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Yariletken aygitlar endiistrinin bir ¢ok alaninda kullanilmaktadir. Aygitlarin
elektrik ve optik 6zelliklerinin bilinmesi, kullanim alanlarinin gelismesine yardimci
olacaktir. Bu ozelliklerin aragtinlmasi laboratuar ¢aligmalar ile yapilabilecegi gibi
bilgisayar simiilasyon y&ntemleri kullamilarak da yapilabilir.

Bu c¢alismada yaniletken malzemelerin niimerik olarak simiilasyonunun nasil
yapilabileceginin aragtinlmasi ve bdylece modelleme yardimi ile verilen bir yariletken
aygitin cesitli kogullar altinda karakteristiklerinin bulunmas:1 amaclanmigtir. Ayrica
cesitli malzeme parametrelerinin ve ortam kosullarinin etkisi de incelenmistir.

Nimerik simiilasyon y&ntemi olarak Monte Carlo y6ntemi kullanilmistir. Bu
yontemi kullanmak i¢in yaniletken malzeme igerisindeki yiik tasiyicilarinin malzeme
icindeki ¢esitli merkezlerle olan etkilesme bigimi bilinmeli ve bdylece aygit Monte
Carlo yontemi ile etkin sekilde modellenebilmektedir. Bu modelleme ile aygitin
performansimn ve temel karakteristiklerinin tagiyici yogunlugu; malzemenin safsizlik
konsantrasyonu, modellemede kullanilan pargacik sayisi, ortamin sicaklifn gibi
parametrelere bagliligi da arasgtirnlmistir. Ayrica bu islemler igin gerekli olan Fortran
programlar1 da yazilmigtir.

Monte Carlo yontemi, birden fazla pargacigin aym anda simule edilmesini
sagladig1, malzeme 6zelliklerinin kolayca simiilasyon programina eklenebilmesine izin
verdigi ve ayrica biitlin uzayda ¢oziilmesi gereken bir dalga fonksiyonu yazilmasim
gerektirmediginden uygun ve hizli bir ¢6ziim ydntemidir.

Anahtar Kelimeler: Yariiletken, Monte Carlo Metodu, Sagilma mekanizmalar,
Simiilasyon, Modelleme.
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Semiconductor devices are used in many different fields in industry. It is
important to know the electrical and optical properties of these devices for both their
optimum use and for new areas of applications. These properties can be investigated in
laboratory studies as well as using computer simulation techniques.

The aim of the present study is first to investigate the.methods of numerical
simulation of semiconductor devices and then to find the characteristics of a given
semiconductor device under various conditions. The effects of environmental conditions
and some material parameters on device characteristics are also to be studied.

The Monte Carlo Method is used as the numerical simulation technique. In order
to use this method effectively, the details of interaction between the charge carriers and
the various imperfections in the crystal (phonons, ions, dislocations, impurities etc.)
must be known and these interactions should be able to be simulated by the Monte Carlo
technique. In this modelling process, the effects of parameters such as temperature,
carrier density, impurity concentration on the performance and basic characteristics of
the device are also analysed. The required computer programs are written in Fortran
language.

The Monte Carlo Method is a suitable and fast method to solve many body
problems such as transport of charge carriers because it provides simultaneous
simulation of many particles, and permits an easy addition of material properties to the
simulation program. More importantly it does not require the solution of a wave function
for each carrier in the whole space, which would require a tremendous amount of
computation time.

Key Words: Semiconductor, Monte Carlo Method, Scattering mechanism,
Simulation, Modeling.
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1. GIRIS M., izzettin YILMAZER

1. GIRIS

Yaniletkenlerdeki yiikld pargaciklarin tasinmasimin gézlenmesi igin yapilan
caligmalar, temel fizikte ve onun uygulamalarindan olan elektronik aygitlarin yapiminda
Onemli bir yer tutmaktadir. Yiik tasinmasinin analiz edilebilmesi i¢in kristallerin bant
yapisin, elektronik etkilesmelerin, gegis siirelerinin, elektronlar ve iyonlann kristal
yapt kusurlari ile olan etkilesmelerinin bilinmesi gerekir. Yariletkenlerdeki yiik
taginmasin incelenmesi fikri, ileri diizeydeki bilgilere siki bir sekilde bagh olan
modern mikroelektronigin gelismesinden bu yana olduk¢a 6nem kazanmustr.

Bu ¢alismanin amaci, yaniletkenlerde yiik taginmasina kapsamli bir sekilde
uygulanabilen Monte Carlo YoOnteminin anlasilabilir bir bigimde ifade edilmesi ve
yaniletken malzemelerin niimerik olarak simiilasyonununa uygulanmasidir. Béylece
modelleme yardimi ile verilen bir yaniletken aygitin gesitli kosullar altinda temel
karakteristikleri bulunabilmektedir. Bunun yaninda ¢esitli malzeme parametrelerinin ve
ortam kosullarnin etkisi de incelenecektir. Calismanin bilgisayar simiilasyonu ile
yapilacak olmasi deneysel ¢aligmalara kiyasla daha az maddi harcama ve zaman
gerektirecektir.

Kullanacagimiz ydntemin anlagilmasi i¢in, silisyum ve germanyum gibi kovalent
yariletken materyaller i¢in Monte Carlo Yonteminin dzel uygulamalan tartigilmigtir.
Aynca GaAs ve benzeri kutuplanmig bilesik materyaller de incelenecektir.
Caligmalarimiz hacimsel (bulk) malzemelerin fiziksel 6zelliklerinin aragtirilmas1 ve
metodun &zel yapilara uygulanmasini da kapsamaktadir. Aygit simiilasyonu ayri bir

konu olarak ele alinacaktir.

r e
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2. ONCEKI CALISMALAR M. [zzettin YILMAZER

2. ONCEKI CALISMALAR

Monte Carlo yonteminin ismi, Monaco prensliginin bir sehri olan Monte
Carlo’daki kumarhanelerde kullanilan ve gergekte basit bir rasgele say: {ireteci olan rulet
masalarindan gelmektedir. Bu yo6ntemin sistematik gelismesi 1944 yilindan sonra
olmugstur ve temelde rasgele iiretilen sayilarin segimine dayanir. Bu yontemle ilgili
bilinen ilk bilimsel yayin 1901°de Kelvin tarafindan yapilmigtir (Moglestue, 1993).
Ancak ¢ok daha onceki yillarda da basit 6rnekler bulmak miimkindiir. Ornegin, 19.
ylizyilin ikinci yarisinda gergeklestirilen bir deneyde ilk olarak bir igne rasgele bir
sekilde tahta bir cetvel lizerine atilmig, tahta {izerindeki noktalarin paralel diizgiin
cizgilerle birlestirilmesi ve igne ile ¢izgilerin arasindaki kesisme sayilarinin
gézlenmesiyle n-sayist gikarlmaya ¢alisiimistir (http://random.mat.sbg.ac.at). Bilimsel
anlamda ilk kullanilis1 ise inlii Manhattan projesinde Atom bombasinin yapimi sirasinda
ortaya ¢ikmustir. Yontemin bugiinkii haliyle ortaya ¢ikisi, bu ¢alismada uranyumun
bozunmasiyla ortaya ¢ikan nétronlarin yénlerini bulmak i¢in rasgele sayilar kullanan
Fermi, Von Neumann ve Ulam’a atfedilir. “Monte Carlo” ismini y6énteme veren de
Enrico Fermi olmugtur. Fermi’nin daha 1930’larda nétron taginimu ile baglantili Monte
Carlo teknikleri kullandig: bilinmektedir (Anderson, 1986).

1950°’li yillarin baglarinda transistériin icat edilmesinden hemen sonra, Ohm
Yasasina dayanan ¢izgisel tepki bolgesinin diginda yaniletken Orneklerle
karsilagiimasinda oldukga biiyiik bir etken olan yiiksek elektrik alantmn farkina varildi.
Cizgisel olmayan alandaki gegisler (hot-electron problemi) hizli bir gelisme periyoduna
girdi ve bu problem iizerindeki aragtirmalarin sayisimin artmas: bu konudaki bilimsel
bilgilerin degerini daha da artird1. Kisa bir siirede yiiksek elektrik alanin1 da g6z 6niinde
bulunduran ¢aligmalarn yapilmasi, yeni fikirlerin kesfedilmesi [6rnefin Gunn Etkisi
(1963)] ile aragtirmacilar yeni cihazlarin yapimina y6neldi. Boylece bilim ve teknoloji
arasindaki bir¢ok ilging olaydan biri olan pozitif geri-besleme olgusu ortaya gikmugtir.

Teknolojinin geligmesi biyiik 6lgekte biitlinlesme ozelligine (VLSI) sahip olan



2. ONCEKI CALISMALAR M. izzettin YILMAZER

elektronik aletlerin yapilmasina ve boyutlarin kiigiilmesine yol acti. Boyutlarin
kiigtilmesi herhangi uygun bir voltaj sinyali i¢in, Ohmik tepki bolgesinin diginda, yiiksek
alan dayaniklilifina sahip olan elektronik aletlerde, yiiksek alandaki yiik gegislerinin
Gnemini artirdt.

Matematiksel ve fiziksel agidan bakildiginda, yiik tasinmasi genel olarak zor bir
problemdir. Gergekten, Boltzmann Tagimim Denklemi (Rae, 1992) gergek sistemlere zor
uygulanabilen, ¢ok sinirh analitik ¢6ziimleri olan bir problemdir. Yaniletkenlerdeki yiik
taginmasi probleminin ¢6ziimi igin iki 6nemli teknik geligtirilmigtir. Bunlar Monte Carlo
teknigi (Kurosawa, 1966) ve iterasyon teknigidir (Budd, 1966). Bu teknikler modern ve
hizli bilgisayarlarin yapilmasindan sonra mikroskobik fiziksel modeller igin Boltzmann
Denkleminin tam say1sal ¢éziimlerinin net olarak elde edilmesini saglamiglardir.

Elektrik akimimn rasgele sayilar iiretilerek hesaplanmasini belki de ilk yapanlar
Liithi ve Wyder’dir (1960). Kurosowa (1966) bu teknigi hizli elektron (hot electron)
problemini ¢6zmek i¢in kullandilar. Bu konuya ilgi duyan ilk aragtirmacilar gogunlukla
parcaciklarin diizgiin bir elektrik alani i¢indeki hareketi ile ilgilendiler. Boardman ve
ark. (1968), GaAs i¢indeki yiik tagiyicilarinin elektrik alamina karg: siiriiklenme hizlarim
hesapladilar.

11k Monte Carlo modelleri gogunlukla tek-pargacik modelleri olarak bilinir ¢iinkii
hemen hepsinde pargaciklar arasi etkilesmeler ihmal edilmigtir. Gerekli bilgiyi elde
etmek igin sadece bir tek pargacitk yeterince uzun siirelerde takip edilmistir.
Hesaplamalar sadece ters uzayda (momentum uzay1) yapilmi§ ve daha sonra yariiletken
aygitlarin ¢aligmalarina duyulan ilgi nedeniyle hem normal hem ters uzayda ¢dziimler
yapimugtir. 1970’lerde pargacik transferi ve Poisson denkleminin ¢6ziimiiniin beraberce
yapildigt bir modeli Hockney (1965) gelistirildi. Daha sonralan Warriner (1977)
tasiyicilarin fononlarla olan etkilesmelerini de ekleyerek modeli, transistdrlere de
uygulanabilecek hale getirmistir. Monte Carlo yéntemi ile ilk alet simiilasyonu Hockney
ve ark. (1974b) tarafindan yaymlanmigtir. Daha sonralari kendi iginde uyumlu Monte
Carlo hesaplamalari Moglestue ve Beard (1979) ve Warriner (1977) tarafindan

yaymnlanmigtir. Yontem ancak son yillarda bilim insanlarinin siipheli yaklagimlarini
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yikmig ve popiiler olarak kullanilmaya baglanmustir. Son yillarin bu alandaki en énemli
aragtirmacilarn olarak; Kizilyallt ve Hess (1987), Kizilyall: ve ark. (1987), Wang ve Hess
(1985), Fischetti ve Laux (1988), Park ve Brennan (1990), Througnumchai ve ark.
(1986), Tomisawa ve ark. (1988), Jacoboni ve Reggiani (1979 ve 1983), Fauquembergue
ve ark. (1980) ve Nedjalkov ve Vitanov (1989) sayilabilir.

Monte Carlo Yontemi yukarida s6zii edilen iki yontem arasinda en fazla popiiler
olanidir. Ciinkii kullanimi daha kolaydir ve fiziksel olarak daha iyi yorumlanabilir.
Monte Carlo teknigine en dnemli katkilar Price (1968) ve Malvern grubunun (Rees,
1968, 1969, Fawcett ve ark., 1969a, 1970, 1969b, 1973) kendinden sagilma (self-
scattering) kavrami konusundaki ¢aligmalari, y6ntemin ¢oklu pargaciklar sistemine
(Lebwohl ve Price, 1971), harmonik alanlara (Price, 1973) ve dejenere istatistik
durumlarina (Bosi ve Jacoboni, 1976; Lugli ve Ferry, 1985) uygulanmas: olarak
gosterilebilir. Diger Onemli gelisme alanlari; bir yarniletken iginde gegis yapan
elektronlarin ve aym zamanda bunlanin denk boslugunun hesaplanmas: (Ruch, 1972;
Baccarani ve Ark., 1977), alasim yaniletkenlerin ele alinig tarzn (Hauser ve Ark., 1976)
ve giiclii elektrik alanlardaki kuantum etkiler (Barker ve Ferry, 1979) olarak
gosterilebilir.

Monte Carlo, matematiksel problemlerin ¢6ziilmesi igin kullamlan istatistiksel-
niimerik bir metottur (Buslenko ve Ark., 1966). Yiik tasinmas: durumunda, Boltzmann
Denkleminin istatistiksel niimerik ¢6ziimii ile kristal i¢indeki yik tastyicilarinin
hareketleri simiile edilebilir. Béylece denklemlerin, yeterli fiziksel bilgi ile istenilen
sisteme kolaylikla uygulanmasiyla, ¢oziimleri yapilmaya bagslanabilir.

Monte Carlo Yontemi, deneylerle ulagilamayan 6zel fiziksel durumlara da
uygulanabildiginden ¢ok kullamgh bir tekniktir. Bu oOzelligiyle, izerinde fazla
durulmayan ve deneysel olarak incelenemeyen hatta var olmayan birgok malzeme
Monte Carlo Yéntemi ile incelenebilir. Bu kullanimiyla Monte Carlo Yéntemi deneysel

bir teknik 6zelligi de gosterir.
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3. TEORIK ALTYAPI

Bu béliimde elektronlarin kristal igerisinde sagilmasimin kuantum mekaniksel
temelleri verilecek, sagilma mekanizmalarinin simiflandirilmasi yapilacak ve bu sagilma
mekanizmalaninin Monte Carlo yontemine nasil uygulanacagi anlatilacaktir. Yontem,
tek par¢actk Monte Carlo ve ¢ok pargacik Monte Carlo yontemi olarak iki ana baslik

altinda incelenecektir.

3.1. Sacilma Mekanizmalari

Yan klasik tasimmda elektron etkilesmesinin ve ¢arpismalarinin dinamiginin,
uygulanan elektrik ya da manyetik alana bagli oldugu kabul edilir. Sagilmalarin ve gegis
olasiliklarimin hesaplanmas igin birinci dereceden pertiirbasyon (Rae, 1992) yaklagimi
kullanilacaktir. Bu sebeple yalmzca iki cisim etkilesmesi incelenecektir (Jacoboni ve
Lugli, 1989).

Sagilma mekanizmalar1 $ekil 3.1°deki gibi bir sema ile verilebilir. Bu ¢aligma
swrasinda kullanilan sagilma mekanizmalari 6rgii ve kusur sagilma mekanizmalan olarak
iki ana grup altinda toplanabilir. Tagiyici-tagiyici sagilmasi ihmal edilmigtir. Bu nedenle
sadece orgli ve kusur sagilmalari tizerinde durulmugtur. Kusur sagilmalarinda iyonize
olmus safsizhik etkilesmeleri géz oniine alinmis, digerleri ihmal edilmistir. Orgii
sacilmalarinin sebep oldugu sagilmalar aymi enerji band: igindeki sagilmalar ve ayni bant
igindeki vadiler arasi sagilmalar olarak iki ana gruba aynlabilir. Orgii sagilmalarinin
kaynag ise diisiik enerjili akustik veya yiiksek enerjili optik fononlardir. Bant i¢i ve
vadiler arasinda olan sagimalarin her ikisi de akustik ve optik fononlardan
kaynaklanabilir. $ekil 3.2°deki dalga vektériine karsilik fonon frekans: grafiginde Ly, L3
ve Ay, As ile verilen egri akustik, L;, As ve L3’, Ay’ ile verilen egri ise optik fononlarin
dagilimim géstermektedir. Bant igindeki akustik sagilmalar kendi arasinda deformasyon

potansiyelinden kaynaklanan sagilmalar ve Piezo-elektrik sagilmalar olarak iki grupta
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incelenebilir. Yine ayni gruptaki optik fonon sagilmalari ise kutupsal ya da kutupsal

olmayan sagilmalar olarak iki sinifta ele alinabilir.

Sagiima Mekanizmalari
!
f I 1
Kusur Sagtimalan Taglyici-TaglyIcl Orga Sagiimalart
| Sagllmasi l

i | 1
Kristal Kusurlan Safsiziik  Alagim [ ]

I Bant Igi Bantlar Arasi
] ]

Nétral lyoni I I
tra yonize Akustik Optik Akustik  Optik

| | I 1
Deformasyon  Piezo- Polar Polar Olmayan
Potansiyeli elektrik

Sekil 3.1. Sagilma Mekanizmalarinin Siniflandiriimas: (Nag, 1980)

15— Ls A
. 3 I 2
& Ly As
7
5 10— D
© A1
w
c
g 5 — .
u Lz As

0

L A r A X
Dalga Vektéru

Sekil 3.2. Silikon igin frekans dagilim egrileri (Weber, 1977)
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3.2. Sagilmanin Knantum Mekaniksel Teorisi

Sagilma teorisi, zamana bagli birinci dereceden pertiirbasyon teorisinden
hesaplanan “Fermi’nin Altin Kurali” ve buradaki olasilik integralinin ¢6ziilmesindeki
zorlugu yenmek i¢in “Born Yaklagimimin” kullanilmasi (Rae, 1992) {izerine
kurulmustur. Bu kural pertiirbasyon potansiyeli H' ile pertiirbe edilmemis Hamiltonian
operatdrii H, igin Schrédinger dalga denkleminin ¢éziimleri olan iki 6zdurum arasindaki
gecis olasilifim verir. S, bir elektronun % dalga vektorii durumundan carpismadan
sonraki £’ dalga vektérii durumuna geg¢me olasilifi olmak tiizere birinci dereceden
S(k, k) gegis olasiifim hesaplamak igin, H' pertiirbasyon potansiyeli ifadesindeki H' nii
AH’ ile degistirelim. A burada gergek, boyutsuz bir parametredir. Buradaki amacimiz, H,
Hamiltoniyeni ile temsil edilen tedirgin edilmemis 6zdurumlarin birinde bulunan bir
elektronun, herhangi bir tedirginleme potansiyeli H' altinda bagka bir 6zduruma gegme
olasiligin1 hesaplamaktir. Bu yaklagimin dogru olmasi igin H’, Hy’a gére kiigiik
olmalidir. A aym mertebedeki terimlerin izlenmesi i¢in kullamimistir ve en sonunda 1’e
esitlenecektir. Bdylece Schrédinger denklemi asagidaki sekilde yazilabilir (Tomizawa,
1993).

ih% =(H, + \H¥(F,1) 3.1)

Pertiirbe edilmemis Hamiltonian operatérii H, 1n kesin ¢6ziimlerinin

Hoy, =E v, (3.2)
oldugunu kabul ediyoruz. Burada Ex enerji 6zdegeri ve yy da bu enerji $zdegerine

karsilik gelen 6zfonksiyondur. Béylece zamana bagli ¢6ziim,
We (k) =y, (Fe ™" (3.3)
seklinde yazlabilir. Ozfonksiyon'¥¢, ortonormal bir set olusturur. Pertiirbe edilmis

problemin ¢6ziimii ¥, 'nin lineer bir birlesimi olarak ifade edilebilir. Béylece;

P 1)= ¢, (O F.1)=D c, Dy, F e ™" (3.4)
k k
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olarak yazilabilir. Burada ci(t) lineer bir birlesim i¢in gerekli olan katsayilardir. (3.4)

denkleminin (3. 1)’de yerine yazilmasiyla

Z k(-‘ -lEkt/h }"ZHck t)l‘ —lEk”ﬂ (3.5)

elde edilir. Bu ifadenin her iki yammn YW?’nin kompleks eslenigi rethile

garpilmasi, (f) iizerinden integre edilmesi ve , *min ortogonalliginin kullamilmasiyla

ck(t)’ler igin asagidaki diferansiyel denklemi elde ederiz.

i aCSt(t) — )\'Z (k'lH'lk)Ck (t)ei[Ek-—Ek]t/h (3.6)
k
Burada <k'|H'|k>
H) = [ wi @y, Far (3.7

seklinde tamimlanan beklenen degerin Dirac gosterimidir, Q ise kristalin hacmidir.
Denklem (3.7), & ve k’ durumlan arasindaki pertiirbasyon potansiyelinin matris
elemanlarim gosterir.

Eger A sifirdan farkhi ise (3.6) denkleminden ci(t)’nin zamana bagli oldugunu
goriiriiz. Eger pertlirbasyon zayif ise ci(t)’nin ¢ok yavas degismesini bekleyebiliriz.
Boylece ci(t)’yi A’ya baghi olarak kuvvet serisine agabiliriz.

¢, () =c) +Ac, () +A%cE (1) +... (3.8)
(3.8) denklemi (3.6)’da yerine konulur ve A’nin aym kuvvetli terimleri sag ve sol
yanlarda esitlenirse
0
n%e g
ot

., ocL(t) :
ih—k — kg’ 0 ifE,~E.Jt/n

2
in e D = S efiocletecsek
k

denklemleri elde edilir. (3.9)’daki ilk esitlik, sifirnci dereceden c(” katsayisinin
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zamandan bagimsiz oldugunu gostermektedir. ci(t)’nin birinci dereceden yaklasimi olan
al(t), (3.9)daki ikinci esitlikten hesaplanabilir.

Simdi baslangi¢ sartlan i¢in t=0 oldugunu disiinelim. Boylece elektron
baslangigta pertiirbe edilmemis 6zdurumlarin birinde (k;’de) olacaktir. O halde baslang:g

sartlar
v =a =l (3.10)
¢, (0)=c® =0 (k #k,) '
olacaktir. Buradan
i Q;Tk' = (k'[H'|k, ye' &5 (3.11)

elde ederiz. Burada c,.(t)’nin iist indisi kolaylik agisindan yazilmamigtir. (3.11) zamana
bagl H icin de gegerlidir. Eger H’ pertiirbasyonu zamana harmonik olarak bagliysa
denklem (3.11) 6zellikle basit bir bigimdedir. Bu durumda

H'(t) = H'e*™ (3.12)
seklinde yazlabilir. Bu gosterim bize zaman fonksiyonunun daha genel bir Fourier
bileseni olarak kolaylik saglayabilir. Ustel fonksiyonun negatif ve pozitif isaretlerinin
her ikisini de almamiz gerekir. Clinkii kompleks bir fonksiyon ile onun kompleks
esleniginden olugan potansiyel gercek bir fonksiyondur. (3.12) ifadesinin (3.11)’de

yerine yazilmasiyla,
i Q;_:_' = (K'Hk, ye (BB rok/n (3.13)

denklemi elde edilir ve bu denklemin O dan t’ye integre edilmesi

i(Ej~Ey, tho)t/h 1

1 e
At)=—(k'H'k. 3.14
0(t)= 5 <K lk’>i(Ek,-—Ekiiha))/h G149

ifadesini verir. Eger, frekans boyutunda olan
&=(E, —E, tho)/2h (3.15)
tanumlarsak (3.14) ifadesi
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c.(t)= é(k’|H'[ki)ei§' ii“g(%t (3.16)
seklinde yazilabilir.

Béylece t = 0°da k; dalga vektériine sahip elektronun t aninda k' dalga vektériine
sahip olma olasilig [ck,(t)lz ile verilir. Birim zaman i¢in ki durumundan k’ durumuna

gecis orant S(k;, k') ise

S(k,,k') = im0 3.17)

t—>c0 t

ile verilir. (3.16) denkleminin (3.17) de yerine yazilmasi ile ge¢is oran1

(k. k)= lim etert)f [Sm gt)} (3.18)

n’ Et
olarak ifade edilebilir. Sekil 3.3, (3.18)’deki [sin(5t)/&t]’ ifadesinin degerlerini
gostermektedir. t — oo limiti igin Sekil 3.3’deki ana pikin genisligi ¢ok kiiciik bir hale
gelir ve tipki Dirac 3-fonksiyonu gibi davranir. Ayrica

sin(&t) ‘ :
JI & ] dé = (3.19)

oldugundan, (3.18)’deki koseli parantez igindeki deger, 8(E)n/t ile degistirilebilir.
Boylece

(1<1<)~ ](k H’ |k>[ 8(E, -E, +ho) ' (3.20)

elde edilir. Burada baslangi¢ durumunu gosteren i alt indis kolaylik i¢in yazilmamgtir.

10
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1.0
0.8
0.6
0.4
X0.2
0.0

-02-01 00 01 0.2
Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 3.3. [sin(Et)/Et]? fonksiyonunun gosterimi. Burada t=0.1 ps § = E/2% ve
E elektron enerjisidir (Tomizawa, 1993)

(3.20) esitliginde verilen ifade sadece &-fonksiyonunun argiimani sifir ise, sifirdan
faklidir ve bu enerjinin korunumunu gosterir. 3-fonksiyonunda (+) isareti segilirse,
(3.20) ifadesindeki &-fonksiyonunun argimani E,.=E, —%0 sekline donigecektir.
Burada ho gegis sirasinda yayinlanan fotonun enerjidir. Yani elektron 7o enerjisine
sahip bir fonon yaratarak gegis yapmustir. 3-fonksiyonunda (-) igareti segilirse, (3.20)
ifadesi E,. =E, +7%w sekline doniisecektir. Burada 7w pargacik tarafindan sogurulan
enerjidir, yani elektron kristalden bir fonon yok ederek gegis yapmustir. (3.20) esitligi
yariiletkenlerdeki tasiyicilarin sagilmasini hesaplamak igin kullanacagimiz sagilma
teorisinin temel bir sonucudur. Bu sonucun kullanilabilmesi igin etkilesmenin zayif
olmasi gerekir. Bu garpigmalar (iki sagtlma) arasindaki zamanin yeterince uzun olmasini
garantiler ve aslinda formiiliin ¢ikarilmasinda kullanilan birinci derece yaklagimin bir
sonucudur. Elde edilen sonug¢ Fermi’nin Altin Kurali olarak bilinir. Dikkat edilirse Altin
Kural’da pargacik momentumu ile ilgili herhangi bir terim gorinmemektedir. Altin
Kuralin uygulanabilmesi ve <k’[H'|lk> matris elemanlarinin hesaplanmasi igin
pertiirbasyon potansiyeli H' niin bilinmesi gerekmektedir ve gergekte momentum

korunumu ile ilgili bilgiler buradan gikacaktir.
Simdi (3.7) denkleminde verilen matris elemanlarina donelim. Pertiirbasyon

otansiyeli H' niin Fourier serisine acilabilecegini varsayarak
Y

11
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H'=)U;e" (3.21)
q

yazabiliriz. Burada q toplami -0 dan +w0’a kadardir. Eger pertiirbasyon potansiyeli
gergekse, U;, Uq nun kompleks eslenigi olmak ﬁzere,U; =U_, iliskisini elde ederiz.
Bloch (Kittel, 1976), Schrddinger denklemindeki potansiyel terimi U(x) yerine
-eU(x) degerini almig ve bu denklemin periyodik bir potansiyel igin ¢oziimiiniin de
yi(r) = uk(r).eikr seklinde olmasi gerektigini g6stermigtir. Buradaki ug(r) fonksiyonu &
dalga vektoriiniin degerine bagimlidir ve kristalin veya potansiyelin periyodu ile aym
periyoda sahip periyodik bir fonksiyondur. Bu teoreme Bloch Teoremi ve bu
fonksiyonlara da Bloch fonksiyonlar1 denir. Denklem (3.21)’in (3.7) de yerine yazilmasi

ve matris elemanlarmnin Bloch fonksiyonlari i¢in hesaplanmasi ile
WHK) = [up Fe™ Y U ey, (Fle* dr (3.22)
Q q
bulunur. Béylece

(krlHr|k> = ZUq J'u;' (—r-k—ik.ruk (i:ki(q—k#k).rdr
q Q

esitligini yazabiliriz. Ustel fonksiyonun periyodik olmasindan dolay, q = k’-k digindaki
biitlin q degerleri i¢in integral sifirdir. B6ylece q lizerindeki toplam diiser ve matris
elemanlar

(KH'k)=U Ik k'B(q +k -k’) (3.23)
=U,_ J(k,k')
sekline indirgenir. q = k'-k sart1 (3.23) deki 5-fonksiyonu igin tekrar yazilacak olursa bu

momentumun korunumu olarak ifade edilir ve

I(k,k) = [uj (Flu, (Fldr (3.24)

superposition integrali olarak adlandirilir ve U,,_,

Upo = [e™U(F, )™ dr (3.25)
Q

ile verilir. Yaklagik olarak parabolik olan enerji bantlan igin I(k, k') =~ 1 dir. Béylece

12
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matris elemanlar

(KHky ~ [e™ U, t)e™"dr (3.26)

Q
seklinde yazlabilir. Bu yaklagik parabolik bantlar i¢in, pertiirbe edilmemis durumdaki
gibi diizlem dalgalar kullanabilecegimiz anlamina gelir.

(3.20) denklemi ile verilen S(k, k’)’niin olas1 biitiin sonu¢ durumlar k”ye gore
integralinin alinmasi ile, sagilma orani
Q

W(k) = o [stk,kdk’ (3.27)
W(k) = 2n_Q j]<1<'|H'|k>|2 8(E, —E, +ho)dk’ (3.28)
h (21!)3 k k —

olarak bulunur. Burada karesi alinmis olan matris elemam <k'|H’|k> parabolik bantlarin
yakin en alt seviyesi cevresi civarinda bire ok yakin olan [I(k, k)|* faktoriinii de igerir.
<k'|H'lk> matris elemanlar i¢in (3.23)’de verilen denklem, momentumun korunumunu
da igerdiginden, (3.28) esitligindeki integral enerji ve momentum korunumunu saglayan
son durumlar i¢in alinmalidir. Bu integral her bir sa¢ilma mekanizmasi i¢in ilerde ayr
ayn ¢Oziilecektir. ’

Parabolik olmayan bantlar igin |I(k, k)P iyi bir yaklagim ile asagidaki sekilde
verilebilir (Ridley, 1982).

[I(k, k") = (axax + bbycos ) (3.29)

Burada 0, k ve k’ arasindaki agidir. Ayrica ax ve by nicelikleri asagidaki
sekildedir.

1+aEk) | aBk) 1"
a8, =| ———2| b =2 (3.30)
1+ 2aE(k) 1+ 2aE(k)
o burada parabolik olmama faktdriidiir ve E, kristalin yasak enerji aralig, m’ etkin kiitle
ve my serbest bir elektronun kiitlesi olmak iizere, o = -El—(l -2 ) olarak tanimlanir
4 m,

(Ridley, 1982).

13
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o,
‘‘‘‘‘

X

Sekil 3.4. Kutubsal eksen k ya gore k’i¢in kutupsal koordinatlar

(3.27) esitliginin son durum k"ler iizerinden integrali alimirken enerji ve
momentumun korunumunu saglayan 3-fonksiyonlar1 uygun bigimde hesaba katilmalidir.

Sekil 3.4’de gosterilen kutupsal koordinatlar kullamilir ve k yonii sekilde gosterildigi
gibi segilirse (3.27) ifadesi

2z o

Q NS
W)= o 6[ ojojs(k,k)dk (3.31)

dk’® =k’?sinBdk’d0d
¢ burada azimuthal a1, 0 ise kutupsal agidir.

Gegis oran: ¢ den bagimsiz oldugundan direkt olarak alinabilir. Boylece;

@®

Q i "Nt 12 L ’
W(k)—(zn)3 6[ ojsa(,k)k sin(0)dk’de (3.32)

Enerji ve momentum korunumundan dolay1 © ve k' birbirlerinden bagimsiz
degildir. Boylece, yukaridaki ¢ift integralli ifade tek integrale indirgenebilir. Denklem
(3.28) bu béliimiin en 6nemli sonucudur. Bu denklemde H’ bilindiginde, bir yaniletken
kristal hacim igerisindeki sagilma oranlar1 kolay bir gekilde bulunabilir. Ayrnca bu

denklemden sagilma sirasinda toplam enetji ve momentumun da korundugu gortilebilir.

14
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3.3. Sagiimalarin Siniflandirilmasi ve Fiziksel Tartigma

Yari-klasik taginimda oldufu gibi elektron etkilegmeleri uygulanan alandan
bagimsiz ve ¢arpigmalarin anlik oldugu kabul edilebilir. Yamniletkenlerdeki yiik
tasinmasimi ilgilendiren elektronik gecis, baslangi¢ ve bitis durumlarinin aym vadide
olmas: durumunda vadi-i¢i gegis, farkli vadilerde olmasi durumunda ise vadiler-arasi
gecis olarak siniflandinlabilir.

Sagilma mekanizmalar Sekil 3.1°deki gibi bir gema ile verilebilir. Bu ¢aligma
sirasinda kullanilan sagilma mekanizmalar1 kusur (iyonize olmus safsizliklar) ve drgii
sagilma mekanizmalar oldugundan, bu sagilmalar iizerinde daha detayli durulmustur.
Orgii sagilmalart kendi arasinda ikiye ayrmlmaktadir. Bunlar iletim ve degerlik
bantlarimn arasindaki sagilmalar ve iletim ya da degerlik bantlarinin kendi i¢lerinde olan
sagilmalar olmak iizere iki simifta incelenebilir. Bant i¢i ve bantlar arasinda olan
sagilmalarn her ikisi de akustik ve optik fononlardan kaynaklanabilir. Sekil 3.2°deki
dalga vektoriine karsihk fonon frekansi grafiginde LZ',AAI ve L3, As ile verilen egri
akustik fononlarin frekans dagilimim, L;, As ve L3’, Ay ile verilen egri ise optik
fononlarin frekans dagilimim géstermektedir. Bant igindeki akustik sagilmalar kendi
arasinda deformasyon potansiyelinden kaynaklanan sagilmalar ve Piezo-elektrik
sagilmalar olarak iki grupta incelenebilir. Yine ayn1 gruptaki optik fonon sagilmalan ise
kutupsal ya da kutupsal olmayan sagilmalar olarak iki sinifta ele alinabilir.

Fononlar ile yiik tasiyicilari arasindaki etkilesme, fononlara eglik eden
polarizasyon dalgalani tarafindan iiretilen elektrostatik kuvvetler ve miikemmel olan
kristalin fononlarin yarattify deformasyon nedeniyle olusturdugu deformasyon
potansiyel mekanizmas: yoluyla olur. Ilk etkilesme tiirii polar malzemeler igin tipik bir
etkilesme tiirti olup, akustik fononlar igin piezoelektrik etkilesme, optik-fononlar i¢in
polar etkilesme olarak adlandinlir. Ikincisi ise kovalent yaniletkenlerde tipik bir
etkilesme tiirtidiir.
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Momentum transferi Ak’nin artmas ile Coulomb etkilesmesinin 6nemi hizli bir
sekilde azalir. Vadiler arasindaki gegislerin olabilmesi igin biiyiikk Ak’lar gerekir. Genel
olarak iyonize safsizliklarin olusturdugu Coulomb alanindan sagilan tasiyicilar
(elektronlar) sadece vadi igi gegislere sebep olur.

Yukanda sozii edilen sagilma mekanizmalan yaninda, baz1 6zel durumlarda
onemli hale gelebilecek diger sagilma mekanizmalan da goz 6niine alimmalidir. Omegin,
tamml bir ylizey bolgesindeki tasiyic: hareketi ya da iki farkli malzemenin birlestigi bir
eklem bdlgede bulunan bir bozulma (kusur) potansiyeli ek bir sagilmaya neden olabilir.
Bu sagilma genellikle “burusuk yiizey sa¢ilmas1” olarak adlandirilir.

Diizensiz alagimlarda, homojenligi bozan konsantrasyon degisimleri, homojen
sistemin 6z durum elektronlan igin sagilma kaynag: gibi diisiiniilebilir. Bu mekanizma
genellikle “alasim sagilmas1” olarak adlandinlir. GaAlAs tabanh farkli yapilarda baz
etkileri olma ihtimaline ragmen cihaz yapiminda bu konuya gereken 6zen
gosterilmemistir.

Diger sagilma mekanizmalan ise, izl elektronlann atomlardan elektron
kopararak iyonizasyona sebep oldugu ‘garpma iyonizasyon etkisi’ (impact ionization),
yaniletkenlerdeki yiiklerin tuzaklanmasi ve birakilmasi olaylan olarak sayilabilir
(Jacoboni ve Lugli, 1989).
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Sekil 3.5. GaAs’in Enerji Bant yapisi (Tomizawa, 1993)

3.3.1. Akustik Fonon Sagilmas:

Bir kristal i¢indeki atomlarin salimmlan normal kip osilasyonlarinin
siiperpozisyonu olarak tanimlanabilir. Her bir normal kip salimmlara baghdir ve
harmonik salinic1 gibi tamimlanabilir. Elastik dalgalardaki enerji kuantalari fonon olarak

adlandirtlir. Fonon yaratma ve yok etmeyi temsil eden yiikseltme ve indirgenme

operatorleri sirastyla a; ve a,olarak tanimlanirsa, érgiiniin r noktasi ve t zamanindaki

yer degistirmesi (Aschroft ve Mermin 1976),

A
ur,t) =Y (——)"%e (a, +a’_ )" (3.33)
; ngwq qQ'q q
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ile verilir. Burada normal kip salimmu siirekli bir limit ile tamimlanir. p materyalin
yogunlugu, Q kristalin hacmi, eq birim polarizasyon vektorii, q dalga vektdrii ve wq ise
salimmin agisal frekansidir. Uzun dalga boylu kiigiik dalga vektorlerinin eslik ettigi
akustik fononlar asagidaki dagihm kanununa uyarlar (Kittel, 1976). Bu Sekil 3.2°de
gosterilen grafikte Ly ve A ile verilen egriye karsilik gelmektedir.

Cu_y - o (3.34)
q p

Yani o, dalga vektdrii q’ya dogrusal olarak baghidir. vs boyuna elastik dalgalann
maddesel ortamdaki ses hizini, ¢, ise materyalin esneklik sabitini géstermektedir. Iyon
salimimlan Sekil 3.6’da gosterildigi gibi enerji bandindaki ani degisimlerin olugmasini

saglar ve bunun sonucu olarak elektronlar sagilmaya ugrar (Tomizawa, 1993).

Uzaklik

Sekil 3.6. Kristal 6rgiideki kusur sonucunda olusan bant enerjisindeki degigim
(Tomizawa, 1993)

Elektronik etkilesmedeki enerji taginmasi optik fononlar ile gergeklesir. Akustik
fononlarin enerjisi genel olarak elektron enerjisinden daha kiigiiktlir. Boylece akustik
sacilma elastik, optik sa¢ilma ise elastik olmayan bir siirectir.

Eger Ohmic tasinma analitik olarak arastirilirsa, enerji dagilim fonksiyonunun
Maxwell ya da Fermi dagilimma uydugu varsayilabilir ve enerji degisimi olmayan
elektronlarin 1sisal degigim gostermemesi gerekir. Diger yandan bir simiilasyon
yaklasimi kullamlirsa, lineer olmayan bir davramgin aragtirilmast ig¢in kristal ve
elektronlar arasinda béliinemeyecek kadar kiigiik bir enerji degisimine sahip olan bir

mekanizmaya ihtiyag duyariz. Yiiksek sicakliklar ya da yiiksek alanlar diistindiigiimiiz
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zaman ortalama elektron enerjisi optik fononlarin enerjisinden daha biiytiktiir ve bu tiir
bir fonon, elektronlar ile kristal arasindaki enerji degismesi gorevini yerine getirebilir
(Jacoboni ve Lugli, 1989). '

Orgii sabitindeki kiigiik bir degisme enerji bandinda da kiigiik bir degigme
meydana getirir. Bu degismeyi hesaplamak miimkiindiir. Bu degismenin &rgi
sabitindeki degisimle orantili oldugu diisiiniilebilir. Yani kisaca V-u(r, t) dir. Boylece
akustik fononlar i¢in etkilesme potansiyeli

H' =E,V-u(r,t) (3.35)
seklinde yazilabilir. V-u terimi aslinda birim hacim i¢inde salinimlardan dolay: olusan
madde degisimine karsihik gelmektedir. Bu degisimde bant yapisinda degisimlere sebep
olmaktadir. =4 deformasyon potansiyel sabiti olarak tanimlanir. (3.35) esitliginde V-u
terimi dikine salinan fononlar i¢in sifirdir ve bu nedenle yalnizca boyuna fononlar i¢in

sifirdan farkli sonuglar verir. (3.34) ifadesinin (3.35) da yerine yazilmasiyla,

' s - h + iq.r
H =§zq.:d(2pm Q)”z(aq +a’ )e" (3.36)

q
elde edilir. Burada dalga vektdriiniin polarizasyon vektériine paralel oldugu varsayilarak;
q-¢q= q alinmugtir. (3.36) esitliginin matris elemanlan igin ¢6ziilmesiyle,

1/2
' 1 N n ’
(k,nq—llHlk,nq)—lq_d[zpqu] Ja, 3k -k-q) (3.37a)

ve

(',n, +1|H'

1/2
h ,
- Q] Jng +1 8K~k +q) (3.37b)

elde edilir. Buradaki \/E ve ,/nq +1 fonon matris elemanlarindan ortaya gikmaktadir.

k,n_)=iq=
q> q d[zp

Sag taraftaki n, Bose-Einstein dagilim denklemi ile verilen akustik fonolarin sayisidir.
Her bir denklemde hesaplanan §-fonksiyonu elektron-fonon etkilesmesi esnasindaki
kristal momentumunun korunumuna karsilik gelir.

(3.37a) ve (3.37b) ifadelerinin Fermi’nin Altin Kuralinda yerine konmas: ve yayma
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ve sogurma iglemlerinin her ikisinin de birlikte g6z 6niine alinmasiyla, akustik fononlar
i¢in asagidaki ge¢is orani bulunur:

=22
m=qq

S(k, k") = g}mq+%$%ﬁ&ﬂkiqﬁGQ—Ek$m%) (3.38)

q

Bu ifadedeki 8-fonksiyonlar1 agagida verildigi gibi enerji ve momentumun

korunumuna kargilik gelir.
Ep = Ex+ g (3.39)
ve
'=k+q (3.40)

(3.39) esitligindeki hwq fonon enerjisini, q fonon dalga vektériinii ve + isareti ise
fononun yayilma ya da sogurulma durumunu géstermektedir. Parabolik ve kiiresel enerji

bantlar1 igin enerji korunum denklemi,

21,12 21,2 .
'k h%imq (3.41)

2m"  2m
ile verilir. (3.40) ve (3.41) ifadelerinin beraber kullamlmasi ile yukandaki iki
d-fonksiyonu tek esitlikte gésterilebilir:

q? N h*kqcos®’
m. - *

&K—k$®&EV—Ek$m%)=&Z Fho,) (3.42)

®, Sekil 3.7°de gosterilen k ve q arasindaki kutupsal agidar. (3.42) esitliginin sag tarafi 6’
ve q arasindaki iligkiyi vermektedir:
ho
cos®' = L4 4 20a Ky (3.43)
2k E_q
Bu pes pese gelen iki momentum durumu arasindaki agiyr fononlarm agisal

frekansi ve baslangigtaki momentum cinsinden tanimlar.
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Sogrulma Yayilma

Sekil 3.7. k ve q arasindaki kutupsal 0 agisi ile k ve k' arasindaki 8’ agilartmin
tanimlanmasi (Tomizawa, 1993)

Yukaridaki hesaplamalar oda sicakligi icin basitlestirilebilir. Ciinkii, akustik
fononun enerjisi oda sicakhginda kgT’den olduk¢a kiigiiktiir. Boylece akustik fonon
sagilmasi enerji degisimi olmayan yani elastik bir sagilma olarak diisiiniilebilir.
Dolayisiyla (3.39) denklemindeki fonon enerjisi sifir olarak alinabilir. O halde sicaklifin
mutlak sifira yakin olmamasi koguluyla ng yaklasik olarak ng = kpT/Aw, yazilabilir.

Ayrica ng birden ¢ok daha biiyik oldugundan n, =n_+1 olur. Bu yaklagimlar altinda
(3.38) ifadesi yeniden,

S(k,k") =£§%%a-]1§—k5(§%icose') (3.44)
olarak yazlabilir. Burada, 8-fonksiyonu fonon enerjisi sifir alinarak elde edilmigtir.
(3.44) ifadesi fononun hem sogurulma hem de yayilma iglemlerinin her ikisini de igerir.
Bu ifadenin k' {izerinden integre edilmesi ile sagilma orani hesaplanabilir. Fakat integrali
k' yerine q lizerinden almak su andaki problem i¢in daha kolaydir. Boylece sagilma

orani,
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Q
(2n)’
_nEiks Ty ko

s 9
YL LS L T R o 3.45
8n’hc, E, J‘q (2k cos®)dq (3.4)

2=k, T,

=——4 B LN(E
o, )

W(k) =

[s,k"ydk!

ile wverilir Burada N(Ey) ise serbest elektronlar i¢in durum yogunlugudur.

2m")*"*JE,
NE,) = —(——)———L— ile verilir (Tomizawa, 1993).
« an*n’

Sagiima Oranit (1/s)

f I [ I |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Elektron Enerijisi (eV)

Sekil 3.8. GaAs'in I vadisindeki elektronlar igin 77 ve 300 °K'deki akustik
fonon sagilma orani (Tomizawa, 1993)
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3.3.2. Optik Fonon Sagilmasi

3.3.2.1. Kutupsal Olmayan Optik Fonon Sagiimasi

Kutupsal olmayan optik fononlara bagl olan tasiyici sagilmasi1 komsu atomlar zit
yonde salinsa bile akustik kusur potansiyeli sagilmasina olduk¢a benzer bir gekilde
incelenebilir. Bu problemi ¢6zmek igin optik yer degistirme parametrelerini

tanimlamamuz gerekir. Etkilesme potansiyeli agagidaki sekilde verilebilir:

H'(r,t) =D, -u(r,t) (3.46)
Burada D, optik kusur potansiyeli sabiti, u(r,t) ise optik yer degistirmedir ve
h 172
u(r,t) = e (a +a’ )el 3.47
(r,9) Zq:(ngmq] (ag+ale (3.47)

seklinde verilebilir. e, polarizasyon birim vektdrii ve g agisal frekanstir. Simetri
smirlamalan nedeniyle bazi durumlarda D, sifir olabilir.
(3.47) ifadesinin (3.46)’da yerine konmasiyla etkilesme potansiyeli

1/2 ’
)] .
H'=)'D +al,)e " 3.48
2 o[zpmqj (8g +al)e (3.48)

a
haline gelir. Etkilesme potansiyeli (3.48) ifadesinden hesaplanan optik kusur potansiyel
sagilmasi igin kare matris elemamnin (3.7) ifadesinde yerine yazilmasiyla bulunabilir.
Bu islemlerden sonra diizenlemeler yapilarak

D’n
2pQm

Kk = (n, +%¢—;—)6(k’ ~k¥q) (3.49)

q
seklinde elde edilir. Sekil 3.2°de gosterildigi gibi, optik fonon enerjisi ¢’nun yaklagik
olarak sabit bir fonksiyonu gibidir ve daha sonraki denklemlerde wq ve ng nun sabit
oldugu varsayilarak o, ve n, ile yer degistirecektir.

(3.49) ifadesinin (3.20) Altin Kuralinda yerine yazilmasi ve enetji ve momentum

korunumunun da- dikkate alinarak gereken hesaplamalarin yapilmasiyla optik fononlar
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i¢in ge¢is orani elde edilir.

2
Sk, k) =—Po_(n_+
pQow

[}

2 2 !
;%)5(2’1 _prkacos® oy (3.50)
m

1
2
d-fonksiyonu enetji ve momentum korunumu ile egzamanli olarak verilir. Cos €', -1 ile

+1 araliginda tammli oldugundan (3.50) ifadesindeki &-fonksiyonu sagilmayla ilgili

minumum ve maksimum fonon dalga vektérleri

1/2

o

o =kl-|1+—2
o =117

k

(3.51a)

1/2
Qo =k 1+(1¢’Z”°) ] (3.51b)

k

olarak yazilabilir. Sagilma orami (3.50) denkleminin miimkiin sonu¢ durumlari igin

integre edilmesiyle,
Q
W(k) = Sk, k")k’
()= 80k, kK
D? 1_1 . h*  h’kqcos®’ (52
=0, +=F ) St Fhw,)dg
8n pw, 2 2 2m m
elde edilir. q lizerinden olan integral polar koordinatlara taginarak, sagilma oram
D’ 1
W) =222 (n, + LT HNGE, £ho,) (3.53)
p®, 2 2

seklinde elde edilir. Burada N(Ex % Aw,) ile verilen 3-boyutlu serbest bir Fermi elektron
gazi i¢in durum yogunlugudur.

Akustik fonon sagilmasinda akustik fonon enerjisi kgT den kiigiik ve sagilma
esnek iken, optik fonon enerjisi, oda sicaklifindaki tasiyicilarin 1sisal enerjileri ile
kargilasgtinlabilir ve bu nedenle ihmal edilemez, yani optik sagilma esnek olmayan bir

prosestir.
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3.3.2.1.1. Vadiler Arasindaki Fonon Sa¢ilmasi

Iki vadi arasindaki elektron gegisleri fonon sagilmas: ile meydana gelir. Bu
sagilma optik ya da akustik sagilmalardan kaynaklanabilir. Polar ya da piezoelektrik
etkilesme vadi igi sagilma i¢in genellikle ihmal edilir. Bilyiik momentum transferleri g6z
Oniine alindiginda vadi i¢i sagilmalarin meydana gelme olasilig1 ¢ok kiigiiktiir.

Gegisler, fononlarin gegtigi Brillouin Bélgesi ve onun simetrigi olan vadilerin
pozisyonuna gére yasaklanmis ya da izin verilen gegisler olarak ikiye aynlir. Elektronun
enerjisi yeteri kadar yiiksek oldugu zaman, her birine karsilik gelen mutlak minimumdan
¢cok daha yiiksek bir enerji ile vadi i¢ine sagilabilirler. Bu gesit bir sagilmanin
incelenmesi iki esit minimum arasindaki vadiler aras: sagilmaya hemen hemen 6zdestir.
Brillouin Bélgesinde alinan Ak elbette, baglangi¢ ve bitis vadilerinin minimumlarinin
enerji farklarina baglh olan elektronik kinetik enerji degisimi ile birlikte diigiiniilmelidir.
Bilesik yariletkenlerin ¢ogundaki ve Germanyumdaki Gunn Etkisinin temelinde
bulunan negatif mobilite farkindan, egit olmayan vadiler arasindaki sagilma sorumludur
(Jacoboni ve Lugli, 1989).

Vadiler arasi sagilmada etkilesme potansiyelinin (3.46) denklemine benzer
sekilde

=Dyuiwy (3.5

olarak verilebilecegini varsayiyoruz. Burada Dj sagilmanin bagladigi i vadisinden
sagilmamn bittigi j vadisine kadar olan vadiler arasindaki deformasyon potansiyelidir.
(3.50) denklemine benzer olarak,

S = 2 (o)
k) =—L[n(w;)+
Q. @

ij

1 _

5+—;—]8(Ek. -E, Fho, +AE;) (3.55)

yazilabilir. Z; sagilmamn miimkiin oldugu bitis vadilerinin sayis1 ve AE; i vadisinin
tabamindan j vadisinin tabanina Slgiilen enerjidir. Vadi ici sagilmalarda yapilan benzer

hesaplamalarin tekrar edilmesiyle sagilma orani,
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D27,
Wk) =n—“i[n(mij)+%¢%]N(Ek thoy — AEji) (3. 56)

i

seklinde bulunur (Tomizawa, 1993).
3.3.2.2 Kutupsal Optik Fonon Sa¢ilmasi

Boyuna orgii salimimlar1 GaAs ve InP gibi iyonik yaniletkenlerde polarizasyon
dalgalarina neden olur. Bu polarizasyon dalgalan elektronlar ile kuvvetli bir etkilesmeye
girerek onlarin kutupsal sagilmalarina neden olur. Kutupsal sagilma akustik ve optik
fononlarin her birinden ya da her ikisinden de olusabilir. Kutupsal akustik fonon
sagilmas: piezoelektrik sagilma olarak da adlandirilir. Kutupsal optik fonon sagilmas:
oda sicaklif1 civarinda alasim yaniletkenlerde oldukg¢a kuvvetli ve baskin olan sagilma
mekanizmasidir.

Kutupsal etkilesmenin giicii etkin yiik e ile iliskili olan dipol momentle orantili
olmasindan kaynaklanmaktadir. Kristallerde etkin yiik i¢in statik ve optik dielektrik
sabitini de kapsayan formiilii elde etmeyi ilk defa Frohlich basarmistir (Jacoboni ve
Lugli, 1989). Boyuna optik.fononlar icin goreli yerdegistirme u dipol momentleri direkt
olarak etkiler. u burada pozitif ve negatif iyonlarin birbirlerine gore yer degistirmesi,

yani u = u, - u. olarak tamimlanir. Géreli yer degistirme,

1/2
h .
u(r,t)=2( J e (a, +ar )e (3.55)
~2NMo, ) ¢

seklinde verilir. N iyon ¢iftlerinin sayis1 ve M pozitif ve negatif iyonlarin indirgenmis
kiitlesidir. Boylece, 1/M = 1/M. + 1/M. olur.
Burada Frohlich tarafindan tanimlanan etkin yiik agagidaki sekilde verilebilir.

1/2 1/2
e =[S, €, 11 (3.56)
N ° e €

a0 S

Kutupsal optik fonon sagilmasi i¢in sonu¢ durumundaki pertiirbasyon potansiyeli,
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1/2
.e|l ho .

H =-eU(r) = — 2 +a* )e'r 3.57

eU(r) gnq[k Q) (2, +al)e (3.57)

p

olarak verilir. Burada 1/€,= 1/€,- 1/ alinmigtir.

Daha onceki hesaplamalar kullanilarak kutupsal optik fononlar igin sagtlma oran

agagidaki bi¢imde yazilabilir.

2
W(K) = = —k—[n(mo)+l¢l}m(q—m&) (3.58)
gne, E, 2 2] q
1013
94
84
7.
64
5/
4 Yayiima
34
8
<
8 104
(o]
s g Soguruima
£ 4
On 64
& 5
4
34
“ I | I 1 I
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 3.9. Bulk GaAs igindeki elektronlar i¢in kutupsal olmayan optik

fononlarin sagilma oranlari. Enerji I'-vadisinin en ait kisminda
Olgiilmustiir (Tomizawa, 1993)

Burada qmax Ve qmin,

1/2
1= 1279
Ek
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1/2
Qe = k{l{li hg} } (3.59b)
k

olarak daha 6ncede verilmigti.
3.3.3. Safsizlik Sagilmas:

Yaniletken aygitlar igindeki tagiyicilar, genellikle sayilarinin sabit tutulmas:
amaciyla rezervuar olarak tamimlanan yiiksek derecede iyonize olmus safsizliklar igeren
bolgelerden yavas bir gekilde azaltilir veya artirilirlar. Cok buyilik sayida safsizliklar
igeren bu bélgelerde, aslinda tagtyicilar rasgele dagilmig iyonize safsizliklardan dolay:
sagilmaya ugrarlar. Bu olay iki gézlem ile agiklanabilir. Birincisi, bu gibi bolgelerde
tastyicilar diigiik elektrik alanlarinda yiiksek enerji diizeylerine yiikseltilemezler. ikincisi
ise, safsizlik sagilmasi diigiik enerjili tastyicilar i¢in gok daha etkindir.

Vakum igindeki bir nokta yikiin yarattig1 elektrostatik potansiyel Coulomb
yasasina uyar, yani siddeti uzakhfin tersi ile orantili sekilde azalir. Ancak kristal
icindeki bir safsizlik yiikiiniin yarattig1 potansiyel, kristal igerisindeki serbest tagiyici
sayisina bagli olmak iizere az ya da ¢ok perdelenir. Perdelenme potansiyelinden dolay:
olan sagilma, baslangigta iki farkli yontem ile hesaplanmigtir. Bunlar Conwell-
Weisskopf ve Brooks-Herring yaklagimlaridir (Ridley, 1982). Bu yaklagimlarin her ikisi
de Bolim 3.2'de anlatilan Born yaklagimini kullanmalarina ragmen, perdelenme
potansiyelinin model igindeki kullanimi ile farklilagirlar. Bu bolumde temel olarak
Brooks-Herring yaklagimi anlatilacaktir. Ancak Conwell-Weisskopf yaklagimna kisa bir
sekilde deginerek bu iki yaklagim arasindaki iligkiyi vermeye calisacagiz.

Ilk once yar-isisal denge sarti altinda bulunan n-tipi bir yaniletkendeki
perdelenme potansiyelini hesaplayacagiz. lyonize safsizliklar ve denge halindeki
tastyicilarin her ikisinden dolayr olusan elektrostatik potansiyeli hesaplamak igin bir
Zed(r) pozitif yiikiiniin orijin olarak tabir edecegimiz bir noktaya konulmus oldugunu

kabul edelim. Burada e elektronik yiikiin biyiikliginii ve Ze ise safsizhik atomundaki
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yiikii gostermektedir. 3—fonksiyonu ve 8(r) orijindeki nokta yiikii isaret etmektedir.
Toplam yiik miktarinin kristal iginde notr olmast kurali bu noktanin etrafinda az
miktarda  degismistir. Bu pertiirbasyonla degisen elektrik yik yoZunlugu yani
dn=n - Ny kadar bir artia neden olur. Burada Nj, iyonize olmugs donor sayisidir. Bu

durum Sekil 3.10’da sematik olarak gésterilmisgtir.

o

-

»r

r=0

Sekil 3.10. Pozitif iyon komgulugundaki elektrik yik dengesinin bozulmas.
Burada n, denge elektron yogunlugu ve r ise iyona olan uzakliktir.

Etkin elektrostatik potansiyel Poisson Denkleminin kiiresel koordinatlardaki
¢oziimiinden elde edilir.
1 df ,dVv e
——|r*— |=-—|Z8(r)-06n 3.60
rzdr( dr) as[ (1)~ n] (3.60)
Burada r orijinden olan uzaklik ve €; ise yariiletkenin dielektrik sabitidir. Eger n,
bir T sicakliginda elektron yogunluguna esitse ve eger n, klasik dagilim fonksiyonunun

kullanilmasina izin verecek kadar dusgiikse,

Sn=n_e""*" —n_ ~ Loy (3.61)
kT
yazilabilir. Denklem (3.60)’1n (3.61)’de kullanilmasiyla,
1 df ,dV 2 Ze
—_—| - =-29(r 3.62
r dr( dr) o €, © (3.62)

elde ederiz. Burada,
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2
¢ L (3.63)
e kT

dp =

ve 1/qp Debye uzunlugu olarak bilinir. Denklem (3.62) nin 6zel ¢oziimii

Ze

V(r) =
© 4me. 1

e’ (3.64)

olarak bulunur. Burada potansiyel uzaklik ile iistel olarak azalmaktadir. Bu da Coulomb

perdeleme potansiyeli olarak tammlanir. Béylece ele alinan pertiirbasyon potansiyeli

asagidaki gibidir.
H = :1—2‘3—5‘*0r (3.65)
TE, I

Elektron sagilmast igin ele alinan pertiirbasyon potansiyeli matris elemanlarinin

H' ifadesinde yerine yaziimasiyla

2 o, e 9o
<k'Hlk >= T ferr S —erdr (3.66)
Q4ne r

elde edilir. (3.66) ifadesindeki integral kristal hacmi Q iizerindendir. Boylece

2
<Kk >=2 1 (3.67)
Qs ol +q2
sld +q}
buluruz. Burada
q=k -k (3.68)

sagilma islemi sirasindaki momentum transferinin biyikligadir. (3.67) ifadesinin
(3.20)’de yerine yazilmasiyla tek bir iyonize safsizliktan olusan sagilmaya bagli olan

gecis oranini elde ederiz.

2

~ 2m(Ze*) 8E, ~E

S(k,k)=7(m J (;2: . )kz) (3.69)
s D

Coulomb Potansiyel perdelenmesi zamandan bagimsiz oldugundan, gergekten de

d-fonksiyonu sag1lma sirasinda enerjinin korundugunu gosterir. Boylece k’ = k ve

q" = (k' - k)* = 2/(1 - cosh) (3.70)
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olacaktir. Burada 0 Sekil 3.11°de gosterilen k’ ve k arasindaki agidir. Sonug olarak,
(3.69) denkleminin Q hacmi igerisindeki safsizliklarin sayis1 NiQ ile toplanmasi ve
(3.70) esitliginin kullanilmasiyla

21N, Z%*  3E, -E,)

3.71
R Qe! [2k*(1-cos8)+q> ] G.71)

S(k, k") =

elde ederiz. Sagilma oraru (3.71) ifadesinin (3.27) da yerine konmasi ile hesaplanabilir.

Boylece,

2.4 o 2 2 _
W(k)=2_1rN,Ze k'*sin03(E, —E,)

Q 2z n
——+ |d¢ |de {dk’
ho Qel (215)3(;"4)5[ I [2k*(1-cos8)+q3 ]

0

(3.72)

sagilma oram elde edilir.

Sekil 3.11. k' ve k arasindaki kutupsal a¢1 8’nin gésterimi
(Tomizawa, 1993)

Daha o6nceden de taimlandifi gibi, yukandaki ifadedeki integral agik¢a
goriildiigii tizere ¢’ye baghdir ve bir 27 faktérii ile garpilmustir. Ancak bir 6nceki ifade
olan gegis oram ¢’den bagimsizdir. Boylece, 4nk’dk ile verilen Ey’den Ex+dE(’ye olan
enerji arahgindaki k-uzayinm hacmi Q4nk'%dk’, N(E,.)dE, ile yer degistirebilir. Burada
N(E, ) birim enerji basina sonu¢ durumunun yogunlugudur. Buradan k’ integrali Ey ile

yer degistirebilir ve sa¢ilma oram,
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2.4 1
W(k):TtN,Z evN(Ek) J- : dcosO _ (3.73)
he; a[2k“(1=cosB) +q5]
seklinde yazilabilir. Bu ifade kolayca integre edilerek,
2.4
N
W(K) = 2nN,Z e2 (E) : 1 : (3.74)
he, qp(4k” +qp)
yazilabilir. Burada, daha 6ncede verilmis olan durum yogunlugu
2 *43/2 ,E
N(E,) =(L)_L (3.75)

4n*n’
seklindedir.
Sekil 3.12, son ifade ile n, = Nj oldugu varsayilarak N; = lxlOlé[cm'3] ve
N = 1x10"®[em™] igin elde edilen sagilma oranlarim gostermektedir. Ozellikle diisiik
enerji bolgelerindeki yiiksek Nj degeri icin W(k) neden daha diisiiktiir? Bu sorunun
cevabl en son verdigimiz sagilma orani ifadesinden anlagilabilir. Burada pay n, ~ Nj
kosuluna bagli olan N ile orantili iken, payda da kiigiik k degerleri i¢in yaklagik olarak

n? ile orantiidir. Ancak bu anlatim, perdelenmenin belirgin bir sekilde arttifi zaman,

sagilma agisiun da biiylime egiliminde olacagindan dolayi, daha biiyiik Ny degerleri igin
daha fazla mobilite anlamina gelmez.

Monte Carlo hesaplamalarinda, sagilma oramnin yam sira sagilmadan sonraki
elektronlarin sonu¢ durumlarinin da bir formiil ile bilinmesi gerekmektedir. Bu ifade
daha dnce verilmis olan kutupsal eksen k’ye gére k’ igin kutupsal koordinatlar seklinde
azimuthal ag1 ¢, 0 ile 27 arasindaki diizgiin bir rasgele say ile tammlantyordu. Boylece
sa¢ilma oram ¢’den bagimsizdi.

0 ve 0 + dO arasindaki sa¢ilma oran1 P(8)d0,
7N, Z*¢*N(E, ) sin0do

P(0)do =
© hel [2k*(1-cos0)+q2 1

(3.76)

olarak bulunur.

Sekil 3.13, elektrik alami 50 meV iken degisik N; (n, = Ny) degerleri i¢in P(0)
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¢izimini gostermektedir. Sekilden de goérillecegi gibi N; degerleri dustiikge sagilma agisi

artmaktadir.

1014
9-|
8-
7-
6-
5
4-
g =
= 2
=
o
O 109
© 9-
E s
a3 7-
» 6
5.
4-
3
2.
102 .
I I I I
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4

Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 3.12. n, = N iken iyonize safsizliklar igin sagilma orani
(Tomizawa, 1993)

0 ile © arasindaki sagilma olasilif1 bir énceki ifadenin O ile © arasinda integre

edilmesi ve (3.74) ifadesine bolinmesi ile,

we) 1 ¢
Wi~ Wi O (.77

=°°J“-° qp(4k* +q3)
4 220 -mk* +qp T’

bulunur ve kolayca integre edilerek,
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(1-cos 9)[1 + (%J jl
W) _ 4

W(k 2
() 2+(1—cosG)[&]

dp

(3.78)

elde edilir.
W(0)/W(K) oraninin sifirdan biiyiik olma durumunda 6 agisi ile nasil arttifn Sekil
3.14’de goriilmektedir. Sagilma agist 0 bir 6nceki denklem ve O ile 1 arasinda uniform

dagilima sahip olan bir rasgele say1 kullanilarak tanimlanabilir.

cosh = 2r (3.79)

1+(1- r)(—zi)

95

Bu ifade iyonize safsizlik sagilmalarinin kutupsal agis1 ile bag kurmaktadir.
Kristal ¢ok siki bir yapida ise, ¢ok az sayidaki tasiyici, iyonize safsizliklar
tarafindan qp — 0 durumundaki gibi perdelenebilir. Burada perdeleme gok kiigliktlir ve
sagilma oram1 daha 6nce verilen ifadeden farklidir. Bu farklihig ortadan kaldirmak igin
Conwell ve Weisskopf, safsizliklar ile temel yan uzaklik arasinda bir kesmeye sahip
olan basit bir Coulomb potansiyeli kullanmiglardir. Burada,
_ Nl—ll 3
e 2
dir ve etki parametresi olarak tanimlamir. Etki parametresi, Rutherford teorisi ile

b

(3.80)

verilebilen minumum kusur (defect) agis1 0y, ile iligkilidir.

cosO,, =1- 2 5 (3.81)
(8nssmek )
1-| e
e
(2.48) de verilen sacilma orani ifadesindeki cos0’lar cosOmi, ile degistirilirse,
2.4
Wik =z e Ey) L4050y, (3.82)

he? (4k* +q2)[q2 + (1-cosB_, )2k*]

elde edilir. Son elde edilen ifadenin qp — 0 igin limiti alimirsa, Conwell ve Weisskopf

34



3. TEORIK ALTYAPI M. izzettin YILMAZER

tarafindan verilen esitlige denk bir formul elde edilmis olur (Jacoboni ve Lugli, 1989).

/N|=1x1016
(=1x10"

@..

Q.

E N, = 1x10"®
E —

g

(]

x p—

| 1 1

i ]
0 /5 2n/5 3n/5 4n/5 7
Kutupsal Aci 8

Sekil 3.13. Elektron enerjisi 50 me/V iken, n, ~ Nj varsayilarak p(6)’nin Ny'ya
kargilik ¢izimi (Tomizawa, 1993)
1.0

0.8

0.6

W(e)/W(k)

0.4

0.2

0.0 | | | | i
0 /5 27/5 3p/5  4n/S T
Kutupsal Ag!

Sekil 3.14. Bir rasgele say1 r ve W(8)/W(k)’nin kullanilmast ile sagilma agist
0’nin tanimlanmasi (Tomizawa, 1993)
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3.4. Tek Parcacik icin Monte Carlo Metodu

Bir yaniletken igindeki tasiyici gegisinin incelenmesi ¢ok sayidaki tagtyicimin
birbiriyle etkilesmesi ile, bir ok cisim problemidir. Bu nedenle bu problemi ¢zmek gok
zordur. Ancak ¢ok cisim sisteminin birbirinden bagimsiz pargacik yiginlarindan
(ensemble) olustugu varsayilirsa, bu durumda her bir yigiu temsil eden bir tek
pargacifin bir ¢ok sagilmaya ugrayarak zaman iginde nasil degistigi simiile edilebilir. Bu
fikir tek pargacik i¢in Monte Carlo tekniginin temelidir.

Pratikte kullanilan biitiin rasgele-sayi iiretegleri, sadece tekrarlamlan simrh siray1
tiretirler. Monte Carlo hesaplamalar igin rasgele say iireteci, tiretilen sayilann tipine
gore siniflandinlabilir. Bunlar gercek rasgele sayilar ve yaklagik-rasgele sayilardir.
Gergek rasgele sayilar, ancak radyoaktif ¢iiriime gibi Onceden kestirilemeyen ve
tamamen rasgele olan fiziksel bir islem tarafindan iiretilebilirler. Yaklagik-rasgele
sayilar ise bilgisayar tarafindan basit niimerik islemler sonucunda olugturuluriar. Rasgele
say1 liretecinin uzun say1 dizileri olugturabilmesi, taginabilirlik ve verim oran, periyot ve
iyi dagilim gibi 6zellikleri olmalidir (L’Ecuyer, 1990).

Rasgele sayilari iiretmek i¢in yazi-tura, zar, rulet masalari, yaklasik-rasgele
sayilar ve diger fiziksel cihazlar (mekanik ve elektronik) gibi bazi yaygin teknikler
vardir, Zar, yazi-tura veya fiziksel cihazlarin dezavantaji, sayilarin sonugta olusan
swrasimn ¢ogaltilabilir olmamasidir (http:/random.mat.sbg.ac.at).

Rasgele say: tiireteglerinin ii¢ simfi kullamlmaktadir. Bu fliretegler, lineer
cogaltici, Fibonacci lireteci ve  Tausworthe iireteci olarak  bilinirler
(bttp://random.mat.sbg.ac.at). Basit bir trete¢, bilgisayar tarafindan temsil edilebilen
durumlarin sayisi ile simrlandirilan maksimum periyot ile tamimlanir.

Monte Carlo yénteminde kullanilacak rasgele say: iireteci i¢in asagidaki kriterler
g6z dntinde bulundurulmalidir. Bu kriterler,

a) Rasgele say: liretecinin periyodu, simiilasyon i¢in yeterince uzun olmalidir.

b) Beklenmeyen sikintilarla karsilagmamak igin rasgele sayr Ureteci 1iyi
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yapilandirlmis olmalidir.
¢) Rasgele say: iiretecinin dagiliminin uniform olup olmadig1 incelenilmelidir.
d) Normallik, normal egride istatistiksel karar ve standart sapma kaydedilmelidir.
e) Secilen aralikta Uretilen say1r miktarimin (n) 10.000’den fazla olmas: tercih
edilmelidir.
seklinde verilebilir.
Tek pargacik igcin Monte Carlo metodu homojen bulk yaniletkenlerdeki tastyici
gegislerinin bazi 6zelliklerinin hesaplanmasi i¢in kullamilacaktir. Bu yontem dagilim
fonksiyonunun seklinin bilinmesini gerektirmeyen basit bir yoldur. Ayni zamanda

6grenmesi ¢ok kolay olan ve gelismeye agik bir metottur.

3.4.1. Tasryic1 Hareketinin Simiilasyonu

Tek parcacik i¢in Monte Carlo metodunun temel prensibi momentum uzayindaki
bir tek tasiyicinin hareketinin simiile edilerek tagimmlarin incelenmesidir. Bu sagilma
olaylanmin ve tastyiciun serbest ugus siiresinin yaklagik olarak segilmesi ile yapilir.
Bdylece simiilasyon bir dizi rasgele sayinin iiretilmesi ile yapilir. Simiilasyon programi
sagilma ve stiriiklenme olaylarmn simiile edildigi bir ¢ift alt program iizerine inga
edilebilir. Eger stirtiklenme ve sagilma olaylan igin olan alt programlar drift ve scat
olarak adlandirlirsa, simiilasyon programi agagidaki gibi basit bir akis semas: ile
gosterilebilir. Simiilasyon iglemi sabit elektrik alan altinda ¢arpigmalar ve diger etkiler
altinda stirtiklenme hareketinin tekrar tekrar hesaplanmasi ile yapilir. Akig diyagraminda
da goriildiigii gibi her iki alt program ve serbest ugus zamani her bir iterasyon igin
yeniden hesaplanir.

Serbest ugus zamam degisik sagilma oranlarinin toplami olan toplam sagilma
oranina baghdir. Boylece sagilma oram ve elbette toplam sagilma oram da biitiin sagilma
mekanizmalar igin elektron enerjisinin bir fonksiyonudur. Bir elektronun t siiresi kadar

tagimp, bu siire sonunda (birim zamandaki) bir sagilmaya ugrama olasilig
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P(t) = W,(E, )exp{— ]wt (E, )dt} (3.83)

ile verilir. Burada W(Ex) toplam sagilma oramdir ve
N
W (E,) =) W,(E,) (3.84)
j=

ile verilir. Burada alt indis j sagilma mekanizmasina karsilik gelir ve N olasi sagilma
mekanizmalarinin toplam sayisidir. Ugus zamam olasilik denklemi ile tanimlanabilir.
Bunun i¢in, 0 ile 1 arahifinda uniform bir rasgele say1 olan r; ile tammlanan bir
P(t)/W(Ex) oram igin t degerini hesaplamak zorundayizdir. Ancak olasilik integrali
W;(Ek)’larin karmagikligs nedeniyle analitik olarak ¢6ziilemez.

BASLA

T = ugus zamani

Drift (¢)

Scat

Sekil 3.15. Tek pargacik i¢in Monte Carlo Programinin akis diyagrami
(Tomizawa, 1993)

Olasilik integralinin ¢6ziilmesindeki zorlugu yenmek igin basit bir alternatif

teknik gelistirilmistir (Jacoboni ve Lugli, 1989). Bu teknik “kendinden sagilma” olarak

adlandinlan sanal bir sagilma oranina, W,(k), sa¢ilma mekanizmalarina eklenmesi ile

elde edilir. Bu metotta pargacik kendinden sagilmaya ugradiginda, pargacigin k
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vektoriinde ve enerjisinde herhangi bir degisme olmaz. Boylece I""y1, kendinden sagilma
Wo(Ex)’de dahil olmak iizere, sagilma oranlarinin toplami olarak tamimlarsak,
N N
W,(E)=T-Y W,(E,) yada TI'=) W,E,) (3.85)
j=l j=0
olacaktir. I nin sabit oldugu buradan agikga goriiliir. Bu yazilm bize bazi avantajlar
saglayacaktir. Ciinkii boylelikle olasilik denklemi,
P(t)=Te™ (3.86)
seklinde basit bir ifade olarak yazilabilir. Ay sekilde ugus zamani bir rasgele say1 olan
r;’e bagh olarak asagidaki gibi gosterilebilir.

In(r,
_ __I(J_) (3.87)

Bir sabit olan T, ilgilendigimiz enerji araliginda W,o(Ei)’mn negatif degerlerinden
sakinmak i¢in, W-(Ey) nin en biiyiik degerinden daha biiyiik olarak segilmelidir. Diger
yandan ise kendinden sagilma olaylarimin sayisini en az diizeye ¢ekmek ve boylece bosa
harcanan bilgisayar zamamimi en aza indirmek igin I’ miimkiin oldufunca kiigiik
tutulmalidir. ,

Elektron, serbest ugustan- sonra kendinden sagilmay: da igeren bir sagilma
mekanizmas: tarafindan tekrar ‘sacilacaktir. Sagilmanin hesaplanmasinda, oncelikle
hangi elektronun hangi sagiima mekanizmas: tarafindan sagilmaya ugratildiginin ve bu
sagilmadan sonraki elektronun durumunun tamimlanmasi gerekmektedir.

Pargacigin baglangig durumu i¢in rasgele bir dalga vektorii segilerek simiilasyon
baglatilir ve birkag ugus ve sa¢ilma olayr gergeklesene kadar simiilasyonun devam
etmesine izin verilir. Her bir ugus zamanmimin toplami olan toplam ugus zamani,
baslangic durumunun sonu¢ durumuna en az etkisi oluncaya kadar devam edecek
bityiikliikte olmalidir. Boylece simiilasyon sonucu elde edilen degerler baslangig
sartlarindan bagimsiz olacaktir.
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3.4.2. Siiriiklenme

Bir yariletken kristal igindeki elektronlarin siiriiklenme hareketi, eger elektronun
potansiyel enerjisi konumunun bir fonksiyonu olarak yavag bir sekilde degisiyor ve
elektronlar etkin bir kiitle ile serbest bir pargacikmug gibi kabul edilebiliyorsa yar-klasik
bir sekilde incelenebilir. Elektronlar icin olan hareket denklemi temel olarak
bilinmektedir. Ugus zamam 1 esnasindaki dalga vektdrit degisimi Ak hareket

denkleminin integre edilmesi ile bulunabilir. Bu iligki

t+1

Ak =+ [VHt (3.88)
h t

seklinde yazlabilir. H = Ey - eV(r) burada bir -e yiikii ile verilen elektronun toplam
enerjisi (ya da Hamiltonian)’dir. Ex elektronun kinetik enerjisi ve V(r) ise elektrostatik
potansiyeldir. Eger bir bulk yaniletken boyunca diizgiin bir elektrik alan F uygulanacak
olursa ¢6ziim agagidaki sekle doniigecektir.

Ak = —-—e’—f—r (3.89)

Bu konu b6liim 3.4.4’de daha detaylh olarak anlatilacaktir.
3.4.3. Sacilma

Burada bir alt program tarafindan simiile edilen sagilmanin hesaplanmasinda ilk
once elektron tarafindan olusturulan sagilma ve sagilmadan sonraki elektronun durumu
bir arada ele alinmaktadir. Burada yapilan, sagilma mekanizmalarinin Monte Carlo
Yonteminde kullanilabilecek sekilde 0 ile 1 arasinda Sekil 3. 16°da gosterildigi gibi
siralanmasidir.  Sagilma mekanizmasi (n) agagidaki sekilde tamimlanan An(Ey)
fonksiyonunun kullanilmasi ile anlagilabilir.

_ZWj(Ek)
A,(E) =Lr———— n=12,..N (3.90)
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Bu ifadede sagilma oranlarinin toplam I' ile normalize edilir. Buradaki I" daha
once verilen I ifadesi ile aynidir ve N toplam sagilma mekanizmasi sayisidir. Ei enerjili
bir elektron i¢in sagilma mekanizmas: 0 ile 1 arasindan rasgele say1 Ureteci tarafindan

segilen r, rasgele sayisi ile Ay(Ey)’nin kargilastirilmasi ile yapilir. Eger ry

AED)< A (E) n=12,...,N (3.91)
esitsizligini sagliyorsa n. mekanizma elektronun durumunu degistiren mekanizma olarak
segilir.

0 A1 Az As

; L
W, Wi+W, W+ W2+W, A = ZN: W

Sekil 3.16 Monte Carlo Yonteminde sagilma mekanizmalarinin segimi

Bu gekilde yapilan bir se¢im Pauli Digarlama ilkesini ihmal etmektedir. Fakat
durum yogunluklan ve Fermi-Dirac dagilimi yardim ile bu ilke g6z 6niine alinabilir.
Ciinkli sonu¢ durumundaki tasiyic: dolulugu ihmal edilmigtir. Bu tiir bir tahmin Monte
Carlo simiilasyonunda dogrudan kullamimugtir. Asafidaki akis diyagramn sacilma
mekanizmasi segiminin nasil yapildifim gdstermektedir. Wi(Ey) (ya da Aq(Ey))’nin
hesaplanmas1 simiilasyon zamamnin tamamlandifs bir Ey i¢in verilmigtir. Farkli Ex
degerleri i¢in arzu edilen sekilde hesaplanmis A,(Ey) ve bir alt program i¢inde gercege
yakin bir bi¢imde verilmistir.
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BASLA

Rasgele bir say! se¢
= md( )

¢ ve 8 nin belirlenmesi

¢ ve 0 nin belirlenmesi

¢ ve 6 nin belirenmesi

Sekil 3.17. Sagilma mekanizmasi se¢imi i¢in akis diyagrami

Sa¢ilma mekanizmasi, bant i¢i ve bantlar aras1 fonon sagilmalar1 ve iyonize
safsizlik sagilmalan i¢in ayrt ayn verilmelidir. A,(Ex) her bir §aq:11ma igin ayn bir alt
program tarafindan hesaplanmali ve swk(iv, n, ie) boyutu igine kaydedilmelidir. iv
burada vadi indeksi, n n. Sagilma mekanizmas: ve ie ise pargacik enerjisi i¢in orantili
olarak tanimlanmisg olan bir tam sayidir.

Sagilma mekanizmasim tanimlamak i¢in sagilmadan sonraki dalga vektdrii olan
k' dalga vektoriinii tammlamak gerekmektedir. k' niin biiyiikliigli enerji korunumundan
bulunabilir. k”’niin dogrultusunu tammlamak igin onun kartezyen koordinatlardaki

L

bilesenleri olan (k,k;,k.)e gore simile edilen cihaz igin segilen laboratuar

gergevesinin bilesenleri olan (x", y", z") nin tanimlanmas: gerekmektedir.
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1.0

-
ool ? ....................... A.;(Ek)
: | WAHEQY/T
0.4= > (Y
0.2 L
00——T—T T T &l 1

00 0.2 04 06 08 1.0
Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 3.18. An(Enin kullamlmas: ile sagilma mekanizmasmin segilmesi.
W4(Ei)r; rasgele sayisi tarafindan segilmigtir (Tomizawa, 1993)

Eger sagilma izotropik ise (sagilan elektronlar sagilmadan sonra biitiin
dogrultularda ayni baglangi¢ olasiliina sahipse) k', ky' ve k;' bilesenleri, p(¢’,6)d¢'d6’
olasilik yogunlugundan bulunabilir. Burada olasilik yogunlugu, k' yangaplt bir kiire

iizerindeki meveut durumlarin sayis: ile orantilidir. ¢’ azimuthal ve 8" ise k. e gore k’

niin kutupsal agilandir. p(¢’',8") sin®’ ne egit olacaktir. Bu da herhangi bir olasilik
yogunluguna esittir. Boylece ¢’ ve 0’ bir ¢ift 0 ile 1 arasinda degisen 13 ve 14 gibi uniform
rasgele sayilar ile tanimlanabilir.
¢'=2nr3
cos®’ = 1-2r4 (3.92)
Yukaridaki egitlikte verilen ¢’ ve 6’ igin gbzlem g¢ergevesi bilesenleri
(ky.ky,k; ) igin,
k! =k’sin0® cos¢’
k! =k’sin@'sin ¢’ (3.93)
k, =k'cos®’
esitlikleri yazilabilir. Bu egitlikler sadece izotropik sagilma durumu igin gegerlidir.
Izotropik olmayan sa¢ilma durumunda, kutupsal optik fonon sagilmasi ve
safsizlik sagilmalarinda oldugu gibi k’ final durumu, k baslangi¢ dalga vektorii ile k' niin
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kutupsal ve azimuthal agilar1 ¢ ve O ile ifade edilir. Izotropik durumdaki gibi k' ve
bilesenlerini segilen gézlem ¢ergevesinde tanimlanabilir.

Gegis orant ¢’den bagimsiz oldugundan azimuthal a¢1 ¢ rasgele bir say1 ile
tanimlanabilir.

¢ =27r3 (3.94)

Burada 3, 0 ve 1 arasinda degigen uniform rasgele bir sayidir.

Safsizlik sagilmasi ve kutupsal optik fonon sagilmasi igin kutupsal a¢1 ©
ifadelerinin burada tekrar yazilmas: ile,

2r,

2

I+(1-r, )(gj

)

cosO=1-

(3.95)

safsizlik sacilmasi ve kutupsal optik fonon sagilmasi i¢in,

kzL
L

ka
Sekil 3.19. Gozlem cergevesi (ki k),k;) ile yeni gbzlem gergevesi

(k’,k},k’ ) arasindaki iligki. Burada k, ekseni baglangigtaki
dalga vektorii k’ya paraleldir
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1+ f-(1+2)"
f
2.JEE,

f:
(B, ~VE.)

esitlikleri yazilabilir.

cosf
(3.96)

Elektron dalga vektéri k, gdzlem gergevesi (kb kb, k;)igin gincellestirilirse
calisma agisindan daha kullamslt olan yeni bir gézlem gergevesi olan (ki,k!,K}) elde
edilir. Yeni gozlem gergevesi (k;,k;,k;) gozlem gergevesinin etrafinda ky ekseninin o
agist, k, ekseninin de B kadar déndiriilmesi ile elde edilmistir. Bu islem asagidaki
sekilde gosterilmektedir. Bdylece doniisim sonucunda (kb kb, kD) ve (ki.k),k3)
gbzlem gerceveleri igin olusan matris elemanlarinin garpilmas gerekmektedir. |

1 0 0 Ycosp -sinp O
0 cosa ~—sina || sinff cosf O (3.97)
0 sina cosa 0 0 1

Buradan baslangigtaki k dalga vektdrine gore final durumu olan k' dalga
vektoriiniin kutupsal ve azimuthal agilari olan ¢ ve € Sekil 3.20’de gosterilmigtir.
Buradan (k},k’,,k,) gozlem gergevesi i¢in k, ky ve k; bilegenleri igin,

(k’sin O cos ¢,k'sin Osin §, k' cos 6) (3.98)

L

yazilabilir. Buradan da (kx,k’;,ki) gézlem cergevesi igindeki k' vektdrl yukaridaki
matris ¢arpimumn tersi ile verilebilir.

cosBp cosasinp sinasinP
—sinf coso.cosfp sinoacosP (3.99)
0 ~sino cosa

Burada matris ifadesinde verilen siniis ve cosiniis bilegenleri de,
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JK2+k] k,

singt = ———, cosa =

k k

sinB=————kx , COoSPp=-—Z—
JK2+k2 VKL +k?
ile verilir. (3.98), (3.99) ve (3.100) esitliklerinin birlestirilmesi ile sagilmadan sonraki
(ky,k; kL) gézlem gergevesi igindeki dalga vektoriinin bilesenleri,

(K, k,k, k,
2 2 2 2k
K \'k*;ky lel:*k+kv o [sin6cosd
Ky |=| == Z : - T{y— k’sin Osin ¢ (3.101)
K JEE+k2 kK2 +K? | Kcoso
2
| . —,/kx+k§ k,
k k J
seklinde elde edilir.
zl
ki ¥
8
...... y,
¢

Sekil 3.20. Baslangigtaki dalga vektori k ile k' niin kutupsal ve azimuthal
agilari olan 8 ve ¢ nin tanimlanmasi (Tomizawa, 1993)

Elipsoidal bantlardaki izotropik sagilma durumunda gozlem gergevesi igindeki

sonu¢ dalga vektorii k' elipsoidal bantlardaki gecis oranlar i¢in Herring-Vogt
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doniisiimiiniin (Nag, 1980) kullaniimasi ile,
k* =Uk (3.102)
elde edilir. Buradaki déniisiim elipsoidal yiizeylerden kiiresel yiizeyleredir. Bu doniigiim

i¢in kullanilan U;

1/2
(m,J 0 0
mx

ile verilebilir. Béylece k* tasiyic1 enerjisi

2 2 kZ 2 s \2
Ey L LS K, J’&L (3.103)
2{m, m, m, 2m,

seklinde verilebilir. Bu denklemin kullanilmas: ile k'* = W elde edilir.
Buradan da (k;‘,k’y',k’z') bilesenlerini kiiresel yiizey i¢in (3.92) ve (3.93) esitlikleri
kullanilarak hesaplanabilir. Sonug olarak, (k% k>, ki) ifadesi, (ki ,k} k") ifadesi ile
U matrisinin tersinin ¢arpilmasi ile elde edilebilir.

Ug boyutlu gosterimde (k,.k,,k,) gosterimi bulk yaniletkenlerdeki tasiyici
gegislerinin incelenmesi igin gerekli olmayabilir. Ancak, bu gosterim bizim
¢aligmalarimiz sirasinda Monte Carlo metodunun tek pargacik ve cihaz simiilasyonu igin

olan alt programlann gelistirilmesi i¢gin kullanilacaktir.
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3.4.4. Hiz Hesaplanmasi

Simdiye kadar tek pargacik i¢in Monte Carlo metodunun ana hatlan verilmeye
¢alisildi. Bu noktadan sonra kullamlacak teknik igin, uygulanan diizgiin bir elektrik alan:
altinda bir bulk yaniletken icindeki ortalama tagtyic1 hizinin hesaplanmas: verilecektir.
Ik 6nce, bu yontem i¢in ortalama tagiyicr hizimin ve enerjisinin tanimlanmasi
gerekmektedir.

Monte Carlo metodu Boltzmann Gegis Denkleminin ¢oziimiine esdeger olarak
tammlanir. Boylece, eger k-uzayinin her bir hacim elemam igin ugus zamam toplanirsa,
dagilim fonksiyonu sekillendirilebilir ve tasiyicmin ortalama iz ve enerjisi
hesaplanabilir. Bu islemin yerine getirilmesi yliksek teknolojiye sahip bir bilgisayar ile
miimkiin olabilir. Ciinkii biitiin k-uzay1 iizerinden verilerin hesaplanmasi ve yazilmast
gerekmektedir. Ancak, bu islemin hem uzun stire almasi, hem de islem giicii gok yiiksek
bir bilgisayar gerektirmesi bizi diger bir yola sevk etmistir. Bu da, tastyict hizi ve
enerjisinin her bir ugus zamamnin toplanmasi ve en sonunda bu zamanlarin
ortalamasinin alinarak hesaplanmasidur.

Ani tagtyic1 huzi agagidaki esitlikle verilebilir.

h%ﬁkEk (3.104)
Baylece, T ugus zamam boyunca ortalama tagiyic1 iz,
1 AE,
V) == 3.105
(W)=t (3.105)

seklinde yazilabilir. Burada AE, ve Ak, t esnasindaki, tasiyici enerjisi ve dalga
vektdriindeki ok kiiglik degisimlerdir. (3.89) esitligine gore, sabit bir elektrik alan
altindaki elektron dalga vektoriiniin artis1,

Ak =-S1q (3.106)

ile verilir. (3.106) ifadesinin (3.105) de yerine konmasiyla,
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AE,
efFt

V), =- (3.107)

bagintisi elde edilir.
Son elde edilen esitligin kullamilmas: ile, © zamanindaki ortalama tasiyic1 hizi

toplam simiilasyon zamaninin T olarak tanimlanmasi ile,

Vr =%2<v>,r

- L SR, (3.108)

eFT

1
=——Y (E, -E,
3 -E)

olarak yazlabilir. Bu esitlikteki E; elektronun ¢arpismadan &nceki, E¢ ise 1 siiresi
sonundaki ¢arpismadan sonraki tagiyici enerjisidir. Bu toplam, biitiin serbest uguslarin
g6z Oniine alinmas ile elde edilmistir. (3.108) ifadesi hiz hesaplanmas: igin her bir
serbest ugus sirasindaki enetji artislarin toplanmasina ihtiyacimiz oldugunu gésterir.

Bu sonugtan hareketle ortalama tagiyici enerjisi,

(E)y = %Z(Exr (3.109)
olarak elde edilir. (E), burada ok iyi bir yaklasimla,

(E)., = E, ;Ef (3.110)
olarak alinabilir.

3.5. Bulk Elektronlar i¢in Cok Parcacikh Monte Carlo Metodu

Daha &nceki béliimde anlatilan Tek pargacik icin Monte Carlo Metodu tastyici
gegislerinin hesaplanmasinda, 6zellikle de durgun ve uniform bir elektrik alan etkisi
altindaki kararli durumda bulunan tagiyic1 gegisleri igin gok kullanigh bir yontemdir.
Cok pargacik igin Monte Carlo Metodu ise, durgun olmayan tastyicilarin davramsi,
homojen olmayan bir alandaki tasiyic1 gegisleri ve tasiyict difiizyonu gibi konularin
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incelenmesinde kullanilabilir. Bu boliimde, bir bulk kristal i¢indeki tagiyic1 gegislerinin

¢ok pargacik igin Monte Carlo Metodu ile nasil incelenebilecegi verilecektir.

3.5.1. Cok Sayidaki Parcacigm Hareketi

Cok pargacik i¢in Monte Carlo Metodu kiigiik bir zaman art151 At esnasindaki ¢ok
sayidaki pargacigin hareketinin eszamanli ve birbiri ardina hesaplanmasina
dayanmaktadir. Bu ydntem aslinda dinamik bir yéntemdir ve bundan dolay: slireksiz
olan tasiyic1 hareketinin incelenmesi i¢in uygundur. Ancak, bu ydntem sistem kararlt
hale ulagincaya kadar devam eden hesaplamalar ile duragan problemlere de

uygulanabilir.

X

b 3

T

X

. SN
x

W
[ SN SN N B

Ll

x

2
-{----_--
b3

~~
)
B
~
~
—~
+
o
=

— Zaman

Sekil 3.21. Cok pargacik igin Monte Carlo simiilasyonunun sematik g&sterimi

Sekil 3.21 sematik olarak ¢ok pargacik i¢in Monte Carlo hesaplamasmi
gostermektedir. Yatay ¢izgiler zaman koordinatindaki pargaciklarin y&riingesini
belirtmektedir. Zaman safa dogru artmaktadir. Diiz gizgiler her bir pargacigin izini,
kesikli ¢izgiler ise segilen zaman ve diiz ¢izgiler {izerindeki X isareti ¢arpigma zamanini
gostermektedir. ki X arasindaki zaman pargaciklar igin serbest ugus zamamm
vermektedir. Biitlin pargacik sisteminin gézlenmesi igin pargaciklarin hem momentum

uzayinda hem de gercek uzayda biitiin At’ler i¢in hesaplanmasin: gerektirir. Uygulanan
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elektrik alan kararli bile olsa, elektron enerjisinin zamanla degisimi ile sagilma oraninin
glincellestirilebilmesi i¢in At’ler yeterince kiigiik secilmelidir.

Bir dnceki boliimde ele alinan Tek Pargacik i¢in Monte Carlo Metodunda kiigiik
birka¢ degisiklik yapilarak Cok pargacik i¢in Monte Carlo Metodu iginde kullanmak
miimkiindiir. Bunun i¢in yeni bir alt program olan emc nin tanimlanmasi gerekmektedir.
Bu alt program, biitlin pargaciklar igin siiriiklenme ve sagilma islemlerini
tekrarlamaktadir.

Eger bir parcacigin t ve t+At arasindaki hareketine dikkat edilecek olursa,
sacilma olaymnin rasgele gerceklestigi goriilebilir. Boylece At siiresince bir pargacigin
kag kere sagilacag kesin olarak s6ylenemez.

t ve t+At arasindaki hareketi simiile etmek i¢in t anindaki momentum ve konum
vektorlerinin bilindigi ve t den sonraki ilk sagiima zamam ts in rasgele bir say1 ile
belirlenebilecegi varsayilmaktadir. Eger t;, t+At den daha biiyiik olursa, parcacik At
stiresinde sadece siiriiklenmektedir. Eger t,, t+At den daha kiigiik olursa, pargacik t+At
stiresinden once sagilmistir. Bu durumda, pargacik ts - t zamaninda siiritklenmis, t
zamaninda ise sagilmistir. Yeni sagilma zamam t; farklL bir rasgele say1 ile
tammlanmistir. Burada, &ncelikle yeni sagilma zamam t; in t+At den daha biiyiik olup
olmadifina bakilacaktir. Bu agiklamalar 15181 altindaki bir Monte Carlo Simiilasyon
programu i¢in alt program emc $ekil 3.22 deki gibidir.

Ugus zamam v esnasindaki konum vektdrli Ar nin artist hareket denklemi
kullamlarak hesaplanabilir. Eger elektrik alan F’nin, At esnasinda sabit oldugu
varsayilirsa, ugus stiresi boyunca ortalama tastyic: hizi ve ugus zamanimin ¢arpilmas: ile
Ar hesaplanabilir. Béylece,

Ar = <v>1 (3.111)

<v>, ifadesi daha once (3.107) esitligi ile verilmisti.
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ti=t
2= sagiima
zamani
HAYIR

EVET
t=h+d4t-t t=b-t

I I

Surukienme () Sdruklenme (7)

sagiima
L= ] '
ti=t

t2 = yeni sagiima
Zamani

Sekil 3.22. Alt program emc i¢in akis diyagrami (Tomizawa, 1993)
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu boliimde daha &nce detaylar anlatilan tek pargacik ve gok pargacik icin
Monte Carlo yontemleri kullamlarak, GaAs ve Si’nun gesitli &zellikleri incelenmis

daha sonra GaAs bir diyot simule edilmistir.

4.1. Tek Parcacik i¢in Monte Carlo Metodu

Tek Pargacik igin Monte Carlo Metodu kullamlarak bulk GaAs’in gesitli

6zellikleri incelendi.

4.1.1. Bulk GaAs

Bu kesimde, Tek Pargacik i¢in Monte Carlo Metodu kullanilarak T = 300 °K
de Si ve GaAs’in gesitli 6zellikleri incelenmistir. Bunlardan ilki, Sekil 4.1°de
gosterildigi gibi GaAs igindeki elektronlarin uygulanan elektrik alamina gére
degisimidir. Grafikte de goriildiigti gibi hiz belirli bir tst limite kadar artmakta ve
belirli bir doyuma ulagmaktadir. Daha sonra ise hizda. onemli bir digiis
gozlenmektedir. Hizin E. kritik elektrik alamna kadar artip daha sonra azalmas:
olgusu “Negatif Diferansiyel Direng” olarak bilinir. Bu &zelligi anlamak i¢in hem
elektronun uygulanan elektrik alam arttikga kazandig1 enerji ve buna bagli olarak en
etkin olan sagilma mekanizmasi nedir ona bakmak ve hem de Sekil 3.5’te GaAs i¢in
verilen enerji bant yapisina bakmak gereklidir.

Elektronlar disiik elektrik alanlarinda I'-vadisindedirler ve etkin kiitleleri
kiigiiktiir (ml-*=0.0671;10). Bu enerjilerdeki sagilma mekanizmasi1 ise ¢ogunlukla
akustik fononlar ile olmakta ve Boliim 3’te anlatildid1 gibi akustik fonon sagilmasi
fonon enerjilerinin elektron enerjisine gore gok kiigiik olmast sebebi ile elastik bir
sagilma olarak almabilir. Yani bu sagilmalar elektron enerjisinde kayda deger bir
degisiklige yol agmazlar. Elektrik alammn siddeti arttikga elektronun enerjisi
artmaya, buna karsihik etkin sagilma mekanizmasi optik fonon sagilmasi olmaya
baglar. Optik fonon sagilmasi inelastik bir sagilma oldugundan, elektronlarin

uygulanan alandan dolay1 kazandiklar enerjinin bir kismini optik fonon sagilmas:
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nedeniyle kaybetmeye baglarlar ve dyle bir denge hali olusur ki, alandan kazanilan
enerji ile sagilma nedeniyle kaybedilen enerji hemen hemen esit hale gelir. Bu
durumda elektronun enerjisi sabit hale gelir, yani elektronun hizi sabit bir doyum
hizina ulagir (=10 cm/s) ve bundan sonra elektrik alani artsa da hizda bir artig
gozlenmez. T =300 °K’de bu hiz limiti hemen hemen biitiin malzemeler i¢in aynidir.
Elektron enerjisinin bu degerleri igin ayni zamanda optik sagilmalar nedeniyle
vadiler arasi gegislerde bagslar. Sekil 4.1’de gosterilen modelde GaAs’in enerji
bandindaki sadece I' ve L vadileri g6zoniine alinmistir. Bu durumda elektronlar T
vadisinden daha yiiksek enerjiye sahip L vadisine ge¢meye baglarlar. Fakat L
vadisinde elektronun etkin kiitlesi I' vadisindekine gore gok daha biiyiik oldugundan
(m"1=0.350m,, m_" ~ 5 mr"), hizda ani bir azalma meydana gelir. Bu olgu yukarida
da belirtildigi gibi negatif diferansiyel direng olarak bilinir.

Elektron .enerjisinin uygulanan alana gore degisimi Sekil 4.2’de

gosterilmigtir. Dikkat edilirse enerjide, hizda oldugu gibi ani bir diiiis olmaz. Ama
hemen hemen sabit hale gelir. Ciinkii E:%m'vj oldugundan, elektron vadi

degistirdiginde hiz1 (vq) azalir, buna karsihik etkin kiitle (m") artar. Oyle ki, enerjide
herhangi 6nemli bir azalma gorilmez, ama vy sabit oldugundan enerji de hemen
hemen sabittir. Yine dikkat edilirse aslinda L vadisinde elektronun hizi tamamen
sabit degildir ve Sekil 4.1°de goriildiigii gibi azda olsa elektrik alani ile lineer bir artig

gosterir.

54



4. BULGULAR ve TARTISMA M. {zzettin YILMAZER

2.0x105

1.7x10°

1.5x108

|

1.2x105

108 -

7.5x1 04 W

5.0x10*

Elektron Hizi (m/s)

Ec EB

2.5x10%

0 T T
0 2x108 4x108 6x108 8x10¢
Elektrik Alani (V/m)

Sekil 4.1. Tek Pargacik i¢in Monte Carlo Metodu kullanilarak 300 °K sicaklik,
1x10% 1/m’ safsizlik konsantrasyonu ve 2x10” s simiilasyon zamaninda
bulk GaAs i¢in elde edilen Elektron Hizi-Elektrik Alan grafigi. Gerekli
agiklamalar i¢in metne bakiniz.
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0.30
0.25 _
S
2 0.20 _
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©
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=
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I [ |
0 2x10° 4x1Q° 6x10° 8x1Q°
Elektrik Alani (V/m)

Sekil 4.2. Tek Pargacik igin Monte Carlo Metodu kullamilarak 300 °K sicaklik,
1x10% 1/m’ safs1zlik konsantrasyonu ve 2x10” s simiilasyon zamaninda
bulk GaAs igin ¢izilen ve Sekil 4.1°e karsilik gelen Elektron Enerjisi-
Elektrik Alan grafigi.
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Elektronlanin T" vadisinden L vadisine gegisi, elektronlarin her bir vadide
toplam zamana gore bulunma oran: gizilerek gosterilebilir. Sekil 4.3 her bir vadinin
elektrik alanina karsilik doluluk oranini gostermektedir. Goriildiigii gibi elektrik alan
arttikga elektron I' vadisinden L vadisine vadiler-arasi sagilmaya ugrayarak gecis
yapar. Cok yitksek alanlarda hemen hemen biitiin elektronlar L vadisine gegmis
olurlar.

Kisaca belirtmek gerekirse, negatif diferansiyel diren¢ olgusunun
gozlenebilmesi igin yaniletkenin farkli etkin kiitle degerlerine sahip farkli vadilere
sahip olmasi gerekmektedir. Bu vadilerin taban enerji degerleri farkli olmal: fakat bu

fark yasak enerji araligindan kiigiik olmalidir.
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Sekil 4.3. Tek Pargacik igin Monte Carlo Metodu kullamlarak 300 °K sicakliktaki
bulk GaAs i¢in ¢izilen I ve L-vadilerinde toplam zamana gore elektron
bulunma oramini gdsteren grafik, Burada tek elektronun verilen bir
elektrik alam altinda vadilerde [I” ve L] bulunma oranlar1 gésterilmisgtir.
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Elektronun alanla hizinin degigiminin safsizlik konsantrasyonu N;’ya
bagimhlig:, Ny'nmin iki degeri igin Sekil 4.4’de gosterilmistir. Gortldiigii gibi N;
arttik¢a hizin alacagi maksimum deger azalmaktadir. Buradan da goriilebilecegi gibi
Nr'yi artirarak negatif diferansiyel direng 6zelligini yok etmek miimkiindiir. Ayrica
dikkat edilirse, kiigtik elektrik alan degerleri igin, elektronun hizinin uygulanan alana
gore artig orani, yani mobilite de azalmaktadir. Sekil 4.4’de gosterilen safsizlik
konsantrasyonu arttik¢a elektronun ulagacagi maksimum hizdaki azalma denklem
(3.74) gozonine alinarak anlagtlabilir. Bu denklemde eger kabaca elektron ile
iyonize olmus safsizlik konsantrasyonunu esit alirsak, payda N; ile orantili hale
gelir. Pay ve payda sadelesirse sagilma oramnin Nj ile ters orantili oldugu gorlir.
Hizdaki azalma veya sagilma oranindaki azalma diisiik enerjilerde (diisitk elektrik
alanlarinda) daha etkin olup, enerji arttikga bu fark gittikge azalir. Burada sagilma
oraminin azalmasi mobilitenin arttig1 seklinde anlasiilmamamalidir, tersine sagilma
agilant arttigindan mobilitede Sekil 4.4’de de goriildiigii gibi bir azalma meydana
gelmektedir.
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Sekil 4.4. Tek Pargacik i¢in Monte Carlo Metodu kullamilarak gesitli safsizlik
konsantrasyonlart ve 2x10” s similasyon zamaninda bulk GaAs igin
gizilen Elektron Hizi-Elektrik Alan grafigi.
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Sekil 4.1 veya 4.4’de verilen hiz elektrik alan grafiklerinden faydalanarak
mobilite hesab1 yapmak miimkiindiir. Bu yolla mobilitenin hem sicakliga hem de
safsizlik konsantrasyonu Ny'ya bagimlihdi incelenebilir. Sekil 4.1 veya 4.4’de
goruldigi gibi, elektrik alaninin 10° V/m degerine kadar, elektronun hizi hemen
hemen lineer olarak degismektedir (Ohmik Bélge). Daha sonra bu iligki lineer
olmaktan uzaklagir. Dolayisi ile elektrik alam F < 10° V/m igin, hzin F’ye
bagimlihiginin lineer kismi alinarak mobilite hesabi yapilabilir. Cinkii ohmik
bolgede mobilite v/F orami olarak tanimlanir. Sekillerde verilen hiz ve F-alami daha
detayl1 incelenirse, bu iligkinin tamamen lineer olmadig: kolaylikla goriilebilir. Bu
nedenle mobilite hesab1 yapmak igin, hizin maksimum degere ulastig: noktaya kadar

olan veri noktalan, A, B ve C sabitler olma iizere, v = A + BF +CF? bigiminde bir

fonksiyona uyarlanmiy daha sonra mobilite p = ad%l = B denkleminden
F=0

hesaplanmistir. Burada da gorildigii gibi uyarlamadaki B katsayisi direk olarak
mobiliteyi vermektedir.

Bu yolla mobilitenin verilen bir N; degeri igin sicaklikla veya verilen bir
sicaklik i¢in safsizlik konsantrasyonuyla degisimi bulunabilir. Bunlar sirasi ile Sekil

4.5 ve 4.6’da verilmigtir.
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Sekil 4.5. Mobilitenin degisik safsizlik degerlerinde sicakhifa goére degigimi.
Hesaplamanin detaylar1 metinde agiklanmugtir. Kesiksiz diiz gizgiler elde
edilen data noktalarindan gegen en iyi egri olarak ¢izilmistir.
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Sekil 4.5 mobilitenin gesitli iyonize olmusg safsizlik degerleri igin sicaklikla
degigimini gostermektedir. Gorildtugn gibi safsizlik konsantrasyonu arttikga mobilite
azalmaktadir. Bu olgu Sekil 4.4 incelenirse daha iyi anlagilabilir. Bu gsekilde N
arttitkga maksimum hiz azalmakta, ayni zamanda hizin elektrik alanina goére artig
orant da diigmektedir. Yani, yukarida da anlatildig1 gibi mobilite de azalmaktadir.

Diger g6zlenen bir olgu ise, sicaklik arttikga mobilitenin azalmasidir. Bunun
sebebi, sicaklik arttikga fonon sayisinin artmasi ve dolayistyla fononlardan dolay
olugan sagilmalarin artmasidir. Yani sicaklik arttikga mobiliteyi azaltan temel sebep
elektron-fonon, ozellikle elektron-polar optik fonon sagilmasidir. Cunkii digtik
sicakliklarda sagilmalar genellikle iyonlardan, yiiksek sicakliklarda ise fononlardan
kaynaklanmaktadir. Diigiik sicakliklarda sagilma eger dominant olarak iyonize olmug
safsizliklardan kaynaklaniyorsa, mobilitenin T*? ile orantili, yitksek sicakliklarda ise
sagtlma dominant olarak 6zellikle optik fononlardan kaynaklandiginda mobilite T~
ile orantilidir (Ridley, 1982). Mobilitenin digiik safsizlik degerleri igin sicaklikla
gergekten beklenen degere uygun bigcimde degisip degismedigini gérmek igin ¢ok
diigik safsizlik konsantrasyonlar1 (1x10® ¢cm™) igin mobilite hesabt yapilmis ve
sonuglar Sekil 4.7°de gosterilmigtir. Burada mobilitenin swaklﬂc ile yaklagik olarak
T¥17 seklinde degistigi gozlenmigtir. Bu deger se;dece fonon sagilmalarinin etkin

oldugu durum igin beklenen degere oldukg¢a yakindir. -
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Sekil 4.6. Sicaklik 300°K maksimum simiilasyon zamani 1x10” s’de safsizlik
konsantrasyonlarina karsilik mobilite i¢in elde edilen grafik.
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Sekil 4.7. Safsizlik konsantrasyonu ¢ok digiik iken mobilitenin sicakliga gore
degisimi. Kesiksiz diiz ¢izgi elde edilen data noktalarindan gegen en iyi
dogrudur. Bu dogrunun egimi -3/1.67 (= -1.8) civarindadir ve beklenen
deger -3/2’ye yeterince yakin olarak alinabilir.
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4.2. Cok Parcacik icin Monte Carlo Yontemi

4,2.1. Hacimsel Si

Bu bélimde Cok Pargacik igin Monte Carlo Metodu kullanilarak hacimsel
silikon i¢in Elektron Hizina karsilik zaman ve Elektron Hizina karsilik uzaklik
grafikleri cizildi.

Ik grafikte (Sekil 4.8), sicakligin 300°K ve toplam pargacik sayismnin 8000
alinmasi ile hacimsel silikonda siiriiklenme hizi zamanin bir fonksiyonu olarak farkl
elektrik alanlarinda ¢izildi. Grafikten elektrik alanin artmasimn siiriiklenme hizina
etkileri g6zlenmeye ¢aligildi.

Ikinci grafikte ise sicakligmn 300°K ve toplam pargacik sayisinin 8000
alinmast ile hacimsel silikonda siirliklenme hizinin uzakligin bir fonksiyonu olarak
 farkl elektrik alanlaninda ¢izimi yapildi. Grafikten elektrik alamin artmas: ile
stiriklenme hizznin nasil degistigi ve elektronlarin aldig: uzakhklarin degisimi
g6zlenmeye ¢aligild: (Sekil 4.9).

Yariletken aletler iginde, miimkiin olan yiiksek hiz ve yiiksek frekansta
elektron gegisleri i¢in ilging bir olay vardir. Bu olay hizin asin yiikselmesi (velocity
overshoot) olarak adlandinlir. Silisyum ve GaAs’de hizlarin yiiksek elektrik
alanlarinda gegici olarak asir1 yiikselme g6stermesi kararli duruma ulagilmadan
oncedir. Bu durum momentum ve enerji gevseme zamanlari esitsizliginin elektrik
alammin bir fonksiyonu olmasina baglidir. Gegici asint yiikselme genel olarak,
uygulanan elektrik alan ¢ok yiiksek oldugunda gézlenir. Ciinkii bu durumda
elektronlar, momentum uzayinda momentum gevseme zamanindaki degisimin, enerji
gevseme zamamndaki degisimden daha kiiglik oldugu yiiksek enerji bolgesine
gegerler. Daha sonra enerji gevsemesi etkin hale gelir ve boylece dagilim fonksiyonu
yayilir. Bundan dolay: da siirtiklenme hiz1 diiger. Bu olay Sekil 4.8°den gozlenebilir.
Elektronlarin siiriiklenme hizlarimin diigiik olmasi, alabilecekleri mesafelerin de
diisiik olmasi anlamina gelmektedir. Bu olay da Sekil 4.9’dan gozlenebilir.
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Sekil 4.8. Sicakligin 300°K ve toplam pargacik sayisinin 8000 alinmasi ile bulk
silikonda striklenme hizinin zamanin bir fonksiyonu olarak farkl
elektrik alanlarindaki degeri.
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Sekil 4.9. Sicakhigm 300°K ve toplam pargacik sayismin 8000 ahnmas: ile bulk
silikonda siirliklenme hizinin uzakhgin bir fonksiyonu olarak farkls
elektrik alanlarindaki ¢izimi.
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4.3. Cok Pargacik icin Mote Carlo Metodu ile Cihaz Simiilasyonu
4.3.1. GaAs Diyot

Bu kesimde, Cok Pargacik i¢cin Monte Carlo Metodu kullanilarak bir n"-i-n"
GaAs diyot igin cihaz simiilasyonu yapildi. Sekil 4.10’da sematik gosterimi bulunan
bu diyot, 0.15 um kalinliginda bir anotla yine 0.15 um kalinhiginda bir katot
arasindaki aktif i-katmanindan olusmaktadir. Buradaki aktif katmanin kalinig: Sekil
4.10 a)’da gorildugn gibi 1/4 um’dir. Burdaki iletim band1 parabolik olmayan I" ve L
vadilerinden iki vadili bir modeldir. Sagilma mekanizmalan vadi-i¢i akustik ve polar
optik fonon sagtlmalar, vadiler arasindaki fonon sagilmasi ve iyonize safsizlik

sagtlmasi olarak ele alinmugtir (Boliim 3.3).

$

2«10

Katkilama Konsantrasyonu (cm™>)
o
]

—{ 0.15um [¢— V4um —( 0.15um |«—
Katot Anot

a)

Kaynak Gegit Akitici

b)

Sekil 4.10 n*-i-n” GaAs diyotun sematik gosterimi (Ly= 0.25um, d = 0.1 pm
katkilama konsantrasyonlari n = 7x10'® cm™ ve n = 1x 10'® cm?)
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Sekil 4.11 ve 4.12°de sicaklik 300 ve 77°K ve 0.75 V gerilim farki altinda
n*-i-n” GaAs diyot igin tagtyic1 yogunluguna karsilik uzakligin grafigi gésterilmistir.
Bu grafikte katotdan etkin katman olan yariletkene gegis sirasinda 77°K’deki
grafikteki ¢izginin daha diz olmasi bu boélgedeki elektronlarin sayisinin daha az
oldugunu gostermektedir. Ayrica aym grafiklerdeki 0.3-0.4 um bolge arasinda bir
yigtlmanin olmasi gerilim farkindan dolayidir (Sekil 4.13’e bakiniz).

Stcaklik 300 ve 77°K ve 0.75 V gerilim farki altinda pargacik sayisinin
24.400 alinmasi ile n*-i-n" GaAs Diyot igin ortalama elektron hizina kargilik
uzakhgin grafikleri gizildi. Bu grafiklerle sicakligin elektron hareketi lzerindeki
etkisini incelendi. Sekil 4.14 ve 4.15 incelenirse, elektronlarin maksimum hiza
ulagtig1 bolgelerin sicaklikla farklilagtigi gozlenir. Ciinki sicaklik arttikga yariiletken
icindeki garpigmalarda artmakta ve elektronlar yiiksek sicakliklarda daha erken
maksimum hiza ulagirken (Sekil 4.14), disiik sicakliklarda ise daha yiiksek hizlara
ulagmakta fakat, hizin maksimuma ulastig1 uzaklhik anota daha yakin olan bolgeler
olarak gozlenmektedir (Sekil 4.15).

Son olarak $ekil 4.16 ve 4.17°de sicaklik 300°K ve 77°K ve 0.75 V gerilim
farki altinda n*-i-n” GaAs Diyot igin potansiyele karsilik uzakligln grafikleri ¢izildi.
Bu grafiklerde dikkati geken en 6nemli nokta sicakligin 300°K oldugu grafikte (Sekil
4.16) potansiyelin katot bolgesinden etkin bolgeye gecer gegmez negatif degerler
almasidir. Ciinkii buradaki potansiyel hesaplanmasi Poisson Denklemi ile
yapildigindan, elektron sayisindaki artig, daha yiiksek negatif potansiyel anlamina
gelmektedir. Sicakhigin 77°K oldugu durumda ise negatif potansiyel bolgesinin
hemen hemen olmamasi, bu bolgedeki elektron yigilmasinin yiksek sicakliklardaki

elektron yigilmasina gore daha az olmasindandir.
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Sekil 4.11. Sicaklik 300°K ve 0.75 V gerilim farki altinda n*-i-n” GaAs Diyot
icindeki tagiyici yogunlugunun dagilimi. 0.3 ile 0.4 pum aralifindaki
y1g1lma anottaki yansimalardan kaynaklanir ve gerilim farki azaldik¢a bu
y1gilma da azalir, ayrica Sekil 4.13’e bakinz.

71



4. BULGULAR ve TARTISMA M. {zzettin YILMAZER

25

2.0 — /\/\/ ,/“,V‘./V\\[
o |
& :
© :"
~ .=
O II
x 15 —
3
L)) ' :
=) i
3 |
[e]
o
3
> 1.0 —
(72
3]
l_

0.5 —

0.0 T

| | | s )
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6

Uzaklik (um)

Sekil 4.12. Sicaklik 77°K ve 0.75 V gerilim farki altinda n*-i-n® GaAs Diyot
icindeki tasiyic1 yogunlugunun dagilima.
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Sekil 4.13. Sicaklik 300°K ve 0.25 V gerilim farki altinda n*-i-n* GaAs Diyot igin
tasiyict yogunlufuna karsilik uzakligin ¢izimi. Sekil 4.10 ve Sekil
4.11°deki 0.3 ile 0.4 um arasindaki yigilmanin bu sekilde olmamasina
dikkat ediniz.
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Sekil 4.14. Sicakhik 300°K ve 0.75 V gerilim fark altinda pargacik sayisinin 24.400
alinmasi ile n*-i-n" GaAs Diyot igin ortalama elektron hizina kargilik

uzakligin gizimi.
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Sekil 4.15. Sicaklik 77°K ve 0.75 V gerilim farki altinda pargacik sayisinin 24.400
alinmasi ile n*-i-n* GaAs Diyot igin ortalama elektron hizina kargilik
uzaklhigin ¢izimi.
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Sekil 4. 16. Sicaklik 300°K ve 0.75 V gerilim fark: altinda #”-i-n" GaAs Diyot igin
potansiyele karsilik uzakligin ¢izimi.
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Sekil 4. 17. Sicaklik 77°K ve 0.75 V gerilim fark: altinda n*-i-n" GaAs Diyot igin
potansiyele karsilik uzakliin ¢izimi.
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4.3.2. Hacimsel GaAs i¢in Elektron Dagilimi

Uygulanan elektrik alanm 0 V/m, 1x10° V/m, sicakligin 300°K pargacik
sayisiun 15.000 alinarak hacimsel GaAs in vadilere gore elektron dagilimmn
incelenmesi i¢in grafikler ¢izildi.

Sekil 4.18’de gozlenen ikincil pikler, diisiik elektrik alanlart ve 300°K’deki
fononlarin enerjilerinin  (~0,03 eV) elektronlar tarafindan sogrulmasi ile
olugmaktadir. Elektrik alam artt1§1 zaman fononlarin enerjilerini soguracak elektron
sayist1 azaldigindan ikincil pikler olduk¢a kiigiilmekte ve hemen hemen
kaybolmaktadir.

BT esitligine uydugu

Bu grafiklerdeki pargacik dagilimlarimin n ~ e~
gbzlenmistir.

Uygulanan elektrik alaninin artmasi ile grafiklerdeki ikincil piklerin azaldig:
ve elektronlarin ilk vadiyi terk ederek ikinci vadiye ge¢meye bagladiklan

g6zlenmigtir (Sekil 4.19’a bakimz).
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Sekil 4.18. GaAs igin elektron yogunlugunun enerjiye gore dagilimi (uygulanan alan
0 V/m, pargacik sayist 15000). Bu grafikteki pargactk dagilimi

n~ e *'7 esitligine uymaktadir.
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Sekil 4.19. Uygulanan elektrik alamin 1x10° V/m, sicakligim 300°K bulk GaAs igin
elektron yogunlugunun enerjiye gore degisimi. Bu grafikte artik ikincil
piklerin olmadif1 ve elektronlarin ilk vadiyi terk ederek ikinci vadiye
gecmeye bagladiklar agik¢a gorilmektedir. Cinka elektrik alan iyice
artmug ve elektronlarin enerjileri de artarak diger vadiye gegmeye
baglamuglardir. Bu nedenle artik n ~ ¢ ’**" yyumu daha kétidar.
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Elektronlarin her bir vadide nasil dagildiklarini goézlemek igin I' ve L
vadilerindeki elektron yogunluklart enerjinin bir fonksiyonu olarak ayri ayri sirast ile
Sekil 4.20 ve 4.21°de gosterilmistir.

Sekil 4.20’de gozlenen pikler yine elektronlarin fonon enerjilerini

sogurmasindan kaynaklanmaktadir.
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Safsizlik konsantrasyonu 1x10%, 1/m’ sicaklik 300°K, toplam pargacik
sayist 15000, minumum zaman artigt 5x 10" 5, uygulanan elektrik alani 0
V/m ve simiilasyon zamani 500 ps igin bulk GaAs in [-vadisindeki
elektron sayisinin enerjilerine gére ¢izimi. Bu grafiklerde gozlenmek
istenen pargaciklarin enerjilerinin artmast ile vadiler arasindaki tagimm
olayinin nasil gergeklestigidir.
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Safsizlik konsantrasyonu 1x10%, 1/m® sicaklik 300°K, toplam pargacik

sayist 15000, uygulanan elektrik alan 1x10% V/m ve simiilasyon zamam
500 ps igin bulk GaAs in L-vadisindeki elektron sayisinin enerjilerine
gore gizimi. Pargaciklarin bir kismi L-vadisine gegmistir.
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5. SONUCLAR VE ONERILER

Bu galigmada yariiletken malzemelerin niimerik olarak simiilasyonunun nasil
yapilabilecegi arastirilmig ve bdylece modelleme yardimi ile verilen bir yaniletken
aygitin gesitli kosullar altinda karakteristiklerinin bulunmasi saglanmistir. Aynca
¢esitli malzeme parametrelerinin ve ortam sartlarinin etkisi de incelenmigtir.

Niimerik simiilasyon yéntemi olarak igiincii bélimde detaylan verilmis olan
Monte Carlo metodu kullanilmigtir. Bu yontemin kullanilmasi igin literatiirde
bulunan alt programlar kullamilmigs, bunlara ek olarak gerekli temel ve alt
programlarda yazilmigtir. Bu tezde Monte Carlo y6ntemi, disiik enerjiler (0-0.5 eV)
ve elektron iletim bandinin minimumuna yakin bélgelerinde bulundugu durumlar
i¢in kullamlmugtir. Daha yiiksek enerjilere ¢ikildiginda ¢ok daha detayli
hesaplamalarin yapilmas: gerektigi gibi burada temel olarak alinan Born yaklagimi
da artik kullamilamaz hale gelir, ¢linkii Born yaklagimin da sagiima mekanizmalarinn
yarattig: pertiirbasyonun ¢ok kiiciik oldugu varsayilmistir. Dahas1 simiilasyonlar
sadece bir boyut igin yapilmigtir. Daha kapsamli bir simiilasyon i¢in momentum
uzayinin tamamimn taranmasi ve biitiin enerji degerlerinin kullamlmasi gerekir.
Fakat biitin bu eksikliklerine ragmen, yontem kullamldign hali ile negatif
diferansiyel direng, yariiletken iginde tagiyici hizimin uygulanan alandan bagimsiz ve
sabit hale gelisi, yariletken malzemelerde gozlenen elektron hizinin ani artig ve daha
sonra kararli hale gelisi (velocity overshoot), mobilitenin sicaklik ile degisimi ve bazi
yaniletken cihazlarin ¢aligma prensipleri ve 6zellikleri gibi olgularin dogru ve
beklenen degerler i¢inde bagarili bir sekilde simiilasyonuna izin vermigtir.

Negatif diferansiyel direncin tam olarak anlagilmas1 yillar almig, burada
iizerinde durulmayan Gunn etkisi ancak bu olgu ile agiklanabilmistir. Yine
yaniletken aletlerde g6zlenen malzemeden malzemeye farklihk gésteren ve cihazin
caligma prensiplerini boyutuna bagli olarak etkileyen “velocity overshoot” olgusu da
eldeki yontem ile rahatlikla simiile edilebilmistir.

Dérdiincit béliimiin ilk kesiminde bulk GaAs igin elektrik alam—elektron hiz,
elektrik alani-elektron enetjisi, elektrik alani-elektron dolulugu ve farkli safsizhik
konsantrasyonlan i¢in elektrik alani-elektron hiz1 grafikleri Tek Pargacik igin Monte
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Carlo metodu kullanilarak ¢izilmigtir. Bu grafiklerde dikkat edilmesi gereken 6nemli
nokta negatif diferansiyel direngctir.

Yine bu boélimde, Sekil 4.1 ve 4.4°de verilen elektron hizi-elektrik alan
grafiklerinden faydalanarak mobilite hesab1 da yapilmistir. Bu yolla mobilitenin hem
sicakliga hem de safsizhik konsantrasyonuna olan bagimlilig1 incelenmigtir. Sicaklik
ve safsizlik konsantrasyonu arttikga mobilitenin azalmas: gézlemlenen bir olgudur.
Sekil 4.7°de fononlardan kaynaklanan mobilite hesaplanmis ve bu grafigin egiminin
-1.78 oldugu gorilmiistiir. Eger istenirse, iyonlardan kaynaklanan mobilite i¢inde
ayni iglemler tekrarlanabilir.

Ikinci kesimde Cok Pargacik igin Monte Carlo metodu kullamlarak Si igin
elektron hizi-zaman ve elektron hizi-uzaklik grafikleri elde edildi. Bu grafikler
yardimu ile elektrik alamimin artmas: ile siiriiklenme hizimn nasil degistigi gézlendi.
Bu kesimde goézlemlenen en 6nemli olgunun hizin agin yiikselmesi (velocity
overshoot) oldugu s6ylenebilir.

Dérdiincii boliimiin liglincl kesiminde GaAs diyot igin 0.75 ve 0.25 V gerilim
farki altinda tagtyict yogunlugu-uzaklik ve elektron hizi-uzaklik grafikleri ¢izildi.
Ayrnica 0.75 V gerilim farki altinda potansiyel-uzaklik grafikleri de elde edildi. Bu
grafiklerden 0.3-04 pm arasindaki tastyict yigimasmin  gerilim farkindan
kaynaklandigi anlasildi. Tastyict hizi-uzaklik grafiklerindeki piklerin sicakligin
azalmasi ile grafife gore soldan safa dogru kaydifi yani, sicaklik azaldikga
tagtyicilarin daha uzun stirede maksimum hiza ulagtiklari, ancak bu sicakliklarin
yliksek sicakliklardaki hizlardan daha fazla oldugu anlagilmistir.

Daha sonra bulk GaAs i¢in, vadilere gére elektron dagilimlarinin gézlenmesi
i¢in Cok Parcacik i¢cin Monte Carlo metodu kullamilarak cihaz simiilasyonu yapildi.
Bu ¢aligmayla elektrik alaninin elektron hareketi tizerindeki etkileri gozlendi.

Son olarak bulk GaAs i¢in I" ve L vadilerindeki elektron enerjisi-elektron
say1st grafikleri ¢izildi. Bu grafiklerden pargaciklarin enerjilerinin artmas ile vadiler

arasindaki tagimim olayinin nasil gergeklestigi gozlendi.
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