HESAPLAMALI YARIILETKEN FiZiGi GRUBU

Bilgisayar Benzetisim Laboratuvan
Grubumuzda temel aragtirmalarimiz sayisal agilikli olup temel olarak yariiletken
sistemlerin biiyiitiilmesi, taginim Ozelliklerinin ve elektronik Ozelliklerinin arastirilmasi
incelenmesi tizerine kuruludur.
Yiizey Fizigi:
Yariiletken yiizeylerin biiyiitiilmesi veya

dengeye ulagmast iki sekilde
incelenmektedir. Birincisinde kinetik Monte i
Carlo yontemi kullanilarak belirli bir sekle i i
sahip bir ylizeyin dengeye ulasmasi veya

yiizeye belirli bir parcacik akisinin olmasi

durumunda ylizeyin biyiitilmesi - i

arastirllmaktadir. Bu yOntemde ylizey iizerinde bulunan parcaciklarin konumlarinin ve
hareket kabiliyetine sahip olduklar1 yonlerdeki gecis olasiliklarinin bilinmesi gerekir. Bunlar
bilindiginde yilizeyden hareket kabiliyetleri ile orantili rasgele secilen parcaciklar hareket
ettirilir ve her hareketten sonra yiizeyin sekli ve pargaciklarin gegis oranlart giincellenir.
Boylece ylizeyin evrimi dinamik bir sekilde takip edilebilir.

Ikinci yontemde, yiizeyin burusuk yiizey sicaklig1 olarak bilinen belirli bir sicakligin
altinda oldugu kabul edilir. Bu sicakliklarda yiizeyler bir veya bir ¢ok atom yiiksekligindeki
basamaklar ile bunlar1 birbirinden ayiran teraslardan olusur. Termodinamik yasalarindan ve
kiitle korunumu denklemlerinden faydalanarak her basamak igin bir hareket denklemi
(diferansiyel denklem) yazilabilir. Yiizeyin evrimi basamaklarin hareketi yoluyla
gerceklestiginden, hareket denklemlerinin sayisal ¢oziimiinden ylizey morfolojisinin zamanla
degisimi bulunabilir.

Mobilite Hesaplar:

Grubumuzun bir diger calisma konusu yariiletkenlerde, heteroeklemlere hapsedilen iki
boyutlu elektron gazi sistemlerinde ve grafen gibi tamamen iki boyutlu sistemlerde yiik
tastyicilarinin géz oniine alinan sistem i¢inde uygulanan bir alan altinda taginim 6zelliklerinin
arastirilmasi, Ozellikle mobilitenin sicaklik, safsizlik yogunlugu gibi parametrelere
bagimliliginin incelenmesidir. Burada da kinetik Monte Carlo yontemi kullanilmaktadir.

Bunun etkin olarak kullanilabilmesi igin tasiyicilarin safsizliklardan, fononlardan, kusurlardan



sacilma oranlarinin bilinmesi gerekir. Diger yanda enerji bant yapisi, etkin kiitle, bantlar

arasindaki enerji farki gibi parametrelerin de bilinmesi gerekir.

Fermi enerjisi ve bagh fiziksel bityiikliiklerin salinima:
Grubumuzun bir diger ¢alisma alan1 manyetik alan altinda bulunan iki boyutlu bir elektron

gazinin fermi enerjisinin ve ona bagh
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incelenmesidir.
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Elektronik Ozellikler:

Bu konuda grubumuzun temel olarak yaptigi arastirmalar Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi
kullanarak cesitli malzemelerin (ZnO ve katkili ZnO gibi) enerji bant yapilarinin, elastik
sabitlerinin hesaplanmasi vardir. Diger yanda bazi sistemlerin dinamik olarak nasil
davrandiklarini bilebilmek i¢in denge durumu i¢in ¢ikarilan potansiyel enerji fonksiyonlari
yetersiz kalmakta bunu yerine dinamik olarak degisen ve genel olarak reaktif potansiyeller
olarak bilinen potansiyellerin bulunmasidir. Reaktif potansiyellerin bilinmesi durumunda
molekiiler dinamik yontemlerle incelenen sistemin sicaklik, digaridan uygulanan bir darbe
veya benzeri etkilere gosterecegi tepki dinamik olarak olarak incelenebilir.
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