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OZET

Bu calismada, Si(100) yiizeyinin Kritik davrams: Ising modeli temel alan Creutz
Cellular Automaton sogutma algoritmasi ile incelenmistir. Hesaplamalar,
periyodik smmir kosullar1 géz oniine ahnarak, L,=30, 60, 90, 120 ve L,=L,,
2Lyy....,10Lx kenar uzunluklu dikdortgen orgiiler kullamlarak yapilmstir.
Incelemeler, Si(100) yiizeyindeki dimerlerin anizotropik etkilesimlerinden
dolay1 diizen durumunu elde etmek icin gerekli en biiyiik L,/Ly oraninin 1/7
olmasi gerektigini gostermistir. Ayrica yiiksek sicakhkta STM gozlemleriyle
uyumlu yiizey resimleri elde edebilmek i¢in spin ortalamalarimin belirli bir Q
ayrima oraniyla ayrilmasi gerektigi sonucuna varilmstir. Farkh parametre
setlerine ait sonsuz orgii kritik sicakhklan elde edilmis, deneysel ve teorik
sonuglarla karsilastirnlmistir. Son olarak, diagonal parametre degisiminin Kkritik

davranisa etkisi gosterilmistir.
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ABSTRACT

In this study, critical behaviour of Si(100) surface is intestigated by using
cooling algorithm which is improved from Creutz Cellular Automaton based on
Ising Model. The simulation are carried on rectangular lattice with linear
dimensions L,=30, 60, 90, 120 and Ly=L,, 2L,....,10Ly using periodic boundary
conditions. The investigations showed that maximum L,/L, proportion due to
dimer-dimer anisotropic interactions must be 1/7 to obtain ordered phase.
Furthermore, in order to get compatible surface reconstructions with STM
results at high tempratures, spin average must be seperated with “seperation
proportion”, €. Infinite lattice critical temperatures corresponding to different
parameter sets are obtained and compared with experimental and theoretical
results. Finally, we show that variation of diagonal interaction parameter is

effective on critical behaviour.

Science Code :202.1.167

Key Words : Si(100) surface, Cellular Automaton, Ising Model, Surface
reconstruction, c¢(4x2)—2x1 phase transition, c¢(4x2)
reconstruction, p(2x2) reconstruction, 2x1 reconstruction,
critical behaviour.

Page Number : 84

Adviser : Prof. Dr. Biilent KUTLU



Vi

TESEKKUR

Caligmalarim siiresince beni yonlendiren, hi¢bir konuda bilgisini ve goriisiinii benden
esirgemeyen degerli tez danismanim Prof. Dr. Biilent KUTLU’ ya ve calisma

arkadasim, hocam, Dr. Aycan OZKAN’ a sonsuz tesekkiirlerimi sunuyorum.

Ogrenim hayatim boyunca beni her zaman destekleyen ¢ok degerli aileme derin

sevgi ve siikranlarimi sunuyorum.

Bu tezin hesaplamalari, Gazi Universitesi Bilimsel Arastirma Projeleri Biriminin
(BAP:05/2010- 89) sagladigi imkanlarla ve Tiibitak’ m sagladigi GRID hizmeti

kullanilarak yapilmistir.



Vil

ICINDEKILER

Sayfa
OZET ottt iv
ABSTRACT et v
TESEKKUR .....ooovitiiiteieteeeeteeee ettt ettt ettt te et eteeaesessetessesssaesessesestesssaesesaens vi
ICINDEKILER .....coooviietiietceeeteeeeteeteee ettt ettt es st ensaeeneeeneas vii
CIZELGELERIN LISTESI ....cviuiiitiieteceeeeeeeee ettt IX
SEKILLERIN LISTEST .....ooiitiiiieeeeeeeee e X
SIMGELER VE KISALTMALAR ...cooviiiitieee e, vi
L GIRIS ettt ettt ettt n e, 1
2. SI(100) YUZEYT .ot 4
2.1, S1(100) YUZEY YAPIST c.uvrreeeiiiirieeeiiiiieeesiiree e e s e e e e s e e e e e 5
2.2. Yariiletken Yiizeylerin Yeniden Yapilanmalart .........ccccccoovviviiniiinicniininnen 7
2.3. Yariiletken Yiizeyler Neden Yeniden Yapilanirlar.......cccccccoeviiiiiiiiiiiiiinnnnnnns 7
2.4. Si(100) Yiizey Yapilanmalart .........ccoooviiiiiiiiiiiniiiiiiiiiiieicee i 10
2.1. Si(100) Yiizey Faz GeGiSIeri.....cccivuireiiiieiiiie e 13
2.5.1. Si(100) ylizeyinin (2X1) <>1X1 faz ECISI .oovvvrerrivreerireeriieesieeesiieenn 13
2.5.2. Si(100) ylizeyinin (2%1) «<>¢(4X2) faz eCiSi cvvevvvvrrerireeiirieeiiieeiiieenn, 13
3. ISING MODEL ...t 15
3.1. Si(100) Yiizeyi ve Ising Model Benzesimi..........ccvvvvvieieiiiiiiiiiiiniiieeennniine, 17
3.2. Si(100) Yiizeyi ve Anizotropik Ising Model .........ccccccvveiiiiiiiiiiiiiiie, 21
3.3. Etkilesim ParametrelerininTeSPIti ......vvvvvviieeeiiiiiiiiiiiiieeee it 22
3.4. Ikinci Derece En Yakm Komsu Etkilesmeli Ising Model ..............ccccevevevnee 26
4. CELLULAR AUTOMAT A Lttt 27
4.1. Iki Boyutlu Cellular Automaton Kurallart............cccceveeeeererecinereeeiesneenenns 29
4.2. Cellular Automaton Ising Model Algoritmast ............cccvveeiiiiieeiiiiiiineeniinene. 30

4.3. Creutz Cellular Automatonda Termodinamik
NicelIKIerin HESabi.........uiiiiiiiiiiiiiiie e 35
4.4, SoZUtMA AlZOTIEMAST.....vveeieiiiiie e et e ettt et e e e st e e nnneeas 36

5. BULGULAR VE TARTISMA ......ooiiiiiiii e 37



Sayfa

5.1. Parametre-Orgii iliSKiSi...........cceevevevereiiiiiieeierete e, 38

5.2. Yiizeyin STM Modellemesi.........uvviiiiriiiiiiiiiiieiiie e 44

5.3. (2x1) «>c(4%2) Yiizey Faz Gegisinin Kritik Davranisi...........ccccevvvreiiinrennnen. 48

5.4, Kritik S1CAKIK TESPILE ...uvvveiirieiiiieiiiie et 55
5.4.1. Diagonal parametre degisiminin kritik

L0 E AT 10 FeT )1 6 ) 58

6. SONUGCLAR ....cceieieeiiie ettt e s e e st e e et e e e st e e e srae e e snteeesnteeeanseeeanes 62

KAYNAKLAR ..ottt e et a et et e e et e e e sna e e e snae e e anaeeesnteeennneees 64

(04€) 16 1 TS 68



Cizelge

Cizelge 3.1.

Cizelge 4.1.

Cizelge 4.2.

Cizelge 4.3.

Cizelge 4.4.

Cizelge 5.1.

Cizelge 5.2.

CIZELGELERIN LiSTESI

Si(100) ylizeyi i¢in yapilan teorik ¢aligmalar i¢in elde edilen

etkilesme parametreleri ...........ocovveviiiiiiiiiii

4 farkli parametre seti i¢in, c(4%2) yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen i¢ enerji degisimi .........ccccoeevuvneee.

4 farkli parametre seti i¢in, p(2x2) yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen toplam enerji degisimi ................

4 farkli parametre seti i¢in, 2x%1 yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen toplam enerji degisimi ................

4 farkli parametre seti i¢in, 4%1 yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen toplam enerji degisimi ................

Etkilesme parametrelerinin, CA’ da kullanmak iizere degistirilmis

tamMSAYT AEZETICTT ..vvvvvviiiieiiiiiiiiiiic e

Etkilesme parametrelerinin, CA’ da kullanmak iizere degistirilmis

tamMSAYT AEZETICTT ..vvvvvviiiieiiiiiiiiiiic e



Sekil

Sekil 2.1.

Sekil 2.2.

Sekil 2.3.

Sekil 2.4.

Sekil 2.5.

Sekil 3.1.
Sekil 3.2.

Sekil 3.3.

Sekil 3.4.

Sekil 3.5.

Sekil 3.6.

Sekil 3.7.

Sekil 3.8.

Sekil 4.1.

Sekil 4.2.

SEKILLERIN LISTESI

Sayfa
Si(100)-2x1 yiizeyindeki simetrik ve asimetrik dimerler
1cin top Ve gUDUK MOAELi. ..vviiiiiiiiiiiiiiii e 7
a) Tetrahedral baglantil1 yariiletkenlerin bulk yapisi,
b) Tetrahedral baglantil yariiletkenlerin farkli dogrultularda
yiizeyleri. I¢i dolu yuvarlaklar atomlari, ¢izgiler ise
baglart gostermektedir. ...........coooiriiiiiii 8
Si(100) ylizeyinin farkli yiizey yapilanmalari
1CIN YUZEYIN DANE YAPIST ..vvviiiiiiiiieiiiiiiee e 10
Si(100) yiizeyi igin, a) c(4x2), b) 2x1, ¢) p(2x2), d) 4x1 yiizey
YapHaANMAlArL. .....ooviiiiiii e 12
Si(100) yiizeyi igin 2x1, c(4%2) ve p(2x2) yapilanmalar1
icin STM fotograflari ile top-gubuk model birim hiicre gosterimi........... 14
Iki-boyutlu kare &rgiiler icin en yakm komsu spinler ..........c..coeveeevevennne. 16
Dimer yonelimi ve Ising spini arasindaki iliski ...........cccocvviviiiiinnniinnnne, 17
Si(100) yilizeyindeki etkilesmeleri tanimlayan temel etkilesme
PArAMELICIBTT ..o 18
2x1 ve ¢(4x2) durumunu tanimlayan antisimetrik dimer diizeni.............. 19
Ikinci en yakin komsu Anizotropik etkilesmeli kare drgii i¢in
KOMSU SPINICT ..vvvviiiieiiiiiiiiiiiei ettt 20
Si(100) ylizeyi temel yapilanmalarinin top-¢ubuk model
11€ GOSLETIIML. . .veieiiieiee e ettt ettt e e e e s s e e e s e e e 23
Si(100) ylizeyinin toplam enerji hesaplamalar1 yapilan 4 temel
yapilanmasinin Ising Spin modeli gOsterimi............ccceveeriiiereeiiiiiineennnne 24
Kare orgiide bir spinin birinci ve ikinci derece en yakin komsulari ......... 26
iki-boyutlu Cellular Automatada, a) Von Neumann, b) Moore ve
¢) Hegzagonal komsuluklar .............cccooiiiiiiiiee e 29

C(4x2) yapilanmasinda merkezi spinin bozulmast............ccccooeveerineennnnn. 33



Sekil

Sekil 4.3.
Sekil 4.4.
Sekil 4.5.

Sekil 5.1.

Sekil 5.2.

Sekil 5.3.

Sekil 5.4.

Sekil 5.5.

Sekil 5.6.

Sekil 5.7.

Sekil 5.8.

Sekil 5.9.

Xi

Sayfa

p(2%2) yapilanmasinda merkezi spinin bozulmasi............c.cccoevververnnene. 33
2x1 yapilanmasinda merkezi spinin bozulmast..........c.ccoccoveiiiiiinineennnn. 34
4x] yapilanmasinda merkezi spinin bozulmast ............ccccovcviiriiieniinnenn, 34
Inoue parametre seti kullanilarak L,=60 Ly=L,, 2Lx,....,10Ly

orgiileri i¢in hesaplanan diizen parametresinin sicaklikla de§isimi......... 39
Inoue parametre seti kullanilarak Ly=60 i¢in a)Ly=60, b)L,=120

orgiileri icin T=240 K civarinda elde edilen ylizey yapilanmalari............ 40
a) 203 K b) 311 K ¢) 400 K i¢in Inoue parametreleri kullanilarak

elde edilmis yiizey yapilanmalari...........ccccccooviiiiiiiie 43
Yiiksek sicaklik bolgesi i¢cin Inoue parametreleri kullanilarak
a) %o 1 b) %o 7 oranlari i¢in elde edilmis yilizey yapilanmalari. Gri

bolgeler simetrik dimerlerin olusturdugu bolgelere karsilik

GEIMEKIEAIN ... i 46
Pillay-GGA parametre seti L,=120 Ly=7Ly,..., 10Ly

orgiileri i¢in hesaplanmis a) diizen parametresi

b) staggered alinganlik niceliklerinin sicakliga bagl degisimleri............. 49
Pillay-GGA parametre seti L,=120 Ly=7L,..., 10Ly

orgiileri i¢in hesaplanmis a) i¢ enerji b) 6z 1s1 niceliklerinin

sicakliga baglt degiSImICTi .......ccuvvvvveiiiieiiiiiiiiic e 50

Inoue parametre seti kullanilarak elde edilmis, Si(100) yiizeyinin
a) Diisiik (243 K) b) Yiiksek sicaklik (400 K) yapilanmalari. Diisiik
sicaklikta yiizey tamamen c(4x2)  yapilanmasindan olugmaktadir....... 51

Ihm parametre seti kullanilarak elde edilmis, Si(100)

yiizeyinin a) Diisiik (221 K) b) yiiksek sicaklik (313 K)

yapilanmalar1. Diisiik sicaklikta yiizey tamamen p(2%2)

yapilanmasindan olugmaktadir. ...........cccoooiiiiiiiiiic 52

Ihm tarafindan elde edilen parametre seti i¢in Lx=120 ve

Ly=Lyx, 2Ly, ... 10Lyx kenar uzunluklu 6rgiiler kullanilarak

Hesaplanmis a) Diizen parametresi b) Staggered alinganlik

niceliklerinin sicaklikla degisimleri ..........cccceeriiiiiiiiiiii e 53



Sekil

Sekil 5.10.

Sekil 5.11.

Sekil 5.12.

Sekil 5.13.

Sekil 5.14.

xii

Sayfa

Ihm tarafindan elde edilen parametre seti icin Ly=120 ve

Ly=Ly, 2Ly, ... 10Lx kenar uzunluklu &rgiiler kullanilarak

Hesaplanmis a) I¢ enerji b) Oz 1s1 niceliklerinin

s1caklikla deGiSIMICTT......ccovuvreiiiiiiiie e 54

a) Pillay-GGA ve b) Pillay-LDA parametre setleri
icin staggered alinganlik ve 6zis1 niceliklerinin 1/Ly’ e
kars1 degisimleri grafikleri.........ccooooviiiiiiii 55

a) Inoue ve b) Thm parametre setleri i¢in i¢in staggered
alinganlik ve 6zis1 niceliklerinin 1/Ly’ e karsi degisimleri
GRATIKIEIT. oo 56

Pillay-GGA parametre seti, farkli D parametreleri igin elde
edilen a) diizen parametresi ve b) Staggered alinganlik
niceliklerinin sicaklikla degiSimi............cooviiiveiiiiiiiiii e 60

Pillay-GGA parametre seti, farkli D parametreleri igin elde
edilen a) I¢ enerji ve b) Oz 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimi............ 61



SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu calismada kullanilmis bazi simgeler ve kisaltmalar, agiklamalart ile birlikte

asagida sunulmustur.

Simgeler Aciklama

T Sicaklik

T. Kritik Sicaklik

Ly X-dogrultusundaki Orgii Kenar Uzunlugu

Ly y-dogrultusundaki Orgii Kenar Uzunlugu

M Manyetizasyon

X Staggered Ahinganlik

C Ozs1

H, I¢ Enerji

Pij(M) Miknatislanmanin Orgii Noktas1 I¢in Zaman Adimi
Ortalamasi

Q Go6z Bagina Spin Ortalamalarinin Ayrilma Orani

\Y Dimerler Arasi Dikey Etkilesme Parametresi

H Dimerler Aras1 Yatay Etkilesme Parametresi

D Dimerler Aras1 Diagonal Etkilesme Parametresi

Kisaltmalar Aciklama

LEED Diistik enerjili elektron kirmimi

STM Taramali Tiinelleme Mikroskopu

AF Antiferromanyetik

SAF Siiperantiferromanyetik

LDA Yerel yogunluk yaklagimi

GGA Genellestirilmis Gradyent Yaklagimi

CA Cellular Automaton

Xiii



Xiv

Kisaltmalar Aciklama

MCRG Monte Carlo Renormalizasyon Grup Teorisi



1. GIRIS

Atomlarin yiizeydeki pozisyonlarinin ve olusturduklar1 geometrilerin 6zellikleri ve
bu geometrilerin sicakliga bagh degisimleri yiizey fiziginin yanitlamasi gereken ilk
sorulardan birisidir. Yiizey yapilanmalarindaki sicakliga bagli degisimler; kimyasal
reaktiflik, ylizey enerjisi, yiizey is fonksiyonu, yiizey titresimleri ve elektronik yapisi
gibi bircok fiziksel 6zellik {izerine etkin, 6nemli bir faktordiir. Son yillarda yapilan
arastirmalar, yiizey yapilanmalarinin bu gibi fiziksel 6zelliklerin degisimine sebep
oldugunu gostermistir. Bu bakimdan giinliimiiz teknolojisinde, yiizey yapilanmalari
ile ylizey yapilanmalarinin tetikledigi degisimler oldukca onemlidir ve teknolojik

cihaz gelistirilmesi asamasinda goz onilinde bulundurulmasi gereken bir durumdur.

Yapilan arastrmalar, malzeme yiizeylerindeki yapisal degisimlerin sanildiginin
aksine olduk¢a karmasik oldugunu ortaya koymustur. Bu karmasik yiizey
yapilanmalarmn siiriicii kuvveti, yiizeydeki bos kalan baglarin yine yiizeyde yeni bir

diizenlenime sebep olma istegidir.

Yariiletken ylizey yapilanmalar1 ve sicakliga bagh yapisal faz gecis olaylar1 teorik
olarak Ising modeli temel alan Monte Carlo yontemi ile [1-3], deneysel olarak da
STM [4, 5], LEED [6] gibi deneysel yontemlerle incelenmistir. Teorik yapilanmalar
iki kisimdan olusmaktadir. Ik olarak tanimlanan vyiizey igin Ising model
Hamiltonyeni yazilmakta ve etkilesim parametreleri mutlak sifirda ab-initio olarak
yapilan enerji hesaplamalariyla elde edilmektedir. Daha sonra simiilasyon teknikleri
ile bu ylizeyin sicaklifa bagli yapisal degisimleri incelenmektedir. Si(100) ylizeyinde
olusan c(4x2) - (2x1) yapisal faz gecisi sicakligi deneysel olarak 200 K olarak tespit
edilirken farkli  ab-initio hesaplama sonuglarina dayali Monte Carlo
simiilasyonlarinda 160- 340 K sicaklik araliginda degistigi goriilmektedir. Bu
caligmalar incelendiginde, teorik ¢aliymalar arasindaki farkin yilizey i¢in yapilan
tanimlamalar  (kusursuz, kusurlu) ve ab-initio hesaplamalarda kullanilan

yaklasimlardan (LDA, GGA) kaynaklandig1 goriilmektedir.



Sicakliga baglhi degisimlerin incelendigi Monte Carlo yOntemine alternatif bir
yontem, 1986 yilinda Creutz tarafindan olusturulmustur. Creutz algoritmasi Ising

modelin deterministik “cellular automaton” ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir.

Cellular Automaton ilk olarak 1952 yilinda Neumann tarafindan Onerilmistir.
Cellular automatonda uzay ve zaman kesikli bir yapiya sahiptir. Uzay, sonsuza kadar
genigletilebilen diizenli bir hiicre 6rgiisiinden meydana gelir. Model i¢in ilk teoriler
Wolfram tarafindan sunulmustur [7, 8]. Baz1 fiziksel problemlerin yani sira Ising
modelin CA ile simiilasyonu Vichniac tarafindan Onerilmistir [9]. Pomeau ve
Herrmann, Vichniac’mn Ising Model i¢in 6nerdigi kurali Q2R Ising model olarak
gelistirmistir [10,11]. Q2R Ising modelde toplam enerji, spin-spin etkilesme
enerjisine karsilik gelmektedir. Bu bakimdan i¢ enerji tiim simiilasyon siiresince
korunmaktadir. I¢ enerji simiilasyon boyunca degismediginden, 6z 1s1 niceligi
hesaplanamamaktadir. Bu durum 1986 yilinda Creutz tarafindan Onerilen
mikrokanonik cellular automata algoritmasi ile bu kisitlama ortadan kaldirilmistir
[12]. Creutz algoritmasinda, i¢ enerji ve kinetik enerji toplam enerji degisecek
sekilde degismektedir. Rastgele say1 iiretecinin kullanilmadigi, tamsayilarla islem
yapan bu algoritma, Monte Carlo gibi yontemlerden 10 kat daha hizli ¢alismaktadir
[12].

Silisyum, dogada oldukga fazla bulunan, giiniimiizde teknolojik cihazlarin yapiminda
temel teskil eden bir elementtir. Bu bakimdan bu maddenin bulk ve yiizey
ozelliklerinin bilinmesi, etkin bir sekilde kullanilmasma olanak saglamaktadir.
Teknolojik cihazlarin boyutlarindaki kiigiilme, bulk yaninda yiizey 6zelliklerinin de
Onemini artrmaktadir. Bu bakimdan yiizey geometrisinin gesitli etkiler tarafindan

tetiklenen degisimlere maruz kalmasi ve bu degisimlerin tespiti olduk¢a 6nemlidir.

Si(100) yiizeyi, dogasmim basitligi yiliziinden ge¢misten giiniimiize bir¢ok deneysel
ve teorik ¢alismanin konusu olmustur. Yapilan arastirmalar bu ylizeyde sicakliga
bagli olarak 2x1«>c(4x2) faz degisiminin varligint ortaya koymustur. Ancak, teorik

ve deneysel calismalar caligmalar arasinda faz gegis sicakligi oldukg¢a farklilik



gostermektedir. Bu durum, Si(100) yiizeyindeki yapisal faz degisiminin alternatif bir

simiilasyon teknigiyle incelenmesini gerekli hale getirmektedir.

Bu tez ¢aligmasinda, Si(100) yilizeyinin sicakliga bagl yapisal faz degisimleri Ising
modeli temel alan Creutz Cellular Automaton sogutma algoritmasi ile incelenmistir.
Calismada, yiizeyin kritik davranisini ortaya koyacak orgli geometrisi arastirilmis,
oda sicakliginda teorik g¢aligmalarla STM fotograflar1 arasindaki uyumsuzlugun
sebepleri incelenmistir. Farkli parametre setlerinin taban durumlar1 elde edilerek,
sonsuz orgii kritik sicaklik tespiti yapilmistir. Hesaplamalar, Ly=30, 60, 90, 120 ve
Ly=Lx, 2Ly,...... , 10Lyx kenar uzunluklu LyxxL, dikdortgen orgiiler kullanilarak,
periyodik smir sartlarinda, 500 000 zaman adimi {izerinden yapimistir. Kritik
davranis, termodinamik niceliklerin sicakliga bagli degisimlerinden anlasilmais, kritik
sicaklik tespiti staggered alinganlik ve 06z 1s1 niceliklerinin kritik sicakliktaki

piklerinden yapilmustir.



2. Si(100) YOZEYI

Kat1 ylizeylerin fiziksel 6zelliklerini anlamak i¢in yapilan ¢aligmalarm sayis1 ve bu
caligmalar1 yapmak i¢in gereken deneysel sistemlerin ¢esitliligi 1960° lardan beri
ciddi bigimde artis gostermistir. Bunun i¢in ilk olarak yiizey 6zelliklerini anlamanin
oneminin kavranmis olmasi ve reel diinyadaki uygulamalar i¢cin gercekten dnemli bir
yer teskil ediyor olmasi gosterilebilir. Yiizeyin 6nemli olmasmin bir diger sebebi ise
bulk yapisindan ayr1 6zellikler gostermesidir. Katilar hakkindaki biling diizeyimizin
cogu kusursuz bir 3-boyutlu periyodiklige sahip olusu bilgisine dayanir; bu simetriye
uygun metodlar kullanilarak yiizeyin titresimsel ve elektronik o6zellikleri detayli
olarak tanimlanabilir. Yiizey s6z konusu oldugunda, bir dogrultuda bu periyodiklik
bozulur; elektronik ve titresimsel Ozelliklerinin degismesinin yani sira yapisal

ozellikleri de degisir [13].

Yariiletken yiizeyler incelenirken ylizeydeki kimyasal baglarm kuvvetliligine gore
uygun enerji skalas1 0 ile birkag eV arasinda degisiklik gosterir. Burada temel amag,
katilarin elastisite, 6zis1, manyetizasyon, elektriksel iletkenlik ve optik 6zellikleri
gibi makroskobik o6zelliklerinin atomik tanimlamasmi yapmaktir. Bu durumda,
karsimiza katihal fizigi yerine yiizey fizigi kavrami ¢ikar. Yiizey fiziginin katihal
fizigi ile arasindaki karakteristik fark, kati maddelerde 1 cm®’ te tammlanmasi
gereken 10% sayida atom yerine yiizey sisteminde 1 cm’de yaklasik 10° atomun
tanimlanmasi kolayligidir. Bu kadar ¢ok sayida atom igen sistemlerin teorik olarak
tanimlanmasi i¢in katihal fizigi cergevesinde yeni fikirler gelistirilmek zorunluluktur.
Ideal kristal katilarda doniisiim simetrisi elektronik bant yapisma veya etkin elektron
kiitlesine sebep olur. Bunun sebebi, sistemin ¢ok sayida atom icermesinden ve
atomik sistemle makroskobik sistem arasinda uzunluk skalasinda varolan farktan
dolay1, klasik katihal teorisindeki, kuramsal yontemlerin ¢ogu katinin sonsuza gittigi
varsayimini temel almasidir. Bu bakimdan bu tiir modellerde atomlarin sonlu sayida
bulundugu yiizeyler ve yiizey etkileri ihmal edilir. Bu durum matematiksel zorluklari
biiyiik 6lciide azaltir. idealize edilmis kristal katilarin sonsuz doniisiim simetrileri

simetri operasyonlarmin yapilmasini miimkiin kilar ve boylelikle matematiksel



olarak kolaylik saglanmis olur. Ancak bunun icin yiizeydeki atomik katmanlarin

etkilerinin ihmal etmek gereklidir.

Ancak klasik katihal teorisinde sonsuza uzatilmis kat1 yaklagimi dogru degildir,
ciinkii sistemi incelemek i¢in deneysel sistemlerde kullanilan ug (prob), madde ile
oldukea giiclii bicimde etkilesir ve diisiik enerjili elektronlar veya atomik-molekiiler
isinlar gibi birka¢ angstrom maddenin i¢ine girer. Burada, bulk atomlarindan farkli

ozellik gosteren yiizey atomlarinin 6zellikleri devreye girer [14].

Silikon, insanoglu i¢in en kullanish elementlerden birisidir. Yiiksek sicaklikta bile
yariletken yapisini korumasi dolayisiyla genis bir kullanim alanma sahiptir. Silikat
formunda, seramik, cam ve ¢imento yapiminda kullanilabilir. Yiiksek saflikta
silikon; bor, galyum ya da arsenik ile katkilandirildiginda elektronik ve uzay ¢agi
endiistrisinde olduk¢ca yogun olarak kullanilan transistérler, giines pilleri,
dogrultucular, entegre devreler, mikrogipler ve diger elektronik cihazlarin yapiminda
onemli yer tutan silikon bilesikler elde edilebilir. Silikonun bir¢ok yapisal formda

bulunabilmesi teknolojik uygulama alanlarini artirmaktadir.

Yariiletkenler, kuantumsal hapsolma etkilerinin belirgin oldugu kritik biiyiikliige
sahiptirler. Bu kosulun 6lgiitii ise uyarilmis bohr yarigapidir. Bu biiyiiklik tekli
kristal Silikon i¢in 5 nm’ nin altindadwr. Bu aralik bir¢ok yariiletkene gore daha
diistiktiir. Bu 6zellik Silikon’ u mikroelektronik endiistrisinde avantajli konuma
getirmektedir. Bu sayede {iretilen ¢ip, harddisk gibi elektronik aygitlarin boyutlarinda
gerektigi kadar kiiclilme saglanabilir. Ayrica, tekli kristal silikonun elektriksel
iletkenligi, piezodzdireng etkisinden dolayr mekanik stres uygulandiginda 6nemli

Olctide degismektedir.

2.1. Si(100) Yiizey Yapisi

Ideal Si(100) yiizeyi, her atomun iki altyiizey atomuna iki adet sarkik bagla

baglandig1 en iistteki Si atomlarinin olusturdugu kare Orgiiden olusur. Yeniden



yapilanmig Si(100) yiizeyinde, yiizey atomlar1 dimerler olusturmak iizere ¢iftlenirler
ve sarkik baglar1 aralarinda paylasirlar. Dimerler siralar halinde dizilirler ve yiizey
2x]1 yapilanmasini gosterir. Dimer yapist 1959 yilinda Schlier ve Fransworth’ iin
Si(100) yilizeyinin 2x1 yapilanmasmin ilk olarak LEED ile go6zlemlendigi
caligmasiyla ortaya koyulmustur [15]. 1979 yilinda Chadi, enerji minimizasyon
hesaplamalar1 vasitasiyla minimal enerjili geometrinin asimetrik dimer geometrisi
oldugunu ve yiizeydeki asimetrik dimer varliginin yariiletken bant yapisia sebebiyet
verdigini gostermistir [16]. Dimer siralart STM go6zlemleri ile de agikga goriilebilir.
Tromp ve arkadaslar1 yiizey dimerlerin agik sekilde goriildiigii STM goriintiileri elde
etmiglerdir [5]. Dimerler, dolu durumlarda dikdortgen seklinde c¢ikmti seklinde
gozlemlenirler. Dimerlerin ¢ogu oda sicakliginda simetrik goriiniim verirler fakat 18°
civarinda biikiilme gosterirler. Bunun yanisira, geometrik olarak biikiilme bir
dimerde alttaki atomdan {stteki atoma yiik transferi sonucunda gerceklesir. Oda
sicakhiginda dimerler, miimkiin iki konfigiirasyon arasinda dinamik olarak flip-flop
hareketi yaparlar. Biikiik dimerlerin flip-flop hareketleri rastgeledir ve STM’ nin
Olciim zamanindan daha kisa zaman eriminde gergeklesir. Bunun sonucunda, STM
sekilleri dimerlerin zaman {izerinden alinan ortalama goriiniimlerine karsilik gelir ve

asimetrik dimerler simetrik olarak goriiniirler.

B
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Sekil 2.1. Si(100)-2x1 yiizeyindeki simetrik ve asimetrik dimerler i¢in top ve ¢ubuk
modeli.



Si(100) yiizeyi 200 K’ in altina sogutuldugunda dimerlerin flip-flop hareketi azalir,
bunun sonucunda STM deneyleri sonucu gézlemlenen antisimetrik dimer sayisi ciddi
olarak artar. Bir dimer sirast iizerindeki dimerlerin etkilesimi antisimetrik
yapilanmaya sebep olurken, dimer siralarinin birbirleriyle etkilesmeleri, biikiik
dimerlerin birbirlerine zit yonde yerlesmesini saglar. Bu yapilanma c(4%2) yapisi

olarak bilinir ve kusursuz Si(100) yiizeyinin taban durumudur.

2.2. Yariiletken Yiizeylerin Yeniden Yapilanmalar

Yiizey bilimindeki c¢ogu calisma atomik olarak temiz bir malzeme ylizeyini
incelemekle baslar. Bu ylizden atomik sistemlerin yiizeyleri hakkindaki bilgi diizeyi
olduk¢a &nemlidir. Ozellikle yariiletkenlerde yiizeylerin ¢ogu, bulk pozisyonuna
gore yeniden yapilanmig farkli yiizey fazlarina sahiptir [17]. Yariiletken yiizeylere,
eger simetrisi bulktan daha kiigiik ise yeniden yapilanmig denir. Standart notasyon
yeniden yapilanmis diisiik simetrili yiizeyleri tamimlamak igin kullamlir. Ornegin
Si(hkl)-(nxm) Silisyumun hkl diizlemine paralel yapisini1 sembolize eder. Burada n, x
yoniindeki bulk uzunlugun kati, m ise y yoniinde bulk uzunlugunun katidir. Yiizeyin
birim hiicre simetrisi bulk ile ayni olsa bile, atomlar bulk pozisyonlarina gore

yiizeyde daha fazla hareket serbestligine sahiptirler [18].

2.3. Yariiletken Yiizeyler Neden Yeniden Yapilanirlar?

Bu durumda 6rnek olarak Si ve Ge gibi tetrahedral yapili yariiletkenler gdsterilebilir.
Tetrahedral baglantili yariletkenlerde her atom 4 komsuya sahiptir (Sekil 2.2.a).
Elmas yapili yariletkenlerde saf kovalent baglar yer almaktadwr. Her bag iki adet
ciftlenmis spinli elektrona sahiptir. Yiizey olustugunda, bu baglardan en az atom
basmma bir bag kesilir. Kesik bag, sarkik bag olarak adlandirilir (Sekil 2.2.b),
ciftlenmis spinli iki elektrondan daha azin1 igerir. Oda sicakliginda silisyumun 6rgii

sabiti 5.431 Angstrom, bant aralig1 1.12 eV’ dur.
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Sekil 2.2. a) Tetrahedral baglantili yariiletkenlerin bulk yapisi,
b) Tetrahedral baglantili yariiletkenlerin farkl dogrultularda yiizeyleri. I¢i
dolu yuvarlaklar atomlari, ¢izgiler ise baglar1 gdstermektedir.

Elektronlarm ciftlenim eksikligi sarkik baglar1 kararsiz hale getirir. Bu durum, ylizey
atomlarmin, sistemin serbest enerjisini minimum hale getirecek yeni koordinatlar
aramalarina neden olur. Bu olay meydana geldiginde, yiizey durulur (relaxation) ve
atomlarin yeni koordinatlarini nasil aradiklarina bagh olarak yiizey yeniden yapilanir
(Reconstruction). Durulma, yiizey atomlarinin bulk pozisyonlarmdan ayrilmasi
anlamina gelir fakat yiizey periyodikligini degistirmez. Diger yandan ylizeyin
yeniden yapilanmasi, hem durulma hem de yiizey periyodikliginin degismesine
sebep olan atomik yerdegistirmelere karsilik gelir. Boylelikle ideal yiizey simetrisi
azalir. Buna ek olarak ylizeylerde bulktan ayr1 olmak {izere farkli kimyasal bilesimi
olan yapilanmalar bulunabilir. Yiizeyin kimyasal yapisindaki degisimi sistemin yiik

notralitesinin degismesi gerekliliginden kaynaklanir [19].

Biiyiitme veya kesme islemi diisiiniildiigiinde, elde edilen yiizey geometrisi serbest
enerjide bir minimuma sahip olabilir. Elektriksel olarak yiiksiiz sistemler i¢in, serbest
enerjideki minimuma bagh olarak, durulma ve yeniden yapilanma 3 prensipte ortaya

koyulabilir [19].



1. Prensip; Ylizey enerjisi, sistemin yariiletken elektronik karakter
gostermesine sebep olacak sekilde atomik durulmalar vasitasiyla
diisiiriilebilir. Sarkik baglardaki ¢iftlenmemis elektronlar, atomik
durulmalar tarafindan c¢iftlenmis duruma getirilebilir. Bu anda atom bulka
dogru hareket ederek ciftlenmemis elektronunu bulktan disar1 dogru
hareket eden komsu atoma verir. Bu durum, sarkik bag orbitallerinin

rehibridizasyonunu igerebilir.

2. Prensip; Yiizey yeniden yapilanmalari, yariiletken karaktere sebep olan
baglarin yeniden diizenlenmesiyle yiizey enerjisinin diisiirebilir. Atomik
durulmadan farkli olarak, komsu ylizey atomlarmin sarkik baglari yeni
baglar olusturmak iizere ciftlenirler, bu durum da sonug itibariyle

tamamen dolu ve tamamen bos elektronik durumlara sebep olur.

3. Prensip; yiizey yeniden yapilanmasi veya durulmasi elektron sayma
kuralina uyar. Bu prensip, I1I-V ve I1-VI yariiletkenleri gibi, anyon ve
katyonlarm  varligi  tarafindan  karakterize  edilebilen  bilesik
yariiletkenlerin yeniden yapilanma mekanizmasini anlamak i¢in oldukca
onemlidir. Yiizeyin elektronik enerjisi, anyonlarin sarkik baglari tamamen
ciftlendiginde ve katyonlarin sarkik baglar1 tamamen bos kaldiginda

diiser. Bu, elektron sayma kuralidir [20, 21].

Si(100) ylizeyinde, “relaxation” (durulma) sonucunda, oda sicakliginda simetrik
Si(100)-2x1 yapilanmasi olusur. Bu durumda yiizey metalik bant yapisina sahiptir.
En tist katmandaki Si atomlarmim aralarinda yaptig1 yiik transferi sonucu antisimetrik
dimerler meydana gelir. Antisimetrik dimerler olusurken bant araligi gittikce agilir ve

ylizeyde bant yapisinin yariiletkene dogru degisir [22] (Sekil 2.3).



10

Sekil 2.3. Si(100) yiizeyinin farkl yiizey yapilanmalari1 i¢in ylizeyin bant yapisi [22].

2.4. Si(100) Yiizey Yapilanmalar

Yeniden yapilanma dogasmin bu kadar basit olmasmna ragmen, (001) ylizeyindeki
dimer yapismin dogasi ve kokeni, yariiletken yiizey fiziginde en cok arastirilan
konulardan biridir. Oda sicakliginda iki model, asimetrik ve simetrik dimer
modelleri, 1993° e kadar enerjileri konusunda tartisma konusu olmuslardir asimetrik
modelin daha diisiik enerjili oldugu anlasilmistir [5, 23-26]. En kararli yap1
konusundaki tartisma deneysel olarak kusursuz bir ylizey olusturulma zorlugunun
yaninda, deneysel ve teorik ¢aligmalarmn uyumsuzlugundan ileri gelmektedir. Oda
sicakliginda taramali tiinelleme mikroskobunun (STM) topografik resimleri asimetrik
dimerler kusurlarla iligkili olmak {izere, kusursuz Si (001) yiizeyinde simetrik
dimerler tespit edilmistir [4,5]. Oda sicakliginda toplam enerji hesaplamalari,
simetrik ve asimetrik dimer modellerinin yaklasik olarak ayni enerjiye sahip

oldugunu gostermistir [27]. Thm ve arkadaslar1 [3], toplam enerji hesaplamalariyla
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birlikte yaptig1 renormalize grup hesaplamalar1 ile Si(100) yilizeyinin yapisal faz
gecisinin sicakligin fonksiyonu oldugunu 6nermistir. [hm ve arkadaslari, (2x1) (Sekil
2.4b) yeniden yapilanmasmin sistemin taban durumu olmadigmni, disik
sicakliklarda daha yiiksek diizeyde diizen durumlarmin (c(4x2) ya da p(2x2) (Sekil
2.4.a ve c)) gozlenebilecegini Onermislerdir. Yine Si(100) yiizeyindeki diizen-
diizensizlik faz gecislerinin Si ve Ge yiizeyleri i¢in 200K de LEED desenlerinin
yiiksek dereceden sacilma piklerinin kaybolmasi temelinde degerlendirmislerdir. Bu
gecisin diizensizlik durumu, dimerlerin sicaklikla yaptig1 flip-flop hareketlerinden

kaynaklanabilecegi diistiniilmiistiir.

Si(001) yiizeyindeki (2x1)«>c(4x2) faz gecisi deneysel yontemlerden ilk olarak
LEED vasitasiyla goézlemlenmis ve bu faz gecisi genis bir sicaklik eriminde
gerceklesen, ikinci dereceden tersinir bir faz gegisi olarak tanimlanmistir [6].
(2x1)«>c(4%2) faz gegisinin varlig1 yiizey yeniden yapilanmasinin asimetrik dimerler
tarafindan gergeklestirildigini ve herhangi simetrik dimer diizeninin c(4X2) yapisini

tanimlayamayacagini géstermektedir.

Bazi deneyler Si(001) yapisinin sanildigindan daha karmasik oldugunu gostermistir.
Diisiik sicaklikta STM o6l¢iimleri ~20 K’ de Si(001) yiizeyinde simetrik dimerler
tespit etmistir. Asimetrik dimerler sadece kusurlar civarinda gozlenmistir [28]. Tlk
prensipler hesaplamalar1 ile 0 K’ de Si(001) yiizeyinin p(2%2) yapismin da diger
kararli durum oldugunu gostermistir[29]. c(4%2) ve p(2x2) yapilar: basit bir dimer
terslenmesiyle birbirleri arasinda degistirilebilirken, c¢(2x2) yapisina benzer diger
fazlar bag kirilmasi gergeklestirilmeden elde edilememektedirler [3]. Hem c(4x2)
hem de p(2x2) vyapilar1 STM tarafindan genis bir sicaklik yelpazesinde
gbzlemlenebilir ve bu yapilar platolarin, kusurlarin veya kristal bosluklarmnin
varliklarina baghdirlar. ¢(4x2) ve p(2x2) yapilarinin hesaplanmis toplam enerjileri

birbirlerine ¢ok yakindir (~12meV/dimer) [1, 22, 27].
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Sekil 2.4. Si(100) yiizeyi i¢in, a) c(4x2), b) 2x1, c) p(2x2), d) 4x1 vyiizey
yapilanmalar1.

Si(001) vyiizeyi i¢in miimkiin yeniden yapilanma durumu soyledir: dimerler
arasindaki antiferromanyetik ciftlenimden dolayr antisimetrik dimerler diisiik
sicaklikta kararli hale gelir. Artan sicaklikla birlikte AF ¢iftlenim zayiflar ve
asimetrik dimerler, simetrik dimerlerden daha kararli hale gelir. Sicaklik daha da
yiikselerek (~100 K) faz kusurlarinin hareketini de kapsayacak sekilde termal
uyarilmalara sebep olur [30]. Bu durum faz asimetrisini degistirir. Oda sicakliginda

simetrik dimerler tekrar yiizeyi domine ederler.
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2.5. Si(100) Faz Gegisleri

2.5.1. Si(100) yiizeyinin (2x1)«—(1x1) faz gecisi

Si ve Ge (001) yiizeyleri benzer yiizey ve bulk yapilarina sahip olup, yiiksek
sicaklikta tersinir (2x1)«<>(1x1) faz gecisi gosterirler. Ge yiizeyinde, ylizeyden x-ray
sacilma deneyleri sonucunda faz gecis sicakligi, T.=955+7 K olarak elde edilmistir
[31].

2.5.2. Si(100) yiizeyinin c¢(4x2)—(2x1) faz gecisi

Si(100) gibi diistik indeksli ylizeylerin faz diyagramlar1 bazi caligmalarin temel
kismmi olustururlar. Bu diisiik indeksli yiizeyler, ylizey metalizasyonu [32,33],
rehibridizasyon [34,35] ve bag kirilmas1 [36] gibi 6nemli elektronik etkiler tarafindan
tetiklenen yapisal degisimlerin gerceklestigi ¢esitli faz gegisleri gosterir.

Bu tiir yariiletkenlerin (001) yiizeyleri, en dis katmandaki atomlarin ¢iftler haline
gelerek [001] dogrultusunda dimerler olusturdugu (2%1) ylizeyleri tarafindan
karakterize edilirler. Bu tiir yeniden yapilanma i¢in siiriicii kuvvet, ideal 3 boyutlu
hacim-kesilmis yiizeyin, ylizey atomu bas1 iki sarkik bagin doldurulmasi i¢in bag

olusumudur.

[k yeniden yapilanmada icerilen enerji ¢ok yiiksektir (~1,7 eV). Yeniden yapilanma
durumunda bag uzunluklar1 3-boyutlu hacim (bulk) bag uzunluklarmma goére ¢ok
degismedigi i¢in bu yeniden yapilanma olduk¢a kararhdir [37]. Buna ek olarak,
enerji azalmasi dimer biikiilmesi vasitasiyla olur, boylece en iist katmandaki 2 atom
birbirine gore yiiksek ve diisikk konumlara yerlesirler. Diisiik sicaklikta, bitigik
dimerler birbirlerine gore zit dimer yonelimlerine sahip olur ve birbirlerine paralel
dimer siralar1 igerisinde diizen alirlar. Bu yap1 c¢(4%2) simetrisidir [38]. Dimerler
uzaysal olarak birbirlerinden ayr1 olduklar1 i¢ini uzun erimli diizen bi¢imindeki

etkilesimler zayiftir (~100meV). Bahsedilen enerji durumlar1 goz oniine alindiginda
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gozlenen siiperyapilar, sicaklik ve yiizey hazirlama metotlarindan kaynaklanan kiiciik

enerji degisimlerine kars1 hassastir.
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Sekil 2.5. Si(100) ylizeyi i¢in 2x1, ¢(4x2) ve p(2x2) yapilanmalar1 i¢in STM
fotograflari ile top-gubuk model birim hiicre gosterimi [39].

Sekil 2.5. de Si(100) yiizeyindeki 2x1, c(4x2) ve p(2x2) yapilanmasi igin STM
goriintiileri ile top-¢ubuk model birim hiicre goriiniimleri yer almaktadir. STM

goriintiileri simetrik ve antisimetrik dimerleri agik bir sekilde ayirt etmektedir.
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3. ISING MODEL

Fizikteki en ilgi ¢ekici olaylardan birisi manyetik sistemlerdeki faz gecisleridir. Fe ve
Ni gibi bazi ferromanyetik malzemelerde atomlarin spinlerinin sonlu bir kismi
kendiliginden ayni dogrultuda polarize olurlar ve bu durum makroskobik bir
manyetik alan olusmasma sebep olur. Ancak bu durum, Curie sicakligi adi verine
karakteristik sicakliktan daha kiiglik sicaklik degerleri i¢cin gegerlidir. Curie
sicakligindan daha yiiksek sicakliklarda spinler rastgele yonelim gosterirler ve bu
durumda net bir manyetik alan olusmaz. Curie sicakligma her iki taraftan

yaklasildiginda metalin 6z1s1s1 ve manyetik alinganlig1 mraksar.

Ising Model, ferromanyetik malzemelerin fiziksel Ozelliklerini simiile etmede
kullanilan basit bir modeldir. Bu varsayimin temel kaynagi, 2-boyutlu Ising modelin
istatistik mekanikte tam olarak uygulanabilir olmasindan kaynaklanmaktadir. Bu
durum sadece faz gegislerinin dogasmi anlamada 6nemli olmayip, ayni zamanda

matematiksel kesinlikle uygulanabilir olmasi agisindan 6nemlidir.

Ising modelde incelenen sistem Orgii konumlar1 adi verilen N tane sabit noktadan
olusan n-boyutlu periyodik bir 6rgiidiir. Eger N adet spin varsa, 2" konfigiirasyon
elde edilir. Orgiiniin geometrik yapis1 iki boyutta kare veya iicgen, ii¢ boyutta kiibik
veya hegzagonal olabilir. Her bir 6rgii konumuna +1 veya -1 degerlerinden birisini
alabilen S; (i=0, 1, 2, 3.....N) spin degiskeni yerlestirilmistir. Sistemde bundan bagka
degisken yoktur. Eger S; +1 ise i. konumdaki spinin yukari durumda oldugu, -1 ise
asagl durumda oldugu soylenir. Verilen bir {S;} kiimesi biitiin sistemin
konfigiirasyonunu belirtmekte ve {S;} ile belirtilen konfigiirasyona sahip olan bir

sistemin enerjisi asagidaki gibi tanimlanmaktadir.

N
E =->J,,55,-H>S (3.1)
(i, i) i=1
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Burada | alt indisi Ising enerjiyi, spin-1/2 Ising model i¢in, ilk toplamdaki <i,j> en
yakim komsu spin ciftleri {izerinden alimmaktadir. Iki boyutta kare érgii i¢in sekil-7’
de gosterildigi gibi bir spin kendisine en yakin 4 komsu spine sahiptir. <i,j>
tizerinden alman toplamda 2N adet spin vardir. J; etkilesme enerjisi ve H dis
manyetik alan sabitlerdir. Izotropik etkilesmelerin oldugu durumda Ji=J alinmakta,
J>0 oldugu durum ferromanyetizmaya ve J<O durumu antiferromanyetizmaya

karsilik gelmektedir.

Ising modelde, 6rgii noktalarinda bulunan atom veya molekiillerin komsular1 {izerine
kisa erimli kuvvetler uyguladiklar1 ve 6zellikle, etkilesim enerjisinin sadece komsu
gozlerin durumuna bagl oldugu varsayilmaktadir. Ornegin, komsu spinler ayni
oldugunda (doérdi de +1 veya dordii de -1 ) enerji —J, komsu gozler farkli oldugunda
enerji +J olmaktadir. Diger bir deyisle, etkilesim komsu spinleri ayn1 duruma getirme
egilimindedir [40].

O Sij+1

Sia1j Sis1

O Sija

Sekil 3.1. iki-boyutlu kare 6rgiiler icin en yakin komsu spinler

3.1. Si(100) ve Ising Model Benzesimi

Giliniimiize kadar yapilan verimli teorik ve deneysel caligmalar Silisyum ve
Germanyum (001) ylizeyleri zayif uzun erimli diizen ile birlikte olduk¢a giiclii kisa

erimli yeniden yapilanma ile karakterize edildigini gdstermislerdir. Deneysel ve
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teorik ¢aligmalar, temel yeniden yapilanma mekanizmasinin biikiik yani antisimetrik
dimerlerin diizeninde meydana geldigi ve biikiikk dimerlerin miimkiin iki durumunda
sicaklikla aktive olan “flip-flop” hareketleri sonucu oda sicakliginda (2x1) yapisinda
oldugunu gostermistir. Yiiksek sicakliklarda yiizeye hakim 2x1 yapis1 200 K altinda
c(4x2) yapisina doniismektedir. Diisiik sicaklik yapisi antisimetrik dimerlerin fazdisi
yapilanmasit sonucu olusmaktadir. Bu doniisiim dimer biikiilmelerine gore
diizen/diizensizlik faz gecisi olarak adlandirilir ve faz gegis dogasini Ising spin model
vasitastyla karakterize etmek miimkiindiir. Bu yaklagimda kusur yogunlugu ve bag
saglamlig1 vb. gibi bazi kimyasal Ozellikleri ithmal edilerek, faz gecis dogasi
incelenebilir [38].

AN AN

c=+1 c=-1
Sekil 3.2. Dimer yonelimi ve Ising spini arasindaki iliski [29].

Si(100) yilizeyinin dinamik o6zellikleri, aintisimetrik dimerlerin Ising spini olarak
varsayildig1 Ising model ile basarili bir sekilde incelenmektedir. Sekil-3 de goriildigii
gibi antisimetrik dimerlerin {izerindeki oklar spin yonelimlerini géstermektedir (S =
+1). Spinler kare 6rgii lizerinde bulunmaktadirlar ve aralarimdaki V, H ve D temel
etkilesim parametreleri Sekil 3.2 de gosterilmistir. Spinlerin etkilesmeleri spin-1/2
Ising Hamiltonyeni ile gosterilebilir. Farkli yapilanmalarin ylizey toplam enerjileri

kullanilarak, spin Hamiltonyenindeki etilesim parametreleri elde edilir.
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Sekil 3.3. Si(100) yilizeyindeki etkilesmeleri tanimlayan temel etkilesme
parametreleri [29].
Si(100) yiizeyi Ihm ve arkadaglar1 tarafindan [3], sonlu sicakliklarda asimetrik diizeni
toplam enerji ve renormalizasyon grup yaklasimini kullanarak incelenmistir.
Asimetrik dimerlerin miimkiin iki yonelimi spin olarak gdsterilmis ve enerji farklar
etkilesme parametreleri setleri olarak ifade edilmistir. Sonug olarak c(4x2) ve p(2x2)
yapilanmalarmin, 2x1 yapilanmasindan diisiik ve birbirleriyle yaklasik enerjilere
sahip olduklar1 bulunmustur. Bunun yani sira, ikinci dereceden faz gecisinin 250 K
civarinda gerceklestigi ve dlizensiz “paramanyetik” diizenin yiiksek sicaklik fazi
oldugu gosterilmistir. Daha sonraki c¢alismada Saxena [41] ve arkadaslari
antiferromagnetik p(2x2) ve paramanyetik 2x1 yapilar1 arasinda yapisal faz gegisinin
250 K sicakliginda gerceklestigini Monte Carlo simiilasyonunu kullanarak
gostermislerdir. 1994 yilinda Inoue ve arkadaslar1 ¢c(4%2) yapisinin Si(100) yilizeyinin
taban durumu oldugunu gostermis ve Monte Carlo simiilasyonlar1 ile elde edilen 320
K’ lik faz gecis sicakliginin deneysel gozlemlerden farkliliginin yiizey (~%]1)

kusurlarina bagl olabilecegini 6nermislerdir [1].
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Sekil 3.4. 2x1 ve ¢(4x2) durumunu tanimlayan antisimetrik dimer diizeni.

Pillay (2004), tarafindan teorik ¢aligmalar sonucu elde edilen faz ge¢is sicakliklarinin
birbirlerinden olduk¢a farkli ¢ikma sebebinin, Hamiltonyendeki eksikliklerden
kaynaklanabilecegini one siirmiislerdir [2]. Bu ¢alismada alt yiizey katmanlarindaki
stresin, dimer siitunu {izerindeki ardisik dimerlerin aym1 yonde yoneliminden
kaynaklandig1 diisiiniilmiis ve bu durum, Hamiltonyende dikey dogrultuda ek
terimler tanimlanarak giderilmistir. LDA ve GGA hesaplamalarindan elde edilen
parametre setleri i¢cin faz gecis sicakliklari, Monte Carlo simiilasyolar1 vasitasiyla
T(LDA)=340 K ve T(GGA)=300 K olarak elde edilmistir. Hamiltonyene ek
terimler ilave edildikten sonra yapilan hesaplamalar sonucu ise faz gegis sicakliklar1

T{(LDA)=200 K ve T(GGA)=170 K olarak belirlenmistir.

Ising modelde, etkilesmelerin izotropik olmayip, yonelime bagli oldugu durum da
mevcuttur. Bu durum anizotropik Ising model ¢ercevesinde incelenir. Anizotropik
Ising modelde, bir spin kendisine en yakin yatay, dikey ve diagonal dogrultudaki

spinlerle farkli miktarlarda etkilesir.
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Sekil 3.5. ikinci en yakm komsu Anizotropik etkilesmeli kare drgii i¢in komsu
spinler.

Anizotropi, malzemelerin sahip olduklar1 fiziksel 6zelliklerin yonelime bagli olma
durumudur. Izotropik durumda oldugu gibi her dogrultuda benzer ozellikler
goriilmez. En ¢ok karsilagilan anizotropi tiirleri arasinda yapisal ve manyetik
anizotropi bulunur. Kristal yapili malzemelerde, miknatislanmanin dig manyetik alan
altinda gosterdigi davranis uzaysal bagimlilik gosterir. Manyetik davranis, yiizey ve
bulk i¢in farkli yapidadir. Yiizeyin varligi, manyetik domain varligmi ve spin
yonelimleri gibi manyetik 6zellikleri etkiler. Bu durum yiizeyde simetrinin diisiik
olusundan ve yiizey atomlarinin bulk’ a gére daha az bag yapmasindan kaynaklanir.
Ornek olarak demirde, {100} ydnelimi boyunca miknatislanmay1 yonlendirmek icin,
{110} ve {111} yonelimleri i¢in gerekenden daha diisiikk manyetik alan gereklidir.
Bu yilizden {100} yonelimine, manyetizasyonun “temel ekseni (easy axis)” denir.
Yiizey yonelimlerine bagli olarak anizotropi, yiizeye paralel veya dik olabilir.
Manyetik materyallerin cogunda, anizotropinin ana kaynagi rolativistik spin-yoriinge
ciftlenimi elektrostatik kristal alan etkilesmesi igeren manyetokristal anizotropisidir
(Bloch ve Gentile, 1931). Manyetizasyon vektoriiniin anizotropik davranisi, bulk ve
yiizey manyetizasyonunun temel konusudur. Bunun sebebi, manyetik anizotropinin,
teknolojik uygulamalarda olduk¢a ©nemli bir yer tutmasidir. Manyetizasyonun
anizotropik 6zelligi, manyetik veri saklama teknolojisi i¢in olduk¢a 6nemli bir yer

tutmaktadir.
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3.2. Si(100) Yiizeyi ve Aniztropik Ising Model

Nanoyapilarda ve manyetik ince filmlerde anizotropik katki yiizey ve arayilizey
aniztropisidir. Yiizey ve arayiizeylerde ortaya ¢ikan en onemli kosullardan birisi
diisiik simetridir. Ancak bu kosul tek basina yeterli degildir; bu konuda sahip olunan
genel kanmin aksine yiizeyde kendiliginden ortaya ¢ikan normal anizotropi gibi bir
durum s6z konusu degildir. Diger anizotropiler gibi, bu durum da kristal alan teorisi
kurallarina uyar; anizotropinin simetrisi ve kuvvetliligi, kristal alan etkilesmesi ile
spin-yoriinge etkilesmesi arasindaki etkilesim tarafindan belirlenir. Kristal alan
teorisinin temelleri 1930’ larda Bethe ve Van Vleck tarafindan atilmistir. Kristal alan
teorisi, gecis metallerinin  ve bunlarin birbirleriyle olusturduklar1  bilesik
komplekslerin manyetik Ozelliklerini, renklerinin olusum sebeplerini ve spin
yapilarm1 incelemekte, fakat baglanmalarin1 incelememektedir. Aniztropinin
kuvvetliligi hem de yonelimi yiizeylerin periyodikligine baglidir. Burada oldukga
onemli nokta, kiibik malzemelerde yiizey anizotropisinin, bulk anizotropisine

kolaylikla baskin gelmesidir.

Si(100) yiizeyi incelendiginde, dimerlerin kendilerine en yakin yatay, dikey ve
diagonal dogrultudaki dimerler ile farkli miktarlarda etkilestikleri, etkilesimlerinin
anizotropik oldugu yapilan yogunluk fonksiyonu hesaplamalariyla gosterilmistir

(Sekil 3.3).

Si(100) yilizeyinin antisimetrik dimer yapisi, dimerlerin Sjj=%1 olmak {izere iki
miimkiin yonelime sahip oldugu spin-1/2 Ising model c¢ercevesinde incelenebilir.
Si(100) yiizeyindeki dimerler arasi etkilesmeyi tanimlayabilecek en basit Ising

Hamiltonyen asagida verilmektedir (Denklem 3.2).
H =sti,jsi,j+l +H Zsism,j + Dzsi,j (Si+1sj+l + Si+lsj—1) (3.2)
ij ij ij

Burada S;j, i. dimer siitunundaki j. dimerdir. Hamiltonyendeki V ve H parametresi

dikey ve yatay en yakin komsu etkilesmeleri, D parametresi ise ardisik iki dimer
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stitunu arasindaki diagonal etkilesmeleri kontrol eder. Biiylik V degerleri bir dimer
stitunu boyunca antisimetrik dimerlerin birbirlerine alternatif olarak ydnelmelerini
kontrol eder. Si(100) yiizeyinin temel etkilesim parametreleri, 4 farkli yilizey
yapilanmasimim (2x1, c¢(4x2), p(2x2) ve 4x1) toplam enerji hesaplamalarindan elde
edilmektedir. Cizelge 3.1° de yapilan teorik ¢aligmalar sonucu elde edilen parametre
setleri goriilmektedir. Asagida, ylizeydeki etkilesmeleri belirleyen parametrelerin

elde edilme yontemi anlatilmaktadir.

Cizelge 3.1. Si(100) yiizeyi i¢in yapilan teorik ¢aligmalar icin elde edilen etkilesme
parametreleri.

Inoue [1] Ihm [3] Pillay [2] Pillay [2]
(LDA) (GGA)
(meV) (meV) (meV) (meV)
51.9 26 37.2 44.5
-6.6 -10 -6.4 -7.5
-3.6 -4 -4.2 -4.1

3.3. Etkilesim Parametrelerinin Tespiti

Si(100) yiizeyinin dinamik ozellikleri, antisimetrik dimerlerin Ising spin olarak
varsayildigi Ising model ile basarili bir sekilde incelenmektedir. Sekil-3.4 de
goriildigli gibi antisimetrik dimerlerin {izerindeki oklar spin ydnelimlerini
gostermektedir (S = £1) [8]. Buna gore Si(100) yiizeyinin temel yapilanmalar1 Ising
spin model gerg¢evesinde Sekil 3.6 daki gibi gosterilebilir.
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Sekil 3.6. Si(100) yiizeyi temel yapilanmalarinin top-¢ubuk model ile gosterimi [2].

Kusursuz yiizey icin V, H ve D etkilesmelerini i¢eren Ising spin Hamiltonian ’nini,

asagidaki gibi yazmak miimkiindiir [29].

H :V<Z:>Si,jsi,j+1 +H ;;Sisiﬂ,j + D;;Si,j (Si+1sj+1 + Si+1Sj—1) (3.3)
| 1] ij

Bu ifadedeki V, H ve D etkilesim parametrelerini, Si(100) yiizeyinin 4 temel
yapilanmasi i¢in ab-initio olarak yapilan toplam enerji hesaplamalar1 ile elde etmek
miimkiindiir. Bu hesaplamalarda genel olarak yogunluk fonksiyon teorisini temel
alan CASTEP, VASP ve GAUSSIAN gibi paket programlar kullanilmaktadir. Sekil
3.6’ da 4 temel yapilanmanin [100] diizlemleri goriilmektedir [8]. Bu 4 farkh yiizey
yapilanmalart igin hesaplanan toplam enerji degerleri (Ecuax2), Ep@x2) , E@x1) Ve E@ax)),
bu yiizeyler i¢cin Ising spin Hamiltonian’ninden olusturulan parametre
denklemlerinde (Es. 3.4-3.7) yerine yazilarak, V, H ve D etkilesim parametrelerini
bulmak i¢in kullanilmaktadirlar [2]. (4x6) siiper orgiisii igin Esitlik 3.3 kullanilarak
elde edilen, V, H ve D parametrelerine bagl yiizey toplam enerji ifadeleri ile

verilmektedir.
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Sekil 3.7. Si(100) yiizeyinin toplam enerji hesaplamalar1 yapilan 4 temel
yapilanmasinin Ising Spin modeli gosterimi [3].

Ecaray=-12Cy-12C4+24Cp (3.4)
Epxy=-12C\+12Cy-24Cp (3.5)
Eaxy=+12Cy+12CH+24Cp (3.6)
Exyy=+12Cy-12C-24Cp (3.7)

Etkilesim parametreleri elde edildikten sonra, ylizey yapilanmalarinin sicakliga bagl
degisimlerini Ising model temel alinarak olusturulan algoritmalar ile incelemek
miimkiindiir. Bu amagcla yapilan simiilasyonlar sonlu LyxLy dikdortgen orgiilerde ve
sonlu zaman adimlar1 igin gergeklestirilmektedir. Diger taraftan, yiizey yapilanmalari
aras1 faz gecis sicakliklar1 diizen parametresi, alinganlik, 6z 1s1 ve i¢ enerji gibi
termodinamik niceliklerinin kritik sicaklik gosterdikleri siireksizliklerden tespit
edilebilmektedir.

Ising modelde biitiin termodinamik fonksiyonlar, E; enerjili miimkiin

konfigiirasyonlar {izerinden hesaplanmaktadir. E; enerjili bir sistemin agirlik

fonksiyonu asagidaki gibidir (Esitlik 3.8).

ZI(H’T):ZZ'“Ze_ﬂEI(SI) (3.8)
S5 % SN
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Termodinamik nicelikler genel olarak spin basina serbest enerjiden elde edilmektedir

(Esitlik 3.9).

f(H,T)=-KTNlogZ,(H,T) (3.9

Bu serbest enerjiye bagli olarak termodinamik nicelikler asagidaki gibi

tamimlanmaktadir.
0?( f
U (D=7 2 (ﬁj (3.10)
C,(H,T) :% (3.11)
0 f
M(H,T)=—8—H[Ej (3.12)
oM
x(H,T) a0 (3.13)

Burada U i¢enerji, C; 6z1s1, M diizen parametresi ve y manyetik alinganliktir. D1s
alan H=0 oldugu durumda M(0,T) niceligi kendiliginden miknatislanma veya diizen
parametresi olarak adlandirilmaktadir. Ayn1 zamanda manyetizasyon, yukari yonde
yonlenmis spinlerin sayisinin asagi yonde yonlenmis spin sayisinin farkinin spin
basina aldig1 degerdir. Ferromanyetik sistemlerde T<T. bolgesinde M(0,T) sifirdan

farkhdir. Kendiliginden magnetizasyon T — T, durumunda azalir ve kritik sicaklik

T=T=2,69 J [42] durumunda ortadan kalkar. Yiiksek sicakliklarda spinler kiigiik
bolgeler igerisinde kisa-erimli diizen durumunda bulunurlar. Bu durumda

kendiliginden manyetizasyon gdzlenmez.
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3.4.1kinci Derece En Yakin Komsu Etkilesmeli Ising Model

Si(100) yiizeyi iizerine yapilan deneysel ve teorik ¢aligmalar, diagonal etkilesmelerin
varligin1 ortaya koymaktadir. Bu nedenle yiizeyi tanimlayan Hamiltonyen, ikinci
derece en yakm komsu etkilesmeli Ising model ¢ercevesinde incelenmelidir. fkinci
derece en yakin komsu etkilesmeli Ising model Hamitonyeni [43], S= +1 olmak

Uzere;

H :JnnZSiSj+JngSiSk (3.14)
(i) (i)

Burada ilk toplam en yakin komsu ¢iftler iizerinden, ikinci toplam ise en yakm ikinci
derece komsu ciftler iizerinden alinmaktadir. Ikinci en yakin komsu etkilesme,
secilen spinin kendisine en yakin ikinci komsu spinle, yani diagonal dogrultusundaki

spinlere karsilik gelmektedir (Sekil 3.6).

O O O

|
/

O O O

/

Sekil 3.8. Kare drgiide bir spinin birinci ve ikinci derece en yakin komsulari
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4. CELLULAR AUTOMATA

Fizikte, niceliklerin zamanla gelisimleri, lineer olmayan kismi diferensiyel
denklemler tarafindan kontrol edilir. Bu lineer olmayan davranistan dolayi, bu tarz
dinamik sistemlerin ¢dziimleri oldukga zordur. Ozellikle, bu denklemlerin ¢oziimleri
kaotik davranisa sebep olan baslangi¢c kosullarina ciddi sekilde baglidir. Benzer
kompleks durumlar ayrik dinamik sistemlerde gerceklesebilir. Cellular Automata
temelli modeller dinamik sistemlerin 6zelliklerinin anlasilmasi amaciyla gelistirilmis
alternatif bir yontemdir. Basitliginden dolayi, potansiyel olarak siirekli sistemlerden

daha kolay analiz edilirler.

Cellular Automata fiziksel sistemler i¢cin olusturulmus matematiksel bir modeldir.
Cellular Automata, uzay ve zamanin kesikli oldugu, fiziksel niceliklerin sonlu
degerler setine sahip oldugu bir idealizasyon yontemidir. Bu durum, CA’ y1
geleneksel modellerden farkli bir yapiya sokmaktadir. CA’ da uzay diizenli
hiicrelerden meydana gelir ve sonsuza kadar uzanir. Bu hiicreler birka¢ bitlik bilgi
icerir. Zaman, kesikli adimlarda gelisir. Bir hiicrenin bir zaman gelisimi sonundaki
durumu, bir 6nceki zaman adiminda kendisi ve komsular1 tarafindan belirlenir. Bu

bakimdan, sistemin kurallar1 bolgesel ve diizgiindiir.

Cellular Automata ilk olarak 1950 yilinda Neumann tarafindan biyolojik sistemlerin
kendiliginden ¢ogalmasinin basit bir modeli olarak sunulmustur. Bu model, olduk¢a
basit bolgesel etkilesmeleri igermekteydi. Matematik ve bilgisayar bilimlerine adapte
edilmis bol miktarda oldukca fazla teorik ¢alisma yapilmis olsa da, basta fizik olmak
iizere biyoloji, kimya, jeoloji ve biyokimya gibi arastirma alanlarinda oldukga fazla
uygulamaya sahiptir. CA ile modellenen bir¢ok sistem igerisinde ‘“dendritik”
kristallerin biiytimeleri [44], HIV virlisiiniin dinamigi [45], DNA [46] gelisimi gibi

bir¢ok spesifik 6rnek yer alir. Herhangi bir fiziksel sistem CA ile modellenirken;

I. Sistemin yapisina uygun dizenli orgii secilmelidir. Bu iki boyutta kare

veya liggen, li¢ boyutta kiibik 6rgii olabilir.
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ii. Orgiiyii olusturan hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen

degisken veya degiskenler belirlenir.

iii. Hiicrelerin birbirleriyle etkilesmelerini ve gelisimini saglayan bolgesel
kural belirlenir. Her birim zamanda, her hiicrenin durumu, belirlenen

kurala bagli olarak kendisi ve komsularinin etkilesmeleriyle belirlenir.

CA fiziksel sistemler i¢in olusturulmus matematiksel bir modeldir. Bu model i¢in ilk
temel teoriler Wolfram tarafindan verilmistir [7,8]. Bolgesel i¢ etkilesmeye sahip ¢ok
sayida farkli eleman igeren fiziksel sistemler sik sik “cellular automaton (CA)”
olarak modellenmistir. Bir diferensiyel denklemi saglayan herhangi bir fiziksel
sisteme, kesikli degiskenler ve sonlu farklar kullanilarak bir cellular automaton
olarak yaklasilabilmektedir. En belirgin durumlarda “CA” oOrgiisi konum
uzayindadir. Mikroskobik seviyede her bir konum kristal orglideki kuantize
Olciilebilirlere (spin gibi) veya atom tiplerine karsilik gelen noktalar1 temsil edebilir.
Bu yiizden dinamik Ising model ve diger 6rgli spin sistemleri basit bir “cellular
automaton” dur. Daha genel olarak makroskobik seviyede bir “ cellular automaton”
da her hiicre birgok molekiil ihtiva eden bir bdlgeyi temsil edebilir ve onun degeri
miimkiin birka¢ farkli faza karsilik gelebilir. Ising modelin ve cesitli fiziksel
problemlerin bir cellular automaton olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan
onerilmis ve iki boyutlu kare Orgiiler i¢in komsuluktaki hiicrelerin sayisina ve
konumuna bagh olarak bir¢cok ‘“cellular automaton™ kurali olarak isimlendirilmistir
[9]. Vichniac’ n Ising model igin 6nerdigi kural Pomeau ve Herrman tarafindan
“Q2R” cellular automaton olarak gelistirilmistir [10,11]. Q2R algoritmasinda spin-
spin etkilesme enerjisi (Ising enerji veya i¢ enerji) sistemin toplam enerjisine karsilik
gelmektedir. Q2R algoritmasi ile toplam enerjinin korundugu mikrokanonik bir
kiime olugmakta, yani simiilasyon siiresince herhangi bir spin degisiminde i¢
enerjinin korundugu konfigiirasyonlar iiretilmektedir. I¢ enerji simiilasyon siiresince
sabit kaldigindan i¢ enerjinin dalgalanmalarindan 6zis1 hesaplanamamaktadir [48].
Bu kisitlama, i¢ enerji ve spine eslenik momentuma karsilik gelen kinetik enerjinin

toplammnin korundugu “Creutz cellular automaton” ile ortadan kalkmustir [12].
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Creutz algoritmasinda herhangi bir spin degisimi sonunda Ising enerji ve kinetik
enerji birlikte degismekte, ancak toplam enerji sabit kalmaktadir. Bunun sonucu
olarak, Creutz algoritmas1 kullanilarak iiretilen konfigiirasyonlardan i¢ enerjiye bagl
olarak termodinamik nicelikleri hesaplamak miimkiin olabilmektedir. Diger taraftan,
degiskenler tamsay1 degerler aldigindan ve rastgele say1 lireteci kullanilmadigindan,
hesaplama hiz1 yaygm olarak kullanilan Monte Carlo yontemlerinden 10 kat daha

yuksektir [12].

4.1. iki-Boyutlu Cellular Automata Kurallan

Iki boyutlu “cellular automaton” lar igin kurallar, géz Oniine alinan hiicrenin bir
onceki zaman adimindaki komsu hiicrelerinin etkilesme sekline ve etkilesmeye giren
hiicrelerin pozisyonlarma bagl olarak degismektedir. Iki boyutlu basit kare rgiilerde

iki farkli komsuluk cinsi vardir.

N B N

(@) (b) ()

Sekil 4.1. iki-boyutlu Cellular Automatada, a) Von Neumann, b) Moore ve
c) Hegzagonal komsuluklar.

Sekilde iki-boyutlu cellular automata i¢in komsuluklar goriilmektedir. (a)’ da goriilen
von Neumann komsulugudur. Merkezi hiicre, yatay ve dikey olarak 4 adet kendisine
en yakin komsuya sahiptir. (b)’ de goriilen ise Moore komsulugudur. Von Neumann
komsulugundaki durumun yaninda, diagonal dogrultuda kendisine en yakin 2.
komsuluklar1 da igerir. Yani toplam 8 komsulugu bulunmaktadir. (c)’ de goriilen
hegzagonal (altigen) komsuluk ise, altigen biitiin kenarlarinda komsulara sahiptir.

Iki boyutlu “cellular automaton” kurallarinda, bir boyutlu “cellular automaton” lar da

oldugu gibi herhangi bir merkezi ajj hiicresinin bir sonraki zaman adimindaki degert,
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ona en yakin komsu hiicrelerinin degerlerinin fonksiyonu olarak ifade edilmektedir
[48]. Ornegin Moore komsuluklu cellular automaton’ da kurallar asagidaki gibi en

yakin komsularin fonksiyonu olarak yazilmaktadir.
ai "= (@i, @i, aijer, @i @) (4.1)

Eger iki boyutlu cellular automaton’ larda hiicreler iki hale sahipse (0,1) gibi von
Neumann komsuluguna sahip cellular automatonlar i¢in genel olarak 2%%24x10° ve
Moore komsuluklu cellular automatonlar icin 2°?~10™* farkli kural miimkiin
olmaktadir. Iki boyutlu cellular automaton kurallar1 komsuluktaki hiicre sayisina
bagl olarak Wolfram tarafindan sinirlandirilmis [48], ve komsuluktaki hiicrelerin
pozisyonuna bagli olarak Vichniac tarafindan isimlendirilmistir [9]. Bu kurallara
basit 6rnek olarak, merkezi hiicre degiskeninin (t+1). Zaman adimindaki degerinin, t.
zaman adimindaki birinci derece en yakin 4 komsu hiicre degerinin mod 2 toplamiyla
elde edildigi bir kural yazmak miimkiindiir.

t+1 _ t t t t t
Qij = ajjtaijtaijet iyt diva (mod 2) (4.2)

4.2. Cellular Automaton Ising Algoritmasi

Bu modelde, (LxxLy) dikdortgen orgiideki her bir hiicreye ii¢ adet degisken karsilik
getirilmekte ve bir hiicredeki degiskenlerin alacagi deger bir Onceki zaman
adimidaki kendi degeri ile ona en yakin komsularindaki degiskenlerin degerlerinden
asagida verilen kurala gore tayin edilmektedir. Bu modeldeki li¢ adet degiskenden
ilki, BjIsing spinidir. ”0” veya ”1” degerlerini alabilir. S;=2Bj-1 olmak tizere, Si(100)
ylizeyi i¢in Ising spin enerjisi H; asagidaki gibi tanimlanmaktadir[49-54].

H :sti,jsi,j+1 +H Zsism,j + Dzsi,j (Si+1sj+1 + Si+1Sj—1) (4.3)
i i i
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Burada, ij biitin en yakin komsu hiicre ¢iftleri {izerinden alinan toplami
gostermektedir. Burada V, H ve D, Si(100) yiizeyindeki sirasiyla dikey, yatay ve
diagonal dogrultularda dimerlerin birbirleriyle etkilesmelerini kontrol eden etkilesme
parametreleridir. Her bir hiicredeki ikinci degisken spine eslik eden momentuma
(demon) karsilik gelmektedir. Momentuma karsilik gelen kinetik enerji Hk, (0,m)
araliginda herhenagi bir spin degisimi i¢in Ising enerjideki degisime esit olan bir
tamsay1 deger almalidir. Kinetik enerji bu degerleri aldiginda, bir spin degisiminde
Ising enerjide olusan maksimum enerji degisimi hesaplanabilmektedir. Bu sebepten

dolayi, sistemin toplam enerjisi H;

H=H, +H, (4.4)

Tiim simiilasyon siiresince korunmaktadir. Ugiincii degisken ise “cellular automaton”
un zamanla dama tahtasi ilizerinde gelisimini saglamakta ve bdylece Ising modelin
“CA” ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir. Diagonal etkilesmeler gz Oniine

almdigindan 9 zaman adiminda 6rgii tam olarak taranmaktadir.

[Ik adimda konfigiirasyon belirlenerek, yiiksek enerjili durum olusturulduktan sonra

spin degisimine karar verilecektir. Bu asamada spin konfiglirasyonunun t

zamanindaki H; Ising enerjisi hesaplanir. Daha sonra Ising enerjisindeki degisimi,
dH,, hesaplanir. Ising enerjideki degisim bu hiicrelerin momentum degigkenine

akatarilabilecek veya momentum degiskeninde alinabilecek degere sahip ise spin
doniigiimii  saglanir. Bunun spin ¢evrilmesi sonucunda degisime bagli olarak
momentum da degisir. Eger bu kosul saglanmiyorsa konfigiirasyon reddedilir ve yeni
konfigiirasyon denenir. Gelisim siiresince dama tahtasinin siyah ( = 1) hiicrelerine
kural uygulanip rengi beyaza ( = 0 ) ¢evrilir; beyaz hiicrelerin ise sadece rengi siyaha
cevrilip bir sonraki zaman adiminda kural uygulanacak duruma getirilir. Yani parite,
degisimin saglandig1 goz i¢in tersine ¢evrilmis olur. Bu islem o6rgiideki biitiin siyah

hiicrelere ayn1 zaman adiminda uygulanmaktadir ve gelisim siiresince periyodik sinir
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sart1 uygulanmustir [53]. Asagidaki esitliklerde Ising enerji degisiminin hesaplanmasi

goriilmektedir [54].

H'=H" (4.5)
Hi+Hp =H™+H™ (4.6)
Hit=H —H™"+H} 4.7)
Ht=dH, +H (4.8)

Yapilan arastirmalar, Si(100) yiizeyinin 2x1 simetri ailesinin 4 temel geometriye
sahip oldugunu gostermektedir [3]. Bu yapilar yiiksek sicaklikta 4x1, oda
sicakhiginda 2x1 ve diisiik sicaklikta c¢(4%2) ve p(2x2) yapilaridir. Ayn1 zamanda
C(4x2) yapilanmasi birgok teorik ve deneysel ¢alisma tarafindan Si(100) yiizeyinin
taban durumu olarak belirlenmistir. Buna karsilik c¢(4x2) ile p(2x2) yapilarinin
enerjileri birbirlerine olduk¢a yakindir. Asagida, bu yapilarda merkezi bir spinin ters-
diiz olmas1 i¢in gerekli kinetik enerji miktarlari, taban durum sekillenimleri ile

birlikte verilmistir.

Asagida, c(4x2), p(2x2), 2x1 ve 4x1 yiizey yapilanmalar1 i¢in Ising enerjideki
degisim 4 parametre seti kullanilarak ve denklem 4.3° e gore hesaplanarak
gosterilmistir. Buna gore Si(100) ylizeyinin oda sicakligindaki fazi1 2x1 ve yliksek
sicakliktaki faz1 olan 4x1 yapilanmalar1 kararli degildir ve kendiliginden
bozulmaktadir. Buna karsilik diisiik sicaklik fazlari olan c(4x2) ve p(2x2) yiizey
yapilanmalarmin kararli durum sergiledikleri goriilmektedir. Daha once Si(100)
ylizeyi igin yapilan teorik ve deneysel ¢alismalar da diisiik sicaklik fazlarini c(4x2)
ve p(2x2) olarak belirlenmis ve c(4x2) yapismin taban durum oldugu

gbzlemlenmistir. Burada da, c(4%2) durumu taban durum olarak belirlenmistir.
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Sekil 4.2. c(4%2) yapilanmasinda merkezi spinin bozulmasi

Cizelge 4.1. 4 farkli parametre seti i¢in, c(4%2) yapilanmasinda merkezi spinin
bozulmas1 sonucu meydana gelen toplam enerji degisimi.

Parametre Seti H, H,/ dH,
Pillay-GGA -202 202 -404
Pillay-LDA -210 210 -420

Inoue -202 202 -404
Ihm -184 184 -368
+ o+ o+ > + -+

Sekil 4.3. p(2x2) yapilanmasinda merkezi spinin bozulmasi

Cizelge 4.2. 4 farkli parametre seti i¢in, p(2%2) yapilanmasinda merkezi spinin
bozulmasi sonucu meydana gelen i¢ enerji degisimi.

Parametre Seti H, H/ dH,
Pillay-GGA -198 198 -396
Pillay-LDA -190 190 -380

Inoue -198 198 -396

Ihm -216 216 -432




+ o+ o+
+ o+ o+
+ o+ o+

Sekil 4.3. 2x1 yapilanmasinda merkezi spinin bozulmasi

v
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Cizelge 4.3. 4 farkli parametre seti i¢in, (2x1) yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen i¢ enerji degisimi.

!

Parametre Seti H, H, dH,
Pillay-GGA 130 130 260
Pillay-LDA 122 -122 244

Inoue 146 146 292
Ihm 64 -64 128
- + - -
- + - > -
- + -

Sekil 4.4. 4x1 yapilanmasinda merkezi spinin bozulmasi

Cizelge 4.4. 4 farkli parametre seti icin, (4%1) yapilanmasinda merkezi spinin

bozulmasi sonucu meydana gelen i¢ enerji degisimi.

Parametre Seti H, H, dH,
Pillay-GGA 270 -270 540
Pillay-LDA 278 -278 556

Inoue 254 -254 508
Ihm 336 -336 672
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Yukaridaki ¢izelgeler incelendiginde bir dimer i¢in hesaplanan etkilesme enerjileri
C(4x2) ve p(2x2) yiizey yapilanmalar1 igin negatif, 2x1 ve 4x1 yiizey yapilanmalar1
icin pozitif oldugu goriilmektedir. Ayn1 zamanda bu durum, c(4x2) ve p(2x2)
yapilanmalarmin taban durum olabilecegine isaret etmektedir. 4 parametre seti ele
alindiginda, Thm parametre seti hari¢ diger parametre setlerinde taban durum c(4x2),

p(2x2) yapilanmasinda daha diisiik enerjili ¢ikmustir.

4.3. Creutz Cellular Automatonda Termodinamik Niceliklerin Hesab1

Cellular Automata toplam enerjinin korunumu altinda mikrokanoniktir. Ancak
kinetik enerji ve i¢ enerji agisindan kanonik bir davranis sergilemektedir. Yani
simiilasyon siiresince enerjiler dalgalanmaktadir. Sistemin toplam enerjisini elde

etmek icin, sistemin sicaklig1 kinetik enerji ortalama degerlerinden elde edilmektedir.

(E)==2— (4.9)

Bu formiilde toplam, kinetik enerjinin degisim degerleri arasinda alinmaktadir ve bu
deger (m) biitlin parametre degerleri i¢in farklihk gostermektedir. Bu ¢alismada E;’
nin beklenen degeri, birim yiizey basma ve zaman adimi basma hesaplanip, sicaklik

ise yukaridaki ifade kullanilarak (birimsiz olarak) T=1/p esitliginden elde edilmistir.

Termodinamik niceliklerin birim yilizey ve zaman adimi basina ortalama degerleri
asagidaki gibidir (Esitlik 4.10-13). Burada M yiizeyin antiferromagnetik diizen
parametresi, y staggered alinganlik, H; i¢ enerji ve C 6z 1sidir. Taban durumunda
yiizey antiferromagnetik yani c(4x2) dir. Siyah hiicreler S(+) beyaz hiicreler S(-) dir.
Staggered alinganlik (Esitlik 4.11) ve 6z 1s1 (Denklem 4.12), manyetizasyon ve

icenerjideki dalgalanmalardan elde edilmektedirler.
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1 N N
M= S(+)—> S.(- 4.10
TRPRICREIC! (410
M2)—(M)
X:‘M:LxxLy< )=(M) (4.11)
KT
H2)—=(H, )
E_a '=Lx><Ly< '> <2 '> (4.12)
k oT (KT)
1
H| == (sti,jsi,m + sti,jsm,j + Dzsi,j(si+l,j—l +Si+1,j+1)) (4-13)
LxxLy " &3 )] D

4.4. Sogutma Algoritmasi:

Sogutma algoritmasi, baslangi¢c konfigiirasyonu olusturma ve sistemin zamanla
gelisimi olmak tizere iki farkli adimdan olusmaktadir [50-52]. Baslangigta, kurala
uygun olarak Orgii iizerindeki spinler mutlak sifirda taban durumda sahip oldugu
durumda almir. Ikinci adimda goz basma diizen kinetik enerji, taban durumun
bozulmasina yetecek miktarda Ising enerjideki degisim miktarina esit alinarak, ikinci
degisken (demonlar) vasitasiyla, sisteme verilir. Bu konfigiirasyon 50.000 CA
(Cellular Automaton) admu igin gergeklestirilir. Boylece baslangi¢ konfigiirasyonu
olusturulmus olur. Sogutma isleminin ilk adiminda, diizensiz yapidaki son
konfigiirasyon baslangi¢ konfigiirasyonu olarak alinir. Sogutma islemi boyunca spin
sisteminin enerjisi, ikinci degisken (demonlar) yardimiyla alinir ve biitiin zaman
adimi boyunca calistirilir. Demon tarafindan Hk kinetik enerjili hiicreden alinan
enerji miktar1 (sogutma hizi x Hk ) kadardir. Yani bir zaman adiminda sistemden

toplam kinetik enerjinin 1/40’ 1 kadar kinetik enerji azaltilmistir.
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5. BULGULAR VE TARTISMA

Si(100) ylizeyindeki dimerlerin sicakliga bagli davranislar1 simdiye kadar birgok
teorik ve deneysel ¢alisma ile incelenmistir. Teorik olarak Monte Carlo [1-3],
deneysel olarak STM [4,5] ve LEED [6] gibi tekniklerle yapilan gozlemler, Si(100)
ylizeyinde olusan yapisal faz gecis i¢in farkli degerler vermektedir. Deneysel olarak
calismalar faz gecis sicakligi 200 K civarinda tespit edilirken, farkli parametre setleri
ve MCRG ile Metropolis algoritmalar1 kullanilarak yapilan Monte Carlo
simiilasyonlar1 sonucunda (2x1)—c(4x2) yapisal faz gecisi i¢in elde edilen kritik
sicaklik degerleri ise 250 - 340 K araliginda degismektedir.. Bu sonuglardan,
parametre farkliligmin kritik davranis1 etkiledigi anlagilmaktadir. Deneysel ve Teorik
sonuglar arasindaki farkin yani sira, teorik sonuglar arasinda da ortaya ¢ikan farklar,
faz gecisinin alternatif simiilasyon teknikleri kullanilarak incelenmesi gerekliligini
ortaya koymaktadir. Bu nedenle bu tez kapsaminda Si(100) yiizeyinde olusan tersinir
2x1+>c(4%2) faz gecisi i¢in daha once elde edilmis parametre setleri kullanilarak,
Monte Carlo simiilasyon yontemine alternatif bir teknik olan Cellular Automaton ile
incelenmistir. Calismada ilk olarak, sonlu orgiilerin geometri etkisinin kritik
davranisa etkisi tespit edilmistir. Ayrica, deneysel yontemlerin 2x1 i¢in ortaya
koydugu simetrik goriinlis, dimerlerin ters-diiz olma oranlariyla iliskilendirilerek

STM goriintiileri elde edilmistir.

Cizelge 5.1. Etkilesme parametrelerinin, CA’ da kullanmak iizere degistirilmis
tamsay1 degerleri

Inoue Ihm Pillay Pillay
(meV) (meV) (LDA) (GGA)
(meV) (meV

\ 519 | 100 |26 100 | 37.2 | 100 |44.5 | 100

H -66 |[-13 |-10 [(-38 |-64 |-17 |-7.5 |-17

D -3.6 | -7 -4 -15 |-42 |-11 | -41 |-9
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Son olarak, hesaplamalarda kullanilan parametrelerin taban durumlar: ele alinmas,
sonsuz Orgii kritik sicakliklar1 elde edilmistir. Hesaplamalarda etkilesim
parametreleri 100’ e normalize edilerek kullanilmistir. Normalize edilmis degerler

Cizelge 5.1’ de goriilmektedir.

5.1. Parametre-Orgii Tliskisi

Bu ¢alismada, Si(100) yiizeyinde meydana gelen c(4%2)«>2x1 yapisal faz gecisi i¢in
Creutz “cellular automaton” algoritmasi kullanarak termodinamik niceliklerin kritik
sicaklik civarmdaki davraniglarini incelemek amaciyla kenar uzunluklar1 L,=30, 60,
90, 120 ve Ly=Ly, 2Ly,...., 10Lyx kenar uzunluklarma sahip (Lx, Ly) dikdortgen
orgiiler kullanilmistir. Simiilasyonlarda dikdortgen oOrgii kullanilmasmin sebebi,
dimer-dimer etkilesimlerinin yonelime (dogrultuya) bagli olarak degismesinden
kaynaklanmaktadir. Bu hesaplamalarda temel amag yiizeyin tanimlanabilecegi uygun
geometriyi tespit etmektir. Kritik davranis, termodinamik niceliklerin, sonlu orgiiler
kullanilarak elde edilen davraniglarindan anlasilabilmektedir. Hesaplamalar
periyodik sinir sartlari kullanilarak, yiizey basina ve 500.000 zaman adimi lizerinden
ortalamalar almarak yapilmistir. Sogutma islemi, 500.000 adimda bir orgiideki
hiicrelerin 1/40” nin kinetik enerji degiskeni sifirlanarak yapilmistir. Sonlu orgiiler
icin manyetizasyon M, manyetik alinganlik v, 6z 1s1 C ve i¢ enerji H; termodinamik
niceliklerinin degerleri orgii ve zaman adimi basmma ortalamalara karsilik

gelmektedir.
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1'0 2 0309555%%
0,8
0,6 ——60*60
——60*120
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I —x—60*240
0,4 —Xx—60*300
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—t—60*420
02 | ——60*480
——60*540
——60*600
0,0 : ' ' '
0 100 200 300 400 500 600

Sekil 5.1. Inoue parametre seti kullanilarak L,=60 Ly=L,, 2Ly,....,10Lx Orgiileri i¢in
hesaplanan diizen parametresinin sicaklikla degisimi.

Si(100) yiizeyinde etkilesmeler anizotropik oldugu icin, yatay, dikey ve diagonal
dogrultularda etkilesim parametreleriyle orantili olacak sekilde dimerlerin yeteri
kadar etkilesebilecekleri uzunluklar tanimlanmalidir. Bu, hesaplamalarda kullanilan
orgii kenar uzunluk degerlerinin se¢iminde géz oniine alinmasi1 gereken 6nemli bir
durumdur. Bu yilizden g6z Oniine alinan biitiin parametre setleri i¢cin kenar uzunluk
oranlart L,y/Ly, 1’ den 0,1° e kadar degisen dikdortgen orgiilerde diizen parametresi
hesaplanmistir. Sekil 5.1° de Inoue tarafindan verilen parametre seti kullanilarak
hesaplanmis L,=60 icin Ly= Ly 2L,...., 10Ly Orgii kenar uzunluguna sahip

dikdortgen orgiiler i¢in diizen parametresinin sicaklikla degisimleri goriilmektedir.

Denklem 4.10 ile hesaplanan antiferromanyetik diizen parametresinin sicaklikla
degisim egrileri incelendiginde Ly/Ly=1 ve 0,5 orgiileri i¢in diizen parametresinin
diistik sicaklik bolgesinde diizeni temsil edecek sekilde 1 degerine yaklasmadigi, 0,5

civarinda kaldig1 goriilmektedir. Diizen parametresinin 1 oldugu diisiik sicaklikta
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goriilen diizen durumu Si(100) yilizeyinin c(4x2) yapilanmasini, 0 oldugu yiiksek
sicaklikta goriilen diizensiz durumu ise 2x1 yapilanmasini isaret etmektedir. Diisiik
sicaklikta diizen parametre degerleri, L,/Ly orani azaldik¢a ortadan artarak, 1/7

oranindan itibaren 1 civarinda bir degerde ¢akismaktadir.

Ayni durum, olusturulan yiizey resimlerinde de goriilmektedir. Burada gosterilen
yiizey resimleri, 1. satirda j. situnda bulunan dimerlere karsilik gelen her bir spinin,
zaman adimi bagmma hesaplanan diizen parametresi ortalama degerleri olan P;(M)
belirli aralikta degerlendirilmesiyle elde edilmistir. Ortalama deger sifir ve sifirdan
biiyiikse, o gézdeki spinin degeri +1 (beyaz goz), sifirdan kiigiik ise -1 (siyah goz)
olarak alinmaktadir (Denklem 5.1). Bu sekilde olusturulan yiizey resimleri Sekil 5.2°
de goriilmektedir. Bu durum deneysel olarak, dimerlerin ters-diiz olma frekansma

esit frekansa sahip STM ucu mevcut oldugunda gerceklesir.

1; Pij(M)ZO , O
Sij= (5.1)
-1 Pij(M)< O,m

(a) (b)

Sekil 5.2. Inoue parametre seti kullanilarak L,=60 i¢in a) L,=60, b) L,=120 &rgiileri
icin T=240 K civarinda elde edilen yiizey yapilanmalari.
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(@) (b)
(©) (d)
(e) (f)

Sekil 5.2. (Devam) Inoue parametre seti kullanilarak Ly=60 i¢in a) Ly=240, b)
L,=300, ¢) L,=360, d) L,=420, e) L,= 480, f) Ly=600 orgiileri i¢in
T=240 K civarmda elde edilen yiizey yapilanmalari.
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Bu resimler, T= 240 K civarinda bir sicaklik degerinde Ly=60, L,=60,....,600 kenar
uzunluguna sahip orgiiler kullanilarak elde edilen yiizeylerin 60x60’ lik bir bdlgesi
goriilmektedir. Diizene gitmeyen, yani L,/Ly oran1 1 ve 0,5 olan ilk iki orgiide
Si(100) ylizeyinin taban durum yapilanmasi olan c(4%2)’ nin yani sira, daha yiiksek
enerjili stiperantiferromanyetik p(2%2) yapilanmasmin olusturdugu bdlgeler goze
carpmaktadir. Ancak L,/L, oranmi kiigiildiikce yiizeydeki p(2x2) bdlgelerin miktari
gittikce azalmakta, 1/7 oranina sahip orgiiden itibaren c(4%2) yapilanmasi yiizeyde
baskin hale gelmekte, en bilyilk Ly/Ly oranma sahip orgiide ise tamamen c(4x2)
yapilanmas1 goriilmektedir. Benzer durum, Pillay-LDA ve GGA parametre setleri

kullanilarak yapilan hesaplamalar sonucunda da gériilmektedir.

Sekil 5.4° de, Inoue parametre setleri kullanilarak 60x180 kenar uzunluklu
dikdortgen orgii i¢in hesaplanmis, T<T., T=T. ve T>T, sicaklik bdlgesine ait ylizey
fotograflar1 goriilmektedir. Bu ylizey fotograflar1 incelendiginde ylizeyde diisiik
sicaklik fazinda hakim olan yapinin c(4x2), kritik civarinda p(2x2) ve c(4x2)
karisimi, yiiksek sicaklikta ise bu yapilarm daha fazla karigmig hali oldugu
goriilmektedir. Elde edilen bu fotograflar T<T. bolgesinde deneysel beklentiyle
biiyiikk uyum sergilerken, T>T. bolgesinde beklenen 2%1 yiizey yapilanmasi deseni
ile uyusmamaktadir. Ancak, T>T; i¢in elde edilen bu desen tanimlanan diizen
parametre degeri ile uyusmamaktadir. Diizen parametre deger c(4x2)—(2x1) faz
gecisi i¢in beklenen davranisi ortaya koyarken, T>T. i¢in yiizey deseninin bunu
dogrulamamasi yiizey deseni olusturulurken secilen kriterin uygun olmadig:

sonucunu ortaya ¢ikarmaktadir.
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(@) (b) (©)

Sekil 5.3. a) 203 K b) 311 K ¢) 400 K i¢in Inoue parametreleri kullanilarak elde
edilmis ylizey yapilanmalar1.

Dolayisiyla spinlerin zaman adimi iizerinden alinan ortalamalar1 degerlendirilirken
degerlendirilmesinde eksiklik oldugunu, bu ortalama degerlerin keskin bir sekilde
ayrilarak yiizey resmi elde etme yonteminin yiizeyi temsil etmedigi sonucu ortaya

¢ikmaktadir. Oyleyse dogru yiizey STM modellemesi nasil olmalidir?
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5.2. Yiizeyin STM Modellemesi

Glinlimiizde yiizey bilim arastirmalari, teknolojik gelisim agisindan oldukga
onemlidir.  Ozellikle yar1 iletken malzemelerin  yiizey  &zelliklerinin
aydinlatilmasi(elektronik, geometrik, optik vb..), bu malzemelerin teknolojik
uygulamalarda etkin bir sekilde kullanilabilmesine olanak saglamaktadir.
Yariiletkenlerin yiizey 6zelliklerini arastirmak amaciyla glinlimiizde birgok deneysel
ve teorik yontem kullanilmaktadir. STM (scanning tunneling microscopy/ taramali

tiinelleme mikroskobu), bu yontemlerden en etkin olanidir.

STM, ylizeyleri atomik diizeyde resmetmek icin kullanilan, kuantum tiinelleme
prensibine gore c¢alisan oldukga etkin bir deneysel cihazdir. Piezoelektrik
malzemeden yapilmis olduk¢a ince wug¢, incelenen yiizeye olduk¢a fazla
yakinlastiginda, uygulanan ¢ok kii¢iik potansiyel fark (bias) ile elektronlar, u¢ atomu
ile yiizey atomu arasinda kii¢iik bir akim olusturacak sekilde hareket ederler. Yiizey
geometrisine ait bilgiler, tarama ucunun yiizeyden yiiksekliginin bir fonksiyonu olan

akim yardimiyla, yiizey resimleri olusturularak elde edilirler [55].

STM’ nin ilk uygulamasi, Si(111) yiizeyinin komplex yapilanmasi olan 7x7
yapilanmasinin anlasilmasi i¢in yapilmistir [55]. Si ylizeyinin ve diger yariiletken
malzemelerin en temel ve teknolojik uygulamalar agisindan olduk¢a 6nemli olan
(100) yiizeyi STM tarafindan bir¢ok kez incelenmistir [56]. Si(100) yiizeyi i¢in elde
edilen STM fotograflari, teorik ¢aligmalar ile elde edilen yiizey resimleri ile diistik
sicaklik bolgesinde uyum gostermektedir. Fakat oda sicakligindaki 2x1 yapilanmas1

i¢in ayn1 durum gegerli degildir.

Yapilan deneysel calismalar sonucunda elde edilen Si(100) yiizey resimleri, oda
sicakliginda ylizeyde, az miktarda c(4x2) ve p(2x2) yapilarmmn yani sira biyiik
oranda simetrik dimerlerin varligin1 ortaya koymustur [57]. Biikiik dimerlerin flip-
flop hareketleri rastgele ve oda sicakliginda dimerlerin ters-diiz olma periyodunun

STM ucunun tarama periyodundan yaklasik 1000 kez daha kii¢lik olmasindan dolay,
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STM sekilleri dimerlerin zaman iizerinden alman ortalama goriiniimlerine karsilik

gelmekte ve asimetrik dimerler simetrik olarak goriinmektedirler [5].

Bu asamada, dimerlere karsilik gelen spinlerin zaman adimi {izerinden alinan
ortalamalar1 degisen araliklarda ele alinarak elde edilen sonuglarda, deneysel
gozlemlerle uyum gozlenmistir. Spinlerin zaman adimi {izerinden alinan
ortalamalar1 daha once 0 ve pozitif degerlerin +1, negatif degerlerin -1 almmasi
durumunda farkli olarak, degisen 3 farkli aralikta ele alinmis, bu da oda
sicakligindaki yiizey yapilanmalarindaki simetrik dimer miktarinda degisiklige sebep
olmustur. Buna gore Pjj(M) degerleri ig¢in verilen oranlar uyarinca, 0 degerinin
saginda ve solundaki negatif ve pozitif degerli spinler herhangi yonelime sahip
olmayan simetrik dimerler olarak kabul edilmis, geriye kalan spinlerin ise Pj(M)
olasiligma uygun bir yoOnelime sahip olduklar1 kabul edilmistir. Dimer
yonelimlerinin bir hiicrenin Pij(M) olasiligmma bagl olarak se¢imi Esitlik 5.2.° de

verilmektedir. Burada 0 degerli spin, simetrik dimere karsilik gelmektedir.

1; Pij(M) >Q
Sjj= 0;-Q<PM)<Q (5.2)
-1 ; Pij(M) <-Q

Sekil 5.4° de, 460 K sicakliginda LyxL,=60%180 kenar uzunluklu dikdortgen orgii

icin degisen € oranlarinda yiizey resimleri goriilmektedir.
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ekil 5.4. Yiiksek sicaklik bolgesi i¢in Inoue parametreleri kullanilarak a) %o 1 b) %o
7 oranlar1 i¢in elde edilmis yiizey yapilanmalari. Gri bolgeler simetrik
dimerlerin olusturdugu bolgelere karsilik gelmektedir.
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ekil 5.4. (Devam) Yiiksek sicaklik bdlgesi i¢in Inoue parametreleri kullanilarak c)
% 1 d) % 2 oranlar i¢in elde edilmis yiizey resimleri. Gri bolgeler
simetrik dimerlerin olusturdugu bolgelere karsilik gelmektedir.

Q oranina bagl olarak, ylizeyde simetrik dimer miktarinda degisiklik gdézlenmistir.
Yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen yiizey resimleri, deneysel ¢aligmalar ile
uyumlu, yiizeyi oda sicakliginda temsil edebilecek en iyi Q oranmimn %o 7 oldugunu
gostermektedir (Sekil 5.4). Bu sonu¢ STM yiizey fotograflarinin elde edilmesinde
kullanilan STM ucunun tarama frekansindaki degisimle, yiizey desenlerinin degisimi

ile biiyiik uyum gostermektedir.
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5.3. ¢(4x2)«>2x1 Yiizey Faz Gegisi’ nin Kritik Davramsi

Pillay-GGA parametreleri kullanilarak Ly,=120 L,=7L,, 8L, 9L, 10Ly sonlu orgiileri
icin, sonlu orgiiler i¢in denklem 4.10-4.13 ifadeleri kullanilarak hesaplanmis diizen
parametresi M, staggered alinganlik y, i¢ enerji H; ve 6z 1s1 C niceliklerinin sicakliga

kars1 degisimleri Sekil 5.5 ve 5.6° de goriilmektedir.

Diizen parametresi egrileri incelendiginde, daha 6nce vurgulanan kritik L,/Ly=1/7
oranindan itibaren Orgii etkisinin azaldigi goriilmektedir (Sekil 5.1). Bu kritik
orandan itibaren biitlin Orgiiler diizen parametresinin 1 oldugu ve c(4x2)
yapilanmasimi gosteren diizen durumu sergilemektedir. Bilindigi gibi sonsuz orgiiler
icin diizen parametresi kritik sicaklik ve daha yiiksek sicakliklarda sifir olmaktadir.
Bu durumda diizen parametresi sifira gitmekte, ylizey 2x1 yapilanmasimni
sergilemektedir. Benzer durum i¢ enerjinin sicakliga bagli degisiminde goze
carpmaktadir (Sekil 5.6.a). Kritik orandan itibaren, oérgiiler benzer kritik davranis
sergilemislerdir. Diistik sicakliklarda, 6rgiilerin en kararli durumlarinda bulunduklari
goze carpmaktadir. Ayrica diizen parametresinin dalgalanmalarindan elde edilen
staggered alinganlik ile i¢ enerjinin dalgalanmalarindan elde edilen 6z 1s1 niceliginin
sicaklikla degisimi incelendiginde (Sekil 5.5.b ve Sekil 5.6.b), belirli bir kritik
sicaklik degerinde belirgin bir pik ortaya ¢ikmaktadir. Bilindigi gibi Staggered
almganlik ve 6z 1s1 niceliginin maksimumlar1 kritik sicakliga karsilik gelmektedir.
Sonsuz oOrgli kritik sicaklik tespiti bu piklerden belirlenen sicaklik degerlerinin
ekstrapolasyonlar1 yapilarak elde edilmistir. Pillay-LDA ve Inoue parametreleri i¢in
yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen kritik davraniglar da, bu parametre setiyle

elde edilen kritik davranisa benzer durum sergilemektedir.
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Sekil 5.5. Pillay-GGA parametre seti L,=120 Ly=7L,..., 10Lyx Orgiileri igin
hesaplanmis a) Diizen parametresi b) Staggered alinganlik niceliklerinin

sicakliga bagl degisimleri
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Sekil 5.6. Pillay-GGA parametre seti L,=120 Ly=7L,..., 10Lyx Orgiileri igin
hesaplanmis @) I¢ enerji b) Oz 1s1 niceliklerinin sicakliga bagh
degisimleri.
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4 farkli parametre seti kullanilarak yapilan hesaplamalar sonucunda, diisiik sicaklik
yapilanmalar1 hakkinda bilgi edinilmis ve daha once yapilan deneysel ve teorik
caligmalar ile karsilagtirilmistir. Yapilan bir¢ok deneysel [6,18-20] ve teorik ¢alisma
[8,42,43], Si(100) yiizeyinde 2x1—c(4x2) faz gegisi sonucunda diisiik sicaklik
yapilanmasmin c¢(4x2) oldugunu gdstermistir. Inoue, Pillay-LDA ve Pillay-GGA
parametre setleri kullanilarak hesaplanan diizen parametresi egrileri ve olusturulan
STM yiizey fotograflar1 belirli bir Ly/Ly oranindan itibaren yiizeyin, ¢ok yiiksek
oranda c(4x2) yapilanmasindan olustugunu gostermistir. 3 farkli parametre seti ile
yapilan hesaplamalar, belirli bir Ly/Ly oranma sahip Orgiilerin diisiik sicaklik
bolgesinde c(4x%2) yapilanmasi sergilediklerini gostermektedir. Bu sonug, daha dnce
yapilan teorik ve deneysel c¢alismalar ile uyum igerisindedir. Sekil 9’da Inoue
parametre seti kullanilarak hesaplanan 60x600 kenar uzunluklu oOrgiiniin kritik
sicaklik altindaki ylizey durumunu temsilen c¢(4%2) yapilanmasini gdsteren,

60x%60°l1ik kenar uzunluklu bir kismi1 goriilmektedir.

(@ (b)

Sekil 5.7. Inoue parametre seti kullanilarak elde edilmis, Si(100) yiizeyinin a) Diisiik
(243 K) b) Yiiksek sicaklik (400 K) yapilanmalari. Diisiik sicaklikta yiizey
tamamen c(4x2) yapilanmasidan olugmaktadir.

Ancak, Thm tarafindan verilen parametre seti igin hesaplanan diizen parametresi
egrilerinde, diger parametre setlerine gore farkli bir durum goriilmektedir (Sekil 5.8).

Ihm parametre setinde, dimer siitunu boyunca etkilesmeleri saglayan V (26 meV)



52

parametresinin degeri ile bitisik iki dimer siitunu arasindaki etkilesmeyi saglayan
H(=-10 meV) degerinden biiylikliik miktari, dimerlerin, dimer siitunu boyunca
birbirlerine alternatif yonelmelerine yeterli degildir. Bu parametre seti kullanilarak
elde edilen taban durumlarda, diger parametre setlerinden elde edilen taban
durumlara gore farklilik goriilmektedir. Diger parametrelerin aksine bu parametre
setinde taban durum, c(4x2) yapilanmasina oranla daha yiiksek enerjili olan p(2x2)
yapilanmasidir (Sekil 11). Bu durum, bu parametre seti kullanilarak daha once

yapilmis teorik ¢alisma, ayrica deneysel ¢alismalar ile uyugsmamaktadir [8].

Vo

St}
ey Thes
s

—~~
QO
N

(b)

Sekil 5.8. Thm parametre seti kullanilarak elde edilmis, Si(100) ylizeyinin a) Diislik
(221 K) b) yiiksek sicaklik (313 K) yapilanmalar1. Diisiik sicaklikta yiizey
tamamen p(2x2) yapilanmasmdan olusmaktadir.

Ihm parametreleri kullanilarak L,=120 Ly=L,, 2Ly,...., 10Lyx oOrgiileri i¢in, sonlu
orgiiler i¢in denklem 4.10-4.13 ifadeleri kullanilarak hesaplanmis diizen parametresi
M, staggered alinganlik ¥, i¢ enerji H; ve 6z 1s1 C niceliklerinin sicakliga karsi

degisimleri sekil 5.12 ve 5.13” de goriilmektedir.
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Sekil 5.9. Thm tarafindan elde edilen parametre seti i¢in Ly=120 ve Ly=Ly, 2Ly, ...
10Lx kenar uzunluklu orgiiler kullanilarak hesaplanmigs a) Diizen
parametresi b) Staggered alinganlik niceliklerinin sicaklikla degisimleri.



-16

-18

Hi(meV)

0.00001

C/k

& (@)
0."
S
F 4
&
7
i

_+— 120x840

- 120X960
—~ 120x1080
—e— 120x1200

100 200 300 400 500 600
T(K)
(b)
‘7 -

—+— 120x840

- 120x960
™ —— 120x1080
q; —e— 120x1200

100 200 300 400 500 600

T(K)

54

Sekil 5.10. Ihm tarafindan elde edilen parametre seti i¢cin L,=120 ve Ly=Ly, 2Ly, ...
10Lx kenar uzunluklu &rgiiler kullanilarak hesaplanmisa) I¢ enerji b) Oz

1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimleri.
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5.4.2. Kritik Sicaklik Tespiti
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Sekil 5.11. a) Pillay-GGA ve b) Pillay-LDA parametre setleri igin staggered
alinganlik ve 9zis1 niceliklerinin 1/Ly’ e kars1 degisimleri grafikleri.
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Sekil 5.12. a) Inoue b) IThm parametre setleri i¢in i¢in staggered alinganlik ve 6zis1

niceliklerinin 1/Ly’ e kars1 degisimleri grafikleri.
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Her bir parametre seti igin kritik sicaklik tespit etmek amaciyla, dncelikle kritik L,/Ly
oranindan itibaren Ly kenar uzunluklari, her bir Ly degeri i¢in kendi arasinda sonsuza
uzatimi(ekstrapolasyon) yapilmis, daha sonra elde edilen sonsuz orgii kritik
sicakliklar1 Ly kenar uzunluklar1 kullanilarak tekrar sonsuza uzatimi yapilarak sonsuz
orgli kritik sicaklik tespiti yapilmistir. Bilindigi gibi diizen parametresinin
dalgalanmalarindan  elde edilen staggered alinganlik ve  icenerjinin
dalgalanmalarindan elde edilen 6z 1s1 denge ortalama degerleri her 6rgii i¢in belirli
bir sicaklikta maksimum vermektedir. Kritik sicaklik tespitleri Inoue, Pillay-GGA ve
Pillay-LDA parametreleri i¢in bu iki niceligin pik degerlerinden tespit edilen sicaklik
degerleri kullanilarak yapilmig ancak Thm parametre seti kullanilarak elde edilen
diizen parametresi, diisiik sicaklikta diizene gitmediginden staggered alinganlik
niceligi kritik sicaklik civarinda pik vermemistir. Bu parametre i¢in sonsuz oOrgi
kritik sicaklig1 yalniza 6z 1s1 pik degerlerinden elde edilen sicakliklar yardimiyla

yapilan sonsuza uzatim ile belirlenmistir (Sekil 5.14 ve 5.15).

4 farkli parametre seti kullanilarak yapilan hesaplamalar sonucunda, staggered
almganlik ve 6z 1s1 piklerinden belirlenen sicakliklar yardimiyla elde edilen sonsuz
orgii kritik sicakliklar1 Cizelge 5.2° de goriilmektedir. Elde edilen bu sicakliklar daha
once yapilan Pillay-GGA (300 K), Pillay-LDA (340 K), Inoue (320 K) ve IThm (250
K) parametre setleri kullanilarak yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen kritik
sicaklik degerlerinden, daha diisiik, deneysel ¢alisma sonuglariyla (Tc=200 K) daha
uyumludur. Cizelge 5.2° den de kolayca goriilebilecegi gibi kritik sicakliklar
parametre setine gore farklilik sergilemektedir. Ayrica bu sicakliklarin birbirleriyle
aralarindaki biliylik fark mevcut parametre setlerinin Si(100) yiizeyini 1iyi

tanimlamadigini yani ylizey Hamiltonyeninin eksik oldugunu géstermektedir.
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Cizelge 5.2. 4 farkli parametre seti i¢in sonsuza uzatma ile elde edilmis sonsuz orgii

kritik sicakliklar
Parametre Setleri T ;Cc( ) T E (0) T C[Kay]
Pillay-GGA 262 K 262 K 300 K
Pillay-LDA 317K 313K 340 K
Inoue 307 K 307 K 320K
Ihm --- 246 K 250 K

5.4.1. Parametre degisiminin kritik sicakhga etkisi

Si(100) yiizeyinde kritik davranisa parametre etkisini gormek amaciyla, D etkilesme
parametresi degistirilerek termodinamik niceliklerin sicaklikla degisimleri elde
edilmistir. Pillay-GGA parametre seti i¢in elde edilen sonuglar Sekil 5.13 ve 14’ de

goriilmektedir.

Diizen parametresi egrisi incelendiginde, D parametresinin -8 degerinden daha biiyiik
degerlerinde diizen durumu olusmadig1 goriilmiis ve kritik sicaklikta yiikselme tespit
edilmistir (Sekil 13.a). Diizen parametresi dalgalanmalarindan elde edilen staggered
alinganlik ise, diizen durumunun gozlenmedigi parametre degerlerinde pik
vermemistir. Daha kii¢iik D degerinde ise diizen durumu gézlenmis, kritik sicaklikta
staggered alinganlik ve 6z 1s1 nicelikleri pik vermis, kritik sicaklikta yilikselme
goriilmiistiir. Bu durum, kritik davranisin parametre degisimlerine oldukca hassas

oldugunu gostermektedir.
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Bu egriler incelendiginde secilen her bir D parametresi i¢in i¢ enerji sicaklik
degisimleri bir faz gecisinin oldugunu gostermekle birlikte AF diizen parametresi bu
durumu teyid etmemektedir. Bu sonuglar gostermektedir ki, D> -7 degerleri igin
taban durum yapilanmasmin c(4%2) olmadigi goriilmektedir. Parametrenin bu
degerleri igin taban durum p(2x2) yapilanmasidir. Bu ylizden D parametresinin
C(4x2) ve p(2x2) yapilanmalarmi ayirdigi, ayn1 zamanda sicaklik eriminde de 6nemli

bir etkiye sahip oldugu goriilmektedir.
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Sekil 5.13. Pillay-GGA parametre seti, farkli D parametreleri
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icin elde

edilen a) Diizen parametresi b) Staggered alinganlik niceliklerinin

sicaklikla degisimi.
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Hi(eV)

0.000003

C/k

Sekil 5.14. Pillay-GGA parametre seti, farkli D parametreleri igin elde
edilen a) i¢ enerji b) 6z 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimi.
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6. SONUCLAR

Bu c¢alismada, Si(100) ylizeyi i¢in olusturulmus iki-boyutlu Creutz Cellular
Automata Ising Model algoritmasi kullanilarak termodinamik niceliklerin sicaklikla
degisimleri incelenmistir. 1k olarak, deneysel yontemlerle ve teorik hesaplamalar ile
elde edilmis, Si(100) yilizeyinin diisiik sicakliktaki diizen durumunu elde edebilmek
icin gereken kritik L,/Ly oranmi saptanmustir. Si(100) yiizeyinde dimerler arasi
etkilesmeler anizotropik oldugu i¢in, bu etkilesmelerin yeterli bir sekilde saglanacagi
mesafeler tanimlanmalidir. Bu bakimdan hesaplamalarda kullanilan, etkilesmelerin
yeterli 6lglide gerceklesmesini saglayacak L,/Ly orani olduk¢a dnemlidir. Buna gore
Si(100) yiizeyini tanimlamak igin kullanilacak orgii L./Ly=1/7 veya daha kiigiik

oranlara sahip olmalidir.

Spinlerin tiim zaman adimi iizerinden alinan ortalamalarmi kullanarak elde edilen
yiizey resimlerinden ise kritik alti, kritik civart ve kritik {istii ylizey yapilanmalari
incelenmistir. Ancak elde edilen bu ylizey goriintiileri, STM gozlemleri sonucu
yiiksek sicaklik bolgesi icin elde edilen goriintiilerle uyusmamaktadir. Buna gore,
alman ortalamalar daha once oldugu gibi keskin bir sekilde ayrilmak yerine, Q, 0
spin degerinden her iki yonde sapma orami olmak iizere, cesitli Q degerleri i¢in
yiizey durumlar1 incelenmistir. Yapilan incelemeler sonucunda STM goézlemleriyle
uyum elde edilmis ve bunun i¢cin gerekli Q oranmn %o 7 olmasi gerektigi sonucuna
vartlmisti. Bu oran sonucunda elde edilen ylizey fotograflarinda, STM
fotograflarinda oldugu gibi yiliksek sicaklikta 2x1-simetrik ve daha az miktarda
olmakla birlikte c(4x2) ve p(2x2) bolgeleri gozlenmistir.

4 farkli parametre seti kullanarak yapilan hesaplamalar, bu parametre degerlerine
bagli olarak Si(100) yiizeyinin taban durumu hakkinda aydinlatici bilgiler vermistir.
Buna gore Inoue, Pillay-GGA ve Pillay-LDA parametre setleri kullanilarak yapilan
hesaplamalar sonucunda elde edilen diisiik sicaklik yapilanmalar1 literatiir ile
uygunluk gostermis ve taban durum c(4x2) AF yapilanma olarak elde edilmistir.

Ancak ayni durum Thm parametre setinin diisiik sicaklik yapilanmasi i¢in gecerli
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olmadig1 tespit edilmistir. Bu parametre seti kullanilarak yapilan hesaplamalar

sonucu elde edilen diisiik sicaklik yapilanmasinin p(2x2) oldugu goériilmiistiir.

CA sogutma algoritmasi kullanilarak, farkli 4 parametre seti i¢in sonlu Orgiilerde
yapilan simiilasyonlardan elde edilen sonsuz 6rgii kritik sicaklik degerlerinin Monte
Carlo simiilasyon teknigi kullanilarak elde edilen degerlere gore deneysel degerlerle
daha biiyiik bir uyum sergiledigi goriilmektedir. Hesaplama sonuglar1 arasinda ortaya
citkan bu farkin algoritmadan kaynaklandigi diisiiniilmektedir. Sogutma
algoritmalarinin “metastable” durumlar1 daha 1yi ortaya koymasindan dolayi, elde
edilen kritik sicaklik degerlerinin, deneysel degerlerle daha uyumlu olmas1 beklenen

bir durumdur.

Her ne kadar bu ¢calismada elde edilen kritik sicaklik degerlerinin deneysel degerlere
4 parametre seti i¢cin de daha yakin olsa da, deneysel sonuglarla tam olarak
uyusmamasi, tanimlanan ylizeyin olduk¢a Onemli oldugunu gdstermektedir.
Yariiletken yiizeyleri tanimlamanin yolu dogru parametreleri tespit etmektir. Kritik
sicaklik degerlerinin, tanimli her bir yiizey icin farkli degerler vermesi yiizey
tanimlamasimin oldukc¢a 6nemli oldugunu gostermektedir. Parametre etkisini gormek
amaciyla D parametresi degistirilerek yapilan hesaplamalar, yiizey kritik davranisiin

parametre degisimine hassas oldugunu gostermistir.

Biitiin bu sonugclar, yiizey tanimlamasinin ¢ok dnemli oldugunu, bu yapilirken de;
I. Orgii parametresi-sicaklik iliskisinin,
ii. Etkilesme eriminin ve
iii. Dimer kusurlar1 (bosluk, faz)

gibi etkilerin modele ilave edilmesi gereklidir.
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