGUL

YUKSEK LISANS TEZIi

MIiKRO VE NANOTEKNOLOJi

TOBB EKONOMIi VE TEKNOLOJI UNIiVERSITESI

FEN BiLIMLERI ENSTITUSU

TEMMUZ 2014

ANKARA



Fen Bilimleri Enstitii onay1

Prof. Dr. Osman EROGUL

Miidiir

Bu tezin Yiiksek Lisans derecesinin tiim gereksinimlerini sagladigini onaylarim.

Prof. Dr. Turgut BASTUG

Anabilim Dali Bagkani

Mert  Yigit Sengiil tarafindan hazirlanan  YON BAGIMLI YUZEY
OZELLIKLERININ ETKIiSi ALTINDA HETEROEPITAKSIYEL GERGINLIGE
SAHIP KUANTUM NOKTALARIN OLUSUMUNUN  BILGISAYAR
MODELLEMESI adli bu tezin Yiiksek Lisans tezi olarak uygun oldugunu

onaylarim.

Yrd. Dog. Dr. Ersin Emre Oren
Tez Danismani

Tez Jiiri Uyeleri

Baskan: Prof. Dr. Turgut BASTUG

Uye: Yrd. Dog. Dr. Ersin Emre OREN

Uye: Yrd. Dog. Dr. Cihan TEKOGLU




TEZ BIiLDiRiMi

Tez i¢indeki biitiin bilgilerin etik davranis ve akademik kurallar ¢er¢evesinde elde
edilerek sunuldugunu, ayrica tez yazim kurallarina uygun olarak hazirlanan bu

calismada orijinal olmayan her tiirlii kaynaga eksiksiz atif yapildigini bildiririm.

Mert Yigit Sengiil



Universitesi : TOBB Ekonomi ve Teknoloji Universitesi

Enstitiisii : Fen Bilimleri

Anabilim Dah : Mikro ve Nano Teknoloji Anabilim Dal
Tez Danismani : Yrd. Dog. Dr. Ersin Emre OREN

Tez Tiirii ve Tarihi : Yiiksek Lisans — Temmuz 2014

Mert Yigit SENGUL

YON BAGIMLI YUZEY OZELLIKLERININ ETKIiSi ALTINDA
HETEROEPITAKSIYEL GERGINLIGE SAHIiP KUANTUM NOKTALARIN
OLUSUMUNUN BILGiISAYAR MODELLEMESI

OZET

Kuantum Noktalar (KN) boyutlart 2-20 nanometre arasinda degisen metalik veya
yariiletken pargaciklardir. KN’lerde, boyutlarin nano 6lgekte olmasi sonucu, ayrik
enerji spektrumlart olusur. Bu enerji spektrumu, KN’lerin kompozisyonuna,
yogunluguna, boyutuna, morfolojisine ve kristal uyumsuzlugundan kaynaklanan
gerinimlere bagli olarak genis bir aralikta ayarlanabilir. Bu 6zelliklere ek olarak, yeni
ince film biyiitme teknikleri (Stranski-Krastanow) ile KN’ler dislokasyon gibi
kusurlar1 igermeden firetilebilmektedirler. Bu teknik, ayn1 zamanda KN’lerin ince bir
islatma katmani ile birbirine baglanmasini ve dolayisiyla olusturulan foto-
elektronlarin bu katman araciligi ile tasmabilmesini saglamaktadir. Tim bu
Ozellikleri KN’leri 6zgiin elektronik, manyetik ve fotonik cihazlarin {iretimi
konusunda ¢ok 6nemli ve dikkat ¢geken nanomalzemeler haline getirmistir.

Malzemelerin elektrostatik ve termomekanik kuvvetler altinda zamanla bozunumu
teknolojik gelisimin hizini belirleyen en 6nemli etkendir. Bu ¢alismada, anizotropik
malzeme Ozelliklerinin (kristal diizlem yonii, ylizey Gibbs serbest enerjisi, diftizyon)
ve gerinim gevsemesinin KN’lerin morfolojik evrilmesine ve 1slatma katmani
olusumuna etkisi incelenmistir. Calisma sabit alt tabaka {izerinde bulunan ve kati
malzemeden olusan damlacigin kendiliginden evrilmesinin siirekli ortam dinamigi
simiilasyonlar1 ile incelenmesine dayanmaktadir. Bu ¢alismada, yiizey kristali ve
yonelimi gerilim altinda degisik kombinasyonlarda incelenmistir. Simiilasyonlar
sonucunda, izole adaciklarin olusmasi i¢in belirli bir gerilim degeri oldugu ve bu
degerin {istline c¢ikildiginda adacik olusumu gozlenmistir. Ayrica yiiksek gerilim
degerlerinde, ince bir 1slatma katmani ile birbirine bagl Stranski-Krastanow tipi
adalar olustugu gozlemlenmistir. Bunun yani sira, depozit edilen filmin kristalografik
yoneliminin kontrol edilmesi ile, kubbe tipinden piramit tipi nano yapilara kadar
farkli sekil ve boyutlarda kuantum noktalarin olusturulabilecegi gosterilmistir.

Anahtar Kelimeler: Kuantum noktalari, ince filmler, epitaksiyel katmanlar, 1slatma,
bilgisayar modellemesi.
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ABSTRACT

Quantum dots (QDs) are metallic or semiconductor nanocrystals that can be as small
as 2 to 20 nm. Quantum dots have discrete energy levels that can be engineered by
tuning their composition, density, size, morphology and misfit strain. In addition to
these properties, it is possible to produce dislocation-free QDs, interconnected with a
thin flat wetting layer, by using modern thin film growth techniques (Stranski-
Krastanow) and thus photogenerated electrons/holes can be transferred and harvested
through the wetting layer. These features make quantum dots attractive for the design
and fabrication of novel electronic, magnetic and photonic devices.

Failure of materials under electrostatic and thermo kinetic forces is a key factor
which controls the technological growth rate. In this work, the effect of anisotropic
material properties (crystal plane orientation, surface Gibbs free energy, diffusion)
and strain relaxation to morphological evolution of QDs was studied. We based our
study on continuum level dynamical simulations for the spontaneous evolution of an
isolated thin solid droplet on a rigid substrate. Different combinations of surface
crystal and its orientations were studied. The simulations showed that there is a
threshold value for the stress level under which the formation of isolated islands
observed; whereas at higher stress levels we observed the formation of SK-type
islands connected with a very thin wetting layer. Besides, by controlling the
crystallographic orientation of the deposited crystal, it is possible to control the shape
and size of QDs.

Keywords: Quantum dots, thin films, epitaxial layers, wetting, computer simulation.
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1. GIRIS

Kuantum noktalar (KN) 2-20 nanometre ¢apinda metalik veya yariiletken
parcaciklardir. KN’ler icerisindeki eksitonlar (excitons) yani elektron-bosluk ciftleri
boyutsal olarak sinirlandirilmistir ve bu nedenle, yigin (bulk) malzemelerin aksine,
yiik tastyicilart sicaklik artisi ile dagilimlarint degistirmezler [1, 2]. Sonug olarak,
quantum noktalar ¢ok kiiciik boyutlara sahip olmalar1 nedeni ile enerji diizeyleri
kuantize olarak yapay bir atom gibi davranirlar. KN’lerin enerji spektrumlari optik
ve elektronik bir¢ok fiziksel 6zelliklerini kotrol ederken ayni zamanda malzemenin
kompozisyonu, yogunlugu, boyutlari, latis gerinimleri ve morfolojisi ile

ayarlanabilmektedir [3-5].

Bu karakteristikleri ve elektronik 6zelliklerinin kontrol edilebilmesi ile, QD’ler
elektronik, fotonik, ve manyetik bir¢ok yeni cihazin gelistirilmesi i¢in ¢ok dnemli bir
aday haline gelmistir. Bu cihazlarin uygulama alanlarina; giines 15181 elektrik
enerjisine ceviren fotovoltaikler [6, 7], kuantum bilgisayarlar [8], tek elektron
transistorler [9], lazer iiretimi ve tibbi gorintiileme gibi birgcok ileri teknoloji

uygulama alanlar1 [2] 6rnek olarak verilebilir.

Kuantum noktalar genellikle iki ana iiretim teknigi ile hazirlanirlar: kolloidal
nanokristal olarak [10] veya yiizeyler ile desteklenen adaciklar olarak [11, 12] Ikinci
teknik, ince film biiylimesi ile birbirlerinden ¢ok ince bir 1slatma tabakasi (wetting
layer) ile ayrilmis nanoboyutlu adaciklarin olusumunu igerir. Ince film biiyiimesi
sirasinda altlik ile film arasindaki kafes (lattice) parametresi uyumsuzluklarindan
kaynaklanan gerilimlerin biiytikliigiine bagl olarak ii¢ tip ince film biiylime modu
oldugu gozlenmektedir [13]. Kuantum noktalarin olusumu igin gereken biiylime
tipine o6rnek olarak Stranski-Krastanow (SK) tipi biiyiime morfolojileri gosterilebilir
ve deneysel olarak, [InyGa;xAs/GaAs] (Leonard ve ark, 1993) ve [Ge/Si] [14] gibi
epitaksiyel gerginlige sahip ince filmlerde gézlenmektedir. SK biiyiime modu ile QD
olusumu, bu QD'lerin iglerinde elektronik performanslarini kotii etkileyebilecek

dislokasyon gibi herhangi bir kusur olusmamasi ve 1slatma katmani sayesinde QD'ler



arasi iletisimin saglanabilmesi nedenleriyle, biiyiikk dikkat ¢ekmistir [14, 15]. SK
bliyiime modu tabanli fabrikasyon teknikleri yiliksek yogunlukta QD yapilar
olusturabilmekte ve bu teknik yariiletken teknolojileri ile uyum igerisinde seri
iretime ve yiiksek oranda entegrasyona uygunluk gostermektedir [13]. Tiim bu ilgiye
ragmen, bu yariiletken adaciklarin yap1 ve dagilimlar ile morfolojik evrimleri halen
tam olarak anlasilamamistir [5, 16-18]. Bu nedenle, SK biiylime modu ile, kendi
kendine organize olabilen (self-organized) QD'ler olusturabilmek igin, farkli kuvvet
alanlar1 (gerilim, elektrik) altinda QD g¢ekirdeklenmesi, biiyiimesi ve morfoloji
degisimleri hakkinda detayli bilimsel bilgi birikimine ihtiya¢ vardir. Bu bilgi,
nanoyapili kuantum noktalarin 6zelliklerinin hassas bir sekilde kontrol edilebilmesini
saglayacaktir. QD-tabanli cihazlarin verimliligi, QD'lerin konumlandirma, yogunluk
ve boyutlarina son derece duyarli oldugundan, biiyiime modu dinamikleri ve olusan
QD'lerin elektronik taginim ozelliklerinin anlasilmast QD cihazi uygulamalarin
basarisi i¢in ¢ok onemlidir. Bu mekanizmalarin anlagilmasi ile yeni QD fabrikasyon
tekniklerinin  gelistirilmesi ve yeni QD-tabanli  cihazlarin  tasarlanmasi

beklenmektedir.

1.1.  Motivasyon

Son yirmi yildir kuantum hapis etkisi goriilen yapilara ilgi artmistir ve bu konuda
bir¢ok bilimsel aragtirma yapilmaktadir. Kuantum hapis etkisi goriilen nano boyutlu
pargaciklardan biri de kuantum noktalaridir. Bu nano pargaciklar 3-boyutta limitli
sayida (bir ka¢ yiiziin altinda) yiik tasiyicit hareketini kisitlarlar ve kesikli enerji
diizeyleri olusmasini saglarlar. Bu 6zelliklerinden dolayr literatiirde suni atomlar
olarak anmilmaktadirlar. Yariiletken endiistrisine baktigimizda giin gegtikce
yariiletken cihazlarin boyutlarinin dustiigiinii gérmekteyiz. Yariiletken kuantum
noktalart teorik olarak yapilan c¢alismalara [19] gore gelecekte yariiletken
teknolojisinde kuantum teorisi ilkelerinden faydalanmak i¢in kullanilacaktir. Ayrica
kuantum noktalarinin en 6nemli Ozelliklerinden biri, boyutlar1 ve dizilimleri ile

elektronik ve fotonik 6zellikleri arasinda bir iliski olmasidir. Bu iliski goz onilinde



bulunduruldugunda bu nano parcaciklarin olusumunun kontrol edilebilmesi

teknolojik agidan yeni uygulama alanlar1 yaratmasi beklenmektedir.

Teknoloji ilerledik¢e cihazlarda kullanilan yapilarin kiigiilmesi ayni1 zamanda
yapilarin morfolojisinde olusan en kii¢iik degisime kars1 hassasiyeti arttirmaktadir ve
bu degisim yapinin mekanik, optik ve elektronik 6zelliklerini degistirebilmektedir.
Bu nedenle nano cihazlarin {iretilebilmesi bu yapilardaki ylizey ve ara yiizeyleri

kontrol edebilme yetenegimize baglidir.

Temel olarak epitaksiyel biiyiime [20], litografik teknikler [21, 22] ve kimyasal
sentezleme [23] olmak iizere li¢ kuantum nokta {iretme yontemi vardir. Kimyasal
sentezleme yoOntemi ile liretilen kuantum noktalar kiireseldir ve istenen boyutlarda
uretilebilir fakat kuantum noktalar arasi1 elektron iletimi saglanamadigl icin
elektronik uygulamalarda kullanilamazlar. Litografik teknikler ile kuantum noktalar
istenen boyutlarda ve dizilimde iiretilebilir. Ayrica elektron iletimini saglayacak
sekilde tretilebilecekleri i¢in cihaz uygulamalarinda kullanilabilirler. Fakat iiretim
esnasinda kullanilan prosediir sebebiyle yap1 ¢ok hasar goriir ve bu yontem pahalidir.
Epitaksiyel yontemler litografik tekniklere gore daha az kompleks ve ucuzdur. Ug tip
epitaksiyel biiyiimeden Stranski-Krastanow tipi biiylimeye uygun olusturulan
kuantum noktalar aralarindaki islatma katmani ile birbirlerine elektron iletimi
saglayacak sekilde baghdirlar ve elektronik cihaz uygulamalarina elverislidirler.
Fakat bu tip biiylimenin mekanizmas1 heniiz anlasilmadig: i¢in kuantum noktalarin

boyutlar1 ve dizilimleri kontrol edilememektedir.

Epitaksiyel biiylime yukarida anlatilan kisitlamalara ragmen gelecek vadeden bir
yontemdir. Bu yontemde alt tabaka ve iistiine kaplanan malzemenin farkli olmasi
durumunda (heteroepitaksi), orgii parametrelerindeki farkliliktan kaynakli olusan
gerinim alanmi sebebiyle kuantum noktalarinin kendinden olustugu goriilmiistiir. Bu
kendinden olusma mekanizmasim1 kullanarak aymi zamanda olusan kuantum
noktalarin dizilimini ve seklini kontrol etmenin bir yolu molekiiler-isin epitaksi

(MBE) ile iiretimdir. Bu yontem ile alt tabaka {iizerine konan damlaciklar,



heteroepitaksiyel gerginlik nedeniyle kendinden olusum gosterecektir ve bu yontem

ile kuantum noktalarin dizilimi istenen sekilde ayarlanabilmektedir.

Bu ¢alismanin amact MBE yontemi ile alt tabaka tlizerine yerlestirilen damlaciklarin
sekilsel evrilme kinetiklerinin ve heteroepitaksiyel gerginlige ve yon bagimh
Ozelliklere sahip film/alt tabaka ara yilizeyi denge(sizlik) durumlarimin bilgisayar

simiilasyonlart ile arastirilmasidir.

1.2.  Kuantum Hapis EtkKisi

Malzemelerin elektriksel ozelliklerinin, yapinin boyutunu disiirdiikge nasil
etkilendigi yillardir ¢alisilmaktadir. Elektronun (veya boslugun) hareketinin
kisitlanacagi kadar kiiciik boyutlara sahip yapilarda kuantum hapis etkisi gorildigi
bulunmustur. Kuantum hapis etkisi, yilik tasiyicinin etrafindaki potansiyelden dolay1
hareketinin kisitlanmasidir. Bu potansiyeller parcacigin kisitlandigi boyutlarin
sayisii belirler ve parcaciklar kisitlandiklar: boyutlarin sayisina bagl olarak farkl
adlandirilirlar. Sekil 1.1°de goriildiigii gibi bir yonde kisitlanan pargaciklara kuantum
tabakasi, iki yonde kisitlanan pargaciklara kuantum teli ve ii¢c boyutta kisitlanan

parcaciklara ise kuantum noktas1 denir.

(@)

Sekil 1.1. Kuantum hapis etkisi goriilen parcaciklarda yiik tasiyict hareketinin sematik olarak
gosterimi. (a) Kuantum hapis etkisi goriilmeyen malzeme. (b) Kuantum tabakasi (Tek yonde
kisitlama). (c) Kuantum teli (ki yonde kisitlama). (d) Kuantum Noktas1 ( Ug yonde

kisitlama).



Baz1 malzemeler iistiinde yapilan ¢alismalar sonucunda bu diisiik boyutlu yapilar
bulunmaya baslanmistir. Bunlar, 1970’lerde kuantum kuyular1 [24], 1980’lerde
kuantum telleri [25] ve 1980 ve 1990’larda kuantum noktalardir.

1.3. Kuantum Noktalari

Kuantum noktalar, boyutlari 2-20 nanometre arasinda degisen metalik veya
yariiletken parcaciklardir. Bu parcaciklarin en temel 6zellikleri, igerisindeki elektron-
bosluk ciftlerinin boyutsal olarak sinirlandirilmis olmasindan dolayr kuantum hapis
etkisinin goriilmesidir. Bu sinirlandirmadan dolayr kuantum noktalarin yiik
tastyicilart yigin malzemelerin aksine sicaklik artisi ile dagilimlarini degistirmezler.
Sonug¢ olarak, bu pargaciklar ¢ok kiiciik boyutlara sahip olduklari igin enerji
diizeyleri kuantize olarak yapay bir atom gibi davranirlar. Kuantum noktalarin enerji
spektrumlari, pargacik boyutu ile degisim gdsterir ve bu degisim parcaciin optik ve
elektronik o6zelliklerini etkilemektedir. Bu 6zelligi kuantum noktalarinin boyutlarini
kontrol edebilmemiz durumunda optik ve elektronik Ozelliklerini de kontrol
edebilmemizi saglamaktadir. Bu sebepten kuantum noktalar fotonik ve elektronik
cihaz uygulamalarinda ¢ok 6nemli bir yer edinmistir. Kuantum noktalarin 6zellikleri
ve dolayli olarak uygulama alanlar1 iiretim tekniklerine gore degismektedir.
Yariiletken kuantum noktalar, genellikle {ic ana {iretim teknigi ile hazirlanirlar.

Bunlar; kimyasal sentezleme, litografik teknikler ve epitaksiyel biiyiimedir.

1.4. Kuantum Nokta Uretim Teknikleri

1.4.1 Kimyasal Sentezleme

Yariiletken kuantum noktalar sivi ¢oziiciiler i¢inde, kimyasal yontemler ile homojen
boyutlarda ve sekillerde iiretilebilir [26]. Bu yariiletken kuantum noktalar genelde I1-
VI grubu bilesiklerdir ve iiretilen pargacik boyutu ortalama 1,2 ile 11,5 nm arasinda
degismektedir. Uretim sirasinda uygulanan prosediir genelde oda sicakliginda

¢oktiirme kullanan yontemler ve organometalik ve polimer kimyasindan malzemeleri
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icermektedir. Bu yontem ile kuantum noktalarin biiylime sonrasi kiimelenmesini
gbzlemlemek miimkiindiir ve kiimelenme sonucu olusan kuantum nokta kristallerinin

onemli manyetik ve fotonik 6zellikleri vardir [27].

1.4.2 Litografi Teknikleri

Kuantum kuyularindan olusan bir kalip kullanilarak yapilan kuantum nokta iiretimi
en anlasilir iiretim teknigidir ve bircok avantaji vardir. Kullanilan litografi tekniginin
¢Oziiniirliigline bagli olarak istenen boyutta, sekilde ve dizilimde kuantum noktalar
elde edilebilir. Ayrica bu teknikler siirekli gelistirilmektedir ve giin gegtikge daha
kiiciik boyutlarda mikro elektronik cihaz yapimina olanak saglamaktadir. Litografi
tekniklerinde kullanilacak olan kalip i¢in optik litografi [28], x-1s1m litografisi [29],
elektron demeti litografisi [30] ve odakli iyon 1511 litografisi [31] gibi bir¢ok teknik
bulunmaktadir. Litografinin ¢oziintirligii kullanilan dalga boyu ile orantili olup
bugiine kadar en yiiksek ¢oziiniirliik elektron demeti litografisi ile yaklasik 10 nm

olarak elde edilmistir.

Bu avantajlara ragmen litografi yontemleri liretim sirasinda uygulanan adimlar
acisindan ¢ok karmasik, pahali ve zaman alicidir. Ayrica asindirma (etching)
sirasinda yapiya Onemli Ol¢iide zarar verilmektedir ve bu zarar lretilen cihazin
optoelektronik verimliligini disiiriir. Bu sebepten epitaksiyel kendinden biiylime
yontemleri kolayligi ve ucuzlugu agisindan 6nemlidir ve son yillarda biiyiik ilgi

gormektedir.

1.4.3 Epitaksiyel Biiyiime

Epitaksiyel biiylime, bir yiizey Ustline kristal yapisi uygun bir malzeme depozit
edilerek kristal biiylitmektir. Bu yontem ile ilgili ilk calisma 150 yil 6nce yapilmigtir
fakat epitaksiyel biiylimenin sistematigi 1920 yilinda Louis Royer tarafindan yapilan
bir ¢alisma ile aydmlatilmistir. Royer, epitaksi kelimesini biiyiitiilen kristalin

yoneliminin yiizeydeki kristal tarafindan belirlendigini anlatmak i¢in ve bu biiyiime
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yontemini kristal olmayan ve amorf biiylimelerden ayirmak i¢in kullanmistir.
Epitaksiyel biiyimede olusan filmin sekli: ylizeye depozit edilme orani, yiizey

sicaklig ve kristalografik yonelime baglhdir.

Epitaksiyel biiyiimenin mikroskobik yapisi sematik olarak Sekil 1.2’de verilmistir.
Sekilden de anlasilacagi gibi temel islemler biiyiime sirasinda olusmaktadir. Depozit
edilen malzemenin atomlar1 buhar kaynagindan ylizeye varirlar. Bu atomlar, biiyiiyen
yiizeye tutunan atomlardir ve bu isleme depozit etme denir. Bu yiizeye tutunan
atomlar, yiizey lzerinde hareket edebilirler (Yiizey Gogii), ylizey basamaklar ile
karsilasabilir ve onlara tutunabilirler (Basamak Birlesmesi), diger tutunan atomlar ile
karsilasarak dengeli adalar olusturabilirler (Cekirdeklenme), daha Once olusmus
adalar ile karsilasabilir ve onlara tutunabilirler (Ada Birlesmesi), bir aday1 terk edip
diger bir adaya tutunabilirler (Irilesme), yiizey kristalindeki atomlar ile yer
degistirebilirler (Interdifiizyon) veya yiizeyi terk edebilirler (Yeniden Buharlasma).
Depozit edilen atomlar bu davraniglardan bir tanesini veya birka¢ tanesini

gosterebilirler.

®
( 1
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Sekil 1.2. Biiyiime sirasinda depozit edilen malzeme atomlarinin (yesil kiireler) muhtemel

hareketinin sematik olarak gdsterimi



Epitaksiyel biiylime iki kategoriye ayrilabilir: homoepitaksiyel biiyiime ve
heteroepitaksiyel biiylime. Homoepitaksiyel biiylime, kristalin ylizeyi iistiinde ayni
malzemeyi, heteroepitaksiyel biiyiime ise farkli bir malzemeyi biiyiitmektir.
Homoepitaksiyel biiyiime daha az karmasik bir sistemdir ve daha iyi anlasilmistir.
Bu sebepten, bilimsel arastirmalarda genel olarak heteroepitaksiyel biiylimeye

odaklanilmistir.

Heteroepitaksiyel biliylimeyi kompleks yapan en oOnemli faktoér, depozit edilen
malzeme ve yiizey malzemesi arasindaki kafes parametresi uyumsuzlugudur. Bu iki
malzemenin farkli kafes parametreleri olmasi ve bunlarin eslesmesi sonucu yiizey
tizerinde gerinim etkisi altinda epitaksiyel bir ince film olusur. Heteroepitaksiyel
bliylime olan sistemlerde gerinim enerjisinin rahatlamasi onemli ve gbz ardi

edilemez bir etkendir.

Heteroepitaksiyel biiyiimede Sekil 1.3’te goriildiigii gibi ti¢ tane termodinamik denge
durumunda biiyiime modu bulunur: Volmer-Weber (VW) biiyiime modu [32],
Stranski-Krastanow (SK) bityiime modu [33] ve Frank-van-der-Merwe (FM)biiyiime
modu [34]. Diizlemsel, atomik ve tabaka tabaka olusan ve ara ylizey enerjisinin
kiigiik oldugu biiylime modu FM biiylimesidir. Bu tip biiyiimede epitaksiyel yiizeyler
ile ylizey kristali birbirine ¢ok yakin kafes parametrelerine sahiptirler [34]. Depozit
edilen malzemenin direkt olarak ii¢ boyutlu adalar olusturdugu ve ara yiizey
enerjileri yiiksek olan biiylime modu VW biiyiimesidir. Bu biiylime ¢esidi epitaksiyel
yiizeyler ile yiizey kristali cok farkli kafes parametrelerine sahip oldugunda goriiliir
[32]. Bu iki ekstrem biiylime arasinda SK biiylimesi ise baslangigta FM
bliylimesindekine benzer diizlemsel atomik bir tabaka ile baglar ve VM
biiyiimesindeki gibi ili¢ boyutlu adalara gegis yapar. Bu gegis gerinim enerjisi belirli
bir kritik degeri gectiginde olusur. SK biiylimesinde gecis sonrasi olusan adalar ince

bir tabaka ile birbirine baglidir ve bu tabakaya 1slanma tabakasi denir.
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Sekil 1.3. Ug heteroepitaksiyel biiyiime modunun kesitsel gériintiisii (a) Frank Van der
Merwe (FM), (b) Volmer-Weber (VW), (c) Stranski-Krastanow (SK).

Sekil 1.4. Sekil 1.3te gosterilen ii¢ heteroepitaksiyel biiyiime moduna 6rnek kesitsel TEM
gortntiileri (a) Frank Van der Merwe (FM) [34], (b) Volmer-Weber (VW) [32], (c) Stranski-
Krastanow (SK) [33].

Yiizey ve ara ylizey enerjilerinin hangi biiyiime modunu nasil belirledigini ayrintil

incelemek i¢cin depozit edilen malzemeye A ve ylizeydeki malzemeye B diyelim.
Yiizeydeki malzemenin yiizey enerjisiy,, filmin yiizey enerjisi y; ve ara ylizey
enerjisi y, olsun. Ara yiizey enerjisi (), iki farkli malzeme arasindaki baslangi¢
ara ylizeyini olusturmak i¢in gerekli enerji ve film ve iistiine depozit edilen yiizey
arasinda kafes parametresi uyumsuzlugundan kaynakli gerinim enerjisinin

toplamidir. FM biiylime modu i¢in y; +y <y, denklemi gegerlidir ve bu durumda



depozit edilen malzeme yiizeyi islatmak ister. Eger bu kosul korunmaya devam

ederse tabaka tabaka biiylime goriliir. Tam tersi yani y, +y, >y, denklemi VM

bliyime modu i¢in gegerlidir. Bu kosulda ara yiizey enerjisi depozit edilen
malzemenin ylizeyi 1slatmasi i¢in ¢ok fazladir ve biiylime bagladigi gibi adalar
olusur. Bu iki bliylime modunun sistematigi iyi anlasilmistir fakat SK biiytime modu

tam olarak anlasgilamamistir.

1.4.3.1 Stranski-Krastanow Biiyiime Modu

Stranski-Krastanow biiyiime modu Ge/Si ve InAs/GaAs gibi heteroepitaksiyel
sistemlerde gozlemlenmistir. Bu sistemlerde depozit edilen malzeme miktar1 belirli
bir kalinliga ulasana kadar tabaka tabaka biiyiir ve bu kritik kalinliga ulastiktan sonra
tic boyutlu adalar olusturur. Bu adalar belirli kalinlikta bir katmanin {istiinde yer

alirlar ve bu katmana 1slatma katmani denir.

Yiizeydeki kristal ve iizerine depozit edilen malzeme arasindaki kafes parametresi
uyumsuzlugu gerinim enerjisi birikmesine neden olur. Gerinim altinda bulunan
diizlemsel filmlerde heteroepitaksiyel biiyiimenin goriilmesi Asaro Tiller Grinfeld
(ATG) kararsizlig1 ile anlagilmistir [35,36]. Teoriye gore depozit edilen malzeme ve
yiizey malzemesi arasindaki kafes parametresi farki, elastik enerjinin birikmesine
neden olur ve belirli bir kritik kalinliktan sonra film birbirinden ayrilmis adalara
ayrilarak serbest enerjisini disiiriir. Alansal elastik gerinim enerjisi elastik teoriye

gore Denklem 1.1 ile verilebilir.

E, =2Gg,’ 1+ Hh/(1-9) (1.1)

Burada ¢ filmin Poisson orani, G filmin kayma modili, h film kalmhgi ve ¢,

gerinim olarak verilmistir. Ayrica gerinim iki malzemenin kafes parametreleri

kullanilarak Denklem 1.2’de goriildiigii gibi hesaplanabilir.
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s (1.2)

Biriken bu gerinim enerjisi dislokasyonlar veya ada olusumu ile harcanabilir. Filmin
kalinlig1 kritik kalinliga ulastiktan sonra gerinim enerjisi harcanarak ada olusumu

goriiliir (Sekil 1.5) [37].

(@) (b)

Sekil 1.5. Yiizey kristali atomlar (yesil) ile depozit edilen malzemenin atomlar1 (kirmiz1)
arasindaki dogal kafes boslugu. (a) Bozulmamis film (gerilimden dolayi filmin atomlari

sikismis) (b) Gerinim bosalmast sonucu olusan konfigiirasyon

SK biiylimesinde olusan adalar genelde ¢ukurlar veya kiigiik piramitler seklindedir
[37-39]. Bu adalarin daha fazla biiylimesi i¢in yeni gelen atomlarm belirli bir
cekirdeklenme bariyerini asmasi gerekmektedir. Bu bariyeri agmalari sonucu
genellikle bu tip adalarda goriilen {105} diizgiin yiizleri (facet) daha fazla biiylir ve
adalar kubbe benzeri bir sekil alirlar [40].

Ge/Si ve InAs/GaAs sistemleri ile yapilan deneysel ¢alismalar kritik kalinligin 3 tek
katman ile 18 tek katman arasinda degistigini gostermistir [41,42]. Patella ve
digerleri [43] yaptig1 ¢alismalarda InAs/GaAs sistemlerde gegis icin kritik kalinligin
sicakliga bagligin1 gostermistir fakat i1slatma katmani ile kritik kalinlik arasindaki

baglant1 heniiz agiklanamamustir.
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SK biiyiimesinde olusan adaciklarin arasinin ince bir 1slanma tabakasi ile bagl
olmast yiik tasiyicilarinin adalar arasinda hareket etmesini yani iletkenligini saglar.
Bu iletim mekanizmasindan dolayr SK biiylime modu optoelektronik ve elektronik

uygulamalarda kullanilabilmektedir.

1.5.  Yaniletken Heteroepitaksiyel Kuantum Nokta Uygulamalari

1.5.1 Optoelektronik Kuantum Nokta Cihazlar

Yapmnin durum yogunlugundaki boyutsal azalma optoelektronikte cihaz
performansinda artmaya neden olmaktadir. Kuantum noktalarin boyutlar1 oda
sicakligi uygulamalarina izin verecek kadar diisiiriiliirse ve tekdiize pargacik boyutu
saglanabilirse LED’lerin verimi arttirilabilir. Bu boyutlara inilebilen ve ucuz bir

tiretim teknigi olan heteroepitaksiyel SK biiyiime yontemi gelecek vaat etmektedir.

Yariiletken lazerler; CD oynaticilar, lazer yazicilar ve optik iletisim gibi birgok
onemli alanda uygulama alanina sahiptirler. Lazerin temeli elektron ve bosluk ¢iftleri
yaratilmasi1 ve bunlarin 1simasmma dayanmaktadir. Bu sebepten kuantum noktalari
kullanilarak hapis etkisinden dolay1 verimin arttirilacag: diistiniilmiis ve 1994 yilinda
ilk yiiksek verimlilikte calisan kuantum nokta lazer sunulmustur [44]. Ozellikle
heteroepitaksiyel olarak biiyliyen kuantum noktalarin boyutlarinin tekdiize olmasinin
ve kuantum noktalarin birbirine ¢ok yakin olmasinin lazer performansini arttiracagi

diistiniilmektedir.

Kuantum noktalarinin yaptig1 isimanin dalga boyu, kuantum noktasinin boyutuna
gore degismektedir. Bu 6zellikten faydalanilarak orta kizilotesi bolgede genis dalga
boyu aralikli koherent kaynaklar yapilmas1 miimkiin olabilir. Orta kiziltesi bolge
gazlar i¢in karakteristik absorpsiyon bolgesi oldugu icin bu kaynak, hava kirliligi

tespiti ve endiistriyel islem goriintiileme gibi alanlarda kullanilabilir.
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1.5.2 Elektronik Kuantum Nokta Cihazlar

Kuantum noktalarda hapsedilen yiik tasiyicilarin noktalar arasi tlinelleme yapmasi
tek elektronlu transistor fikrini olusturmustur. Yik tasiyicinin transferi iginde
hapsedildigi kuantum noktanin yapisina yani boyutlarina ve uygulanan kap1 voltajina
baghdir. Tek elektronlu transistorun avantaji teorik hesaplamalara gore az gii¢
tiketmesidir. Kontrollii elektron transferi fikri kullanilarak baska cihazlar da
tiretilebilir [45].

Elektron transferi temeline dayanan uygulamalardan biri hiicresel otomasyondur.
Hiicresel otomasyon, kuantum noktalardaki ylik konfigiirasyonuna dayanan ikili
enformasyon ile hesaplama yapilmasini oneren bir yaklasimdir [1]. Sekil 1.6’da
goriildiigli gibi sistemde iki tane mobil elektron bulunur ve 1 ve 0 degerleri

hiicrelerdeki ytik konfiglirasyonuna bagl olarak degisir.

" 1" o 0"

Sekil 1.6. Dort kuantum noktali temel hiicre (0 ve 1 konumlarinda)

Bu mantikla ¢alisan hiicreler kullanilarak mantiksal elemanlar (Sekil 1.7) ve bu
elemanlar birlestirilerek mantik devreleri tasarlanabilir. Hiicreler arasindaki etkilesim
Kulombik olup hi¢ gii¢ aktarimi yoktur. Bu sebepten devrede gii¢ tasarrufu saglar ve

1sinma problemi yoktur.
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Sekil 1.7. Kuantum noktalar1 hiicrelerden olusan basit mantik elemanlari. Soldaki ikili tel,

sagdaki doniistiiriicii.

1.6.  Literatiir Ozeti

Stranski-Krastanow tipi kuantum noktalar1 ilk olarak 1970’lerde ¢alisilmaya
baglanmistir ve 1990 yilinda ilk SiGe entegre devrenin iiretilmesi ile uygulama
alanlart ile ilgili farkindalik artmistir. Giin gectikce elektronik ve optoelektronik
teknolojisinde baz1 uygulama alanlar1 bulan ve teorik olarak daha fazla bulacagi

kanitlanan SK tipi kuantum noktalart ile ilgili yapilan ¢aligmalar artmaya baslamigtir.

1.6.1 Deneysel Calismalar

Politi ve digerleri (2000) SiyxGey sisteminde, literatiirde Stranski ve Krastanow
tarafindan ilk olarak bildirilen, ylizey piiriizlenmesi ile baslayan ve ada olusumu ile
devam eden klasik SK tipi kuantum noktalarint gézlemlemislerdir [46]. Wiebach ve
digerleri (2000) Sig75Geg25/Si(001) sisteminde Sekil 1.8’de goriildiigii gibi 135 nm
taban genisligi ve 80 nm yiiksekligi olan piramit seklinde kuantum noktalar
gozlemlemislerdir. Bu piramit adalarda {111} diizglin ylizeyi (facet) goriilmiistiir.
Ayrica adalarin seklinin Ge konsantrasyonu ile degisimini gozlemlemisler ve Ge

konsantrasyonunun adalardaki dagilimini ¢ikarmiglardir [47].
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Sekil 1.8. Sig 75Geg25/Si(001) tabakasinin SEM goriintiisii.

Berbezier ve digerleri Sekil 1.9’da goriildiigi gibi 2002 yilinda Si;«Gex adaciklarini
gbzlemlemislerdir. Caligmalarinda, dislokasyon olusan kritik kalinliktan diisiik ve

teorik kalinliktan ytiksek kalinlikta malzeme depozit etmislerdir.

120 nm

Sekil 1.9. (a) SipsGeo 4 igin yuvarlak sekilli kubbe tipi ve kare tabanli kuliibe tipi adacik
dagilimmin AFM goriintiisii. (b) Kuliibe ve (c) kubbe tipi adalarin TEM goriintiisii. (d),
(c)’de goriilen kubbe tipi adalarda (113) ve (111) diizgiin yiizeylerinin varliginin gésterimi
icin biyiitiilmiis hali [48].
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Ayrica lizerine malzeme depozit edilen alt tabakanin kristal yoneliminin, olusan
adaciklarin evrilme kinetigini degistirdigi gézlemlenmistir. Bu ¢alismaya gore ada

olusumunun baslamasi i¢in belirli bir kalinlik [49, 50] ve kristal yonelimi vardir [48].

Zela ve digerleri 2002 yilinda Ge/Si(001) sisteminde yaptiklar1 deneysel caligmada
iki kademeli Ge depozit ederek kubbe bicimli kuantum noktalar1 elde etmislerdir
(Sekil 1.10.a).

Sekil 1.10.b’de goriildiigi gibi ilk depozit sonrast {105} diizgiin yiizeyli piramit
seklindeki adalar olusmus ve belirli bir kritik boyuta kadar biiyiimiislerdir. Basing
diisiirerek ikinci kez Ge depozit edildiginde kubbe bigimli adalara doniismiislerdir.
Piramitten kubbe tipi adaya ge¢is, gerinim gevsemesini en ¢ok oldugu tepe ylizeyine
en yakin {105} diizgiin ylizeyinden baslamistir. Ayrica ikinci depozit sirasinda

cekirdeklenmeler sonucu yeni piramit adalar olugsmustur [51].

e N a o
al 1

0]
o 25 50 75 O 25 50 7

x(nm) (b) x(nm)

(@) (b)

Sekil 1.10. (a) Piramit ve kubbe seklindeki Ge/Si ada dagiliminin HRAFM goriintiisii. (b)
Ge/Si(001) adalarin [100] kesit alanindan TEM goriintiisii

Bu piramit-kubbe tipi arasi ada gecisi 2004 yilinda Montalenti ve arkadaslar

tarafindan da gézlemlenmistir [52].
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Bariberau ve digerleri [53] 1987 yilinda Si;xGex/Si(001) sisteminde MBE ile
yaptiklari deneylerde kubbe tipi ve piramit seklinde kuantum adalan

gozlemlemislerdir (Sekil 1.11).
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50 nm

Sekil 1.11. Sol tarafta kubbe tipi ve sag tarafta piramit seklinde kuantum noktalar1. (650°C
sicaklikta 6ML Ge/Si(001) depozit edilmistir.)

Bu ada sekillerindeki farkliligin gerinim gevsemesinden dolayr oldugunu ileri
stirmiisler ve 2006 yilinda yaptiklar1 bir ¢alisma ile TEM goriintiilerinden piramit ve
kubbe sekilli kuantum noktalari ile alt tabaka arasindaki gerinim farkini (Sekil 1.12)

gostermislerdir.

Sekil 1.12. Sol tarafta kubbe tipi ve sag tarafta piramit sekilli kuantum noktalarinin iki 1ginl
kosulda TEM kesit alan goriintiileri.

Easlasham ve Cerullo, Ge/Si(100) sisteminde dislokasyon olmadigi durumda
kuantum nokta olusumunu gézlemlemistir ve ada olusumunun baslamasi i¢in gerekli
tabaka kalinlig1 i¢in deger bulmuslardir [54]. Bu ¢alismada Ge/Si(100) sistemi igin
film ve althk arasindaki kafes parametresi uyumsuzlugundan dolayr olusan
gerinimin, dislokasyon olusturmadan gevsemesi i¢in alt tabakada bulunan

malzemede elastik deformasyon olusmasi gerektigi ve bdylece ada olusumu ile
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filmin gerinim enerjisini bosalttigr sdylenmistir. Hull ve digerleri (2003) GeySii-
x1S1(100) sisteminde dislokasyon olusumundan kaynakli gerilimin ortadan kalkmasi
sonucu adalarin olusmadigr gézlemlemistir. Ayrica yaptiklart deneylerde kararli
yapinin elde edilmesi i¢in belirli sicaklik ve biiyiime hizi oldugunu gostermislerdir

[55].

Shaleev ve digerleri, Si(001) tistiine Si;-xGey film biiylimesini farkli Ge yiizdelerinde
incelemislerdir [56]. Incelemeler sonucunda depozit edilen malzemedeki Ge
konsantrasyonunun alt tabaka ve film arasindaki 6rgii parametresi uyumsuzlugunu
etkiledigini ve dolayli olarak ada olusumunun baslamasi i¢in gereken kritik kalinlig

belirledigini gormiislerdir.

Literatiirdeki bu deneysel ¢alismalar géz oniine alindiginda SK tipi kuantum nokta
olusumunun farkli mekanizmalar sonucu olustugu goriilmektedir. Depozit edilen
malzemenin alt tabakada c¢ekirdeklenmesi ile olusum ve biiyime bu
mekanizmalardan biridir. Biiylime sirasinda kuantum noktanin seklinde deneysel
caligmalardan da goriildiigii gibi gegisler olmaktadir. Ayrica ¢ekirdeklenme olmadan
sadece epitaksiyel gerilim nedeniyle film yiizeyinin piiriizlenmesi [57] ve sonrasinda
kuantum nokta olusumu diger bir mekanizmadir. Bu mekanizmada olusumu
etkileyen faktorler deneysel olarak go6zlemlenmis ve teorik olarak modeller

cikartilmaya baslanmistir.

1.6.2 Teorik Calismalar

Asaro ve Tiller 1972 yilinda gergin ylizeylerde, ylizey difiizyonu etkisinde meydana
gelen sekilsel degisimi ilk calisanlardir [25]. Denge termodinamigine dayali bu
caligmada elastik sekil degistirme enerjisi, genellestirilmis bir ylizey kimyasal
potansiyeline dogrudan dahil edilmistir. Bu dogrusal model elastik bir gerilme
altinda bulunan diiz yiizeylerin kararli olmadiklarini, ylizey difiizyonu ile
dalgalanarak bozulabileceklerini ve bozulmalarin yilizeyde ¢atlak olusumuna kadar
gidebilecegini gostermistir. Daha sonra Grinfel'd [58] ve Srolovitz [59] tarafindan

yapilan ¢alismalar diiz bir yiizeyde meydana gelen pertiirbasyonlarin, tim ylizeyi
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kararsiz hale gecirebilmesi i¢in kritik bir dalga boyuna ulagmalar1 gerektigini
gostermistir. Literatiirde ATG kararsizlif1 olarak da adlandirilan bu olay bir baska
ifade ile yiizey alanimi (dolayisi ile yiizey enerjisini) azaltmaya calisan kapiler
kuvvetler ile yilizey alanimi arttirarak elastik sekil degistirme enerjisini azaltmaya

calisan elastostatik kuvvetler arasindaki rekabetten kaynaklanmaktadir.

Filmin yeteri kadar ince olmasi durumunda deneysel literatiirde gozlemlenen
Stranski — Krastanow (SK) tip adalarin olusumunu agiklamak igin ATG teorisinin,
yiizeyde olusan dalgalar yoluyla film ve altlik arasindaki enerjik etkilesimi hesaba
katacak sekilde genisletilmesi gerekir. Bu, film kalinligina bagh yiizey serbest

enerjisi ile iliskilendirilen gesitli tip 1slanma potansiyelleri tertiplenerek yapilabilir.

Zhang ve Bower (1999) 3 boyutlu sonlu elemanlar yontemi kullanarak yaptiklari
sayisal ¢alismalarda gerinim altindaki epitaksiyel ince film sistemlerinde kuantum
nokta dizilimlerini incelemislerdir. Calismalar1 sonucunda gerinimden kaynakl film
ylizeyinde olusan piiriizlenmelerin zaman icinde birbirinden ayrilan adalara
dontistiiglinii gézlemlemislerdir. Periyodik adalarin olusmasi icin belirli bir kritik
yiizey piiriizlenme dalga boyu oldugunu [58,59] ve baslangigtaki piiriizlenmenin
ileride olusacak kuantum nokta dizilimini etkiledigini sdylemislerdir. Ayrica ada
olusumundan sonra yiizey diflizyonunun devam etmesi durumunda adalarin
birleserek biiyiidiiklerini soylemislerdir [60]. 2001 yilinda yaptiklar1 bagka bir
calismada ise baslangicta piramit seklinde olan kuantum noktalarinin, kritik bir
hacimden sonra ylizey enerjisindeki anizotropiden kaynakli olarak kdselerdeki denge
durumunun bozulmasiyla baglayarak kubbe tipi adaya ge¢is yaptiklarim

gostermislerdir [61].

Golovin ve digerleri 2004 yilinda yaptiklar1 ¢alismada gerinim olmayan durumda
ince film tizerinde adalarin olusumuna film ve alt tabaka arasindaki islanma
etkilesimlerinin ve yiizey enerjisinin anizotropisinden kaynakli  filmdeki
dengesizliklerin etkisini incelemislerdir. Yaptiklar1 ¢aligmalar sonucunda islanma

etkilesimlerinin olmadigr durumda denge durumunun bulunmadigi, i1slanma
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etkilesiminin ylizeydeki anizotropiden kaynakli dengesizligi bastirarak kuantum

nokta dizilerinin olusumunu tetikledigini gostermislerdir [62].

Tekalign ve Spencer (2004) yaptiklar1 ¢alismalarda [63] film ve alt tabaka elastik
sabitleri, izotropik yiizey enerjisi parametreleri ve i1slanma enerjisi parametreleri
iceren dogrusal olmayan bir evrilme denklemi tiiretmisler ve 2 boyutlu sistemde
yaptiklar1 sayisal analizler sonucu denge durumunda bir film elde etmek igin kritik
film kalinligi [49,50] ve yiizey dalga boyu [58-60] oldugunu bulmuslardir. 2007
yilinda yaptiklar1 bagka bir ¢alismada ise filmin dogrusal olmayan yiizey evirilmesini
3 boyutlu olarak analiz etmislerdir. Yiizey evrilmesis6z konusu oldugu igin bu
problemi ¢ézmek icin dinamik modeli gerekmektedir fakat elastik sabitler problemin
biiylik diziler halinde olan kuantum noktalar1 i¢in ¢dziilmesini bilgisayar giicii ve
zaman anlaminda engellemektedir. Bu yilizden bu c¢alismalarinda elastikiyet
problemine yaklasik bir sonu¢ bularak modeli basitlestirmisler ve 3-boyutlu sistemi

¢ok sayida kuantum noktasi igin galisabilmislerdir [64].

Zhou ve digerleri, ince film yilizeylerinin morfolojik olarak evrilmesini incelemek
amaciyla bir ara ylizey modeli gelistirmislerdir. Gerilimin film yiizeyindeki etkilerini
incelemek icin gerilimsiz ve gerilimli morfoloji degisimlerine bakmislar ve gerilim
altindaki ince filmlerde ada olusumunun, gerilimsiz ince filmlere gére daha hizl
gerceklestigini bulmuslardir. Ayrica ylizey anizotropisi, difiizyon ve depozit edilen
madde miktarinin film ylizeyine etkilerine bakmiglardir. Depozit miktarinin
arttirilmas1 sonucunda ATG kararsizligindan dolayr filmde olusan derin oluklarin

giderildigini gozlemlemislerdir [49].

Hao Hu ve digerleri, kuantum noktalarinin alt yiizey iizerinde cekirdeklenme ve
biliylime mekanizmalarini incelemek i¢in siirekli ortam modeli ve ilk ilkeler hesabini
birlikte kullanarak bir model gelistirmislerdir. Calismalar1 sonucunda yiizey istiinde
olusan adalarin birbirine ince filmdeki heteroepitaksi oluklar1 araciligiyla gerilim
bagi ile bagl olduklarin1 gdstermisler ve oluklarin yakinindaki bdlgelerde

cekirdeklenme icin gerekli parametrelerin oluk boyutlar1 ile degistigini
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sOylemislerdir. Caligmalarinda ayrica ada biiyiimesinin kendi kendini sinirlamasi da
gozlemlenmis, buna sebep olanin ada ve oluk arasindaki ¢ekim etkisi ve ada-ada itme
etkisi arasindaki ¢ekisme oldugu ve bunun sonucu ada boyutu artisinin oluk boyutu

ile dogrusal oldugunu géstermislerdir [65].

Vastola ve digerleri, alasim kuantum noktalarini incelemislerdir. Teorik olarak
kuantum noktalarin olusumunda etkileri bulunan gerilim enerjisi, ylizey enerjisi, i¢
enerji ve entropi gibi termodinamik parametreleri géz oniine alarak alasim dagilimin
arastirmiglardir. Biliylime hizi ve sicakligmi kullanarak alasim dagilimim
etkileyebildiklerini, buna paralel olarak alasim nedenli gerilim alani yaratarak
elektron lokalizasyonunun kontroliiniin miimkiin oldugunu, dolayisiyla kuantum

noktanin elektronik 6zelliklerinin kontrol edilebilecegini 6ngdrmiislerdir [66].

Gamage ve digerleri, ii¢ boyutlu kuantum noktalarinin dogrusal olmayan
bliylimesini, dogrusal olmayan dinamik denklemlerinin ¢6ziimii ve elastikiyet modeli
kullanarak sayisal simiilasyonlar yardimi ile incelemislerdir [67]. Simiilasyonlar
sonucu, ince film ve alt tabaka arasindaki 1slanma etkilesimlerinin difiizyonu
etkiledigini ve dolayli olarak ada yiiksekligini kontrol ettigini bulmugslardir. Ayrica,
ada dizilerinin ileriki biiylime asamalarinda diisiik uyumsuzluk gerilimleri igin stabil
olduklarim1 goézlemlemisler ve bu bulgular1 deneysel ve teorik calismalar ile

desteklemislerdir.

Gaillar ve digerleri, anizotropi ve gerilim altindaki kuantum noktalarinin
heteroepitaksiyel olusumunu ve biiyiimesini kinetik Monte Carlo simiilasyonlari ile
incelemislerdir [68]. Calismalar1 sonucunda, Si(100) iizerinde Ge piramit adalarin
bliyiime kinetigini, elastisite ve ylizey enerji anizotropisinden faydalanarak
aciklamiglar ve anizotropi ve elastisitenin adalarin irilesmesini belirledigini 6ne

siirmiislerdir.

Xu ve digerleri, desenli alt tabaka lizerine kaplanan Asaro-Tiller-Grinfel’d (ATG)

karasizligi olan ince filmin biiylime kinetiini simiilasyonlar yardimi ile
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incelemislerdir [69]. Simiilasyonlarinda, yiizey enerjisi, elastik rahatlama ve 1slanma
etkilesimleri ile belirlenen ylizey difiizyonunu acgiklayan siirekli medya modeli
kullanmislar ve baslangigtaki desenin dalga boyuna, film kalinligina, tavlama
zamanina ve kaplama akisina (depozit etme hizina) bagl olarak degisen farklh

geometriler bulmuslardir.

Tokar ve digerleri, es fazli epitaksiyel nano adalarin gerilim altinda biiylimesini
Monte Carlo simiilasyonu ile incelemiglerdir [70]. Simiilasyonlarinda, alt tabaka ve
eklenen atomlar arasindaki uyumsuzlugu, kiire yaricaplarini 6rgii parametresinden
biiyiik alarak modellemis ve Lennard-Jones potansiyeli kullanmiglardir. Calismalari
sonucu komsu atomlar arasindaki etkilesimlerden dolayr olusan kuantum

noktalarinin literatiir ile uyumlu oldugunu gérmiislerdir.

Spencer ve digerleri, kendinden olusan kuantum noktalarinin heteroepitaksiyel
biiyiime sirasinda sekil gegislerini incelemislerdir [71]. Sekil gegisleri sirasinda
olusan simetri bozulmalar1 i¢in hesaplamalar yapmislar ve sonuglarin literatiirde

goriilen sonuglar ile uyumlu oldugunu gostermislerdir.

Lozovoy ve digerleri, Ge/Si(001) sisteminde farkli tabanlara sahip piramit seklindeki
kuantum noktalarinin evrilmesi ve evrilme sirasinda sekil degisimlerinin yilizey
enerjisine ve elastik gerinim gevsemesine olan bagliligini gézlemlemek icin bir teori
gelistirmislerdir [72]. Yaptiklar1 simiilasyonlar sonucu, kuantum noktalarin
boyutlarinin ve yogunluklarinin belirli sicakliklarda incelemislerdir ve ayni zaman
sekil gecisleri icin alt tabaka {izerine depozit edilen malzeme miktarinda kritik

degerler oldugunu gézlemlemislerdir.

Xu ve Aqua, gerinimli filmlerde tavlama sirasinda olusan kuantum noktalarin
dizilimini incelemek i¢in siirekli ortam dinamigi kullanarak simiilasyonlar
yapmislardir [73]. Caligmalarinin amaci kuantum nokta dizilimlerinin alt tabakada
baslangicta bulunan piiriizlerin dalga boyuna ve alt tabakanin kalinligina olan

bagimliligin1 incelemektir. Calismalar1 sonucunda bu tip biliylimede olusan kuantum
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nokta diziliminin farkli dalga boylarin degistigini fakat uzun siireli deneylerde biiyiik

adaciklarin kiiciikler ile birlestigini gozlemlemislerdir.

Herandez-Saz ve digerleri, yariiletken kuantum noktalarin biiylimesinin goriildiigii
bolgeleri tahmin edebilmek igin Sonlu Elemanlar Yontemi (FEM) kullanarak ince
filmlerde gerilim-gerinim incelemeleri yapmuslardir [74]. Bilgisayar tabanh
modellerini Atom Prob Tomografi (APT) kullanarak deneysel c¢alismalar ile
giiclendirmislerdir. Calismalar1 sonucunda bu tip sistemlerde Sonlu Elemanlar
Yontemi ve APT cihazinin uyum iginde ¢alistigini ve gerilim-gerinim incelemelerine

imkan sagladigini sdylemislerdir.

Kuryliuk ve Korotchenkov, SiGe sistemleri icin elastik siirekli ortam dinamigi ve
Sonlu Elemanlar Yo6ntemi kullanarak bir model gelistirmislerdir [75]. Bu ¢alismanin
amact kuantum noktasinda bulunan Ge miktarinin morfolojiye ve dagilima etkisini
incelemektir. Simiilasyonlar sonucunda, Ge miktarinin kuantum nokta dagilimini ve

sistemdeki gerinim durumunu degistirdigini gézlemlemislerdir.

Literatiirdeki teorik c¢aligmalara bakildiginda modellerin genel olarak ince film
morfoloji degisimi esnasinda ada olusumunu etkileyen faktorleri ve kritik degerlerini
bulmak amaciyla yapildigi goriilmektedir. Ayrica genel modeller denge
termodinamigine dayali olup, sistem hareketsiz periyodik sinir kosullar1 kullanilarak
ifade edilmistir. Bu tip modeller ince film ve alt tabakanin birlestigi smirdaki
koselerin yani iiclii kavsaklarin hareketini kisitlandirir ve film yilizeyinin zaman
icinde kabullenecegi olasi kararli hallerin ortaya ¢ikisin1 kismen engeller [4,5]. Bu
kisitlamanin, Ogurtan1 ve Oren [76,77] tarafindan onerilen i¢ entropi iiretimi
hipotezine dayali doniisiimsiiz termodinamik model kullanilarak kaldirilabilecegi

gosterilmistir.

Kukta ve Freund (1997) yaptig1 ¢alismada ince film morfolojisinde yiizey enerjileri,
gerinim, kimyasal potansiyel ve dislokasyonlarin etkisini incelemiglerdir [78]. SK
tipi kuantum noktalarin olusturmanin baska bir yolu da bu c¢alismada 6nerildigi gibi

baslangicta dengede oldugu diisiiniilen piiriizsiiz damlaciklarin sekilsel evrimini takip
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etmektir. Ogurtani, Celik ve Oren [4, 5] baslangicta farkli sekillere fakat ayn
biiytiklikklere, sahip adaciklarin zamanla ayni sekle ve biiyiikliige sahip S—-K tipi
adalara dontistligiinii, aradaki yegane farkin 1slanma katmaninin derinliginde ortaya
ciktigini gostermislerdir. Kiigiik en boy oranlarinda, biiyiik en boy oranli adaciklara

gore, daha s1g 1slanma katmani olustugu gézlemlenmistir.
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2. MATEMATIKSEL MODEL VE SAYISAL PROSEDUR

Giris boliimiinde detayl1 bir sekilde anlatildig {izere, kuantum noktalarin morfolojik
evriminin ve bu evrimi kontrol eden malzeme Ozellikleri ile dis faktorlerin
anlasilmasi, istenilen optoelektronik o6zelliklere sahip KN'lerin ve dolayisiyla KN
tabanli cihazlarin tiretimi i¢in son derece onemlidir. KN olusumu ile ilgili teorik
caligmalara bakildiginda modellerin genel olarak ince film morfoloji degisimi
esnasinda ada olusumunu etkileyen faktorleri ve kritik degerlerini bulmak amaciyla
yapildig1 goriilmektedir. Ayrica katt malzemelerde kapiler etkiler altinda sekil ve
mikro yap1 gelisimi ile ilgili tiretilen modellerin geneli denge termodinamigine dayali
olup, sistem hareketsiz periyodik sinir kosullar1 kullanilarak ifade edilmistir. Gergek
sistemlerde ise kati yiizey ve ara ylizeylerin denge-disi (geri doniisiimsiiz)
termodinamik kullanilarak modellenmesi gerekmektedir. Denge termodinamigine
dayali modeller, ince film ve alt tabakanin birlestigi sinirdaki koselerin yani tigli
kavsaklarin (triple junction) hareketini kisitlar ve film yiizeyinin zaman icinde
kabullenecegi olast kararli hallerin ortaya ¢ikigii kismen engeller [4, 5]. Bu
kisitlamanin, Ogurtani ve Oren [77, 79, 80] tarafindan 6nerilen i¢ entropi tretimi
hipotezine dayali geri donlisiimsiiz  termodinamik  model  kullanilarak

kaldirilabilecegi gosterilmistir.

Ogurtani ve Oren [77, 79], i¢lerinde Uglii kavsaklarida bulunduran yiizey ve ara
yiizeyler icin, geri doniislimsiiz (irreversible) termodinamigin mikro ayrik
formulasyonunu temel alarak, siirekli ortam teorisini gelistirmistir. Bu teori, yiizey ve
ara ylizeyler iceren elektro go¢ ve tane siirt oluk olusumu [81] gibi farkli malzeme
problemlerine basar1 ile uygulanmistir. Geri doniisimsiiz termodinamigin mikro
ayrik formiilasyonu, kapsami ince film kalinligin1 ve anizotropik Helmholtz serbest
enerjisini de gdz oOniinde bulunduracak sekilde Ogurtam, Celik ve Oren [4, 5]
tarafindan genisletilmistir. Genisletilen bu formiilasyon, bu tez kapsaminda
epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme siireglerinin ve Stranski-Krastanow
adaciklarinin olusumlarinin bilgisayar modellemesi araciligiyla arastirilmasi igin

kullanilmuistir.
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Bu béliimde, tezin biitiinliigiini saglamak i¢in oncelikle Ogurtan1 ve arkadaslari
tarafindan gelistirilen yonetici denklemler [4, 5] Sekil 2.1'in yardimi ile tanitilacak,
daha sonra yapilan kabiillenmeler sonucu, bu diferansiyel denklemlerde yapilan
basitlestirmeler anlatilacak ve son olarak ise basitlestirilen bu diferansiyel denklem

takimlarinin sayisal ¢6ziimlenmesi [4, 5, 77, 79, 80] detayli bir sekilde anlatilacaktir.

vord

Sekil 2.1. Altlik ile sistem tizerindeki adacik olusumunun sematik gdsterimi
2.1 Yiizey Siiriiklenme Difiizyonu ve Biiyiimesinin Formiilasyonu

Izokorik bir ara yiizeyin sekilsel degisim kinetigi yiizey normali dogrultusundaki
normalize ve orantilanmis hiz vektdrii Voq (Denklem 2.1) ile altlik ile damlacigin

olusturdugu uglarin (tiglii kavsak noktalari, (triple junction)) hiz vektorii ise \7edge

(Denklem 2.2) ile ifade edilebilirler [4, 5]. Bu ¢alismada segilen isaret diizenine gére

Vorg “un pozitif degerleri ince filmin lokal genisleme ve/veya biiylimesini verir. Bu

durumda yiizey diflizyonu ve islatma (wetting) potansiyelinin [59, 61, 63]

anizotropik oldugunu da goz oniine alarak asagidaki ifadeler yazilabilir [4, 5]:

- 0

Vord =§{5(9,¢,m)

Mgy (a7, ~2(50) + Tass M F 6. pm)z + (R, 0)]

(47 (60 ) + Toss M F @z + cﬁ(ﬁ,e))}

9\)|| ©

(2.1)
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ve

Vodge = M;ige [( fs— fsr ) =(f (A.0)cos(8) -9y f (R, H)sin(e))} 2.2)

Yukaridaki denklem takimlarinda ¢, 2 boyutlu yiizey boyunca alinan egrisel
koordinat1 belirtir ve bu deger sistem igerisinde segilebilecek bir (, degeri ile
normalize edilebilmektedir. Bu durumda, (, degeri damlacigin tepe yiiksekligi

olarak segilebilecegi gibi filmin yiizey Helmholtz serbest enerjisinin elastik gerinim

enerjisi yogunluguna orani olarak da segilebilir [17]. Bu formiillerde i normalize
olmus yiizey egriligini verir, yiizey egriligi degerleri i¢gbiikey ylizeylerde pozitif
deger verecek sekilde tanimlanmistir. Bu durumda, yiizey hareketinin yonii ve ylizey

normal vektoriiniin A pozitif degerleri, gaz fazi yoniinde olur. Sistemdeki normalize
¢ember gerilimi (hoop stress) o, =Tro ile ifade edilir, burada boyutsuz gerilim

siddeti parametresi ¥ elastik gerinim enerji yogunlugunun (ESED) gerilim nedenli

yiizey siirliklenme difiizyonuna katkisini ifade eder.

Denklem 2.1'de birinci gruptaki terimler (ilk satir) yiizey siiriiklenme diflizyonunu
ifade eder. Bu yiizey siiriklenme difiizyonu, baslica ESED Z(&h)z, kapiler
potansiyel fy,s(h)f(8,4,m) ve 1slatma potansiyellerindeki @(h,8) gradient sonucu
ortaya ¢ikmaktadir. Bu denklemdeki D(6,¢,m) ise anizotropik yiizey difiizyonunun

siddetini belirler ve €, ¢ ve m parametreleri kristal sistemini ve kristalin altliga gore

yerlesim seklini belirler. Bu parametreler ve etkileri tez kapsamindaki O6nemi

nedeniyle 2.2.5 ve 2.2.6'da detayl bir sekilde anlatilmistir.
AR = ( f - fdo) degeri ise izokorik sistemlerde meydana gelen izotermal stireclerde

Helmholtz serbest doniisiim enerjisinin termal boliimiini tarif etmektedir. Bu degerin

pozitif olmasi durumu gaz fazinin yogunlagmasi yani bagka bir deyisle damlacigin
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biiylimesi anlamina gelmektedir. Bu sistemde fvo ve ]?do sirast ile gaz ve kati fazlarin

hacimsel Helmholtz serbest enerji yogunluklarina karsilik gelmektedir.

Denklem 2.1°deki ikinci terim (alt satir) ise bliylime ya da faz degisimi (yogusma ve

buharlagma) kinetigini ifade eder. Mgy sicaklik ve ylizey gerilimlerine bagli olan
normalize biiylime hareketliligidir.

Denklem 2.2°deki Mggqe ise Uglii kavsak noktalarindaki normalize ylzey

hareketliligini belirtmektedir.

Burada sunulan problemin formiilasyonunda degiskenlerin iizerlerindeki ¢izgiler o
degiskenin normalize oldugu anlamima gelmektedir. Bu normalizasyon islemi

referans 5'te detayli bir sekilde anlatilmis olup burada kisaca su sekilde 6zetlenebilir:

— = Afdc{, O] h

t=tlry, (=(l0,, kK=kly, L=L/l,, Afy==(,, & ,=—" (2.3)
fd Op
2
1—Vd2 E (1—Vd )50
Wo:( )Gg, Og = d &g s = 7 0-0)2 (24)

(1-vq) 2Eq4 fq

Bu ¢alismada, Helmholtz serbest enerji yogunlugunun fqs(h) izokorik sistemlerde
yiizey ile altlik arasindaki mesafeye, h, bagli oldugu varsayilmistir. Normalize
edilmis 1slatma potansiyeli ise E)(ﬁ,@):Q(a),so+a)aniso) formiilii ile ifade

edilmistir ve hem izotropik hem de anizotropik 1slatma potansiyellerini igerir [5].
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@(n,0) = Q( 0150 + Daniso)
. fg — fs o
—cos(9) f (6,¢,m)- f ﬂ(52 +h2) (2.5)

— s 5
ft 7[(52+h2)

=Q

+sin(0)d, f (6,4, m)- ’s

Islatma potansiyelinin film kalinlig1 ile olan etkilesimi Tekalign ve Spencer [82]

tarafindan Onerilmistir:

fass(y) = ( de:dfs) + (( fo f_d fs )j%arctan(y 16) (2.6)

Yukaridaki denklem takimlarinda f; ve f, degerleri sirasi ile altlign ve filmin
Helmholtz ylizey serbest enerjilerini tanimlarken fys ise damlacik ile altlik ara

yiizeyindeki serbest enerjiyi tanimlamaktadir. Burada, Q yiizey tabakasinda bulunan

kimyasal tiirlerin ortalama hacimlerini belirtirken & degeri ise arayiizeyin denge

kalinligin belirtmektedir.

Bu tez kapsaminda, sayisal ¢ozlimlemelerin basitlestirilebilmesi icin su
kabiillenmeler yapilmigtir. Oncelikle, simiilasyonun yapildig: fiziksel model iki

boyutlu olarak ele alinmistir. Film ile altlik arasindaki arayiizey diiz ve sabit (rigid)
olarak almmustir. Bu sayede baslangicta uyumsuzluk gerinimi &, ile tanimlanan
uzanimlarin (displacement) arayiizeyde zaman igerisinde sabit kalmasi saglanmistir
(Dirichlet smir kosulu). Ayrica sistemdeki malzemelerin ¢evresindeki gaz fazi
igerisindeki buhar basincinin ¢ok kiigiik oldugu varsayilmistir Afd?, =0. Son olarakta
damlacigin ¢evresi ile malzeme aligverisinin olmadig1 yani damlacik hacminin

zamanla sabit kaldig 1\_/IdV=0 kabul edilmistir. Bu kabiillenmeler sonucunda

denklem (2.1) asagidaki sekilde basitlestirilmistir.

30



Vord =%[5(9,¢.m) 5 6(_2(0_% )+ fasmf .. m)r?+c?>(ﬁ.e))} (2.7)

2.2 Matematiksel Model ve Sayisal Prosediir

Baslangigta belirli uzunlukta ¢ubuk elemanlar1 kullanilarak sonlu sayida diiglim
noktast ile tamimlanan bir film yiizeyi vardir (Sekil 2.1). Sistemin evrilmesi,
yiizeydeki diiglim noktalarinin yer degistirmeleri sonucu konum koordinatlarinin
yenilenmesi ile saglanmaktadir. Bu noktalarin yer degistirmesini kontrol eden
denklemler (Denklem 2.7 ve Denklem 2.2) sayisal olarak asagida anlatildigr sekilde

¢Ozilmiistiir.
2.2.1 Baslangic Sisteminin Olusturulmasi

Kullanilan fiziksel model iki boyutlu olmasina ragmen vektor cebirinin
avantajlarindan faydalanmak i¢in sistem diigiim noktalarinin (Sekil 2.1) Kartezyen

koordinatlar1 asagida belirtildigi gibi li¢ boyutlu vektorler olarak tanimlanmustir.
X

r =y (2.8)
0

Noktalarin pozisyon vektdrlerini bildikten sonra, elemanlarin uzunluklari (S) ve

elemanlarin orta noktalarmin konumlar1 (kiitle merkezi pozisyon vektorleri, r:)

asagida verildigi gibi hesaplanir.

S<i>:‘Ar<> i) =) =)

ve Ar =r ' —r (2.9)
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/=1 (2.10)

Baz1 6nemli sistem parametrelerinin hesaplanmasi i¢in kullanilan yontemler agagida

aciklanmistir.
2.2.2 Donme acilarinin hesaplanmasi:

Diigiim noktalarindaki donme agilar1 Sekil 2.2°de sematik olarak gosterildigi gibi
uzunluk vektorleri ve bu vektorlerin nokta carpimlari kullanilarak asagidaki gibi

hesaplanir.

Sekil 2.2. Diigiim noktasi i’deki elemanin donme agist 6, *nin sematik gosterimi

=) =)
arcsin % it Ar'AF Y >0
‘Ar Ar
6 = (2.11)
| A ar™ L) )
7 —arcsin| if Ar-Ar >0
‘Ar HAr
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2.2.3 Diigiim noktasi egriliklerinin hesaplanmasa:

Egrilik yaricapinin ve normal vektorii ile baglantili kesikli uzay geometrisi

kullanilarak her bir diigiim noktasinin egrilikleri hesaplanir. Bu geometrik bagintilari

aciklamamiz gerekirse; yarigapt o, olan bir dairenin egriligi L olarak verilir. Bir
Pi

diizlemde tanimlanan ii¢ noktadan gecen bir gember ile bir daire tanimlanabilir. Sekil
2.3te i-1, i ve i+l digim noktalarindan gegen bir dairenin sematik gosterimi
verilmistir. Cubuk elemanlarin uzunluklar1 i-1 ve i digim noktalar1 ile

tammlandigi durumda S, olarak, i ve i+1 arasinda tanimlandigi durumda S, ,

olarak verilmistir. Ayrica i1+1 ve i elemanlarinin birbiri ile yaptigi agi, donme agist,

6. olarak verilmektedir. Bu tanimlanan nicelikler kullanilarak asagidaki geometrik

formiilasyonlar elde edilebilir.

Sekil 2.3. Yiizeydeki ii¢ diigiim noktasindan gegen bir dairenin sematik gdsterimi. O noktasi

¢emberin orta noktasidir [90]. S; =[DN] S —[CN],[OB]J_[DN] ,[OA]J_[CN] ve

1Y+l T

[AB]I[cD] Ln"

pi = m (2.12)
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ve

i:%:% (2.13)
o, agisinin tanjant1 asagidaki gibi formiile edilebilir:
tan(ai)=|BH|= |BH| _ |BN|Sin(7z—6?i)
|AH| |AN|—|HN| |AN|—|BN|COS(7r—9i)
1 .
_ |BNJsin@g) Esism(ei) _ sin(6) (214)
|AN|+|BN|cos(6)) ;SM—I—;SiCOS(Hi) £+cos(9i)

S,

Denklem 2.13 ve 2.14 kullanilarak bolgesel egrilik asagidaki gibi hesaplanabilir.

sin(6)

S;‘l +cos(6,)
K = ! (2.15)
S

2sin| arctan

2.2.4 Bolgesel normal vektorlerin hesaplanmasi

Yiizeydeki diigiim noktalarin normal vektorlerinin hesaplanmasi igin OND agisinin

hesaplanmas1 gerekmektedir.Sekil 2.3’ten acik¢a goriilecegi gibi S :(72'/2—ai)

olarak yazilabilir. Iki diigiim noktasin birbirine baglayan AF<i> vektorli saat yoniiniin

tersine rotasyon matrisi ile ¢arpilarak normal vektor yoniinde bir vektor elde edilir.
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~[cos(B) sin(B) O _
' = sin(8) cos(B) 0 Ar (2.16)
0 0 1

Asagidaki islem yapilarak bolgesel normal vektor bulunabilir.

U L (2.17)

2.2.5 Yon-bagimh (Anizotropik) Yiizey Difiizyonu

Yiizey atomlarimin anizotropik difiizivitesi asagidaki baginti kullanilarak sayisal

hesaplamalara dahil edilmistir.
D(6.4,m)=D? {1+ Acos*[m(6-¢) | (2.18)

Bu bagintida @, yiizeydeki diflizyon dogrultusunun tanjant vektorii ile x ekseni
arasindaki a1 ve A ise anizotropik sabittir. Sekil 2.4‘te difiizyonun gerceklestigi

diizlem aileleri i¢in iki boyutlu difiizyon haritas1 verilmistir. Yukaridaki bagintida

. " o . S 2T . .
verilen msabiti, n=2m yani simetri derecesi bagntisinda kullanilir ve. — degeri
n

hesaplanarak diflizyonun gergeklestigi diizlem ailesinin eksenine gore rotasyonel

donme agis1 bulunur.
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Sekil 2.4. Diflizyon anizotropisi: a) {110} diizleminde, Dg =1,A=5,m=1,6=3.937/10
degerleri i¢in kiibik yapida iki katli donme simetrisi. b) {100} diizleminde, Dg =1,A=7,
m=2,0=r/4 degerleri igin kiibik yapida dort kath dénme simetrisi. ¢) {111}
diizleminde, D2 =1, A=3,m=3,0=7/6 degerleri igin kiibik yapida alt1 katl1 donme

simetrisi[90].
Egim acisi, ¢, yukarida verilen iki boyutlu diflizyon haritasinin diflizyonun
maksimum oldugu ekseni ile x ekseni arasindaki agidir. Egim acgisinin degerleri igin
araliklar: (0<g<7z/2m) ve (z/2m<g¢<z/m) olarak ve bunlarin periyodik
uzantilar olarak verilebilir.

2.2.6 Yon-bagimh (Anizotropik) Yiizey Sertligi

Piiriizlui bir ylizeyin yiizey enerjisi agagidaki bagint1 ile verilebilir.

dA oy
E = 0 ~7(0)dA+ | 80—
) -[7/( )cos(e) 7(0) +-[ 06

2
dA+05[0°| 22| |dA (2.19)
0 A 69 0

Bu bagintiy1 kullanarak enerji degisimini asagidaki gibi yazabiliriz.
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827 2
AE=05|y+—= O°dA 2.20
{7 89} | (2.20)

2
9=0 A

Enerji degisiminin isareti agagidaki bagintinin isaretine baglidir.

2

oy
06?

y=y+ (2.21)

Denklem 2.21°¢ yiizey sertligi denmektedir. Eger » >0 ve AE >0 ise, yiizey

salinimlara kars1 kararhidir, fakat y <0 ve AE <O ise, yiizey salimmlara karsi

kararsizdir. Diger durumlarda ise ylizey enerjisini diizgilin yiizler (faset) olusturarak
minimize eder.
Denklem 2.1°de bulunan 7(9,¢, m) = {7_/(6’, @, m)+7_/99 (9,¢, m)} bagintis1 ylizey

sertliginin agisal kismidir ve [7(0, ¢,m)/ 70} olarak verilebilir. Yiizey sertliginin

geometrik gosterimi, egim agisinin x-ekseni ile ortlisen en yakin diizlemin yilizey

normali olarak tanimlanmas1 durumunda asagidaki gibi yazilabilir.
7(6.8.m)=7(6.6.m)1,= {1+ Bsin? [m(9—¢)}} (2.22)

Bu denklemde, y, yiizey Gibbs serbest enerji yogunlugunun minimum degeri ve

B >0 olmak iizere yiizey sertligi anizotropisi sabitidir. Denklem 2.22 kullanilarak

yiizey sertligi formiilii asagidaki gibi elde edilebilir.

7(6.6.m)=7,(1+B/2) 1—wcos[2m(9—¢ﬂ (2.23)
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Bu bagintida 8 =7/2—-6 olarak verilebilir ve iki boyutta genellestirilmis silindirik
yiizey difiizyon diizleminin normal vektorii ile genel Kartezyen referans sisteminde x

ekseninin yaptigi acidir. Sekil 2.5’de normalize edilmis yiizey Gibbs serbest enerjisi
(7_/) ve yiizey sertliginin agisal kismi, (001) yapisina sahip metalik tek kristal ince

film kenar diizlemleri i¢in acisal koordinatlarda sematik olarak verilmistir. Burada

m =1olarak alinmistir.

Denklem 2.23’e gore yiizey sertligi, ylizey Gibbs serbest enerji anizotropi sabitinin
B<2/ [‘1—4m2‘—1] esitsizligini sagladigi durumlarda pozitif alinabilmektedir. Bu

sartlarda B sabiti icin st limitler iki katli, dort katli ve alt1 kathh simetriler i¢in:

B< {];1/ 7;1/17} olarak verilebilir.

180

270

Yuzey sertligi

Yizey Gibbs serbest

Sekil 2.5. Yiizey Helmholtz serbest enerjisi (mavi) ve ylizey sertliginin (kirmizi), yiizey
merkezli kiibik (YMK) kristal yapisinda ince film yiizeyine normal [001] eksenine sahip dort
katli simetri diizlemleri i¢in davranigi verilmistir. Anizotropi sabiti B=0.2. Yiizey sertliginin
eksi degere sahip ani artis degerleri yonii boyunca agik¢a goriilmektedir ve kararsizlik

anlamina gelir [90].
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2.2.7 Islatma potansiyeli

Ince filmin yiizey enerjisinde y, ile y, arasinda ani gegis goriiliir. Bu gegis filmin

kalinligina baghdir.

+ —
Veoa(y) =L e | 7077 1 ot (lj (2.24)
2y v |7 5

Islanma katmanini modellemek i¢in 1slatma potansiyeli (a)(y)) asagidaki

tanimlanmaistir.
dyf ©S (y)
w(y)=n, —22) 2.25
)=n—4 (2:25)
1 Vi =7 o
w(y)= (2.26)
( ) «/1+y2 my, 8+
Burada, n,=-n- j olarak wverilir ve y ekseni boyunca ylizey normalinin

izdlisimiidiir. Bu potansiyelin uygulanmas1 durumunda, yiizey enerjisi degisimi alt
tabaka ile film arasinda diizgiin bir gecis gostermektedir. Islatma potansiyelinin

cikarimi [82] tarafindan yapilmistir.

2.2.8 Cember Gerilimlerinin Hesabi

Kat1 mekanigine gore malzemede olusan gerilim ve gerinim arasinda bir iliski vardir.
Bir katida olusan gerilim birim alandaki kuvvet olarak tanimlanmaktadir. Koordinat
sisteminin eksenlerine paralel diizlemlerdeki traksiyon vektorleri asagidaki gibi

tanimlanmaktadir:
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t]_: i;xy ;t2= O'y ;t3= fzy (227)

Kartezyen koordinat sisteminde X, y, z yonlerinde olusan sonsuz kiigiik gerinim

degerleri, gerilim bilesenlerini kullanarak asagidaki gibi tanimlanir:

ou
gxzau—x; €y=—y; ezzaﬁ (2.28)
OX oy 0oz
ou, Ouy duy  ou, | _ou, ou,
Ty =il e S T = (2.29)

oX oz

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

Izotropik bir malzeme i¢in hesaplamalar ii¢ boyutta yapilabilir.
1
E
1
&y :E[o-y —v(oyx+o0, )} (2.30)
1
E

1

.. 1. 1.
Vxy :afxy v Vyz Zafyz v Vax ZETZX (2.31)

Yukaridaki denklemlerde tanimlanan parametreler, E elastik modiilii, v Poisson
orani ve G ise kayma modiiliidiir. Bu parametreler arasindaki baginti asagida

verilmistir.
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(2.32)

Tiretilmis olan diferansiyel denklemler denge durumu kosulunda elde edilmistir.

Diizlem gerinimi (plane strain) kosullarinda asagidaki denklemler yazilabilir:

o7
99% T 1p —0 (2.33)
OX oy
ooy, O7
y =X +by -0 (2.34)
oy OX

Burada, b, ve by, x ve y yoniindeki gdvde kuvveti bilegenleridir. Yukarida ¢gikarilan

denklemler ile yapilan islemler sonucu asagidaki bagintilar elde edilebilir.

2 2 2 2
G 8UX+3 ux + VE +G ﬂ+8uy +bX:O (235)
ox2 ay2 (1+ v)(l— 2v) OXoy  oxoy
2 2 2 2
VE o8k, 8k | o) Uk, Ok | (2.36)
(1+v)(1-2v) OXdy  Oyox o oy°

Iki boyutlu diizlem gerinim probleminin temel ¢dziimii, noktasal birim yiikler igin ilk

olarak Lord Kelvin tarafindan yapilmistir.
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P(xp,¥p)

Sekil 2.6. iki boyutlu Kelvin ¢dziimii sematik gdsterimi.

Sistemde x ve y yoniindeki yer degistirmelerin X yoniindeki birim yiik i¢in ¢6ziimii

asagidaki gibi hesaplanabilir:

UXX(P,Q):C{CllnGerZ} (2.37)
U (P,Q)=Crr (2.38)
C=1/[82G(1-v)], C;=3-4v (2.39)

Sinir eleman yontemini bir sistemde kullanmak i¢in siir gerilimleri (traksiyonlari)
gerekmektedir. Bu traksiyonlar yiizeyden disar1 dogru normal yoniinde etkirler
(cevresel gerilme). Yer degistirme ¢Oziimiiniin tiirevini alarak gerinim i¢in temel
¢Ozlimler hesaplanabilir. Daha sonra Hooke Yasasi kullanilarak traksiyonlar i¢in

temel ¢oziimler hesaplanabilir.

Sinir eleman yontemine gore, P noktasindaki x yoniindeki birim yik i¢in Q

noktasindaki traksiyonlar asagidaki gibi hesaplanir.
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(P Q)= [CS In(2rx )}cose (2.40)

TE(P,Q)z%[ZrXry c056'+C3[nyry —nxrxﬂ (2.41)

1

Co=—
2 47r(l—v)

,C3=1-2v, cosezlr-n (2.42)
r

Sekil 2.6’da € agis1 tanimlanmistir. Eger incelenen bolgeye etkiyen bir kuvvetin

olmadigini varsayarsak, bu sartlarda asagidaki denklemi yazabiliriz.

Uy (P) = [[x (Q)Usk (P.Q) +Uy (Q)Uyy (P.Q) JdS

(2.43)

~[[ux (P)Txx(P,Q) +uy (P)Txy (P.Q)]

Lineer cebir kullanarak asagidaki ¢oztiimii elde ederiz.
u(P)=[U(P,Q)t(Q)ds - [T(P.Q)u(Q)ds (2.44)

Sonug olarak, yay gerilimleri Denklem 2.44 kullanilarak hesaplanir. Bu iki integralli
denklem sisteminde, traksiyonlar, sinirdaki U yer degistirmeleri ile dogrudan
baglantilidir. Bu sartlarda hayali kuvvetlerin hesaplanmasi durumu ortadan kalkmig

olur.

2.2.9 Euler Yontemi

Denklem 2.1°de tanimlanan kismi diferansiyel denklem Euler’in sonlu farklar
yontemi kullanilarak ¢6ziilmektedir. Bu yontem yiizey diiglim noktalarinin hizlarim
belirleyebilecegimiz Denklem 2.1°in zamana gore integralini almak ve yiizey

evrilmesini incelemek ic¢in kullanilmistir. Zaman adimi maksimum yiizey hizi
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kullanilarak hesaplanmaktadir. Boylece ylizeyin evrimi sirasinda yer degistirmesi
zamanda atilan her adim i¢in sabit kalmaktadir. Buna adapte olabilen zaman adimi
oto kontrol mekanizmasi denmektedir ve bu mekanizma kendini yenileme etkisi ile

birlestirilerek, uzun siireli sayisal kararlilik saglanmastir.

2.2.10 Sistemin Yeniden Yapilandirilmasi

Sistem seklinin zaman igerisinde degismesi sonucu ortaya ¢ikacak ¢ok uzun ve ¢ok
kisa elemanlar devamli bir sekilde kontrol edilerek sistem diiglimleri gerektigi anda
yeniden yapilandirilmaktadir (remeshing). Her adimda sistemdeki diigiim

noktalarinin normal ¢izgi vektorleri ile egrilikleri yeniden hesaplanmaktadir.

Simiilasyonlarda deneylerdeki sayisal hesaplamalardan kaynaklanan hatalar diigiim
noktalarinin sayisina ve zamanda atilacak adimlara baghdir. Bu hatalar1 kabul
edilebilir bir seviyede tutmak i¢in diiglim elemanlarinin uzunluklart kritik bir
degerden biiyiik olmamalidir. Bu sebepten uzunlugu bu kritik degeri gegen elemanlar
ikiye boliinerek hassasiyet korunmaktadir. Bu boliimlendirme sonucu diigiim nokta
sayis1 artmaktadir ve diiglim noktalarinin artmasi sayisal hesaplamalarin uzamasina
neden olmaktadir. Bilgisayar zamaninin artmasini engellemek i¢in uzunlugu kritik
bir degerin altina inen elemanlar bir sonraki eleman ile arasindaki diigiim noktasinin
silinmesi sonucu birlestirilirler ve diiglim noktas1 sayisinin artmasi engellenmis olur.
Bu yapilan islemlere sistemin yeniden yapilandirilmasi (remeshing) mekanizmasi
denmektedir. Bu mekanizma asagidaki sekilde sematik olarak gosterilmistir (Sekil
2.7)
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i+1

Sekil 2.7. Yeniden boliimlendirme. a) Eleman uzunlugu maksimum kritik degerin {istiinde.

b) Eleman uzunlugu minimum kritik degerin altinda

Uyarlanabilir boliimlendirme bir elemana sinir kriter degerleri aniden gegildiginde
uygulanmaktadir. Bu sebepten, hizli evrilen yiliksek enerji grandyanli ylizeyler
miimkiin olan en kii¢iik eleman uzunluguna sahip olurken, yavas evrilen diisiik ener;ji

gradyanl ylizeyler miimkiin olan en bliyiik eleman uzunluguna sahip olurlar.

Son olarak, sistemi kontrol eden yonetici denklem takimlari (Denklem 2.1 ve 2.2)
yapilan tiim bu hesaplamalar sonucunda c¢oziilerek diiglim noktalarinin hizlar
hesaplanir ve bu hizlar kullanilarak sistemin zamanda kiiciik bir adim atmasi
sonucunda ulastig1 yeni konfigiirasyonu belirlenir. Bu yeni konfigiirasyon tizerinde

tiim hesaplar yeniden yapilarak sistem zamanda ilerlemeye devam eder.

Sekil 2.8'de programin galisma prensipleri bir akig semasi halinde 6zetlenmistir.
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Sekil 2.8. Program akig semasi.



3. SONUCLAR VE TARTISMALAR

Deneysel c¢aligmalar gz oniine alindiginda, Stranski—Krastanow adalar1 yolu ile
kuantum nokta olusumunun iki farkli mekanizma {izerinden baslayabildigi
goriilmistiir: A) c¢ekirdeklenme olmadan epitaksiyel gerilim nedenli film
istikrarsizligi ile yilizey piiriizlenmesi sonucu (Sekil 3.1) veya B) altlik {izerinde
¢ekirdeklenme ve biiylime sonucu (Sekil 3.2). Bu arastirmada, kendiliginden
¢ekirdeklenme sonucu ortaya ¢iktig1 diistintilen piiriizsiiz ylizeyli damlaciklarin i¢ ve
dis parametreler altinda sekil ve morfolojik degisimleri sonucunda alacaklari kararli

haller incelenmistir.

Vo rd

Sekil 3.1. Beyaz giiriiltii deneylerinin sematik gosterimi.

vc rd

Sekil 3.2. Tek damlacik deneylerinin sematik gdésterimi.

Gelistirilen kodlar ile hem malzeme O6zelliklerinin izotropik yani yonden bagimsiz

oldugu kabul edilerek sistemin davranisi incelenmis hem de daha gergeke¢i bir
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yaklasim ile sistemi kontrol eden malzeme oOzelliklerinin sistemin kristal yapisina

bagli olarak degistigi yani anizotropik oldugu durumlar incelenmistir.

3.1 Sayisal Parametrelerin Programin Calismasi Uzerine Etkileri

Grubumuzca gelistirilen program ile simiilasyonlara baslamadan once, ilk olarak
programin diigim sayilari1 ve zaman adimlar ¢aligilarak gelistirilen sayisal
¢oziimlerin giivenli oldugu bdlgeler bulunmustur. Diigiim sayilarindaki artig ve
zamanda ilerlemek icin kullanilan adimlardaki kiigiilme sistem i¢in bulunan
sonuclarin daha dogru olmasina neden olmaktadir. Ancak ayn1 anda sistemin gelisimi
icin gerekli hesap zamanlarini da son derece arttirmaktadir. Diigiim sayilar1 ve zaman
araliklarinin sisteme etkileri ile sistemin dengeye ulasmasi i¢in gereken gercek

hesaplama zamani incelenmistir.

Bu durum ile ilgili bir 6rnek Sekil 3.3'te verilmistir. Ayn1 sistem i¢in farkli zaman
araliklar1 kullanilmas1 durumunda zaman araliginin belirli bir degerden fazla olmasi

durumunda sistem davranigini degistirerek farkli bir denge durumuna gegmektedir.
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Sekil 3.3. Farkli (a) sistem diigiim sayilarinin ve (b) zaman adimlar1 kullaniminin sistemin

gelisimi tizerindeki etkileri.

Sekil 3.3.a'da sistemde kullanilan diiglim sayilarinin artisinin anlik sistem gerilimi
hesaplamalar1 iizerindeki etkisi gosterilmistir. Bu deneyde diiglim sayisi arttikca
hesaplarin 6zellikle de tclii kavsaklara yaklastikca belirli bir degere yakinsadig
goriilmektedir. Sekil 3.3.b'de ise sistemin zamandaki ilerleyisi i¢in kullanilan zaman
adimlarmin sistemin denge konumuna etkisi gosterilmistir. Her ne kadar zaman
araliginin 0.1 alinmasi sistemi ¢ok daha hizli bir sekilde denge konumuna getirse de
sistem davraniginda belirgin degisiklikler olmaktadir. Zaman araliklar kiiciildiik¢e

sistemin denge konumunun da yakinsadigi gézlenmistir.

Bu deneylerden elde edilen bulgular kullanilarak, bu proje kapsaminda incelenecek
deneylerde normalize zaman araliklart (0.001-0.01) araliginda, baslangigtaki toplam
diigim sayilar1 ise 180-300 aralifinda olacak sekilde secilmistir. Bu durumda

gerilimin olmadig: sistemlerin hesaplar1 10 dakikanin altinda siirerken asil bilgisayar

49



zamaninin harcanildigi gerilim hesaplamalar1 durumunda sistemin gelisimi 2-14 giin
arasinda slirmektedir. Bu siire sistemin gelisimi sirasinda aldigi sekle ve sekle bagh
olarak yeniden yapilandirilma sonucu ortaya cikan diigiim sayilarindaki artisa

baghdir.

3.2 izotropik Sistemlerde Damlacik Simiilasyonlari

Burada, oncelikle malzeme 6zelliklerinin izotropik oldugu kabul edilerek sistemin

davranisi incelenmistir.

Yukarida daha once bahsedildigi gibi, KN olusumu i¢in gozlenen bir ikinci
mekanizma da altlik iizerinde c¢ekirdeklenme ve biiyiime sonucu, damlacik olarak,
ortaya ¢cikmaktadir. Burada, tek damlacik simiilasyon deneylerinde film en/boy orani,
1slatma parametresi, ara ylizey kalinligi, damlacik ve altlik arasindaki yiizey enerjisi
farkliliklarina bagli denge agilarinin ve gerilmenin damlacigin gelisimi {izerindeki

etkileri gibi farkli parametreler detayl: bir sekilde incelenmistir.

3.2.1 Gerilimsiz izotropik Sistemler

Islatma parametresinin denge morfolojisi iizerindeki etkisini gormek i¢in farkli

1slatma parametreleri (4q) altinda damlacigin gelisimi dncelikle gerilim degeri sifir
alinarak incelenmistir. Burada denge agis1 © ile 1y 1slatma parametresi arasinda su
iliski bulunmaktadir: ® = acos(/lg ). Sekil 3.4'te zamanla 1slatma agisinin degisimi ve

Ag1slatma parametresi ile belirlenen denge 1slatma acisina yakinsamasi gosterilmistir.
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Sekil 3.4. Farkli 1slatma parametresi ( Ay ) degerleri i¢in 1slatma agisinin (©) dengeye gelis
dinamigi. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: £ =0, $=28, My=1, v=0.3,

5=0.005, f,=1.2, vefy=1.

Sekil 3.5°te ise yapilan bu 5 deneyden 3 tanesi (diisiik, orta ve yiiksek denge 1slatma
acilar1) i¢in baslangic ve son denge morfolojileri verilmistir. Bu grafiklerde toplam
KN alani (3 boyutlu sistemde KN hacmi) sabit kalmakta ve zamanla denge agisini

saglayacak sekilde morfolojilerini degistirmektedirler.
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Sekil 3.5. Islatma parametresinin denge morfolojisi tizerindeki etkisi. Bu simiilasyonda

kullanilan deney parametreleri: =0, $=28, My=1, v=0.3, & =0.005, fs =1.2,

ve fy =1.

Bu deneyler ayni1 zamanda gelistirdigimiz modelin basarisi i¢in bir tiir test gorevi de
gdrmiistiir. Igsel gerilim olmadigi ve sadece yiizey enerjileri ile kontrol edilen
sistemlerde denge konumu (islatma agisi) program tarafindan basar1 ile simiile

edilebilmektedir.

3.2.2 1lgsel Gerilimlere Sahip izotropik Sistemler

Sistemin anizotropik malzeme O6zelliklerine sahip oldugu varsayilarak, gerilim
altinda morfoloji degisimleri incelendiginde diisiik gerilim degerlerinin morfolojiye

etkisinin ¢ok kisith oldugu goriilmiistiir (Sekil 3.6).
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Sekil 3.6. Uygulanan gerilimlerin denge morfolojisi lizerindeki etkisi. Bu simiilasyonda
kullamilan deney parametreleri: =28, ®=75°, My =1, v=0.3, § =0.005, f=1.2,

ve fq =1.

Sekil 3.6 incelendiginde diisiik gerilim degerlerinin, =<0.75, sistemin final
morfolojisi iizerinde en/boy oranlarinda kiiciik bir artisa neden oldugu goriilmiistiir.
Gerilim degeri, £=0.75’e ulastiginda ise sistemin morfolojik evriminin tamamen
degiserek baslangictaki tek damlacigin ikiye ayrildigi gdzlenmistir. Ayrilan bu
parcalarin yine gerilim degerine bagli olan bir 1slatma katmani ile birbirlerine bagh
oldugu gozlenmistir. Bu da literatiirde Stranski-Krastonow adiyla anilan ince film

bliylime moduna karsilik gelmektedir.

Sekil 3.7°de yapilan deneyler iizerindeki analizler ile KN tepe yiiksekliginin ve
en/boy oranmin gerilim ile olan iliskileri ¢ikarilmis ve Sekil 3.31°de verilmistir.
Damlaciklarin ayrismaya basladigi gerilim degerleri tepe yiiksekligindeki ani diisiis
ile kendisini gostermektedir. En/boy oranlari goz oniine alindiginda gerilim ile
damlacigin en/boy oraninin (aspect ratio) arttigi, belirli bir gerilimden sonra olusan
ayrisma ile ani bir diislis gosterdigi ama ilerleyen gerilim artisi ile diistiigli degerden

tekrar artmaya basladig1 gozlenmistir.
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Sekil 3.7. Uygulanan gerilimlerin a) tepe yiiksekligi ve damlacik denge morfolojisi b) tepe

yiiksekligi ve en/boy orani lizerindeki etkisi. Bu simiilasyonda kullanilan deney

parametreleri: 5=28, ©=75°, My =1, v=0.3, 5 =0.005, f;=1.2, vefy=1.

Sekil 3.8’de ise farkli gerilim degerleri altinda en/boy oraninin zamanla evrimi

verilmistir. Kullanilan 1slatma denge agis1 parametresi ©=75°, oldugu durumda

gerilim artiginin sistemin morfolojik evrimini yavaslattigi goriilmektedir.
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Sekil 3.8. Uygulanan gerilimler altinda tepe yiiksekliginin zamanla degisimi. Bu
simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: 4=28, @=75°, Mg=1, v=03, & =0.005,

fS =1.2, ve fd =1.

Sekil 3.9’da, gerilim altinda farkli en/boy oranina sahip damlaciklarin morfolojik
evrimleri sonucu ulastiklar1 denge sekilleri verilmistir. En/boy oranimi belirten S
parametresi denge sekli lizerinde belirleyici bir etkiye sahiptir. Yiiksek /S
parametresine sahip damlaciklarin 1slatma katmani olustururken diisik S

parametresine sahip damlaciklar kapiler etkinin baskin gelmesi sonucunda islatma

katmani olusturamamaktadir.
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Sekil 3.9. Belirli bir 1slatma agisi1 altinda damlacik en/boy oraninin final morfolojiye etkisi.

Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: £ =0.01, A4=1, M =2, v=0.3, 5 =0.005,

fs=1.2, vefy =1

Uzerinde ¢alismakta oldugumuz sistemlerin gelisimleri ve denge morfolojileri
olduk¢a karmagik olup ayni anda, 1slatma agisi, en/boy orani, uygulanan gerilimin
biiyiikliigii ve sistemin yon bagimli 6zellikleri gibi bircok etkenin etkisi altindadir.
Sekil 3.9’daki deney sonuglarini gbz oniine alarak islatma katmaninin olusmasinda

1slatma agisinin etkileri de incelenmis ve sonuglar Sekil 3.10°da verilmistir.

Islatma denge agisinin, sistemin en/boy oranina bagli olan, belirli bir kritik degerin
altina inmesi durumunda sistemin 1slatma katmani olusturdugu gézlenmistir. Ornegin
asagidaki deney setinde baslangic damlaciginin en/boy orani 15 olarak alinmis ve
1slatma katmanimin da Aq > 0.966 (@ < 15°) kosulu ile olustugu gozlenmistir. Bu

deger ayn1 zamanda sistemin i¢erisindeki gerilimlerin de bir fonksiyonudur.
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Sekil 3.10. Belirli bir en/boy oranina sahip damlaciklarin farkli 1slatma agilar1 altinda final

morfolojileri. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: £=0.01, £=15, M =2,

v=0.3, 6 =0.005, f,=1.2, vefy=1.

Sistem igerisindeki gerilimler ve 1slatma parametresinin morfoloji {izerindeki
etkilerini tam olarak ortaya ¢ikarmak icin her iki degiskenin birden degistirildigi
farkli deneyler yapilmis ve sistem davranisi incelenmistir. Bu deneyler ile ilgili bazi
denge morfolojileri Sekil 3.11'de verilmistir ve baslangigta yiizeye yerlestirilen
damlacigin sistemi kontrol eden parametrelere bagli olarak birbirinden ince bir
1slatma tabakasi ile ayrilan farkli sayida adaciklara (kuantum noktalara) doniistiigii

gozlenmistir.
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Sekil 3.11. Farkli en/boy oranina sahip damlaciklarin gerilim altinda morfolojik evrimi. Bu

simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: *=1.5, =15, M g =1, v=0.3, & =0.005,

fo=12, vefy=1.

3.3 Anizotropik Sistemler

Bu boliimde, literatiir boliimiinde belirtilen deneylerin 1518inda, daha gercekei bir
yaklagim ile sistemi kontrol eden malzeme Ozelliklerinin sistemin kristal yapisina

bagli olarak degistigi yani anizotropik oldugu durumlar incelenmistir.

Anizotropik etkiler kendini ii¢ ana noktada gosterecek sekilde irdelenmistir: Kristal
yOniine bagli olarak gergeklesen yiizey difiizyonu ve yiizey serbest enerjisinin kristal
yoniine bagl olarak degismesi detaylandirilan modeller kullanilarak simiilasyon
programi yonsellik etkilerini géz Oniine alacak sekilde gelistirilmis ve yapilan

sistematik deneyler ile etkileri incelenmistir.

Burada oncelikle anizotropik etkiler kisaca tanitilacak ve hemen arkasindan deneyler

ile sistem tlizerindeki etkileri karsilastirilacaktir.
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3.3.1 Yiizey Difiizyonun Kristal Yoniine Baghhgi

Yiizey diflizyonunun kristal yoniine baglhiligi asagidaki trigonometrik esitlik ile

tanimlanir:
D, = D (1+ Acos® (m(60+ ¢)) (3.1)

Burada ¢ ve ¢ agilari sirast ile difiizyon yoniinii ve kullanilan kristalin egim agisini

(tilt angle) belirtir. DY kristal yiizeyi iizerindeki en diisikk difiizyon katsayisim

belirtirken A degeri ise difiizyon yonsellik siddetini vererek en yiiksek difiizyon

katsayisinin hesaplanmasinda kullanilir.

3.3.2 Yiizey Serbest Enerjisinin Kristal Yoniine Baghhg:

Denklem 2.1'de tamimlanan kismi diferansiyel denklemdeki f(6,¢4,m) yiizey

sertliginin (surface stiffness) agisal parcasini belirtir ve asagidaki esitlik ile

tanimlanir:

2
f(0,4,m)=(6,4,m) +a_2 f(6,4,m) (3.2)
80

Burada f(6,¢,m)=1+Bsin’[m(@—¢)] 2-boyutlu sistemde Helmholtz serbest
enerjisini vermektedir. Yiizey sertligi (surface stiffness) ise
fr/s(h) = T s (h) f(6,¢,m) ile tammlanir. Denklem 3.2, yukarida tanimlanan

Helmholtz serbest enerjisini ile beraber kullanilirsa yon bagimli Yiizey sertligi

(surface stiffness) i¢in asagidaki formiil elde edilir.

5 B(1-4m’)
f(0,6,m)=1+B/2) 1—vcos[2m(0—¢)] (3.3)
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Denklem 2.1°deki w(h,0) =, +o,

aniso

ise hem izotropik hem de anizotropik islatma

potansiyelini i¢erir ve bu potansiyeller asagidaki esitlikler ile tanimlanir.

—f¢ 5

fs 7z(52 + h2) G

w50 =—C0s(0) f (6,4, m)- fs

—f¢ 5

f 7z(52+h2) (39

_ . f
@aniso =SiN(A)dy f (6,4, m) - =

Literatiire incelemeleri sonucunda islatma potansiyelinin film kalinlig1 ile olan
iligkisinin nasil tanimlanmasi gerektigi konusunda bazi fikir ayriliklar1 oldugu
goriilmistiir. Tekalign ve Spencer [82], Denklem 3.6'daki etkilesimi onerirken, Gao

[83] ise Denklem 3.7'deki etkilesimi onermislerdir.

fris(h)= fs J; I —( fo— f¢ )iarctan[%:j (3.6)

frss ()= g +(fs—fr - T )exp( _j 3.7)

Bu calismada, Spencer potansiyelinin [82] si1g etkisi ile Gao potansiyelin [84] film
kalnlig1 h azaldikca iistsel artisini (exponential) dengeleyen iiciincii bir potansiyel

onerilmistir (Ogurtan1 Potansiyeli).

] (3.8)

ST =

f_f/S(ﬁ)Z(fs - fsf )_(fS — ff — fo )%arctan(

Bu potansiyellerin etkileri Sekil 3.12'de gosterilmistir.
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Sekil 3.12. Farkli 1slatma potansiyellerinin karsilastirilmasi.

Bu potansiyellerin ¢ok daha detayli analizleri ileride yapilmaya devam edilecektir.
Bu tez kapsaminda ilk olarak deneylerimiz literatiirde sik¢a kullanilan Spencer
potansiyeli Denklem 3.6’y1 kullanarak yapilmistir. Ardindan, Gao ve Ogurtani
potansiyelleri ile bazi deneyler yapilarak sistemin potansiyele olan bagimliligi

gosterilmistir.

Yukaridaki esitliklerde, ¢ acist kristal egim acisini (tilt angle) belirtir ve segilen
kristal yilizeyinin X-ekseni ile yaptigi aciyr tamimlar. Parametre m ise segilen
yiizeydeki simetri sayismnin yarisin1 verir. Ornegin kiibik yapilarda {100} diizlem
aileleri 4-kath simetriye (4-fold symetry) sahiptirler ve bu diizlemler i¢in m degeri 2
olmaktadir. B degeri ise serbest enerji anizotropi siddeti olarak tanimlanir ve serbest

enerjinin aldig1 en yliksek ve en diisiik degerler arasindaki orani verir.

3.3.3 Damlacik Simiilasyonlari

Bu boliimdeki ¢alismalar, yukarida detayli bir sekilde anlatildig: lizere benzetim
deneylerinin daha gercek¢i olmasi i¢in gereken malzemenin Kristalografik bilgileri
simiilasyonlara eklenerek yapilmistir. Malzemenin kristalografik yonleri sistem

igerisinde hem ylizey enerjisinde hem de ylizey difiizyonunun siddetinde yone
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bagimhilik gelistirmektedir. Deneyler bu yonsellik etkilerinin damlaciklarin gelisim

asamalarini ve denge morfolojilerini etkilediklerini gostermistir.

Bu boliimde yonsellik etkileri detayli bir sekilde gerilimsiz ve i¢sel gerilimlere sahip

sistemler i¢in ayr1 ayr1 incelenmistir.

Yiizey sertligi Denklem 3.3’te verildigi gibi sistemin yiizey enerjisinin bir
fonksiyonudur ve yiizey enerjisi de kristal yonlerine bagli olarak degismektedir. Bu
denklemdeki B degeri serbest enerji yonsellik siddeti (anisotropy intensity) olarak
tanimlanir ve serbest enerjinin aldigi en yiiksek ve en diisiik degerler arasindaki orani

Verir.

Deneylerimizde Oncelikle serbest enerji yonsellik siddetinin (B) etkileri farkli kristal
sistemleri icin incelenmistir. Bu amagla oncelikle yiizey diflizyonunun ydnsellik
etkileri goz ardi edilmistir yani yiizey difiizyonu yonsellik siddeti (Denklem 3.1),

A=0 alinarak yiizey diflizyonunun her yon i¢in esit biiyiikliikte alinmasi saglanmistir.

3.3.3.1 Gerilimsiz Anizotropik Sistemler

Sekil 3.13-Sekil 3.15 i¢in verilen kristal diizleminde maksimum yiizey enerjisine
sahip kristal yonii x-ekseni yoniinde olacak sekilde ayarlanmistir. Yani sistemdeki
egim acis1 ¢ =0 olarak degerlendirilmistir. Yiizey merkezli kiibik (YMK) yapilar i¢in
li¢ ana kristalografik yiizey ({110} (Sekil 3.13), {100} (Sekil 3.14) ve {111} (Sekil
3.15)) secilmis ve bu secilen yiizeyler i¢in yapilan deney setleri incelendiginde final

morfoloji izerinde yiizey enerjisinin dolayist ile sertliginin etkileri gdzlenmistir.
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Sekil 3.13. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: {110} kristal diizlemi, m=1, ¢

=0, ==0, =28, My=2, v=0.3, 6 =0.005, f;=1.2, vefy=1.
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B=0.13

Sekil 3.14. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: {100} kristal diizlemi, m=2, ¢
=0, ==0, =28, My=2, v=0.3, 6 =0.005, f, =12, vefy=1.
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Sekil 3.15. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: {111} kristal diizlemi, m=3,

$=0, =0, f=28, My=2, v=0.3, 5 =0.005, f;=1.2, vefy=1.

Bu tip igsel gerilimlerin olmadig: sistemlerde, ylizey enerjisi yonsellik siddeti yani
yiizey sertligi (surface stiffness) arttirildikca, verilen kristalografik sistemler igin,
damlaciklarin yiizeyde daha fazla toparlandig1 gézlenmistir. Bu durumda damlacigin
1slatma acisinin ve tepe yiiksekligi artarak denge durumundaki adacigin en/boy orani
(aspect ratio) kontrol edilebilmektedir. Bu verilerle ilgili degerler Sekil 3.16°da

verilmistir.
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Sekil 3.16. Yiizey sertligi oranin damlacik tepesi ve damlacik ile altlik arasindaki denge

1slatma agisina etkileri. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: ¢ =0, = =0,

B=28, My=2, v=0.3, 5=0.005, f;=12, vefy=L1.

Sekil 3.13-Sekil 3.15’te verilen normalize zaman-islatma agis1 grafikleri
incelendiginde, yiizey sertligi oraninin sadece final morfoloji tizerinde etkili olmadigi
ayni zamanda bu degerlerin sistemin dengeye ulagsma kinetigini de etkiledigi ortaya
cikmistir. Yiizey sertligi degeri arttikca sistemin izotropik denge agisindan daha fazla

ve daha hizl1 uzaklasarak dengeye geldigi gozlenmistir.

Kristalin x-eksenine gore egiminin (tilt angle) final morfoloji tizerindeki etkileri
incelendiginde 1ise kristal egiminin adacik profilini kontrol etmek i¢in

kullanilabilecegi gosterilmistir.
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Sekil 3.17. {110} kristal diizleminde (m=1) kristal egiminin KN final morfolojisine etkileri.
Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: ~ =0, B=0.7, =28, M g =2, v=0.3,

5 =0.005, f;=1.2, vefy=1.

Sekil 3.17°de {110} kristal diizleminde (m=1) igsel gerilimlerin olmadig1 sistemler
icin farkli kristal egimleri (tilt angle) altinda yapilan simiilasyonlar sonucunda elde
edilen denge morfolojileri verilmistir. Kristal egimine gore sistem Y-ekseni
simetrisini kaybederek belirli yonlere dogru deformasyona ugramaktadir. Bu kristal
sistemi YMK sistemlerde 2 katli (2-fold) bir simetri icermektedir. Bu nedenle sistem
0-180° arahiginda 30°lik artirimlar ile taranmustir. Sistemin kristal egiminin (tilt
angle) 90° oldugu durumda daha sivri (yiiksek height to width ratio) ve keskin hatlara

sahip adaciklar olustugu goriilmektedir.

Benzer deneyler, Sekil 3.18'de {100} kristal diizlemi (m=2) i¢in Sekil 3.19’da ise
{111} kristal diizlemi (m=3) icin yapilmistir. Bu kristal sistemleri YMK sistemlerde
sirast ile 4 kath (4-fold) ve 6 kath (6-fold) bir simetri igermektedir. Bu nedenle 1.
kristal sistemi, 0-90° arahiginda 15°lik artiimlar ve 2. kristal sistemi ise 0-60°

araliginda 10°lik artirimlar ile taranmislardir.
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Sekil 3.18. {100} kristal diizleminde (m=2) kristal egiminin KN final morfolojisine etkileri.
Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: £ =0, B=0.14, =28, M4 =2, v=0.3,

5=0.005, f,=1.2, vefy=1.
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Sekil 3.19. {111} kristal diizleminde (m=3) kristal egiminin KN final morfolojisine etkileri.
Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: = =0, B =0.05, =28, M g =2, v=0.3,

5=0.005, f;=1.2, vefy=1.

Sekil 3.18 ve Sekil 3.19°da ise {100} kristal diizlemi (m=2) i¢in kritik kristal
egiminin (tilt angle) 45° oldugu ve {111} kristal diizleminde (m=3) ise kritik kristal
egiminin (tilt angle) 30° oldugu bulunmustur. Bu durumda, daha sivri (yiiksek en boy
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oran1) ve keskin hatlara sahip adaciklar olusturabilmek igin kristalin en diisiik
enerjiye sahip yoniinlin x-ekseni ile cakisacak sekilde yerlestirilmesi gerektigi

bulunmustur.

Sekil 3.17-Sekil 3.19°da farkli kristalografik sistemlerde olusan kristal yonleri (faset)
gozlenmektedir. Sistemdeki yiizey enerjisinin Yy-eksenine goére simetrik olmadigi
durumlarda beklendigi gibi olusan KN’ler de simetrik olmamaktadir. Bu durumda
KN’lerin altlik ile olusturdugu 1slatma acis1 da sag ve sol taraf icin simetrik olmayip

farkli degerlerde dengeye gelmektedir.

Buna 6rnek olarak {110} kristal ydniiniin X-eksenine gore saat yoniine ters yonde 30°
dondiriilmesi sonucunda baglangicta tamamen simetrik olan damlacigin morfolojik
degisimi sonucu sag ve sol 1slatma agilarinin dengeye gelme kinetikleri verilmistir
(Sekil 3.20). Beklendigi gibi yiizey enerjisinin yonselligi etkisi ile sag ve sol agilar
farkli degerlerde dengeye ulasmustir.
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Sekil 3.20. {110} kristal diizleminde (m=1) ¢ =30° kristal egimi i¢in KN’nin yiizey ile

yaptig1 1slatma acgilarinin evrimi.

Bu deneyler ile gosterildigi sekilde, yiizey sertligi parametresi KN’lerin final en/boy

oranlarint (aspect ratio) ve yiizeylerini olusturan kristal yonleri (faset) kontrol
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etmemizi saglamaktadir. KN’lerde elektronik bant yapilart (band gap); en/boy

oranina ve sekillerine (kiiresel, piramit, v.b. gibi) baghdir.

Yiizey sertligi parametresinin etkilerini gosterebilmek i¢in farkli kristal sistemlerde

deneyler yapilmistir ve sonuglar1 asagida verilerek tartisilmistir.
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Sekil 3.21. {110} kristal diizleminde (m=1) ¢ =90° (sol iist) ve ¢ =0° (sag iist) kristal egimi
icin KN’lerin final morfolojilerinin farkl yiizey sertlikleri i¢in en/boy oranlari. Altta ise

KN’ler i¢in denge morfolojisi rnekleri verilmistir.
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Sekil 3.22. {100} kristal diizleminde (m=2) ¢ =45° (sol iist) ve ¢ =0° (sag iist) kristal egimi
icin KN’lerin final morfolojilerinin farkl ylizey sertlikleri i¢in en/boy oranlari. Altta ise

KN’ler i¢in denge morfolojisi 6rnekleri verilmistir.

Sekil 3.21 ve Sekil 3.22 incelendigi zaman yiizey sertligi ve kristal egimi
degistirilerek, yar1 kiiresel KN’lerden piramit sekilli KN’lere kadar farkli yapilarda
KN elde edebildigimiz goriilmektedir. Ozellikle Sekil 3.22°de kristal egimi ¢ =45° ve
1slatma denge acis1 15° oldugunda yiizey sertligi parametresinin kritik bir degeri
asmas1 sonucunda sistem normal davranisinin disina ¢ikarak hizla keskin hatlar
olusturmakta (faset) ve bu hatlarin1 koruyarak Sekil 3.23’te gosterilen morfolojik

degisimi yapmaktadir.
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Sekil 3.23. {100} kristal diizleminde (m=2) ¢ =45° kristal egimi i¢in yiizey sertligi
parametresi, B=0.14 olarak segildiginde, tek damlacigin piramit sekilli KN’ye evrimi. Bu

simiilasyonda kullamlan deney parametreleri: *=0, $=28, Mq=0.1, v=0.3, & =0.005,

fs=1.2, vefy=1.

Sekil 3.23’te gosterilen morfolojik degisim sonucunda yiizey sertligi parametresinin
kritik bir degeri asmasi sonucunda sistemin hizla keskin hatlar olusturdugu (faset) ve
bu hatlarim1 koruyarak denge konumuna geldigi gosterilmistir. Bu literatiir
boliimiinde verilen piramit sekilli kuantum noktalarin olusumlarinin anlasilmasina

yardimc1 olacak 6nemli bir bulgudur.

Yukarida bahsettigimiz gibi kristal yonselligine bagli olan bir bagka parametre de
Denklem 3.1 ile tanimlanan yiizey difiizyonunun yon bagimhiligidir. Yiizey
difiizyonunun yone bagli siddetinin etkilerini goérebilmek i¢in Denklem 3.1 ile
tanimlanan diflizyon yonsellik siddetini belirleyen A parametresi degistirilerek

deneyler yapilmuistir.

Deneyler sonucunda A parametresindeki artisin en azindan bizim deney yaptigimiz
parametre uzaymda KN final morfolojisi iizerinde bir etkisinin olmadig1 ancak final
morfolojiye ulasma kinetigini arttirdigi gozlenmistir. Bu etki Sekil 3.24°de

gosterilmistir.
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Sekil 3.24. Diflizyon yonsellik siddetini belirleyen A parametresinin adacik morfolojik

degisimine etkileri.

Sekil 3.24'de verilen normalize zaman - ada yiiksekligi grafigi incelendiginde,
difiizyon yonsellik siddetinin final morfoloji lizerinde etkili olmadigi ancak bu
degerlerin sistemin dengeye ulasma hizini etkiledigi ortaya ¢ikmistir. Diflizyon
yonsellik siddetinin degeri arttik¢a sistemin daha hizli bir sekilde dengeye geldigi
gozlenmistir. Bu katsaymin sistem kinetigini yiizey diflizyonunu arttirarak

hizlandirdig1 goriilmektedir.

3.3.3.2 i¢sel Gerilimlere Sahip Anizotropik Sistemler

Buraya kadar yapilan deneylerde kristal yon bagimliligini igsel gerilim igermeyen
sistemler i¢in inceledik. Bu bolimde yapilan deneylerde ise, anizotropik malzeme

Ozelliklerinin sistem gelisimine etkileri i¢sel gerilimler altinda incelenmistir.

Sekil 3.25'te yonsellik etkileri gerilim (stress) altinda {100} kristal diizleminde
(m=2) ¢=45° egimine sahip kristal sisteminde incelenmistir. Farkli gerilim

degerlerinde yapilan deneyler gerilim artis1 ile beraber damlaciklarin pargalandigi

gozlenmistir.
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Sekil 3.25. {100} kristal diizleminde (m=2) ¢ =45° egimine sahip kristal sisteminde gerilime
bagli adacik gelisimleri. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: ® = 60°, B=0.1,

A=2, =28, My=0.1, v=0.3, 5=0.005 f;=12 vefy=1.

Pargalanma sayis1 uygulanan gerilim ile artmaktadir. Sekil 3.25'te olusan adaciklarin
(kuantum noktalar) en/boy oranlar1 incelendiginde, baslangictaki damlaciklarin
par¢alanmasina ragmen olusturduklar1 yeni adaciklarda, neredeyse sabit kaldig
gozlenmistir. Benzer bir deney, farkli bir islatma denge ag¢isi, ®=15°, kullanarak
yapildiginda ise, kritik bir gerilim degerinin iizerinde adacik parcalanmasi gozlenmis

ama olusan adacik sayilarinda ve olusan 1slatma katmanlarinin 6zelliklerinde

degisiklikler gozlenmistir (Sekil 3.26).
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Sekil 3.26. {100} kristal diizleminde (m=2) ¢ =45° egimine sahip kristal sisteminde gerilime

bagli adacik gelisimleri. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: ® =15°, B=0.1,

A=2, =28, My=0.1, v=0.3, 5=0.005 f;=12 vefy=1.
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Sekil 3.27. Gerilim altinda yonsel sistemlerde kuantum nokta olusumlari. Bu
simiilasyonlarda kullanilan deney parametreleri: =28, Mg =0.1, v=0.3, & =0.005,
fs =1.2ve fy =1; (a): {100} kristal diizleminde (m=2) ¢ =0°egimine, Z=1,B=0.01, A=2
(b): {110} kristal diizleminde (m=2) ¢ =0°egimine £=1, B=0.1, A=2 (c): {111} kristal
diizleminde (m=2) ¢ =0°egimine £=1, B=0.05, A=2 (d): {100} kristal diizleminde (m=2)

$=0°egimine =1, B=0.1 A=2

Yonsel ozelliklere sahip malzemelerde gerilim altinda adacik davranislart ¢ok
karmagik olup farkli sistemler i¢in bu davranis 6rnekleri Sekil 3.27 ile gosterilmistir.
Bu sekil incelendiginde malzeme ozellikleri ayarlanarak birbirinden ¢ok iyi
tanimlanmig bir 1slatma Kkatmani ile ayrilan kararli kuantum noktalarinin

olusturulabilecegi gosterilmistir.

Bu noktada anisotropic malzeme ozelliklerinden yiizey sertliginin i¢ gerilimlerin
oldugu bir sitemde ada parcalanmasina ve faset olusumuna etkileri 3 farkli kristal

diizleminde incelenmistir.
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Sekil 3.28’de {111} kristal diizleminde (m=3) ¢=0 kristal egimine sahip

damlaciklarin farkli B parametreleri altinda ulastiklar1 denge morfolojileri verilmistir.
Yiizey sertligi degerinin sifir olmasi durumu aslinda izotropik duruma denk
gelmektedir ve bu durumda KN vyiizeyinde herhangi bir faset olusmadig
gozlenmektedir. Yiizey sertligi degerlerinin arttirilmasi durumunda ise diizgiin yiizlii

(fasetleri olan) bir KN morfolojisi elde edildigi goriilmistiir.
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Sekil 3.28. {111} kristal diizleminde (m=3) ¢ =0°kristal egimi i¢in KN’lerin final
morfolojilerinin farkl: yiizey sertlikleri altinda gelisimi. Bu simiilasyonda kullanilan deney

parametreleri: ©=0.5, #=28,Mg=1,1v=0.3, 5 =0.005, 44 =0.259, A=0, f;=1.2,

ve fd =1.

Malzemelerin ylizey sertliginin KN’lerin seklini degistirdigi literatiir boliimiinde
anlatildigr gibi deneysel olarak gosterilmistir. Burada yapmis oldugumuz
simiilasyonlar genel hatlar1 ile faset olusumunun kaynagini net bir sekilde ortaya

¢ikarmustir.

Sekil 3.29'da ise {101}, {100} ve {111} kristal diizlemlerinde (m=1, 2 ve 3)

damlacigin simiilasyon sonucunda ulastig1 denge morfolojileri gosterilmektedir.
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Sekil 3.29. {101}, {100} ve {111} kristal diizlemlerinde (m=1, 2 ve 3) ¢ =0°kristal egimi

icin KN’lerin final morfolojileri.

Malzemenin kag katli simetriye sahip oldugu, KN morfolojisini ve yiizeyde fasetler
olugmasini etkilemektedir. Sekil 3.29°da sonuglar1 verilen deneylerde 2-katli, 4-kath
ve 6-katli simetriye sahip sistemler i¢in ayn1 parametreler ile simiilasyonlar yapilmig
ve 2-kath simetride faset olusumu net olarak goriilmezken 4 ve 6-katli simetrilerde

beklendigi sekilde diizgiin yiizlii yapilarin olusumu gozlenmistir.

Gelistirmis oldugumuz program oldukca kapsamli olup, bir¢cok farkli gercek
malzeme &zelliklerinin c¢alisilmasi icin uygun bir platform ortaya ¢ikmistir. Igsel
gerilimlerin etkilerini daha iyi analiz edebilmek i¢in {100} kristal diizlemlerinde
(m=2, 4-kath simetri) farkli gerilim degerlerinin KN’lerin final morfolojilerine

etkileri genis bir aralikta incelenmistir 0<X <3.

Sonuglar Sekil 3.30'da iki farkli sekilde sunulmaktadir. Sol tarafta denge sekilleri st
iste gelecek sekilde (superimposed) gosterilirken sag tarafta ise ayr1 ayr
gosterilmistir. Malzemede olusan gerilim sonucu biriken enerji malzeme yilizeyinde
olusan adalar ve boliinmeler seklinde harcanmaktadir. Bu sebepten artan gerilim

degeri ile orantili olarak ada sayisinin artmasi beklenmektedir. Bu deneyler
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sonucunda gerilimin sifir olmasi durumunda tek adacik olustugu, gerilimin
arttirllmasi sonucu olusan ada sayisinin arttig1 ve Stranski-Krastanow biiylimesinde
tipik olarak goriilen adalarin birbirine ince bir 1slatma katmani ile bagli olmasi

durumu gozlenmistir.
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Sekil 3.30. {100} kristal diizlemlerinde (m=2) farkli gerilim degerlerinin KN’lerin final

morfolojilerine ve olusan ada sayisina etkisi. Bu simiilasyonda kullanilan deney

parametreleri: =28, Mg=1, v=0.3, & =0.005, /19 =0.259, A=10, B=0.05 ¢=0,

fs=1.2, vefy =1

Sekil 3.30’da gézlenen ada boliinmeleri igsel gerilmeler ile kontrol edilebilecegi gibi
ayni zamanda damlaci@in baglangi¢ kosullarina yani baslangic en/boy oranina da
baglidir. Bu durumu analiz etmek icin farkli i¢sel gerilim degerlerinde ve farkl
baslangi¢ en/boy oranlar1 ile {100} kristal diizlemlerinde (m=2) deneyler yapilmistir
(Sekil 3.31).
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Sekil 3.31. {100} kristal diizlemlerinde (m=2) farkl1 gerilim degerlerinde olusan ada sayilar

icin faz diyagrami. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: Mg=1,v=0.3,

5=0005,43=05,A=2,B=0.1, =45,f; =1.2ve fy=1

Sekil 3.31 aslinda en/boy oranina ve igsel gerilimlere bagli olarak adacik evrimini
belirten bir faz diyagramidir. Bu faz diyagramindan da anlasilacagi iizere, igsel
gerilimlerin artmasi ile baslangic en/boy Oraninin artmasi sistemde benzer etkiler

gostermekte ve sonugta olusan adacik sayilari artmaktadir.

Buraya kadar yaptigimiz deneylerde, 1slatma katmaninda kullanilan &
parametresinin etkisi tartisitlmamistir. Bu parametre sistemde olusan 1slatma
katmaninin kalinligin1 kontrol etmektedir. Bu denge kalinliginin etkilerini gézlemek

icin yapilan bir seri deney sonucu Sekil 3.32'de sunulmustur.
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Sekil 3.32. {111} kristal diizlemlerinde (m=3) farkli 1slatma potansiyeli degerlerinin

KN’lerin 1slatma katmani olusumuna ve kalinligina etkisi. Bu simiilasyonda kullanilan deney

parametreleri: ~=0.4, Mg=2,v=0.3,lg =1.1375,A=0,B=0.05, ¢=30,f; =1.2

ve fq =1.

Malzemede olusan gerilim enerjisi ile 1slatma potansiyeli malzemenin adalara
boliinmesini ve 1slatma katmani olusmasimni saglamaktadir. Islatma katmam
olusumunun baglamas: i¢in belirli bir kritik 1slatma potansiyel degeri vardir ve bu
degerden sonra 1slatma katmani goriilmeye baslanir. Sekil 3.32°de goriildiigl gibi
simiilasyonda 1slatma potansiyelinin etki alanmin (althk/film ara yiizeyinden
yiikseklik) degerinin kiiclik olmast durumunda islatma katmani sadece adaciklar
arasinda goriilmiis, sistemdeki T{¢lii kavsaklardaki 1slatma ac¢ist dinamigi ise
adaciklarin dis kenarlarinda 1slatma katmani olusumunu engellemistir. Potansiyelin
etkili oldugu kalinlik artirildikga kararli 1slatma katmanlarinin hem adaciklar

arasinda hem de adaciklarin dis kenarlarinda olustugu gézlenmistir.

Daha o6nce belirtildigi ve Sekil 3.12'de gosterildigi sekilde farkli 1slatma potansiyeli
formiilasyonlar1 bulunmaktadir. Bu potansiyeller iizerinde hala bir konsensiis

olusmamistir ve hangi sistemin hangi kosullarda daha dogru sonuglar verdigine dair
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calismalar devam etmektedir. Burada sistemimize bahsi gecen 3 farkli 1slatma

potansiyelini ekleyerek farkliliklarini inceledik.
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Sekil 3.33. {111} kristal diizlemlerinde (m=3) farkli 1slatma potansiyeli formiilasyonlarinin

1slatma katmanina olan etkisi. Bu simiilasyonda kullanilan deney parametreleri: ¥ =0.4,

Mg=2,1=0.3,5 =0.005, 45 =1.1375, A=0,B=0.05, $=30,f; =12 ve fy=1.

Sekil 3.33’te biitiin malzeme 6zellikleri ayn1 kalmak sartiyla sadece potansiyellerin
tipleri degistirilerek sistem tizerindeki etkileri gosterilmistir. Kullanilan potansiyeller
sistemi farkli denge konumlaria tasimiglar ve farkli 1slatma katmanlar1 ve adacik

say1 ve profilleri olusturmuslardir.
3.4 Sistemde Biiyiimenin Etkileri

Formiil 2.1'de daha once de belirtildigi gibi iki ana terim vardir: birinci terim yiizey

stiriiklenme diflizyonunu ifade ederken ikinci terim de biiylime ya da faz degisimi
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(yogusma ve buharlagsma) kinetigini ifade eder. My, sicaklik ve yiizey gerilimlerine

bagli olan normalize biiylime hareketliligidir.

Literatiirde yapilan caligmalarda sistemin biliylimesi i¢in genellikle bir terim ile
sistem genisletilmektedir (enlargement). Ilk olarak [79], [80] tarafindan geri
doniistimsiiz termodinamik kullanilarak gelistirilmeye baglanilan biiylime terimi
sistemdeki elastostatik ve kapiler etkileri de igerecek sekilde programa entegre

edilmistir.

Sistemin biiylime hareketliliginin etkilerini gézlemek i¢in farkli degerler kullanilarak

deneyler yapilmis ve Sekil 3.34'te sonuglar verilmistir.
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Sekil 3.34. {111} kristal diizleminde (m=3) KN’lerin final morfolojilerinin farkli depozisyon

parametreleri i¢in en/boy oranlar1. Bu simiilasyonda kullanilan ortak deney parametreleri:

£=0.1,=28,My=2,v=0.3, § =0.005, 4g =1.1375, A=0, B=0.14,$=0,f; =1.2

ve fd =1.

Sekil 3.34 incelendiginde My=0.1 degeri i¢in sistemin yogusma ile biiyiiyerek
alanin1 (3 boyutta hacmini) arttirdigi gozlenmistir. Ayn1 zamanda biiylime ylizeyde

faset olusumunu engellememis ve beklendigi gibi sistem fasetlerini muhafaza ederek
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biiylimesini durdurmustur. Ayni sistem daha hizli bir biiylime hizi ile My=1

blyiitildiiglinde ise sistemde ani catlaklar olustugu gozlenmistir. Bu catlaklarin
gercek olup olmadigi yani bir sistem hatasindan mi kaynaklandigi yapilacak

caligmalar ile ayrica ortaya ¢ikarilacaktir.

Son olarak ayni malzeme ve kinetik parametreler kullanilarak yapilan biiylime

deneylerinde kristal diizlemlerinin etkisi ¢alisilarak Sekil 3.35'te verilmistir.

Malzemenin kag katli simetriye sahip oldugu, KN morfolojisini ve ylizeyde fasetler
olugmasini etkilemektedir. Sekil 3.29°da sonuglar1 verilen deneylere paralel olarak

M, =0.1 kullanilarak biiyiime deneyleri yapilmistir.

fili

@
T

Ada Pro

Taban Uzunlugu

Sekil 3.35. Biiyiime altinda {101}, {100} ve {111} kristal diizlemlerinde (m=1, 2 ve 3)

¢ =0°kristal egimi icin KN’lerin final morfolojileri. Bu simiilasyonda kullanilan ortak deney
parametreleri: Mp=0.1, £=0.4, =28, My=2, v=0.3, 5 =0.005, 44 =1.1375, A=0,

B=0.14, =0, f,=1.2 ve fy =1.

Biiylime deneyleri sonucunda 2-katli, 4-katli ve 6-katli simetriye sahip sistemler i¢in

ayni parametreler ile simiilasyonlar yapilmis ve 2-katli simetride faset olusumu net
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olarak goriilmezken 4 ve 6-katli simetrilerde beklendigi sekilde diizgiin yiizli

yapilarin (faset) olusumu ve fasetlerin yapilarinin korunarak biiytimesi gézlenmistir.
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4. YORUM VE ONERILER

Tez kapsaminda, Ogurtani, Celik ve Oren [4, 5] tarafindan kapsami, ince film
kalinlig1 ve anizotropik Helmholtz serbest enerjisini de icerecek sekilde genisletilen,
geri doniisiimsiiz termodinamigin mikro ayrik formulasyonu [77, 79] ile althik
tizerinde ¢ekirdeklenmis damlaciklarin gerilim ve kapiler etkiler altinda gelisimi ve
kuantum nokta olusumlari modellenmistir. Sistemi kontrol eden diferansiyel

denklemler ile ilgili detayl bilgi [77, 79] numaral referanslarda verilmistir.

Sistemin zamanla degisimini kontrol eden bu diferansiyel denklemler, 2-boyutlu
sistemler i¢in sayisal olarak MathCad ortaminda ¢oziimlenmis ve gelistirilen bu
algoritmalar C++ kodlama dili kullanilarak bir program haline getirilmistir. Bu
program ile sistemdeki yiizey pliriiziiniin baglangic geometrisi ve malzeme 6zellikleri
tanimlanarak sistemin morfolojik gelisiminin modellemesi yapilarak yon bagimli
Ozelliklere sahip epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme siirecleri ve SK

adaciklarinin olusumlari incelenmistir.

Epitaksiyel ince filmlerin sekil degistirme siireglerinin ve Stranski-Krastanow
adaciklarmin (kuantum noktalarin) olusum Kinetiklerinin anlasilmasi ve kontrol
edilebilmesi, bu tip adaciklarin seklinin dolayist ile enerji bandi gibi elektronik
Ozelliklerinin kontroliinii saglayabilir. Bu nedenle kuantum noktalarin teknolojik
kullanim1 agisindan hangi malzeme sistemlerinde ve hangi kosullar altinda

olustuklarinin anlasilmasi ¢ok biiylik 6neme sahiptir.

Gelistirilen program oncelikle gerekli testlerden gecirilerek giivenilirligi kontrol
edilmis ve farklt malzeme Ozelliklerinin etkilerinin anlasilabilmesi i¢in gereken
simiilasyon deneyleri yapilmistir. Bu caligmalarda, film en/boy orani, 1slanma
parametresi, ara ylizey kalinli§i, damlacik ve althk arasindaki ylizey enerjisi
farkliliklarina bagli denge agilarinin ve gerilimlerin damlacigin morfolojik gelisimi
tizerindeki etkileri gibi farkli parametreler detayli bir sekilde incelenmistir. Deneyler

sonucunda asagidaki sonuclara ulagiimistir:
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Yapilan deneyler sonucunda olusan KN’lerin en/boy oranlarinin gerilim artisi ile
belirli bir aralikta arttirilabilecegi gosterilmistir. Bu en/boy oranit degisimi tez
icerisinde daha once bahsedildigi gibi KN’lerin elektronik O6zeliklerinin degisimi
anlamina gelmektedir. Uygulanan gerilimin daha da arttirilmas: durumunda ise
sistemde parcalanma (fragmentation) olustugu goriilmiistiir. Ayrilan bu pargalarin
yine gerilim degerine bagli olan bir 1slatma katmani ile birbirlerine bagli oldugu
gozlenmistir. Bu da literatiirde Stranski-Krastonow adiyla anilan ince film biiylime
moduna karsilik gelmektedir. Islatma katmani KN’lerin birbirlerine bagli olmasini
saglamaktadir ve bu adaciklarin birbirine bagli olmasi teknolojik agidan (6rnegin
kuantum nokta igerisinde agiga ¢ikan foto-elektronlarin alinabilmesi sonucu yiiksek

verimli giines pillerinin tasarlanmasi) son derece dnemlidir.

Bu tez kapsaminda istenen boyutta kuantum nokta tretimi i¢in gerekli kosullar
hakkinda fikir elde edilmesini saglayacak deneyler yapilmistir. Bunlardan bir tanesi
de 1slatma parametresi ile sistem ic¢i gerilimlerin adacik pargalanmasi {iizerine
etkileridir. Artan gerilim ile adacik pargalanmasinin (fragmentation) artmasinin yani
sira yliksek ve diiglik 1slatma agilarinda da (no wetting/perfect wetting) adacik

parcalanmasi olustugu ortaya cikarilmistir.

Literatiirdeki deneysel caligmalardan da goriildiigii gibi sistemi kontrol eden
malzeme Ozelliklerinin sistemin kristal yapisina bagli olarak degistigi yani
anizotropik oldugu durumlar s6z konusudur. Bu kosullar simiilasyon programina

entegre edilerek daha gergekgi bir model gelistirilmistir.

Deneyler sonucunda, damlacigin 1slatma acisinin ve tepe yiiksekligini ve denge
durumundaki adacigin en/boy orani (aspect ratio) kontrol edilebilmek icin ylizey
enerjisi yonsellik siddeti yani yiizey sertliginin (surface stiffness) kullanilabilecegi
ortaya ¢cikmistir. Bu durumda, daha sivri (yliksek height to width ratio) ve keskin
hatlara sahip adaciklar olusturabilmek icin kristalin en diisiik enerjiye sahip yoniiniin
x-ekseni ile ¢akisacak sekilde yerlestirilmesi gerektigi bulunmustur. Yiizey merkezli

kiibik (YMK) yapili malzemeler i¢in bu degerler, {110} kristal diizlemi (m=1) i¢in
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kritik kristal egiminin (tilt angle) 90°, {100} kristal diizlemi (m=2) i¢in kritik kristal
egiminin (tilt angle) 45°ve {111} kristal diizleminde (m=3) ise kritik kristal egiminin
(tilt angle) 30° oldugu bulunmustur. Bu bilgi ile yiizeyde kristallesen filmin
kristallesme yonii kontrol edilerek olusacak kuantum noktalarin en/boy oranlarini

(aspect ratio) ve morfolojileri (kiiresel, piramit, v.b. gibi) kontrol edilebilmektedir.

Simiilasyonlar sonucunda difiizyon yonsellik siddeti degerinin sistemin dengeye
ulagsma kinetigini etkiledigi fakat KN’lerin denge durumundaki morfolojileri
tizerinde etkili olmadig1 anlagilmistir. Sonuglara gore difiizyon yonsellik siddetinin

degeri ile sistemin dengeye gelme hizi dogru orantilidir.

Kuantum nokta gelisimini kontrol edilmesinde kullanilabilecek bir bagka sonug ise
en/boy oranmma ve igsel gerilimlere bagli olarak adacik evrimini belirten faz
diyagramidir. Bu faz diyagrami, icsel gerilimlerin artmasi ile baslangic en/boy
oranmin artmasinin sistemde benzer etkiler gosterdigini ve sonugta olusan adacik

sayilarini arttirdigini gostermistir.

Malzemede olusan gerilim enerjisi ile 1slatma potansiyeli malzemenin adalara
boliinmesini ve 1slatma katmani olusmasini saglamaktadir. Islatma katmani
olusumunun baglamas1 i¢in belirli bir kritik 1slatma potansiyel degeri oldugu
deneylerle ortaya cikarilmistir. Islatma potansiyelinin etki alanimin (altlik/film ara
yiizeyinden yiikseklik) degerinin kii¢iik olmasi durumunda islatma katmani sadece
adaciklar arasinda olusurken potansiyelin etkili oldugu kalinlik artirildik¢a kararl
1slatma katmanlarinin hem adaciklar arasinda hem de adaciklarin dis kenarlarinda

olustugu gbézlenmistir.

Tez kapsaminda c¢oziilen diferansiyel denklemlerde bulunan biiylime terimi
sistemdeki elastostatik ve kapiler etkileri icermektedir. Sistemdeki biiyiimenin etkisi
gormek amaciyla deneyler yapilmis ve faset olusumu ve adacik biiylimesi
gozlemlenmistir. Deneyler sonucunda 2-kath, 4-katli ve 6-katli simetriye sahip

sistemler i¢in 2-katl simetride faset olusumu net olarak goriilmezken 4 ve 6-kath
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simetrilerde faset olusumu ve fasetlerin sekillerini koruyarak bliylimesi gézlenmistir.
Literatiirdeki deneysel c¢alismalar ile karsilastirildiginda simiilasyon sonuglarinin
deneysel olarak tiretilen kuantum noktalarin yiizeylerinde olusan fasetler ile uyumlu

oldugu goriilmektedir.

Sonug olarak, ince filmlerde c¢ekirdeklenme sonucu olusan KN’lerin morfolojik
evriminin sistemin i¢sel gerilim degerlerine, film/altlik sisteminin denge 1slatma
acisina, sistemin baslangic kosuluna, kristalografik diizlem ve yonlere, yiizey
sertligine bagl oldugu yapilan simiilasyonlar sonucunda gdsterilmistir. Bu bilgiler
kuantum nokta olusumu i¢in yeni fabrikasyon tekniklerinin gelistirilmesi ve dolayl
olarak yeni cihazlarin tasarlanmasi igin gerekli bilimsel altyapinin saglanmasi

acisindan ¢ok onemlidir.

Son olarak, tez ¢alismalar1 sonucunda ¢alismanin daha da gelistirilmesi i¢in gereken
adimlar Ongoriilmiis ve gelecekteki ¢aligmalara yol gostermesi i¢in Oneri olarak
sunulmustur: Tez kapsaminda kullanilan diferansiyel denklem gelistirilirken
elektrogdgiin (yani uygulanan elektrik alan altinda madde diflizyonunun) malzeme
biiylimesi iizerine etkisi g6z Oniine alinmistir. Ancak bu tez kapsaminda bu etkiler
g6z Oniine alinmamistir. Gelecekte bu parametrenin de devreye sokulmasi sonucu
olusturulacak kapsamli programlar ile, KN’lerin alttabaka {izerinde hareketleri ve
dolayli olarak KN dizilimleri kontrol edilebilir. Bu mekanizmanin kontrol edilmesi
KN’ler kullanilarak devre elemani tasarlanmasini saglayabilir. Ayrica gelecekte
yapilacak calismalarda, tez kapsaminda ana hatlar1 ile programa eklenen ve calistig
gosterilen biiyiime etkisi (sisteme malzeme girisi) ayrintili bir sekilde incelenmeli ve
KN’lerin son sekline etkileri bulunmalidir. KN’ler i¢in tez igerisinde anlatilan ii¢
farkli potansiyelin (Spencer, Ogurtani ve Gao potansiyelleri) 1slatma katmanina
etkisi daha ayrintili olarak incelenmeli ve KN’ler {izerindeki diger etkileri
bulunmalidir. Tez ¢alismalar1 sirasinda kullanilan kodlar iki-boyutta sistem igin
gelistirilmistir. Bu kodlar ii¢ boyutlu sistemleri ¢ozebilecek sekilde gelistirilmeli ve
tez kapsamindaki deneyler bu yeni sistem igerisinde tekrarlanarak daha gergekei bir

analiz yapilmalidir.
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