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Sizleri Yogun Madde Fizigi (YMF)-izmir Toplantisinda aramizda gormekten biiyiikk mutluluk
duymaktayiz. Bu yil sekizincisi diizenlenmekte olan YMF-izmir toplantisinin amac1 Yogun Madde Fizigi ve
ilgili alanlardaki bilimsel ¢aligmalara katkida bulunmak, bilim insanlar1 arasindaki bilgi aligverisini hizlandirmak
ve yeni bilimsel ortakliklara vesile olmaktir. Bu toplantinin diizenlenmesinde emegi gegen tiim komite Uyelerine,
goniillii 6grenci arkadaglarima, tiim katilimcilara, sponsorlarimiz Eduline ve TeknoMa’ya, katkilarindan dolay1
IYTE Rektérliigiine tesekkiir ederiz.
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E-7 Nematik Siv1 Kristalinin Kapasitans Yéntemiyle Elastik Ozelliklerinin Belirlenmesi
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ve Fononik Transport

11:30 — 12:00 C4 | Nurdan Demirci Sankir (TOBB Universitesi)
Cinko Oksit Nano Yapilar: Hiyerarsi, Desenleme ve Fotoelektrokimyasal Giines Pili
Uygulamalari

12:00 - 12:15 S2 Engin Durgun (Bilkent Universitesi)
iki-boyutlu Katmanli GaN Yapilari: van der Waals Etkilesimi ve Otesi

12:15-12:30 S3 Ozge Bayrakl Siiriicii (Kirsehir Ahi Evran Universitesi)

ZnSnTe Ince Filmlerinin Malzeme ve Aygit Karakterizasyonu

12:30 — 14:00 OGLE YEMEGI
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Ultra soguk gazlarin kendini dengeleyen damlaciklar:

14:30 — 15:00 c6 Mehmet Cengiz Onbasli (Kog Universitesi)
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15:00 - 15:15 sS4 Baris Pekerten (Sabanci Universitesi)

Majorana bilardolarinin seklini duyabilir miyiz?

15:15-16:00 POSTER

4, Oturum

16:00 - 16:30 c7 Sinasi Ellialtioglu (TED Universitesi)
Metalol Molekiilleri Yariiletken Bir Yiizeyle Karsilagirsa: Bir DFT Caligmasi

16:30 - 16:45 S5 Gozde Ozbal (Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii)
Tek Tabakali Yariiletken Gegis Metali Kalkojenitleri ve Oksitleri’nin
Balistik Termoelektrik Ozellikleri

16:45 - 17:00 S6 Atilla Eren Mamuk (Mugla Sitk1 Kogman Universitesi)

Alkyl Bazlh Bazi S1v1 Kristallerin ve Karisimlarinin Dielektrik Ozelliklerinin Belirlenmesi
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Amorf Silisyum Filmlerin Lazerle Kristalizasyonu

Alpan Bek

Orta Dogu Teknik Universitesi - Giines Enerjisi Arastirma ve Uygulama Merkezi | Fizik Bolimu /
Mikro ve Nanoteknoloji Program:,06800 Ankara

Bu calismada cam alttas {izerine elektron demet buharlagtirma yontemi ile blyutilmis amorf silisyum
tabakalar lazerle kristalize edilmistir. Kristalizasyon, bu amaca 0zel bir kisa atimli kizilGtesi lazer
sisteminin ¢izgisel odag1 yiizey lizerinde taranarak ¢ok foton sogurmasi ile saglanmustir.

Glinlimiiz  fotovoltaik piyasasindaki en
blyuk pazar payr yaklasitk %90 ile kristal
silisyum (c-Si) pul tabanli gozelere aittir.
Ancak avantajlarina ragmen pul tabanli Si goze
teknolojisinin diinya enerji pazarindaki yeri
halen smirhidir. Bu konudaki en  bilyuk
engellerden biri yiksek malzeme giderlerine
bagli iiretim maliyetinin yiiksekligidir. AKktif
madde kullanimini optimize ederek {iretim
masraflarmi  diisiirmeyi amaglayan ince-film
teknolojileri ~ maliyet  bariyerini  asarak
fotovoltaik enerji doniisiim teknolojilerini diger
teknolojilerle rekabet edebilir hale getirecek bir
¢oziim potansiyeli vaadetmektedir. Ince film
silisyunun  lazer ile tavlanmasi ya da
kristallendirilmesi, ince film transistor tretimi
gibi ¢ok cesitli platformlara da uygulanabilecek
evrensel bir teknoloji gésterimidir.

Sundugumuz ¢alismada ince film poli-Si
yaklagimi ile tek kristal silisyuma yakin
kalitede, milimetre 6lgeginde tane biiyiikligiine
sahip polikristal (poli-Si) ince filmlerin
blydtilmesi ve fotovoltaik hiicre Uretiminde
kullanilmas1  gosterilmektedir. Cam alttas
uzerine elektron demet buharlastirma yontemi
ile katkilanmig amorf silisyum tabakalar
biriktirilerek ve kristalizasyon igin 6zel olarak
tasarlanip gelistirilmis lazer sisteminin ¢izgisel
odagi bu yiizey iizerinde taranarak amorf
silisyumun polikristal silisyuma dontsiimii
saglannustir (bkz. Sekil 1). Uretilen polikristal
silisyum yine katkilanmis ince bir amorf
silisyum ile kaplanarak heteroeklem elde
edilmis, bu aygitin ist ve alt kontaklart metal
termal buharlastirilmastyla olusturularak aygit
liretimi tamamlanmustir. Tim  {retim
basamaklar1 arasinda optik, mekanik ve
elektriksel Olcumler gergeklestirilerek islem

Kaynakca

basamaklarinin  iyilestirilmesi  saglanmus,
gerektigi durumlarda lazer sisteminde de
iyilestirmelere gidilmistir. Verimliliklerde artig
eldesi icin kenar yalittmi ve plazmonik
yapilarin entegrasyonu gerceklestirilmistir [1].

(9
G

kizil6tesi lazer

Sekil 1: @) Lazer kristalizasyon semast, b)
kristalize filmin optik géruntusi, ¢) ayn: filmin
EBSD* ile poli-Si tanecik dagilimi goriintiisii.

*Electron Back-Scatter Diffraction.

En iyi kristal silisyum Gretimi parametreleri,
lazerle aydinlatma akisina ve tizerinde silisyum
kristallenmesinin ~ oldugu alttasin  fiziksel
kosullarina baghdir [2]. Uyguladigimiz sartlar
altinda kristallenme mekanizmasinin patlayict
kristallenme (explosive crystallization)
olduguna dair gii¢lii veriler bulunmaktadir [3].
Ince film iiretmi ve lazerle islemeye ait cesitli
parametreler buydtilen poli-Si alanlarinin
blyuklik, sekil, kalinlik ve yonelimleri gibi
fiziksel  Ozelliklerini  etkileyebilirler.  Bu
parametrelerin belirlenmesi ve en iyilestirmesi,
verimli kristal silisyum ince film giines gozeleri
tretiminde Onemli bir yer tutmaktadir. Bu
calisma 115M061 nolu TUBITAK projesi
tarafindan desteklenmistir.

1. K. Cmar, M. Karaman, and A. Bek, "Improvement of Laser-Crystallized Silicon Film Quality via
Intermediate Dielectric Layers on a Glass Substrate”, ACS Omega, 3, 5846-5852 (2018).

2. Kamil Cmar, “Nanosecond Pulsed Infrared Laser Induced Crystallization of Amorphous Silicon Films For
Potential Photovoltaic Applications”, Doktora Tezi, Orta Dogu Teknik Universitesi, Ankara (2018)
K. Cinar, C. Yesil, and Alpan Bek, “Revealing laser crystallization mechanism of silicon thin films via
pulsed IR lasers”, (2019) hakem degerlendirmesinde. Arzu edenlere on baski gonderilecektir.
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E-7 Nematik Siv1 Kristalinin Kapasitans Yontemiyle Elastik Ozelliklerinin
Belirlenmesi

) Pmnar Ozden
Mugla Sithkt Kogman Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boltimii, Sivi ve Kati Kristaller Laboratuvari,
TR48000, Mugla/Tiirkiye

Siv1 kristaller, hem kat1 kristallerin hem de izotropik sivilarin 0zelliklerini sergileyen malzemelerdir. Sivi
kristallerin izotropik fazina en yakin fazi nematiktir. Diger fazlarla kiyaslandiginda, molekiiller yliksek
akiskanliga sahiptir ve katmandan katmana kolaylikla hareket ederler. Bu yiizden LCD ekranlarda nematik
sivi kristaller ¢ogunlukla kullanilmaktadir. Bu malzemelerin fiziksel 6zellikleri elektrik alanlar, manyetik
alanlar, termik alanlar, yiizeyler, sinir kosullar1 gibi dis alanlarin etkisiyle degistirilebilmektedir. Stv1 Kristal
teknolojisinde bir¢ok uygulama bu malzemelerin termo-optik, elektro-optik ve manyeto-optik ézelliklerine
baglidir. Siv1 kristallerin teknolojik uygulamalari i¢in elastik sabitlerin belirlenmesi énem arz etmektedir.
Sivi kristallerde molekiillerin yonelimine bagli olarak nematik sivi kristal hiicrenin elektro-optik
Ozelliklerini gosteren ¢ temel elastik sabiti bulunmaktadir. Bunlar yayilma(Kii), burulma(Kz.) ve
blkulme(Kss) elastik sabitleridir. LCD ekranlardaki esik voltaji (Vth) sivi kristallerin elastik sabitleriyle
iligkilidir [1-5].

Bu caligmada elastik sabitlerin belirlenmesi icin kapasitans-gerilim yontemi kullanilmstir. Otektik
karisimli E-7 nematik sivi kristalin elastik sabitlerinin sicakliga bagli degisimleri incelenmistir. Yapilan
calisma sonucunda E-7’nin elastik sabitleri K33>K11>K2; olarak bulunmustur.
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Sekil 1: Isik siddetinin voltaja gére degisimi

Kaynakca

1. de Gennes, P. G. ve Prost, J. 1993. “The Physics of Liquid Crystals”, 2. Baski. Clarendon, Oxford.

2. lam-Choon, K. ve Wu, S. T. 1993. “Optics and Nonlinear Optics of Liquid Crystals”, World Scientific Pub
Colnc.

3. Kleman, M. ve Lavrentovich, O.D. 2003. “Soft Matter Physics: An Introduction”, Springer, Verlag,, New
York.

4. WuS. T., ve Yang D.K. 2006 “Fundamentals of Liquid Crystal Devices” Wiley

5. Singh S. ve Dunmur, D. A. 2002. “Liquid Crystals: Fundamentals”, 1. Baski, World Scientific.
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Nanoboyut Kristallerin Molekdiler Dinamik Simiilasyonu: Etkilesim Potansiyeli
Optimizasyonu ve Fononik Transport

Cem Sevik

Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, Eskisehir Technical University,
Eskisehir TR 26555, Turkey

Grafen ve altigen bor-nitriir gibi, katmanl
nanoyapilarin sentezi ile artan ¢aligmalar iki-boyutlu
sistemler olarak anilan yeni bir malzeme arastirma
alninin olugsmasina yol agmistir. Yillar igerisinde, bu
tr sistemlerin elektronik ve optik gibi temel fiziksel
ozelliklerinin yan1 sira termal 6zellikleri de yuksek
teknolojik uygulamalardaki kritik rolii nedeniyle
farkli yaklagimlar kullanilarak kapsamli bir sekilde
aragtirilmistir. S6z konusu arastirmalarda, temel
prensiplere dayali yontemlere ek olarak, ozellikle
kusurlar ve tane smirlar1 gibi duzensizlikler iceren
biayuk Olcekli sistemlerin  similasyonunda ¢ok
Onemli avantajlar1 olan klasik molekiler dinamik
yaklagimlar1 da siklikla kullanilmistir.  Farkl
uygulamalar, bu yontemin performansinin atomlar-
aras1 etkilesim potansiyelinin tutarliligina ve
uygulanan termal transport hesaplama ydntemine
onemli derecede bagli oldugunu gostermistir.

Arastirma ekibimiz de bu konuda yogun olarak
calismis ve Ozellikle Grafen, altigen-BN, altigen-
AIN, MoS; MoSez, WS; ve WSe; gibi farkli iki
boyutlu malzemelerin termal tasinim 6zelliklerini
incelemistir [1]. Her bir malzeme igin pargacik
striist optimizasyonu ve makine O6grenmesi gibi
yeni stokastik arama algoritmalari kullanarak
Tersoff ve Stillinger-Weber tipleri gibi tutarli
atomlar-arasi etkilesim potansiyelleri gelistirilmistir.
Ardindan, farkli kuramsal hesaplama ydntemleri
kullanilarak bahsi gegen malzemelerin termal
tasimm Ozellikleri incelenmistir. Sekil 1 de 6rnek
olarak gosterildigi gibi, termal taginim katsayilari
icin temel prensiplere dayali yontemler ile uyumlu
sonuglar elde edilmistir. Ayrica, sicakliga bagli
fonon frekans kaymalar1 da incelenmis ve deneysel
veriler ile tutarlilig saptanmustir.

Kaynakca
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Sekil 1: MoS; ve MoSe; kristallerinin sicakliga bagl

termal tasumim katsayilar (siyah daire ve kirmizi
kareler). PBTE, BTE, NEGF, EXPI, EXPII ve EXPIII
referans verileri gostermektedir.

Ozet olarak, ekibimiz gegmis yillarda Ozellikle
temel  prensiplere  dayali  yaklagimlar ile
hesaplanamayacak  yapida sistemlerin  termal
Ozelliklerinin  incelenmesi  konusunda  6nemli
tecriilbe kazanmistir. Konusmamiz da bu tecriibenin
tarihsel gelisimi ve sonuglarmi anlatmak Gzere
kurgulanmustir.

1. A Mobaraki, et al., “Validation of inter-atomic potential for WS, and WSe; crystals through assessment of
thermal transport properties”, Comp. Mat. Sci. 144, 92 (2018); A. Kandemir, et al., “Thermal transport
properties of MoS; and MoSe; monolayers”, Nanotechnology 27, 055703 (2016); A. Kinaci, et al., “Thermal
Conductivity of BN-C nanostructures”, Phys. Rev. B 86, 115410 (2012).; C. Sevik, et al., “Influence of
disorder on thermal properties of BN nanostructures”, Phys. Rev. B 86, 075403 (2012); C. Sevik, et al.,
“Characterization of thermal transport in low-dimensional boron nitride nanostructures”, Phys. Rev. B 84,
085409 (2011); J Haskins, et al., “Control of thermal and electronic transport in defect-engineered graphene

nanoribbons”, ACS Nano 5, 3779 (2011).
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Cinko Oksit Nano Yapilar: Hiyerarsi, Desenleme ve Fotoelektrokimyasal Giines
Pili Uygulamalar1

Nurdan Demirci Sankir”, Cigdem Tug Altaf, Nazrin Abdullayeva, Zeynep Tutumlu, Mehmet

TOBB Ekonomi ve Teknoloji Universitesi, Malzeme Bilimi ve Nanoteknoloji Miihendisligi, 06560,

Ankara

“nsankir@etu.edu.tr

Sunulan ¢alismada ¢inko oksit (ZnO) nano yapilarin iiretim kosullar1 ve fiziksel 6zellikleri arasindaki iligki
incelenmistir. Cinko anyon kaynagi ve soliisyon pH degeri gibi kosullarin olugan morfolojinin yiizey alan,
kristal yapi, oksijen bosluklar1 ve sonug olarak giines pili performansi {izerinde etkili oldugu saptanmugtir.
ZnO nano yapilarin diizenli hale getirilmesi ile UV bolgesindeki sogurmanin arttigi gorilmiistiir.
Caligmanin son kisminda ise diizenli nano yapilarin, ZnO’in biiyiime kinetigi yavas olan metal ince filmin
nanosaniye fiber lazer ablasyonu ile desenlenmesine dayali olan 6zgiin yontem 6zetlenmistir. Ayrica, ZnO
nano yapilarin perovskit yariiletkenler ile heteroeklemlerinin olusturulmasiyla elde edilen elektrotlarin
fotoelektrokimaysal giines pillerinde kullanimlar1 agiklanmisgtir.

ZnO genis yasak bolge bant araligina (3,34
eV), yiiksek eksiton baglanma enerjisine (60
meV) ve yiiksek elektron taginirligina sahiptir
[1]. Bu ozelliklerinden dolay1r son yirmi yil
boyunca, boya duyarli giines pilleri, sensorler,
foto katalizorler, 151k yayan diyotlar, alan etkili
transistorler ve diger uygulamalarda kullanilma
potansiyeline sahip malzeme olarak dikkat
cekmistir [2].

Bu calismada, bir ve {i¢ boyutlu ZnO nano
yapilarda goriilen hiyerarsinin optik ve
fotoelektrokimyasal 6zellikler {izerine olan
etkileri 6zetlenmistir.

Tablo 1°de verildigi tizere farkli deneysel
parametreler kullanilarak hazirlanan ince
filmlerin, maksimum dis kuantum verimleri
(IPCE) arttinlmustir.  Bu artista  olusan
morfolojinin ylizey alani, kristal yapt ve
Ozellikle oksijen bosluklariin etkili oldugu
saptanmustir.

Calismanin  ikinci  bolimiinde  hiyerarsik
yapilarin  performans lizerine etkileri
arastirilmistir. Paslanmaz celik folyo Uzerine
blyuttlen ZnO nanogubuklarin mekanik stres
ile duzenli hale getirilmesi sonucunda artan
sogurmaya bagli olarak giines pili verimlerinin
arttigr goriilmistiir (Sekil 1A). Ayrica, nano
yapilarin desenlenmesi i¢in nansaniye fiber
lazer ile ZnO’in blylime kinetigi yavas olan
yuzeyler  cizilerek  kontrolli  geometriler
iretilmigtir (Sekil 1B).

Tesekkiir

Tablo 1: Kimyasal banyo biyutme yontemi ile
uUretilen ZnO ince filmlerin bazi performans
degerleri

Anyon kaynagi Mak. Zn/O
IPCE (%)

Cinko asetat 11 4,41

Cinko nitrat (pH=5,6) 50 0,87

Cinko nitrat (pH=6,0) 74 0,92

Lazer parametreleri kontrol edilerek yiizeyin
farkli bolgelerinde farkli ZnO nano yapilarin
biiytimesi saglanmigtir. Son olarak ZnO nano
yapilar iizerine perovskit tabanli yariiletkenler
kaplanarak bu yapilarin fotoelektrokimyasal
glines pili performanslar1 ¢alisilmis olup, elde
edilen veriler ZnO-perovskit heteroeklemlerin
solar hidrojen iretiminde kullanim
potansiyellerinin yiiksek oldugunu goéstermistir.

Sekil 1: A. Mekanik stres uygulanmastyla nanoyailarin
diizenli hale getirilmesi, B. Lazer ablasyon teknigi ile

Zn0O nano yapilarin desenlenmesi.

Bu ¢alisma 315M348 nolu proje ile Tiibitak tarafindan desteklenmistir.

Kaynakca

1. U. Ozgiir, Ya. I. Alivov, C. Liu, A. Teke, M. A. Reshchikov, S. Dogan, V. Avrutin, S.-J. Cho, H. Morkog, “A
comprehensive review of ZnO materials and devices”, Journal of Applied Physics 98, 041301 (2005).
2. AXKolodziejczak-Radzimska, T. Jesionowski, “Zinc Oxide-From Synthesis to Application: A Review”, Materials,

7,2833-2881 (2014).
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Iki-boyutlu Katmanli GaN Yapulari: van der Waals Etkilesimi ve Otesi

A. Onen, D. Kecik, S. Ciraci ve E. Durgun

UNAM-Ulusal Nanoteknoloji Arastirma Merkezi ve Malzeme Bilimleri ve Nanoteknoloji Enstitsu,
Bilkent Universitesi, 06800, Ankara, Turkiye)

Tek katman GaN bal petegi orgiisiinde diizlemsel kararli yapiya sahiptir. GaN atomik katmanlarini st iiste
yerlestirerek ¢ok katman yapilar hatta tig-boyutlu (3B) periyodik yapilar elde etmek mimkindir. Bu
katmanlarin birbiri arasinda nasil etkilesecegi, diger bir deyisle zayif van der Waals etkilesimi mi olacag1
yoksa dik kuvvetli baglarin m1 olusacagi anlagilmast gereken dnemli bir problemdir. Bu ¢alismamizda iki-
katman GaN yapisindan baglayarak bu problem iizerinde aragtirmalar yaptik ve etkilesim kuvvetine gore
olusan farkli fazlar belirledik.

3B GaN kristali lazer, detektor, LED gibi Top view Side-1
uygulamalarda kullanilan o6nemli bir yari- )

iletkendir. Yakin zaman 6nce ultra ince GaN’1in it R b P NP NI N " -
sentezlenmesi ile birlikte iki-boyutlu (2B) GaN o- \de Y Id

yapilari da timit vadede yeni sistemler olarak mler ! b ~ o o o
ilgi cekmektedir [1]. Teorik analizler tek s Y Y d=1.88A (0.88)
katman GaN’in bal petegi 6r_giisﬁnd§ dﬁzl_erpsel Side-2 4Side-1

kararli yapiya (h-GaN) sahip olabilecegini ve ba

ilging Ozeliklere sahip oldugunu ortaya I d_ |

koymustur [2]. Cok katman GaN yapilarinin v N\

nasil olusacagi ise net olarak bilinmemektedir. I' Wd“ Y

Katmanlar arasindaki etkilesim grafende (aa] '

AL
oldugu gibi zayif van der Waals seklinde mi Y;()i\m - d, =185 (0.99)  d,=1.89A
yoksa silisende oldugu gibi dik kimyasal baglar d,=192A (0.78)  d  =2.30A

olusturacak kuvvette mi olacagi onemli bir
problemdir.

Y

B-N1

Bu c¢alismamizda yogunluk fonksiyoneli
kuramina dayanan ilk-prensip hesaplama Y
yontemleri ile iki-, Ug- ve gok-katman GaN
yapilarini inceledik [3]. ilk &nce katmanlar
arast etkilesimi analiz ettik. Elde ettigimiz
sonuglara gore katmanli GaN yapilarinin hem
diizlemsel (vdW etkilesimi), hem de burusuk d
(dik kimyasal baglar) geometriler Y
olusturdugunu bulduk. Bunlara ek olarak vdW
etkilesiminden  kuvvetli, bag olusturma
baslangici olarak kabul edilebilecek yeni bir
baglanma turd ve buna bagl yeni allatroplar
Ongorduk (Sekil 1). Bu sistemlerin kararlilik
testleri yapildiktan sonra elektronik yapilarini
karsilagtirmali olarak inceledik. Bunlara ek
olarak fazlar arasinda gerilim uygulayarak yik
transferi ile gecisler olabilecegini gosterdik.

(-

d, =224A (0.35) d =2.35A

d,=1.93A(0.77) d =1.85A (0.98)
d,=192A(0.77) d =2.20A

Sekil 1: Iki-katman GaN yapisinin, katmanlar arast
etkilesimin tiirtine gOre olusan farkl allatroplart

Elde ettigimiz bulgular hem 2B katmanli yapilarin
anlagilmasi hem de uygulamalari i¢in Onem arz
etmektedir.

Tesekkiir: Bu calisma TUBITAK tarafindan
117F241 numaral1 proje kapsaminda
desteklenmektedir.
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ZnSnTe INCE FILMLERININ MALZEME ve AYGIT KARAKTERIZASYONU
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Ince film giines pilleri fotovoltavik endiistrisinde hatir1 sayilir l¢iide dnem kazanmistir. Ince
film amorf silisyum giines pilllerinde verim %14’ler civarinda iken son giinlerde popiiler olan
Cu(In,Ga)Se> (CIGS) ince film bazli giines pillerinde maksimum verim %20’lere ulasmistir
[1,2]. Fakat CIGS’e dayali giines pillerinin maliyetleri, biiyiik Ol¢ekli tiretiminin zorlugu ve
kendisini meydana getiren elementlerin bulunabilirligi bu yapilara bazi kisitlamalar
getirmektedir. Ote yandan, Cu2ZnSnSes (CZTSe) gibi Kesterit tabanli giines hiicreleri Zn ve
Sn gibi kendisini meydana getiren elementlerin In ve Ga elementlerine oranla daha ucuz ve
dogada daha bol miktarda bulunmalar1 sebebiyle daha popiiler olmaya baglamistir [3].

Bu ¢alismada, ZnSnTe (ZST) ince filmleri, ZnTe ve SnTe ikili bilesik katmanlar1 halinde
magnetron sagtirma yontemi ile soda-kireg cam ve n-Si yonga alttaslar1 tizerine kaplanmuistir.
Dogada bol bulunan malzemeler temel alinarak ince film fotovoltaik alaninda daha ¢ok Se
ve/veya S temelli yapilarda Zn ve Sn kullanimi arastirma konusu olsa da, bu yeni alanda Te
temelli diisiik Sn konsantrasyonlu ZST yapis: alternatif p-tipi genis yasak enerji degerine
sahip malzeme olarak iiretilmis ve karakterize edilmistir. Uretim sonras1 tavlama islemleri ile,
ince filmlerin kompozisyon, yapisal, yiizey morfolojisi, optik ve elektrik ozellikleri
incelenmistir. Bunlara ek olarak, elektriksel iletkenlik degerlerini iyilestirmek igin tavlama
islemlerinde uygulanan siire iizerinde optimizasyon caligmalar1 yapilmistir. Aygit uygulamasi
olarak, ZST ince film tabakasi In/p-ZST/n-Si/Ag heteroeklem yapisini elde etmek igin n-Si
yonga lizerine biyiitiilmiistiir. Bu diyot yapisinin detayli elektriksel karakterizasyonu farkli
sicaklikliklarda akim-voltaj 6lgumleri yardimi ile yapilmistir ve temel diyot parametreleri ve
akim tasima mekanizmalar1 belirlenmistr.
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Ultra soguk gazlarin kendini dengeleyen damlaciklari*

Mehmet Ozgiir Oktel
Bilkent Universitesi- Fizik Bolimii, 06800 Ankara

Ultra soguk atom deneyleri havadan yiiz bin kat daha seyrek gazlar Uzerinde, nanokelvin mertebesinde
sicakliklarda yapilmaktadir. Bu diistik sicakliklarda Boson sistemlerinde Bose-Einstein Yogusmasi goriilmesinin
otesinde, sistemde etkilesimlerin 6nemi c¢ok biiylik olmaktadir. Genel olarak gaz atomlar1 birbirlerini itecek
sekilde etkilesiyorsa gaz miimkiin oldugu kadar seyrek hale gelmek icin genisleme egiliminde olacaktir ve gazi
tutmak icin elektromanyetik kuvvetlerle olusturulan bir tuzak gerekecektir. Aksine eger etkilesimler atomlarin bir
birini gekmesi yoniinde ise gaz giderek kigciilmek egiliminde olacak, Fermi sistemlerinin aksine bir Pauli basinci
olmadig i¢in, bu kii¢iilme molekil olusumu ve siv1 faza dogru bir ¢okiis gergeklestirecektir.

Bu genel egilime uymayan bir sistem ilk olarak 2015 yilinda Stuttgart Universitesinde yapilan bir deneyde
g6zlemlendi [1]. Dipol etkilesimlerinin kuvvetli oldugu Disprosyum gazi ile yapilan deneyde ¢dkmesi beklenen
gazin her birinin i¢inde yaklagik 1000 atom bulunan damlaciklara boliindiigii ve bu damlaciklarin gézlem siiresi
boyunca kararli oldugu gézlemlendi. Daha sonra yapilan deneyler ile bu sistemde ¢okmeye karsi dengeleyen
basinct kuantum dalgalanmalarimin sagladigini gésterdi. Teorik olarak ilk olarak iki bilesenli karigimlar igin
ortaya konulan bu mekanizma [2], ortalama alan teorisi 6tesindeki ilgilesimlerin (korelasyonlarin) 6nemini hem
dipolar gazlar hem de karisgimlar [3] i¢in ortaya koydu.

Gegen yil icerisinde yaptigimiz calismalarla[4] kuantum dalgalanmalar tarafindan dengelenen bu damlacik
fazlarinin sicaklik dalgalanmalarina karsi da asirt derece hassas oldugunu gosterdik. Dalgalanmalari kuantum ve
sicaklik kaynakli diye ayirmadan yogusuk Uzerindeki etkilerini tutarli bir sekilde dikkate almak icin Hartree-
Fock-Bogoluibov teorisini bu sistemlere uyarladik. Sicakligin, yogusma sicakligindan ¢ok daha diisiik
mertebelerde bile dnemli oldugunu ve bu etkinin deney sonuglart ile sifir sicaklik teorisi arasindaki uyumsuzlugu
aciklayabilecegini ortaya koyduk.

Bu konusmada ultra soguk gaz deneyleri hakkinda genel bilgilerden sonra damlacik fazini ilging kilan &zelliklere
ve bunlarin deneysel sonuglarina yer verecegiz. Sistemin dinamik 6zelliklerini, ve ani degisimlere tepkisini de

Ozetleyecegiz.

e Tubitak 1001- 116F215 proje numarast ile desteklenmektedir. Enes Aybar ile ortak ¢aligmalar.
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Spin-dalga elektronigi igin tiimlesik malzeme ve bilesenler

Mehmet Cengiz Onbash

Koc Universitesi, Elektrik-Elektronik Miihendisligi Boliimii, Rumelifeneri Yolu Sariyer 34450, Tiirkiye

Cok diisiik Gilbert sontimleme sabiti olan ylksek kaliteli manyetik yalitkan ince film demir garnetlerin
genis alanlarda 100 nm’den ince Uretilmesi ve desenlenmesi yeteneginin gelismesi nedeniyle yakin
zamanda entegre spin-dalga cihazlarina iliskin aragtirmalar hiz kazandi. Bu sunumda, yitriyum demir garnet
ve tulyum demir garnet yalitkan filmleriyle ve Platin kontaktlarla gelistirilen spin Seebeck etkisi,
mikrodalga spin dalgakilavuzu ve spin kimyasal potansiyeli 6l¢limleri anlatilacaktir. Belirtilen sistemlerin
klasik ve kuantum bilgi isleme mimarilerindeki 6nemi ve islevi agiklanacaktir.

Ince film yalitkan manyetik demir garnet
filmler, 5 GHz'den en az 7 THz araliginda
(Yttrium demir garnet'in 1. Brillouin boélgesi)
ve ¢ok diisiik Joule 1stnmasina sahip spintronik
mantik  devrelerinin  Uretilmesine  olanak
tanimaktadir. Her bir spintronik VE, VEYA ve
DEGIL mantik devresinin dalga temelli hesap
kabiliyetleri sayesinde, 20'den fazla transistorle
esdeger islev gorebilmektedir. Boylece iiretim
ve geometrik tasarim kisitlamalar1 spintronik
aygit mimarileriyle basitlestirilebilmektedir.
Belirtilen cihazlar 1-5 GHz bantlarinda
calistigindan, antenler kullanarak temassiz
kablolama yapmak mumkin hale gelir ve
entegre devrelerde dalga kilavuzu olarak
caligtirmak da kolaylagsmaktadir. Bu
fonksiyonel yetenekler; arastirmacilarin
gunimizdeki transistorlerdeki Ohmik 1sinma
ve 20 nm alti iiretim gibi pahali {iretim

Kaynakca

sureglerinden kaynaklanan gereksinimlerini ve
maliyetleri asmalarini saglar [1].

Bu sunumda, ilk once diisiik nemlendirmeli ve
duzlem i¢i (YIG, Y3Fe5012) ve diizlem dis1
(TmIG, Tm3Fe5012) anizotropisine sahip
manyetik ince filmler hakkindaki son
calismalarimizi agiklayacagim [2]. Sunumun
ikinci  yarisinda, manyetik ince filmler
kullanarak  ¢esitli ~ farkli  spin  cihaz
uygulamalarimizi detaylandiracagiz: 1) diisey
yonelimli manyetik ince filmlerin gelistirilmesi
[3], spin-yoriinge torklari [4] ve spin kimyasal
potansiyelinin kontroli ve lokal 6lgimu [5].
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Majorana bilardolarinin seklini duyabilir miyiz?

Baris Pekerten
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Topolojik yalitkanlar ve {istiiniletkenler, spintronik, kuantum termodinamigi ve kuantum bilgisayar
uygulamalariyla gegtigimiz on yilin yogun ilgi gbren aragtirma alanlari arasindadir. Heyecan verici bu
konuya kisa bir giristen sonra, Majorana bilardolarinin, yani Majorana fermiyonlar1 bulundurabilen sonlu
blyiikliikte ve herhangi bir sekildeki ustiiniletken adaciklarinin fermiyon esligi gecislerinden (parite
gecisleri) soz edecegim. Ardindan, uygulanan manyetik alanin ve kimyasal potansiyelin degisimi ile olugan
fermiyon eslik gegislerinin ortalama yogunlugunun bilardonun geometrik boyuna ve sinirlarina nasil bagl
oldugunu gosteren elde ettigimiz formiillerden bahsedecegim. Sonra bu ortalama yogunluk degerleri
etrafindaki dalgalanmalarin bilardonun klasik yoriingelerine nasil bagli oldugunu ifade edecegim. Son
olarak eslik gegisleri araliklarinin istatistiginin, sistemin normal durumundaki antiiiniter simetrileri
tarafindan belirlenen bir rastgele matris toplulugu ile tanimlanabildigine deginecegim. Bdylece Mark
Kac’1n iinlii sorusuna atifla “Majorana bilardolarinin seklini (sekli hakkinda bilgileri) eslik degisim tayfini
(spektrumunu) inceleyerek duyabildigimizi” anlatacagim. [1-3]
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Metalol Molekdilleri Yariletken Bir Yiizeyle Karsilasirsa: Bir DFT Caligsmasi
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Cok-fonksiyonlu molekiiller, ilging molekiiler sistemlerin yapitaslarii olusturmalart nedeni ile giderek
artan bir 6nem kazanmaktadirlar. Ornegin, metallol molekillerinin bilindik yariiletken yiizeyleri ile
biraraya getirilmesinin, farkli elektronik ve optik 6zelliklere sahip malzemelerin dizayninda yeni olanaklara

yol agmasi beklenmektedir.

Cok-fonksiyonlu molekillerden olan Metaloller
(Sekil 1), ilging elektronik ve foto-fiziksel 6zel-
liklere sahiptir.

Rq Ra
\®/
5/ 1 \2©—R3

\\MZSLGE.Sn/
©— |
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Sekil 1. Metalol molekilii

Rg —

Bu ¢alismada, Metalol (MCsHe; M = Si, Ge, Sn)
molekulleri ile dekore edilmis Si(001)-(2x2)
ylizeyinin yapisal ve elektronik 6zellikleri
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) ile incelen-
mistir. {lk olarak izole molekiillerin yapisal
parametreleri belirlenmistir. Daha sonra bu
molekdllerin silisyum yiizeyine tutunabilecegi
sekiz farkli konfigiirasyon ele almmstir. Bu
hesaplamalar sirasinda, Stanol-[4+2]-(1I) mode-
linde molekiile baglh bir H atomunun silisyum
yuzeyine kendiliginden ayristigi (dissociation)
goriilmiistiir. Bu durum, tim M atomlari i¢in M-
H ve C-H ayrigmalarini igeren ii¢ farkli ayrisma
modelinin de incelenmesini gerektirmistir.

Toplam enerji ve adsorpsiyon enerjisi hesaplarina
gore, ayrismamis modellerde Koprii-(1) tipi
baglanma, ayrismis modellerde ise M-H
ayrismast en kararli yapi olarak belirlenmistir.
Ayrica, hem ayrismamis hem de ayrismis
modeller arasindaki yapisal gegislerin enerji
bariyerleri belirlenmistir. En yiiksek bariyer
degeri, [2+2]-(I)’den Kopru-(IT) modeline gegiste
gozlenmistir.

Tesekkiir

R 0
¢
& W , |

Metallole Monomer on Si(001)-(2x2)
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Sekil 2. M-H ayrismasupun enerji bariyeri (Ust),
siliyum yiizeyine tutunmus metalol dimerlerinin enerji
band grafigi (alt)

Calismanin son asamasinda, metalol molekiille-
rinin dimerlesmesi incelenerek, en kararli dimer
formunun Si(001)-(2x2) yiizeyine tutunmasi
arastirlmistir. Incelenen modeller arasinda exo-
dimer modelinin en kararli baglanma durumunu
verdigi gdzlenmistir.

Elektronik yap1 hesaplamalarina gore, temiz
(2x2) silisyum yiizeyinin yaklasik 0.05 eV olan
enerji band araligi, metalol monomerlerinin ve
dimerlerinin adsorpsiyonuyla, sirasiyla, ~0.9 eV
ve ~0.6 eV kadar genislemistir.

Bu ¢alisma Kalkinma Bakanligi DPT2006K-120470 numarali proje kapsaminda desteklenmistir.
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Tek Tabakal1 Yariiletken Gegis Metali Kalkojenitleri ve Oksitleri’nin
Balistik Termoelektrik Ozellikleri
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Bu ¢aligmada, 2H ve 1T fazlarindaki gecis metali kalkojenitleri ve oksitlerinin (iki boyutlu MX; kristalleri,
M=Cr,Mo,W,Ti,Zr,Hf; X=0,S,Se,Te), balistik termoelektrik dzellikleri, yogunluk fonksiyoneli teorisi ve
Landauer-Biittiker formiilasyonlar1 ile incelenmistir. Bu genis ailede yariiletken ozellik gosteren ve
dinamik kararliliga sahip yapilarin taginim ve termoelektrik 6zellikleri farkl sicakliklar igin hesaplanmustir.
Oda sicakliginda 2H fazindaki HfSey, ZrSey, ZrTe; ve HfS; malzemelerinin p-tipi termoelektrik performans
katsayis1 (ZT) degerleri 1’in istinde bulunmustur. Ayrica HSE06 hibrit fonsiyonellerinin uygulanmasi ile
degisen bant araligi degerlerinin Seebeck katsayis1 ve termoelektrik verim Uzerindeki etkisi, dar bant
araligina sahip dort malzeme ve bir yari-metal malzeme igin analiz edilmis ve termoelektrik verimlerinin

yiiksek sicakliklarda arttig1 gozlemlenmistir.

Termoelektrik malzemeler, Seebeck ve Peltier
etkilerine dayanarak, sicaklik farki ile elektrik akimi
Uretimine ve voltaj farki uygulanarak —sistemin
sogutulmasimna olanak saglarlar. Termoelektrik
cevrimin verimi, boyutsuz performans katsayisi ZT
ile belirlenir ve, ZT = S?’GT/(xpn+ xe) ile verilir.
Burada S Seebeck katsayisi, G elektronik iletkenlik,
T sicaklik, xpn termal iletkenlige fononlarin katkisi
ve ke termal iletkenlige elektronlarin katkisidir.
ZT’nin, birbirleri ile iligkili olan elektronik ve termal
Ozellikleri icermesi sebebiyle, termoelektrik verimi
maksimize edecek optimum parametreleri, elde
etmek oldukga zordur. Uzun yillar ii¢ boyutlu
yapilar lizerine calisildiktan sonra, diisiik boyutlu
yapilarin  artmas1 ile Yyilksek verime sahip
termoelektrik malzemelerin arastirilmasi yeni bir
ivme kazanmustir. Bir yandan grafenin termoelektrik
veriminin ~ nano-yapilandirma  yontemleri  ile
arttirilmasi yoniinde c¢alismalar devam ederken[1],
diger yandan da gegis metali kalkojenitleri ve
oksitleri genig bant araliklari ve diisiik termal
iletkenlikleri ile ilgi ¢cekmektedir[2]. Bu ¢alismada,
dinamik olarak kararli ve yariiletken 26 yapinin,
elektronik taginim, termal tasinim ve termoelektrik
Ozellikleri  balistik limitte incelendi. Yapisal
parametreler,  yogunluk  fonksiyoneli  teorisi
kullanilarak hesaplandi. Elektronik, fononik tasinim
spektrumlar1 ve termoelektrik katsayilar, yogunluk
fonksiyoneli  hesaplart ve  Landauer-Buttiker
formulasyonunun birlestirilmesiyle tiiretildi.

Kaynakca
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Sekil 1: 2H-ZrSe; ve 2H-ZrTe, icin elektronik tasinim,
Seebeck katsayisi, gii¢  faktorii  ve termoelektrik
performans  katsayisimin,  fermi enerjisi  etrafinda
gosterimi.

Oda sicakliginda maksimum p-tipi termoelektrik
verim 2H-HfSe; igin 1.57 olarak elde edilirken, bu
deger 800 K’de ZT 3.30’a kadar yiikseldi. Dar bant
araligina sahip se¢ilmis malzemeler i¢in ise HSEOQ6
fonksiyoneli ile ilk prensip hesaplamalar1 yapilarak
termoelektrik katsayilart hesaplandi.

TesekkUr
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Alkyl Bazli Baz1 S1v1 Kristallerin ve Karisimlarmin Dielektrik Ozelliklerinin
Belirlenmesi

Atilla Eren Mamuk

Mugla Sithkt Kogman Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Stvi ve Kati Kristaller Laboratuvart,
TR48000, Mugla/Tiirkiye

Siv1 kristal bilesiklerinin dnemli fiziksel 6zellikleri arastirmacilar i¢in artan bir ilgi uyandirmaktadir. Sivi
kristal teknolojisindeki yaygin uygulamalari nedeniyle bu malzemelerin arastirilmasi, ekran ve sensor
teknolojisi icin oldukca dnemlidir. Stvi kristaller anizotropik 6zelliklere sahip olduklar igin faz gecis
sicakligi, optik ozellikler, dis fiziksel alanlar (elektrik alan, manyetik alan gibi) altindaki davranislari vb.
fiziksel Ozelliklerinin (zerine yogun calismalarin gergeklestirilmesine ihtiyag duyulmaktadir. Sivi
kristaller zayif elektriksel gecirgenlige sahiptir ve dis elektrik alan altinda kutuplanabilmektedirler.
Dielektrik gegirgenlik makroskopik bir biyukliktiir ve dis elektrik alan ile makroskopik polarizasyona
baglidir. Bu caligmada, farkl tiirlerde alkyl bazli ok 6zel sivi kristallerin ve karigimlarinin elektriksel
Olctimleri, farkli sicakliklarda ve frekanslarda hem planar hem de normal yonelim durumlart igin
izotropik sivi fazdan kati kristalik faza kadar yapilmistir. Ayrica, s6z konusu sivi kristallerin dielektrik
sabitleri termik alan altinda incelenmistir. Detayli bilgi ve ¢alisma sunumda verilecektir.
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MOCVD ile Biyiitiilen InGaN/GaN Yapisinin SEM Analizi

Ahmet Kiirsat BILGILI®, Omer AKPINAR®, Mustafa Kemal OZTURK®, Siileyman OZCELIK® 2, Ekmel
OzZBAY®

! Gazi Universitesi Fen Fakiiltesi-Fizik Balimi
2 Gazi Universitesi- Fotonik Arastirma Merkezi
3 Bilkent Universitesi Fizik BlUmi

Ozet

Bu calismada InGaN/GaN ¢oklu kuantum kuyusu yapi, Kimyasal Buhar Biriktirme (Metal Organic Chemical
Vapor Deposition) MOCVD yontemi ile biyiitilmistir. Biytitme Safir (Al,Os) alttag {izerine yapilmistir.
Safirin (zerine direk olarak aktif tabakalarin biyiitiilmesi masrafli ve zahmetli bir siirectir. Clink{i iki yap1
arasinda orgii uyumsuzlugu ve isisal genlesme katsayilari arasindaki farkliliklardan kaynaklanan catlaklar
olusabilir. Buda olusturulacak cihazin ¢alisgmamasina ya da hatali g¢aligmasima neden olabilir. Bu durumu
engelleyebilmek igin diisiik sicaklikta bir GaN tampon tabaka ilk olarak safirin tizerine biyutilir. Bunun Gizerine
ise aktif tabakalar sorunsuz bir sekilde bulyuitulebilir. Bu operasyonun yapilmasina ragmen yine de soziinii
ettigimiz 6rgii uyumsuzlugu ve termal genlesme katsayilart arasindaki farkliliklar gatlaklar boyutunda olmasa da
yiiksek derecede dislokasyonlara neden olur. Bu yilksek dereceden olan dislokasyonlara tedirgin edici
dislokasyonlar denir. Bu dislokasyonlar biiyiitiilen yapinin i¢inde mikro borular gibi davranir ve yapinin
elektriksel 6zelliklerine pozitif katk: yapabilir.

Bu ¢alismada bu dislokasyon mikro borularinin yiizeyde bittigi yer SEM(Scanning Electron Microscopy) ile
goriintiilenmistir. Bunlara literatiirde Pinhole yani igne deligi diyoruz. Pinhole’lar SEM analizinde sekilde net
bir sekilde goriilmektedir. Bunlarin iizerinde bu deliklerin gaplart hakkinda da bilgi vardir. Pinhole’larin ¢aplart
randomizedir. Clinku dislokasyon mikro borularinin genisligi biiylitme sirasinda tamamen tesadiifi olarak olusur.
Bir standardi yoktur.

Anahtar Kelimeler: Pinhole, dislokasyon, InGaN, GaN, SEM.

n-GaNN layer 1.9 pm
Ud-GaN layer 1.9 um
I T-GaN 2.45 min
6H-Al,O3 substrate

18k X189, 888 . g hE T S s

InGaN/GaN yapinin semasi ve SEM goriintiist
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Grafen Nanoseritlerdeki Manyetik Safsizliklarin Spin-Spin Etkilesimleri

Aml Kolay, Nejat Bulut, A. Devrim Gugli
Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii — Fizik BoIimi — 35433 - [zmir

Grafen, iki boyutlu karbon atomlarinin bal petegi oOrgii yapisi, yiiksek elektronik ve termal
iletkenliginden dolay1 nanoelektronik bir malzeme olarak gelecek vaat etmektedir [1]. Buna ek olarak,
nanodlgekli grafen yapilarda manyetik momentlerin olusmasi nanoelektronik ve spintronik cihaz uygulamalari
agisindan 6nemlidir.

Manyetik momente sahip ve herhangi bir iki boyutlu yap1 tizerinde konumlandirilmis safsizlik atomlart
birbirleri ile yapiya ait elektronlar aracilifiyla etkilesim igerisindedirler ve bu etkilesim Ruderman-Kittel-
Kasuya-Yoshida (RKKY) olarak bilinir. Diger bir yandan, grafendeki RKKY etkilesimi, diger iki boyutlu
yapilarmn aksine, safsizlik atomlar1 arasindaki mesafeye bagh olarak 1/R? seklinde azalir [2].

Bu calismada, periyodik sinir kosullu, 10516 atomdan olusan zikzak grafen nanoserit Uzerine
yerlestirilen iki manyetik safsizlik atomlar1 arasindaki etkilesimi hesaplamak i¢in kuantum Monte Carlo teknigi
kullandik. Calismamiz siiresince, iki safsizlik atomlarindan birini sabit tutup diger atomu zikzak yonlinde
uzaklastirarak ikisi arasindaki korelasyonu hesapladik ve bu islemleri grafenin iki farkli alt Grgiisii igin
tekrarladik. Sonug olarak, safsizlik atomlari nanoseridin kenarlarindan uzaktayken bekledigimiz gibi y18in
grafenin sonuglari ile tutarli sonuglar elde ettik [3]. Fakat, safsizlik atomlarinin kenar durumlarina yaklastik¢a
onemli farkliliklarin ortaya ¢iktigini gdzlemledik. Dahasi, grafen nanoseridin, uzunlugunu Sabit tutup genisligini
simetrik olarak ve gittikce azaltarak, kenarlarindan uzaktayken korelasyonu hesapladik ve baslangigta
kullandigimiz grafen yapisinin sonuglarindan farkli oldugunu ve genisligi azaldik¢a degistigini gézlemledik. Ek
olarak, sistemimizdeki kimyasal potansiyeli degistirerek tutarli sonuglar elde ettik [4]. Diger yandan, ortalama
alan Hubbard (Mean-Field Hubbard Hamiltonian) modelini kullanarak ortalama alan yaklagimini1 (Mean-Field
Approximation) ile iki manyetik safsizlik atomlar1 arasindaki etkilesimi hesapladik. Sonug olarak, elde ettigimiz
verilerin kuantum Monte Carlo verileri ile farkli oldugunu gézlemledik [5,6]. Bu calisma TUBITAK tarafindan
114F331 numarali proje altinda desteklenmistir.

Kaynakca
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2-boyutlu MXene’lerin, fonon dinamik kararliginin, yapisal ve elektronik
Ozelliklerinin ilk prensipler yontemi ile aragtirilmasi

Berna Akgeng
Kirklareli Universitesi- Fizik Boliimii, 39020 Kirklareli

Bu ¢alismada, 2-boyutlu gegis metal karbiirlerinin (Re,C, Tc,C, M0,C, W,C, Os,C, Ru,C) yapisal, mekanik
ve elektronik 0Ozellikleri, yogunluk fonksiyonel teorisi kullanilarak ilk prensipler yodntemleri ile
incelenmistir. 4d/5d karblrlerinin 2-boyutta olabilecek miimkiin T ve H fazlar i¢in fiziksel 6zellikleri
aragtirtlmigtir. Spin polarize durumlar dikkate alindiginda biitiin karbiirlerin metalik 0zellik gosterdigi
gozlenmistir. T fazindaki Mo,C ve H fazindaki Mo,C igin sirasi ile 0.08 ve 0.97 pg manyetik momentlere
sahip oldugu bulunmustur. T fazindaki Mo,C, W-C, Re,C, Os,C ve H fazindaki Mo,C, W-C, Re,C, Ru,C,
Os,C Kkarbiirlerinin kararli olduklar1 gézlemlenirken, T fazindaki Ru,C, Tc,C ve H fazindaki Tc,C’nin
kararli olmadiklari gozlemlenmistir. Kararli olan yapilar i¢in fonon modlari hesaplanmigtir. Yuksek
sicakliklarda yapilan molekiiler dinamik similasyon hesaplamalarinda farkli karbiirler igin farkli
sicakliklarda kararliligin bozuldugu gdézlemlenmistir. Bu ¢alisma ile 2-boyutlu malzeme sinifindan olan
MXene’ler igin enerji depolamada ve spintironik uygulamalarda kullanilmak {izere, sentezlenmesi

muhtemel olan yapilar ortaya koyulmustur.

Tek katmanli karbon atomlarmin bal petegi
seklinde dizilimi, bilim camiasinda yeni bir
cagin baglamasmna neden olmustur. 2004
yilinda, grafen malzemesinin kesfi ile 2 boyutlu
malzemeler, yiksek teknoloji uygulamalarinda
deneysel ve teorik olarak oldukga sik
kullanilmaya baglanmistir [1].

2011 yilinda MAX fazinda bilinen TisAlC;
bileseninin hidroflorik asitte 2 boyutlu TizCs
katmanlarina  ayristigt  deneysel  olarak
gozlemlenmistir  [2].  Deneysel  olarak
sentezlenen bu malzeme; yeni nesil iki boyutlu
MXene’ler olarak literatiirdeki yerini almistir.
Baylelikle 2 boyutlu malzeme ailesine yeni bir
iiye daha eklenmistir. MAX fazi olarak bilinen,
katmanli ii¢ bilesenden olusan Kkarbitler ve
nitratlar 60 farkli gruptan fazla sayidadir.

25 T T
Birden fazla M gecis metali olan MXene’ler ot \ | T-Mo,C ||
kat1 ¢ozelti ve katmanli fazlar olmak tizere iki E 20 - ; | g g
sekilde olabilirler. Kat1 ¢dzelti olanlar iki farkli >t | .
gecis metalinin rastgele% d1211¥m1 ile ngsmkgn, %_15 o i 4_.: ‘ i

katmanli MXene’ler, bir gegis metalinin diger g 1 o @ @
gecis metali ile sandwich seklinde siralanmast c 10 o 0, t‘ §
ile tek veya cift katmanl olarak olusurlar. 5 f ‘ ! 1
MXene’lerin genel formiilii M1 XnTx (n=1,2,3) . I ! ! 1

| 1

seklinde verilmektedir. Burada M Sc, Ti, Zr,
Hf, V, Nb, Ta, Cr, Mo, vb. ge¢is metalini, X
karbon veya azot atomunu ve Tx ise —OH, -O
veya —F gibi yiizey u¢larimi gostermektedir.
Kaynakca

A

Sekil 1: 2-boyutlu MXene’lerin -T ve -H fazindaki

Bu c¢alismada, daha Once

kristal yapisi.

deneysel olarak

sentezlenmemis fakat teorik Ongoriilerle gelecekte
sentezlenmesi muhtemel olan alt1 farkli gegis metali
icin M2AC formiilii ile verilen yapilarin fiziksel
ozellikleri incelenmistir.

G M K
Sekil 2: 2-boyutlu Mo,C 'nin T fazindaki fonon érgii

G

dinamigi ve fonon modlari.

1. K. S. Novoselov, A. K. Geim, S. V. Morozov, D. Jiang, Y. Zhang, S. V. Dubonos, I. V. Grigorieva, A. A.
Firsov “Electric field effect in atomically thin carbon fims”, Science 306, 666-669 (2004).

2. M. Naguib, M. Kurtoglu, V. Presser, J. Lu, J. Niu, M. Heon, L. Hultman, Y. Gogotsi, M. Barsoum "Two-
dimensional nanocrystals produced by exfoliation of TisAIC; ", Adv. Mater. 23, 4248-4253 (2011).
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IV-V grup elementlerinden olusturulmus altigen 6rgiilii tek katmanli kristallerin
yapisal, titresimsel, ve elektronik ozellikleri

Burak Ozdamar®, Gozde Ozbal®, Mustafa Neset Cinar®, Koray Sevim®,
Gizem Kurt®, Birnur Kaya®, Haldun Sevingli®

() Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Malzeme Bilimi ve Miihendisligi Boliimii, Lzmir
(b)Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Fizik Boliimii, lzmir

Periyodik tablonun IV. ve V. gruplarinda bulunan elementlerden olusturulan A,B, (A = C, Si, Ge, Sn, Pb; B
=N, P, As, Sb, Bi) kimyasal formiiliine sahip altigen 6rgiilii tek katmanli bilesiklerin yapisal, titresimsel, ve
elektronik 6zellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisi yontemiyle arastirildi. P-6m2 ve P-3m1 uzay grubuna ait
a ve B fazlariin dikkate alindig1 bu ¢aligmada olusturulan biitiin yapilarin dinamik olarak kararli oldugu
goriildii. SnAs ve PbAs yapilarinin elektronik bant yapisinda kuartik dispersiyon gosterdigi ilk defa
raporlanmis oldu. CP, SiN, SiP, SiAs, GeN, GeP yapilarinin genis bant araliklar1 sayesinde optoelektronik

alaninda kullanilmaya uygun oldugu gosterildi.

Grafenin 2004 yilinda basarili bir sekilde
ayrigtirtlmasi sonucu tek katmanli bilesikleri konu
alan aragtirma potansiyeli biiyiik bir artis gosterdi.
[1] Silikon, germanyum ve kalay gibi karbonla aym
grupta yer alan elementlerin tek katmanli yapilarinin
sentezlenmesiyle de bu yapilarin 6nemi bir kez daha
ortaya koyulmus oldu.[2] Bunlarin yaninda V-IV-
III-VI  gruplarindan  elementlerin  olusturdugu
bilesiklerin molekiiler elektronik, gaz ol¢ciimleme ve
su ayristirma alanlarinda kullanilabilecegi anlagildi.
[3] Ayni1 sekilde, IV-V grubu bilesiklerin gerek teorik
gerek de deneysel yonden cesitli aragtirilmalara konu
olmalarina ragmen literatiirde yapisal, titresimsel, ve
elektronik 6zellikleri hakkinda eksiksiz bir referans
bulunmamaktadir. Bu c¢alismada IVA ve VA
gruplarinda bulunan elementlerden olusturulan A2B:
(A=C,Si, Ge, Sn,Pb; B=N, P, As, Sb, Bi) kimyasal
formiiliine sahip altigen Orgiilii tek katmanl
bilesiklerin P-6m2 ve P- 3m1 uzay grubuna ait fazlari
bahsi gecen oOzellikleri bakimindan hesaplamali
olarak aragtirilmistir. Yapilarin kararli geometrileri
Sekil 1’de verilmistir. Elektronik bant yapilar1 PBE
ve HSE06 degisim ve korelasyon potansiyelleriyle
hesaplanmis, ardindan spin-orbit etkilesimi (SOC) de
dahil edilmistir. Toplam {i¢ yap1 (a-GeBi, a-SnBi, a-
PbSb) PBE’ye SOC dahil edilmesiyle birlikte
yariiletkenden  metalik  karaktere  donmiistiir.
HSE06’ya dahil edilen SOC ise PbSb’nin elektronik
karakterinde bir degisiklige sebep olmamissa da
GeBi ve SnBi yapilarini dolayli yariletkenden direkt
yariiletkene ¢evirmistir. CN, SiN, GeN, SnN, SiP,
GeP, SnP, PbP, SnAs ve PbAs olmak iizere 10 yapida
valans bandi kenarinda kuartik  dispersiyon
goriilmiistiir.

Kaynak¢a

(a) PEM2 (a)

(b) P3m1 (B) (c)

Sekil 1: Kristal 6rgii yapisinin iist ve yandan goriiniigii
(a) P-6m2 (o fazi) (b) P-3ml (B fazi) (c) Altigen
simetrinin ters uzay orgiisii ve yiiksek simetrinoktalart

Fonon dispersiyon iliskisi yapilarin kararliliklart igin
O6nemli bir olgiittiir. Hesaplarimizda, o fazlarina ait
yapilarin tiimiiniin I' noktas1 etrafinda pozitif fonon
frekanslarinin oldugu, diizlem i¢i boyuna akustik
(LA) ve enine akustik(TA) modlarin dogrusal oldugu
ve diizlem dis1 akustik modun karesel davrandigi
goriilmiis; dolayistyla tek katmanli bu yapilarin
dinamik olarak kararli oldugu anlasilmigtir. Bahsi
gecen yapilarin sabit hacimde 1s1 sigalar1 100 K, 300
K, 500 K ve 800 K sicakliklarda hesaplanmistir. Agir
elementlerden olusturulmus olan yapilarin fonon
durum yogunluklar1 (PDOS) diisik fonon
frekanslarinda daha yiliksek  oldugundan hafif
elementli yapilara goére diisiik sicakliklarda daha
yliksek 1s1 sigasina sahip oldugu goriilmiistiir.
Yapilar aynt zamanda su ayristirma islemi igin
fotokatalitik etkinlikleri bakimindan c¢aligilmus,
elektronik band yapisi sebebiyle SnP yapisinin pH 0
ve pH 7°de su ayrigtirma i¢in milkemmel bir aday
oldugu goriilmiistiir.

1. K. S. Novoselov, A. K. Geim, S. V. Morozov, D. Jiang, Y. Zhang, S. V. Dubonos, I. V. Grigorieva, and A.

A. Firsov, Science 306, 666 (2004).

2. S. Cahangirov, M. Topsakal, E. Aktiirk, H. Sahin, and S. Ciraci, Phys. Rev. Lett. 102, 236804 (2009).
3. J.-H. Lin, H. Zhang, X.-L. Cheng, and Y. Miyamoto, Phys. Rev. B 96, 035438 (2017).
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Coklu Terminalli Molekuler Eklemlerde Isil Dogrultma

Burak Ozdamar, Haldun Sevingli

izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisti, Malzeme Bilimi ve Miihendisligi Bélimdi, [zmir

Elektriksel iletim kadar isil iletim de gunimuz teknolojisinde blyik bir alani kaplamakta ve belirli
bir amaca yodnelik molekdller, kristaller veya heterosistemler teorik ve deneysel olarak 6ne
surtlmektedir. Bu galismada i1sil dogrultma gergeklestirmek amagli atom zincirinden olusturulmus
coklu terminalli yapilar sistematik bir bicimde konu edilmistir. Dogrultma oraninin %50’nin Ustline

cikartilabildigi konfiglirasyonlar bulunmustur.

Glnumuz teknolojisinde bilgi, elektronlar ve
fotonlar kullanilarak iletiimektedir. Isil iletimin 6n
planda oldugu fononik aygitlarin teorik olarak 6ne
surtlmelerinin ardindan isil alanda da transistor ve
diyot benzeri sistemler caligsiimaya baslanmistir.
Elektronik transistérlerde oldugu gibi 1sI enerjisi de
rektifikasyona, yani dogrultmaya ugratilarak
sistemin 1sil iletiminin tek yonlU olarak saglanmasi
amaglanir. Dogrultma etkisini olugsturan en énemli
olgu, sistemin simetrisinin kiriimasi gerekliligidir.
Bunun igin ikisi sol ve sag rezervuar olmak Uzere
toplam U¢  kontakth  model bir sistem
olusturulmustur (Sekil 1'deki L, R, P kisaltmalari
sol, sag, probe Ugclistne karsiliktir.) Bahsi gegcen
rezervuarlara sicakliklar atanarak merkez bdlge
Uzerinden akan 1s1 akilari sistemin iki ayri surece
tabi tutulmasiyla hesaplanmigtir.

- ((_7+ J-)
min(Jyo,J )

ilki, sol rezervuarin sicakliginin sag
rezervuarinkinden fazla oldugu ileri yonli slreg
(forward process, J+); digeri ise sicaklik kabullerinin
tam tersinin uygulandigi geri yonlu sirectir (reverse
process, J.). Bu iki slregte elde edilen 1s1 akilari
kullanilarak dogrultma orani yukaridaki denkleme
gore hesaplanmigtir. Isil iletim tayfini (transmission
spectrum) ve ardindan 1s1 akilarini ve dogrultma
oranini hesaplayan “ev yapimi” Python kodu ile atom
zincirleri arasindaki yay sabitlerini, merkez bdlgeye
baglanan probe sayisi gibi parametrelerin hepsini
kontrol etmek mumkunduir.

Isil iletim, dogrultma ve rezervuar sicakliklari
arasindaki iliskiyi anlayabilmek icin birbirleriyle
merkez bdlgedeki atom sayilari ve bu atomlarin
arasindaki yay sabitleri cinsinden farklilasan
konfiglrasyonlar sistematik olarak galisiimigtir.
Bazi sistemlerde dogrultma orani %54’e kadar
ulasmistir.

Kaynakeca

P

Sekil 1: Model sistemin sematik gésterimi

Tablo 1: Calisilan bazi sistemlerin probe
sicakliklarina gére dogrultma oranlari (%)

Sistem  Sicaklik  0.08 0.09 0.10
#1 Rekt. 53.46 53.66 53.82

Sistem  Sicakhk 0.08 0.09 0.10
#2 Rekt. 8.97 9.35 15.43

Sistem  Sicaklhik  0.03 0.02 0.01
#3 Rekt. 30.82 39.36 50.75

Tablo 1’'de de gorilecegi lUzere sbzkonusu
sistemlerin atomlarinin arasindaki yay sabitleri
degistirilerek  iletim  tayfinin ~ degisinime
ugratilmasi sonucu rezervuarlara akan isilarin
farkllasmasi, ve dolayisiyla  dogrultma
oranlarinin degisiklik yapilabilmesi mimkandar.

Sicakhigin ve sistem morfolojisinin birbiriyle iligkisi
model sistemin yardimiyla anlasildiindan daha
gercekci moleklllerle de benzer galismalar yapmak
amaclanmaktadir. Bunun igin, basit yapisi ve drnek
atom zincirini andirmasi sebebiyle 10 birim
hicreden  olusan poliasetilen
kullanilacaktir.

molekili

1. Ouyang, Tao, et al. "Ballistic thermal rectification in asymmetric three-terminal graphene nanojunctions.”

Physical Review B 82, 245403 (2010).
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Bao5Sro5C00.8F€0203.5 (BSCF) Perovskit Yapisinin Sentezi, Karakterizasyonu ve
Elektrokimyasal Analizi

Ecem Ezgi Ozkahraman, Ahmet Aytekin, Efsun Tekneci, Emre Yusuf Gol

IYTE- Kimya Bolumii, 35433 Lzmir

Suyun fotoelektrokimyasal ayrigmasi ve hidrojen dretimi ilereleyen siirecte enerji ihtiyacinin kargilanmasi
icin 6nemli bir alternatif olarak goriilmektedir. Perovskit yapilart ile ucuz ve ylksek verimlilikte
elektrokimyasal katalizorler sentezlenerek bu hedefe ulasilmasi planlanmaktadir. BSCF perovskit yapist
belirtilen metallerin nitrat tuzlarindan EDTA-sitrat metoduyla bazik ortamda sentezlenmis olup,
karakterizasyonu yapilmis ve elektrokimyasal aktivitesi 6l¢iilmiistiir. Yapilan 6l¢iimler BSCF yapisinin
umut vaat eden bir elektrokatalizoér oldugunu goéstermektedir.

Diinyanin artan enerji ihtiyact var olan enerji

kaynaklar1 ile ontimiizdeki yillarda
karsilanamayacak bir boyutta biiyliyecektir.
Alternatif  enerji  kaynaklarinin  arasinda

yenilenebilir enerji kaynaklar1 ve 0&zellikle
giines enerjisinin daha etkin kullanimi 6nemli
bir aragtirma konusu haline gelmis durumdadir
[1]. Giines yakitlar1 giines enerjisi kullaniminin
yogunlastigi ¢alisma konularindan  biridir.
Suyun fotoelektrokimyasal ayrismasinda en
onemli zorluklardan baginda ucuz ve verimli
katalizorlerin bulunamamig olmasidir.
Katalizorlerin overpotansiyel degerleri (Sekil
1) bu asamada ¢ok 6nemli bir durumdadir.
Perovskit  yapilart  (Sekil ~ 2)  Qstln
elektrokimyasal &zellikleri nedeniyle suyun
elektrokimyasal ayrismasi igin potansiyel
katalizor adaylarindan biridir. Bu c¢aligmada
BSCF

perovskit  yapisinin  sentezi  ve

elektrokimyasal 0Ozellikleri arastirilmaktadir
[2].
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Sekil 1: Bazi metal oksitlerin overpotansiyel degerleri.

Kaynakca
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Sekil 2: ABOs perovskit yapist

BSCF  perovskit yapisi  sol-gel  yontemiyle
sentezlenmistir. Elektrotlar yapiminda katalizor
mirekkepleri hazirlanmis ve spin-coating metodu
ile flor katkili kalay oksit ne Ni kopiik iizerine

kaplanmistir. X-ray kirmmimi, SEM ve BET
kullanilarak ~ karakterizasyonu  gergeklestirilen
yapmin  elektrokimyasal ~ Olciimleri  dongusel

voltammetri (CV) kullanilarak bazik ortamda
yapilmistir. Ayrica, sentezlenen yapinin kararlilik
Olciimleri zamana bagli potansiyometri ve zamana
bagli  amperometri  ile  gerceklestirilmistir.
Sentezlenen perovskit yapisi ticari kullanimdaki en
etkin katalizor olan IrOx yapisindan daha iyi
elektrokimyasal sonuglar vermistir.

1. N.S. Lewis and D. G. Nocera, "Powering the planet: chemical challenges in solar energy utilization" Proc.

Natl. Acad. Sci. U. S. A., 103, 15729-15735 (2006).

2. L. Yang, M. Gao, B. Dai, X. Guo, Z. Liu and B. Peng, "Optimization of iron-doped NisS, nanosheets by
disorder engineering for oxygen evolution reaction" Electrochim. Acta, 191, 813-820 (2016).
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Grafen Kuantum Noktalarda Safsizliklarin
Atomik Cokmesi ve Manyetik Korelasyonlari

Erdogan Bulut Kul, Mustafa Polat, Alev Devrim Guglu
Lzmir Yiiksek Teknoloji Enstitlisii — Fizik Boliimii — 35433 — Izmir

Bir atomun, atom numarasi olan 170 kritik degerinden fazlaysa, atomik ¢okme (“atomic collapse”) ad1 verilen, spontane
elektron-pozitron ciftleri olusumunu tetikleyen fenomen gézlemlenir[1]. Gerekli olan yiiksek atomik yiik degerlerinde bir
atom dogada bulunmamaktadir. Bu nedenle gercek atom iizerinde bir gézlem yapilamamaistir. Yapay olarak elde edilenlerde
ise atomik ¢6kme davramigini belirlemek zordur[2]. Grafen [1,3] Olglilmiis, relativistik hizdaki elektron iletim 6zelligi
sayesinde, teorik olarak varligi ispatlanmig fakat deneysel olarak gozlemlenememis “atomik ¢okme” fenomenini diisiik
enerji skalasinda gozlemlememize olanak tanir. Grafen {izerine, yuzey safsizliklar1 ve yiik diizensizlikleri eklenerek, atomik
¢cokmenin gézlemlenmesine uygun, yapay bir atom davranigi géstermesi saglanabilmektedir[4].

Bu ¢aligmada siki baglama metodu ile grafen kuantum noktanin merkezinde, Coulomb potansiyeline dayali bir safsizlik
modelleyerek, literatiirde analitik hesaplama ile bulunan, atomik ¢okme icin gerekli olan potansiyel katsayisi olan beta
degeri i¢in uyumlu sonug aldik. Bu asamada spin etkilerini degerlendirebilmemize olanak taniyan ortalama-alan Hubbard
methoduyla, iki atom ¢ikarilmis grafen kuantum noktalari, aralarinda farkli mesafeler olacak sekilde inceledik. Bunun
sonucunde eger ¢ikarilan iki atom da ayni alt ag orgiiden ise kuantum noktanin ferromanyetik, eger farkli alt ag orgiilerden
ise antiferromanyetik ozellikte oldugunu dolayisiyla Lieb teoremiyle uyumlu oldugunu gézlemledik[5]. Cikarilan bu
atomlarin yerine Coulomb potansiyeline dayali bir safsizlik koydugumuzda ise, potansiyel arttik¢a ferromanyetizmadan
antiferromanyetizmaya faz gecisi oldugunu goézlemledik. Ayrica ¢ikarilan atomlar arasindaki mesafe arttirlldiginda veya
potansiyel degeri arttirildiginda, atomik ¢6kme durumundan bagimsiz olarak safsizliklar aras1 korelasyonun kayboldugunu
gozlemledik. Bu calisma TUBITAK tarafindan 116F152 numarali proje gercevesinde desteklenmistir.
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Kagome Silisen: iki boyutlu epitaksiyel silisenin yeni bir egzotik formu
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Bu ¢alis mada [1] Al (111) yii zeyinde olusmus iki boyutlu epitaksiyel silisenin yeni bir formunu inceled ik. Taramal
Tiinelleme M ikroskobu (STM) gozlemleri, A RPES 6l¢li mleri ve Yogunluk Fonksiyoneli Kurami (DFT) hesaplamalart,
iki boyutlu V3xV3 siiper hiicreli Kago me Silisen tabakasmin 3x3 siiper hiicreli A 1

(111) yii zeyinde sentezlendigin i net b ir sekilde ortaya koymaktadir. Bu yenisilisyum faznda atomik
yeniden yapilan malarm olustugu bulunmustur. Kagome Silisen tek tabakasmm elektronik 6zelliklerinin tek

tabaka silisene kiyasla farkh oldugu ortaya ¢ikanlmgtir.

Iki boyutlu Kagome orgiilerin etkileyici manyetik
ozelliklere (magnetic frustration), egzotik korelasyonlu
elektronik yapilara (diiz bantlarm olusumu) ve Dirac
elektronik ~ durumlar ma  sahip  olabildikleri
bilinmektedir.[2-3] Deneysel olarak heniiz
gozlemlenemese de daha once grup-1V elementlerinin
Kagome orgilileri hakkmda onciil teorik cahgmalar
yapilmistir.[4] Diger taraftan son yillarda, tek tabakali
silisen ve germanen gibi grafen benzeri malzemelerin
Au (111) ve Ag (111) gibi
metal  ylizeylerinde bagarili  bir
sentezlenebilecegi gosterimigtir.

Bu ¢alismada deneysel gozlemlerimiz ve teorik
hesaplamalarimiz iki boyutlu Kagome orgiiye sahip
silisyum tabakasmm Al (111) yiizeyi tizerinde
olustugunu gostermistir. Sekilde kus bakis1 ve yandan
goriiniisii verilen yapi V3x\3 siiper hiicreli Kagome
Silisen tabakasmm 3x3 siiper hiicreli Al
(111) yiizeyi {izerine konulmasiyla olusmaktadir.
Bu yapmm sahip oldugu olusum enerjisinin olas1
konfigiirasyonlar arasinda en yiiksek degere sahip
oldugu bulunmustur.

Yiik transferianalizleri Kagome Silisen tabakasi ile
metal yilizeyi arasnda dikkat c¢ekici miktarda yiik
ahgverisinin  gerceklestigini  dolaywisiyla  silisyum
tabakasmm metal yilizeyiyle giiclii bir sekilde

sekilde

Kaynakca

Sekil 1: Al(111) yiizeyindeki Kagome Silisen tabakasinin
(a) yandan (b) kusbakist goriiniisii. (¢) Deneysel olarak
gozlemlenen ve (d) simiile edilen STM goriintiileri.

etkilestigini ortaya koymaktadir. Sekil 1 (¢) ve (d)’de
gosterilen deneysel olarak gozlemlenen ve Simiile
ettigimiz STM goriintiileri olduk¢a benzerdir. Ayrica
tek tabaka Kagome Silisen malzemesin metalik 6zellik
gosterdigi bulunmustur. Sistemin e lektronik bant
dagiimlarmda Dirac konileri gozlemlenmistir , fakat
bunlarm Al(111) ylizeyinden kaynaklandig1
gosterilmistir.
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Cok ince mavi fosforenin eksiton 6zellikleri
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Bu ¢ahs mada [1] tek tabakah ve farkh istiflen me tip lerine sahip iki tabakal: mavi fosforen malzemesinin
elektronik ve optik 6zellikleri ilk-prensipler (first-principles) ve ¢ok-par¢acik (many-body) hesaplamalar ile
incelendi. Tek tabaka mavi fosforen yiiksek ve direkt o Imayan bant aralig ma sahiptir. GOW0 ve Bethe
Salpeter yontemleri ile gergeklestirilen hesaplamalar gosterdi ki tek tabakali mavi fosforendeki eksitonlar

oldukga yiiksek baglan ma enerjisine sahiptir. iki tabakah mav i fosforenin elektronik bantdagihmlarm m ve
bant arahg mm istiflen me t ipine o lduk¢a bagh o Idugu bulundu. Ayrica iki tabakah mav i fosforendeki

yiksek osilator kuvvetine sahip eksitonlarin baglanma enerjileri, spektral pozisyonlart ve olusum

mekanizmalart detayh bir sekilde incelendi.

Son bir ka¢ yilda yapilan ¢ahsmalarda tek tabakal
mavi fosforen malzemesinin Au (111) ylizeyi ilizerinde
sentezlendigi gosterimisgtir. [2-3] Sahip oldugu iki
boyutlu yapi1 ve genis bant araligi sayesinde bu
malzemedeki eksitonlarm malzemenin optik
spektrumunu belirlemede olduk¢a Onemli olacagi
ongoriilmektedir. Daha once yapilan g¢alismalarda bu
malzemenin tek tabakali formunun olduk¢a yiiksek
eksiton baglanma enerjisine sahip oldugu rapor
edilmistir.[4]

Tek tabakal mav i fosforenin GoWo ve Bethe
Salpeter metodlar1 ile hesaplanmis optik spektrumu
Sekil 1 (a)’da gosterilmektedir. Yapilan hesaplamalar
tek tabakah mav i fosforenin 3.36 eV’luk direkt
olmayan elektronik bant araligma sahip oldugunu
ortaya koymustur. Sekilde gosterildigi  gibi
malzemenin elektronik bant arahgmmn ¢ok altmda, A,
B, ve C olarak isimlendirdigimiz yiiksek osilator
kuvvetine sahip eksiton pikleri ortaya ¢ikmaktadir.
Hesaplamalar A, B ve C eksitonlarmin srasiyla
0.703, 0.307 ve 0.269 eV’luk eksiton baglanma
enerjisine sahip olduklarmi gosterdi. Yiiksek osilator
kuvvetine bagh olarak, sekilde gosterilen eksiton
dalga fonksiyonlart A eksitonunun, B ve C
eksitonuna kiyasla ¢ok daha yerel oldugunu ortaya
koymaktadir.

Iki tabakah mav i fosforenin optik spektrumunun
malzemenin istiflenme tipine olduk¢a bagh oldugu
bulunmustur. iki tabakali mav i fosforende desik
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Sekil 1: Tek tabakalr mavi fosforenin (a) dielektrik
fonksiyonunun sanal kism, osilator kuvveti ve (b) GoOWo
yaklasimi ile elde edilen elektronik bant diyagram.

(hole) ve elektronun ayni tabakada oldugu tabaka-igi
eksitonun yani swra bir tabakada desik bulunurken
elektronun iki tabakaya yayildigi, tabakalar arasi karigik
eksitonlar (mixed-interlayer excitons) bulundu. Tki
tabakah gecis metali dikalkojenitlerde gozlemlenen
tabakalar arasieksitonlardan farkh olarak, bu tabaka-ici
ve tabakalar-aras1 karisik eksitonlarm oldukga yiiksek
baglanma enerjisine ve yliksek osilator kuvvetine sahip
oldugu bulundu.
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Mikrojel Koloit Kristal Yapinin Deneysel Olarak Elastikliginin Incelenmesi
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Mikrojel koloit pargaciklar, atomik veya molekiiler sistemler igin kristalizasyon ve camsi yap1 olusumu gibi fiziksel
islemleri inceleme icin ideal bir deneysel model olustururlar. Bu ¢aligmada PNIPAM (Poli(N-izopropilakrilamid))
molekillil mikrojel koloit pargaciklar kullanilarak koloit kristal yap1 olusturulmustur. Mikrojel pargaciklarinin sisme
ve buzulme dinamikleri koloit kristallerin elastik Ozelliklerini ve kristal tipleri arasindaki erime faz gegisini
etkileyebilmektedir. Koloit pargaciklarinin olusturdugu kristalin esneklik 6zelligi farkli sicaklik degerlerinde 6lguim
yapilarak incelenmistir. Video mikroskop yontemi kullanilarak, farkli sicaklik degerlerinde mikrojel pargaciklarinin
konum ve titresim genliklerinin degisiminden (Mean Square Displacement-MSD) kristalin esneklik analizi yapilmigtir
[1]. Bu sicakliklardaki kristalin esnekligi, par¢aciklarin ortalama titresim miktarinin parcaciklar arasindaki ortalama
mesafeye oranlanmasiyla bulunmustur. Artan sicaklikla birlikte gecikme zamaninin fonksiyonu olarak ¢izilen MSD
egrisinden, esnekligin azaldig1 goriilmiistiir. Olciim alinan sicaklik degerlerinde yap1 homojen olmasina ragmen yapiyi
olusturan parcaciklarin titresim genligi birbirinden farkli olup, heterojen dagilim gosterdigi bulunmustur. Bulunan
kristal esneklik verileri literatiirdeki veriler ile uyum igindedir [2].

Bu ¢aligma 116M396 numarali TUBITAK projesi ile desteklenmistir.
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InSe-SiGe Hetero cift katmanin Yapisal ve Elektronik Ozellikleri
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Yogunluk Fonksiyonel Kuramina dayal ilk ilkeler hesaplamalar1 yapilarak, InSe-SiGe heteroyapilarinin
istiflemeye bagiml elektronik ve titresim 6zellikleri incelenmistir. 12 adet olas1 istifleme konfigirasyonu
yapild1 ve ilgili elektronik bant yapilar1 hesaplandi. InSe ve SiGe tek tabakalar1 Tip-I heterostyapisim ve K
noktasinda direkt bant boslugu olusturmaktadir. Tum istifleme tiplerinde, degerlilik ve iletim bandi
noktalarinda Si ve Ge atomik orbitallerinin hakim oldugu bulundu.

Son on yilda, ultra-ince iki boyutlu (2B)
Karbon atomunun izolasyonu, yani grafen, bu
alandaki malzemelerin arastirmalarina biylk
ilgi uyandirmigtir. Ancak, enerji boslugunun
eksikligi optoelektronikteki cihaz uygulamalari
potansiyelini sinirlandirmaktadir. Inse ve SiGe
gibi alternatif tek tabaka malzemeler fotonik
uygulamalari igin uygun bant bosluklarina
sahiptir.

Bu iki boyutlu malzemelere ek olarak, iki
tek katmanin {st Uste binmesiyle olusan
heteroyapilar, zengin elektronik ve optik
ozellikleri nedeniyle dikkat c¢ekmistir. Bu
calismada, InSe ve SiGe tek tabakalarinin
yapisal, elektronik ve titresim Ozelliklerini ve
olas1 dikey heteroyapilari arastirilmigtir.[1]

Yapisal optimizasyonlar, elektronik ve
manyetik konfiglirasyonlarin belirlenmesi igin

ilk-prensip hesaplamalar1 yapilmustir.
Yogunluk Fonksiyoneli Kurami kapsaminda
diizlem dalga projektorii ile arttirilmis dalga
yontemini Vienna ab-initio Simulation Package
(VASP) programu ile kullanilmigtir.[2] Degisim
korelasyonu enerjisi  icin  Perdew-Burke-
Ernzerhof formu olan genellestirilmis gradyan
(GGA) yaklagimi kullanilmustir.

InSe ve SiGe tek katman yapilarinin orgii
sabitlerinin yakinligi olas1 heteroyapilarinin
incelenmesine olanak saglamistir. Sabitlenmis
InSe  malzemesinin  (izerine SiGe dahil
edilmesi, olast 12 farkli istiflemeye sebep
olmaktadir. Sekil 1° de gosterildigi gibi, bu
istiflemelerde SiGe tek katmani daha baskin
olmasi elektronik-bant yapisinda Tip-1 Bant
Siralanmasina neden olmakla birlikte butln
heteroyapilar direkt bant bosluguna sahiptir.
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Sekil 1: Olas: InSe-SiGe heteroyapilarimin elektronik bant yapilari.

Kaynakca

1. 1. Eren, M. Yagmurcukardes, and H. Sahin, “Structural and Electronic Properties of InSe-SiGe

Heterobilayer”, to be submitted.

2. Kresse, G., Furthmuller, “J. Efficient iterative schemes for ab initio total-energy calculations using a plane-

wave basis set.”, Phys. Rev. B. 1996, 54, 11169.



YOGUN MADDE FiziGi - izMiR TOPLANTISI, 1ZMiR YUKSEK TEKNOLOJi ENSTiTUSU, 19 NisaN 2019

Tek Tabaka MnSe,: Kusura Toleransi ve Boyuta Bagli Ferromanyetizmasi
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Bu Calismada MnSe; malzemesinin iki boyutlu tek tabakalarini, nanotellerini ve kuantum noktalarinin
yapisal, elektronik, titregsimsel ve manyetik durumlarini Yogunluk Fonksiyoneli Kurami cergevesinde
inceledik. Titresimsel analizler iki boyutlu yapinin hem zemin durumunda bulunan Ferromanyetik (FM)
hem de Antiferromanyetik (AFM) durumlarinin stabil oldugunu gosterdi. Bu iki durumda elektronik
yapilart metalik olmaktadir. Bunun yani sira iki boyutlu yap1 kusurlara karsi stabilitesini, elektronik ve
manyetik durumunu korumaktadir. iki boyutlu yap, tek ve sifir boyuta indirgendiginde ferromanyetikten

antiferromanyetige gegis gostermektedir.
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Sekil 1: Ucgen MnSe; kuantum noktalarinin manyetik karsilastirmast.

Grafenin basarili bir sekilde sentezlenmesi,
son on yilda iki boyutlu (2B) malzemeleri ¢ok
calisilmig bir malzeme grubuna
dOnistirmiistir.  Grafenin ~ manyetikliginin
yeterli olmayisi, son zamanlarda sensor ve veri
depolama  gibi gesitli  uygulamalarda
kullanilabilecek yeni manyetik ultra-ince
malzemelerin arayigina sebep olmustur ve
bundan dolayr ¢alismamizda manyetik bir
malzeme olan MnSe; yapisinin tek tabakasinda
ve kusurlarinda, nanotellerinde, ve kuantum
noktalarinda olasi manyetik fazlar
incelenmistir.

Yapisal optimizasyonlar, elektronik ve
manyetik konfigiirasyonlarin belirlenmesi i¢in
ilk-prensip hesaplamalar1 yapilmustir.
Yogunluk Fonksiyoneli kurami kapsaminda
dizlem dalga projektori ile arttirilmis dalga
yontemini  Vienna  ab-initio  Simulation
Package (VASP) programu ile

Kaynakca

kullanilmistir.[2] Degisim korelasyonu enerjisi
icin  Perdew-Burke-Ernzerhof formu olan
genellestirilmis gradiyan yaklasimi (GGA)
kullanilmigtir. Dudarev tarafindan tarif edilen
DFT+U yontemi Mn atomlariin d-orbitalleri
arasindaki giiclii korelasyonlar igin dikkate
almmustir ve efektif U parametresi 3.9 eV
olarak sec¢ilmistir.

MnSe; yapisinin tek tabakasini, bir ve sifir
boyutunun 6zelliklerini inceledik. Tek tabaka
halindeyken FM halinin zemin durum enerjisi
AFM hale goére daha uygundur. Kusurlar
olustugunda bile FM ve metalik kalmaya
devam etmektedir. Ote yandan bir boyuta
indirgendiginde FM fazdan AFM faza
gecmekle birlikte zigzag nanotelinin elektronik
yapis1 metalik iken armchair yapist yariiletken
olmaktadir. Kuantum noktalar1 Sekil 1° de
gosterildigi  gibi  tek  tabakanin  aksine
nanotellerde oldugu gibi AFM faza sahiptir.

1. 1. Eren, F. lyikanat, and H. Sahin, “Defect Tolerant and Dimension Dependent Ferromagnetism in MnSe,”,

Submitted to J. Mater. Chem. C.

2. Kresse, G., Furthmuller, “J. Efficient iterative schemes for ab initio total-energy calculations using a plane-

wave basis set”, Phys. Rev. B. 1996, 54, 111609.
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Structural, electronic and magnetic properties of point defects in polyaniline (CzN)
and graphene monolayers: A comparative study
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The newly synthesized two-dimensional polyaniline (C3N) is structurally similar to graphene, and has interesting electronic,
magnetic, optical, and thermal properties. Points defects in graphene has been studied extensively in the past and were
shown to give rise to exciting features, like magnetization in an all carbon material. Here, performing spin-polarized density
functional theory calculations, we investigate vacancy and Stone-Wales (SW) type point defects in monolayer CsN. Our
findings qualify the point defects in CsN as possible alternatives for future spintronics applications.

We consider three defect types, Monovacancy (MV),
Divacancy (DV) and SW defects. For graphene, these
correspond to three structures, whereas for CzN there
are two possible structures for each defect type. The
MYV can be of C and N type, CsN-MV/(C) and C3N-
MV(N). Since DV and SW involve a pair of atoms,
they can be (CC) or (CN) type. Namely, we have six
defective structures of CsN.

We note that both spin polarized and spin
unpolarized computations are performed to obtain the
most stable configurations. We compare and contrast
the structural, electronic and magnetic properties of
these defects with those in graphene. We show that
both types of monovacancies, CsN-MV(C) and C3N-
MV(N), result in pentagon-nonagon pairs (5-9
reconstruction) [1] with a two-coordinated atom and
finite magnetic moment, like in graphene.
Divacancies CsN-DV(CC) and C3:N-DV(CN) have
different geometrical features. The C3;N-DV(CN)
reconstruction is similar to the divacany in graphene
having two pentagons and one octagon (5-8-5
reconstruction) [2] with no low-coordinated atoms,
whereas C3N-DV(CC) has four two-coordinated
atoms and a finite magnetic moment. The SW defects
in CsN are structurally equivalent to the one in
graphene (5-7-7-5 reconstruction) and are non-
magnetic.

In contrast to their similarities in geometrical
reconstructions, the monovacancies in CsN have
distinctive features from gr-MV. Unlike in graphene,
removing an atom (or pairs of atoms for the cases of
DV) from C3N alters the stoichiometry of the super
cell, i.e. not only the total numer of electrons but the
number of electrons per atom is also altered.
Therefore, depending on the concentration and type
of the removed atoms, the number of unpaired
electrons will show variations. As a result, the Fermi
energy crosses the bands and a range of magnetic

References

moments is gained.

We further investigate the robustness of the
reconstructed structures and the changes in the
magnetic moments by applying tensile and
compressive biaxial strain.

Figure 1. Graphene and C3N defect lattice structures

(a) graphene MV(gr-MV) (b) graphene DV(gr-DV) (c)
graphene Stone-Wales(gr-SW) (d) CsN-MV(C) (e) CsN-
DV(CC) (f) C3N-SW(CC) (g) CsN-MV(N) (h) CsN-
DV(CN) (i) C3NSW(CN)

According to our study, vacancies in CsN could be
interesting for spintronics applications and could
have advantages over graphene due to its finite band
gap. It should be possible to create defects in CsN
using AC-TEM at around 80 kV like in graphene or
at smaller energies because defect formation and
cohesive energies are smaller than in graphene.

1. D.Ma,J. Zhang, Y. Tang, Z. Fu, Z. Yang, and Z. Lu, Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 13517 (2018).
2. F.Banhart, J. Kotakoski, and A. V. Krasheninnikov, ACS Nano 5, 26 (2011).
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MgB2 Yiizey Uzerinde Olas1 GermanenYiizeylerinin Incelenmesi

Mehmet Baskurtve Hasan Sahin

Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Fotonik Boliimii, 35430, Izmir

Grafen analogu olan germanen biikiilmiis (buckled) yapiya sahip, iki boyutlu, tek-tabaka bir yari-metaldir.
Grafene alternatif stabil ultra -ince kristal yapisi ve ayarlanabilir bant aralig 1 sebebiyleson zamanlarda ilg i
odagi haline gelmistir. Mo lekii ler 151 epitaksis i (MBE) yontemiyle germanen Au(111), Pt(111) gib i
uyumlu yiizeyler iizerinde tek tabaka olarak biiyiitiilebilmektedir. Bununla birlikte yeni germenen fazlar

arayislart ise hala devam et mektedir. Caligmamizda[l] germanenin farkli MgB2 yiizeyleri iizerinde ne
sekilde kristaller o lusturacagi ve bunlarin ne gib i elekt ronik 6zelliklere sahip olacagi yogunluk fon ksiyoneli

kurami ile incelenmistir.

Grafenin kesfinden bu yana, iki boyutlu Kristaller
Malzeme biliminin ilgi odag: haline gelmistir. Her ne
kadar grafen stabil kristal yapist ve benzersiz
elektronik ozellikleriyle 6n plana ¢iksa da elektronik
yapisinda bir yasak bant araliginin

bulunmamast  optoelektronik ~ uygulamalar
acisindan bir handikap yaratmaktadir. Bu
sebeple bant araligina sahip ultra-ince grafen
benzeri kristallerin arayis1 devam etmektedir.

Grafenin silisen ve germanen[2] gibi analoglar
grafene benzer olarak yari-metalik elektronik
bant daginimina sahip olsalar da, spin-yoriinge
etkilesmeleri sebebiyle kiiciik de olsa bant
araliklarina sahiptirler. Buna ek olarak, bu
malzemelerin farkli yiizeyler iizerinde farkl

bigimlerde modifiye olmus silisen ve
germanenler olusturuyor olmalar1 uygulamalar
acisindan zenginlik sunmaktadir. Calismamizda

MgB2 yiizeyleri iizerinde olasi germanen
yapilar1  incelenmistir. ~ Vienna  ab-initio
Simulation Package (VASP) kullanarak yapilan
yogunluk fonksiyonel kurami hesaplart 4x4
siiper-hiicre MgB2 yiizeyi lizerine 3x3 germanen
stiper-hiicresinin ~ 6rgii  birimi ile uyumlu
oldugunu gostermistir. Bununla birlikte MgB2
ylizeyinin topolojisine bagli olarak farkli
bigimlerde diizenlenmis (reconstructed)
germanen yapilarinin olusacagi ongorilmiistiir.
Bu yapilara ait elektronik bant yapilart ve STM
goriintiileri teorik olarak elde edilmistir.
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Sekil 1: Germanenin yigin(bulk) MgB2 yiizeyi iizerinde gériintiisii. a.)Ustten gériiniim. b.)Yandan
gortintim. ¢.)Simiile edilmis taramali tiinelleme mikroskobu (STM )goriintiisii
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Elektrosprey Methodu ile Perovskit Sentezi
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Son yillardaki gelismelere bakildiginda 6zellikle giines enerjisi uygulamalarinda kullanilan organik ve
inorganik perovskit malzemelerin, 1slak kimya yontemi ile sentezlenip sirasiyla santrifij ve déndirmeli
kaplama adimlar ile istenilen substrat yilizeyine homojen olmayan film olarak kaplandig1 goriilmektedir.
Bu c¢aligmada sezyum perovskit (CsxPbyBr;) malzemelerinin kontrollii bir sekilde sentezlenebilmesi
ihtiyacina ¢6zlim olabilecek olan elektrosprey yontemi incelenmektedir. Elde edilen sonuglar elektrosprey
yonteminin sezyum perovskit sentezinde, ¢ok¢a kullanilan 1slak kimya metodu yerine, hizli ve ucuz bir

alternatif olacagini gostermektedir.

Kolloidal yariiletken nanokristal (NC) ailesinin
bir Gyesi olan sezyum perovskitler (CsxPb,Br;)
yuksek  fotoluminesans  kuantum  verimi
(PLQY), kusur tolerans1 ve kolay ayarlanabilir
renk gibi Ustlin optik 0zellikler sunmaktadirlar.
Perovskit kristalleri, bilinen kovalent bagl
kristallere kiyasla zayif atomik baglara sahip
olmalarinin bir sonucu olarak, farkli fazlara ve
boyutlara evrilme egilimindedir. Bu 6zellik
perovskitler icin kolayca degisebilir bant
araligi, oda sicakliginda sentezlenebilmesi gibi
avantajlar saglar.

Diger taraftan ise malzemenin 1slak kimya ile
sentezi ve uygulanmasi asamasinda farkli
fazlarda ve biiyiikliiklerde malzeme olusmasi
saf olmayan perovskit film elde edilmesine ve
malzeme homojenliginin saglanamamasi gibi
sorunlara sebep olmaktadir.

Islak kimya yontemi ile perovskit sentezinde
ortaya ¢ikan bir diger onemli sorun ise atik
iiriinlerin ¢oklugu sebebi ile olusan maliyettir.
CsxPbyBr; perovskit kristallerinin anti-¢ozicu
esliginde olusmasi sebebiyle, kristal yapiya
katilmayan ¢ok miktarda Cs*, Pb*2, Br iyonlari,
oleik asit, oleylamin siirfaktanlari, toliien,
hekzan, dimetilformamit kimyasallar1 atik
maddeye doniismektedir.

Kaynakca

Sekil 1: Elektrosprey sistemi ve kaplanan filmler

Caligmamizda[ 1] dimetilformamid i¢inde ¢oziilmiis
olan CsBr ve PbBr; tuzlar siirfaktanlar esliginde
elektrosprey yontemi ile toluen, sentrifiij, hekzan
(dagitic1), dondiirmeli kaplayict kullanilmadan direk
nano-aygit yiizeyine CsyPbyBr; olarak ayni anda
sentezlenerek film olarak kaplanabilmektedir.

Elektrosprey sisteminde[2] uygulanan voltaj,
plskiirtme hizi, ¢ézilicii miktar1 v.b. parametrelerin
kontrollyle istenilen boyut ve fazda perovskit
kristallerinden olusan saf ve homojen yariiletken
filmler elde edilebilmistir. ~ Ayrica  cihaz
uygulamalarinda kullanilmak tiizere maskeleme
yoluyla film kaplama calismas1 yapilmis ve basarili
olunmustur.

1. M. Ozcan, S. Ozen, G. Topcu, M. M. Demir, and H. Sahin, “Color Tunable Inorganic Perovskites via
Electrospraying Method” submitted to Journal of Physical Chemistry C (2019).
2. Jaworek, A., ve Sobczyk, A. T., “Electrospraying route to nanotechnology: An overview” Journal of

Electrostatics, 66, 197-219 (2009).
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CHARACTERIZATION OF ZnSnO THIN FILMS ON POLYMERS FOR
FLEXIBLE OLEDS
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Attracting interest around the world, research on organic light-emitting diodes (OLEDSs) have become the
most promising displays, lighting and power-saving, it has grown rapidly with the development of
amorphous organic semiconductor materials of available today. Recently, remarkable progress has been
observed in producing flexible electronics, so that flexible OLEDs open up a wide ranging of possibilities
for applications in lightweight, portable, wearable and even deformable displays, sensors, as well as solid-
state lighting [1]. The advantages of OLED in comparison with the existing liquid crystal display (LCD)
technology, are self-emission, wide viewing angle, fast response time, simple structure, and low driving

voltage [2].

For efficiency and uniform light emission in
OLEDs, highly conductive and transparent
anodes are required. Indium oxide doped with
tin (ITO) due to its unique electrical and optical
properties such as good conductivity (about
104 Q' cm™) and high transmittance (~85%)
in the visible region owing to the large bandgap
of about 3.70 eV has been most promising
anodes among the transparent conductive
oxides (TCO) thin film [3]. Aluminum-doped
zinc oxide (AZO) is another TCO which is
widely used for many applications on literature
[4]. However, due to the scarcity of indium,
alternative anodes that eliminate its use are
highly desired [5]. For this reason, in this
research Zn-Sn-O (ZTO) has been used as a
replacement of ITO and its suitable candidacy
as an anode in OLED production has been
investigated.

Table 1: The Most Commonly Used Optical
Transparent Electrodes

Material Eesistance Transmittance
£3/sqg 4T
ITO 6.56 bl
GZO 6.21 85
ITOAZO 6.07 a0
ITOAWITO 5.6 T2
ZTO 9.5 21
Graphene 20 21
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Figure 1: Optical Transmission graph of ZTO/SLG

In this thesis, the work was divided into two
different parts. In the first part of the experimental
work, ZTO have coated on soda lime glass (SLG)
will be optimized by magnetron sputtering for
flexible OLEDs. In the second part, advanced
polymer substrates are necessary for the successful
realization of obtaining high-performance flexible
OLEDs. In this part, ZTO thin films will be
deposited on flexible Polyethylene terephthalate
(PET) substrates by magnetron sputtering.
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Kursunsuz BNT-BT Bazli Seramik Kapasitorlerin BLT Katkisiyla Enerji

Depolama Yogunluklarinin Arttirilmast

Merve Karakaya, Umut Adem

Lzmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii — Malzeme Bilimi ve Miihendisligi, 35430 Izmir

Relaksor ferroelektrikler yuksek enerji depolama kapasiteleri ve wverimlilikleri sebebiyle yiksek glc
gerektiren dielektrik kapasitor uygulamalarinda tercih edilen malzemelerdir. Bu ¢alismada (BigsNaos) TiOs-
xBaTiOsz (BNT-BT) sisteminin morfotrofik faz sinir1 (MPB) civarina denk gelen x=0.08 kompozisyonu
secilerek Bi(Liz3Tiys)Os (BLT)’nin farkli oranlarda katkisinin enerji depolama yogunluguna etkisi
incelenmistir. BLT katkistyla, dielektrik kirilma giiciiniin arttig1, kalic1 polarizasyonun azaldigi ve ancak
maksimum polarizasyonun azaldig1 gdzlenmistir. Enerji yogunlugu oda sicakliginda 0.73 J/cm® civarinda

elde edilmistir.

Kursunsuz seramik kapasitorler ¢evre dostu
olmalar1 ve yiiksek giic gerektiren birgok
modern elektronik sistemlerde kullanilmalar
sebebiyle kritik malzemelerdir [1, 2]. Seramik
kapasitorler yiiksek giic saglamalarinin yaninda
diger enerji depolama sistemlerine gore c¢ok
daha diisiik enerji yogunluklarina sahiplerdir.
Enerji yogunlugunu arttirmak daha kiiglik
boyutlarda ve miktarlarda malzeme (retmek
anlammna geldiginden iiretim maliyetlerini de
azaltmak adina onem arz etmektedir. Enerji

BNT bazli sistemler kursunsuz olmalar1 ve giiglii
ferroelektik 6zellikler gostermeleri sebebiyle son
yillarda yogun bir sekilde c¢alisilmaktadirlar.
BNT’nin nispeten diisiik olan piezoelektrik
Ozelliklerini arttirmak i¢in BaTiOs gibi ¢esitli

sistemlerle =~ MPB  olusturarak  katkilama
yapilabilmektedir [3, 4].
Bu c¢alismada BNT-BT sistemi  yuksek

ferroelektrik ve piezoelektrik 6zelligi sebebiyle
kullanilmistir. Enerji yogunlugunu arttirmak igin

yogunlugu polarizasyon-elektrik alan referans [5]’e dayanilarak BLT katkilanmustir.
grafiginden (Sekil 1) asagidaki formille BLT katkilanmasi1 ile kalict1 polarizasyonun
hesaplanur; azaldigi, dielektrik kirilma giiciiniin ve enerji
Pinax yogunlugunun arttigi P-E dongulerinden (Sekil
W.. = | EdP. 2) gozlenmistir ve enerji yogunlugu x=2,3,4
B, BLT kompozisyonlari i¢in sirastyla 0,73, 0,62 ve
0,63 J/cm?® olarak hesaplanmustir.
Pmax
Wrec
o \\\\\\\\\ 30
= Discharging
-% Charging 20+
N
ks ~ 10-
i £ P
Pr | Vg n=Wrec/(Wrec+Wloss) 8 0 ’ 25°C, 1Hz
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’ . o — x=0
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Sekilul. Polarizasyon eilektr[k alan ddngUsUndeQ 60 -40 -20 0 20 40 60
enerji depolama yogunlugu ve kayip enerji E (kV/cm)
yogunlugu hesaplamak icin kullanilan alanlarin
sematik gosterimi. Sekii 2. BNT-8BT-xBLT kompozisyonlarimn
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polarizasyon elektrik alan (P-E) histerezis donguleri.
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Grafen/Au(111) Ortak Ylzey Huicrelerinin Elektronik ve Yapisal Ozellikleri

Merve Yortanlhi* ve Ersen Mete

Balikesir Universitesi, Fizik Béliimii, 10145 Balikesir

Grafenin Au(111) ylzeyi Uzerinde yuzey hicre modellerinin morfolojik ve elektronik 6zellikleri farkli degis -
tokus fonksiyonelleri ile sistematik olarak incelendi. Uzun erisimli zayif elektronik etkilesmelerin sonuglar
Uzerinde belirleyici bir etkisi oldugu goésterildi. Olusabilecek, ortak ylizey modellerine bagli olarak altinin is
fonksiyonu farkllagsmakta ve grafenin band yapisi n-tipi ve p-tipi katkilama dawanisi sergilemektedir.

Son yillarda, Au(111) ylzey Uzerinde kendiliginden
dizenlenen tek tabakalar (SAM) ile grafen sandvi¢
yapisi kontrol bazli aygit tasarimlari (GFET), biyo-
sensor ve foto-katot koruyucu gibi gesitli uygulama
alanlarinda yer alan malzemelerdir. [1,2] Farkl
tasarimlarda kullaniima potansiyelleri goéz 6niinde
bulunduruldugunda, Au(111) ylzeyi Uzerine grafen
kaplama  yapisinin elektronik  ve kimyasal
Ozelliklerinin iyi bilinmesi gerekmektedir. Yapilan
deneysel calismalar grafenin altin yuzeyine zayif
(fizisorbe) bir elektronik etkilesme ile tutundugunu
gostermistir. Bu etkilesmeler grafenin band araligini
degisterecek bir etkiye sahip degildir. Ancak, Dirac
noktasinda ve Fermi enerji seviyesinde kaymalar
gozlenmektedir.[3] YUrutllen hesapsal ¢alismalarda
da benzer sonuglar elde edilmistir. Hesapsal agidan
elde edilen sonuglar segilen degis-tokus ve
korelasyon fonksiyoneline baglidir. Hesaplamalar,
grafenin Fermi enerji seviyesi kayma miktarinin (n-tipi
ve p-tipi) adsorbe oldugu ylzeyle arasindaki denge
mesafesine ve grafen/metal is fonksiyonuna bagl
oldugunu ortaya koymaktadir.

Ortak ylizey hiicreleri elde edebilmek icin Sekil
1'de gosterilen grafen orgu vektorleri ile Au(111)
orgl vektorleri arasindaki farkh agilar disdnalda.
Orgli uyusmazligindan karbon tabakasinda
meydana gelecek gerilme oraninin %1’den kiguk
oldugu grafen kapl (3 x3), (3 xV3), (V3xV3)R30°,
(4x%4), ve (7= 7) Au(111) ylzey hicreleri belirlendi.
Bulunan bu ylzey modellerinin geometrik ve
elektronik 6zelliklerini hem standart gradyen
dizeltiimis yerel yodunluk yaklasim (GGA-PBE)
[4] ve hem de dispersif etkileri iceren modern
SCAN fonksiyoneli (SCAN+rvVV10) [5] kullanarak
sistematik sekilde inceledik.

Kaynakga

Olasi grafen/Au(111) ylzey hucrelerinin yapisina
bagli olarak bu sistemlerin elektronik 6zelliklerinde
dikkat gceken farklliklar ortaya ¢ikmaktadir. Ornegin,
karbon tabakasinin altin ylizeyinden yiksekliginin ve
grafenin ylizey Uzerindeki oryantasyonunun altinin ig
fonksiyonunu 6nemli élgiide degistirdigi ve grafenin
Fermi enerjisini kaydirdigi gordlmustdr.
Grafen/Au(111) ylzey geometrileri, denge mesafesi,
fizisorbe baglanma enerjileri, is fonksiyonlari ve band
yapilari énceki ¢aligmalarla karsilastirimistir.

Sekil 1: Au(111) lzerinde grafen. Altin (1x1) ve
grafen birim hlicreleri kesikli gizgilerle gbsterilmistir.

Bu calisma TUBITAK tarafindan 116F174 proje
numaraslyla desteklenmektedir.
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Anizotropik Grafen Antidot Orgiilerde Kuasi Bir Boyutlu Davranis
ve Yuksek Termoelektrik Verim

Mustafa Neset Cinar, Haldun Sevingli
Izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Malzeme Bilimi ve Miihendisligi, 35460 Lzmir/Tiirkiye

Uzerinde periyodik bosluklar (antidot) olan grafen yapilarina grafen antidot orgiiler (graphene antidot
lattices, GAL) ad1 verilmektedir. Bu ¢alismada, altigen antidot’lar iceren GAL yapilar1 simetri 6zelliklerinie
gore ele almmustir. Simetri kirllmasiyla bazi GAL yapilarda elektronlarin Fermi enerjisi etrafindaki
enerjilerde kuasi bir boyutlu (quasi-one-dimensional, Q1D) davranig gosterdigi ortaya konmustur. Ayrica,
Q1D GAL yapilarmin tasimim ve termoelektrik 6zellikleri denge dis1 Green fonksiyonlari (non-equilibrium
Green functions, NEGF) kullanilarak incelenmistir. Sistem Hamiltonyeni z-orbital siki baglama (tight-
binding, TB) modeli kullanilarak olusturulmus ve orbital enerjilerine Anderson diizensizligi dahil edilerek
(anizotropik) Q1D GAL igin ortalama serbest yol (mean free path) hesaplanip, ayn1 boyutta birim hiicreye
ve antidota sahip izotropik yapiminkiyle karsilagtirilmistir. Bu karsilagtirma sonucunda Q1D enerjilerinde
anizotropik yapimin ortalama serbest yolunun izotropik yapininkinden daha yiiksek bir degere sahip oldugu
goriillmiistiir. Ayrica, anizotropik termoelektrik bagarim 6l¢iitiinUin bant aralig: ile arttig1 ve oda sicakliginda
0.9’a kadar arttig1 gozlenmeketedir.

Sekil 1: GAL Yapilar
3 Farkli GAL yapisi (o, B, y) icin Izotropik ve
anizotropik konfigiirasyonlar simetrik ve asimetrik
olarak gosterilmistir.

Tablo 1: Yapilara ve sicakhiga gore termoelektrik basarim

slguti
GAL tipi 300 K 500 K
oA 0.5073 0.4720
as 0.2526 0.1636
Ba 0.5987 0.8346
Bs 0.4130 0.4056
YA 0.9442 1.4022
¥s 0.5768 0.2549

—Q

—

Sekil 2: Ortalama Serbest Yol
Kirmizi ve mavi ¢izgiler o yapisinin simetrik ve
asimetrik konfigiirasyonlart i¢in ortalama serbest yolu
gOstermektedir.

Energy (eV)
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Grafen Kuantum Nokta Yapisinda Atomik Cokme Durumu
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Bir atomun proton numarasi belirli bir esigi astiginda, ortaya ¢ikan Coulomb alani atomik ¢okme
durumuna neden olur [1-3]. Cok biyik cekirdek yiikii gerektirdigi igin (Z>170) , atomik ¢okme
durumuna ait herhangi bir bulguya ¢arpisma deneylerinde rastlanmamustir. Fakat, yiik tasiyicilarinin
relativistik dogasindan dolay1 [4], atomik ¢cokme durumu bir nokta kusur yiiklenerek yada safsizlik
eklenerek grafende rahatlikla gozlenebilir [5]. Bu calismada grafen kuantum nokta yapisi tizerine
rastgele dagitilmis nokta kusurlart yiikleyenerek, ortaya ¢ikan Coulomb yiiklii kusurlarin elektriksel
ozellikleri nasil degistiridigini anlamaya calistik. YoOntem olarak, yiiklenmis nokta kusurlarin
elektriksel 6zelliklerde yol actigi degisiklikler siki baglanma ve ortalama alan Hubbard modeli ile
¢ozildi ve analiz edildi. Coulomb sabiti, diger bir deyisle nokta kusurun yiik durumu, artirildiginda
elektronlar bu yukli nokta kusuru etrafinda yar1 bagli durumlar olusturmaktadir. Buna ek olarak,
rastgele dagitilmis ¢oklu yiiklii nokta kusurlarin olusturdugu yapi i¢in elektron etkilesim etkileri ve
manyetik 6zellikler yine ayni model yardimiyla ¢alisildi [6]. Bizim sonuglarimiza gére yukli kusura
yakin bolgelerde elektron perdeleme etkisi direk olarak elektron etkilesimleri ile ilgilidir ve kusur
kaynakli manyetizma giiglii bir sekilde Coulomb sabitine baglidir.
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Koloit Parcaciklarin Etkilesim Potansiyel Enerjilerinin Video Mikroskop
Yontemiyle Olglilmesi

Naim Tuna Tokso6z!, Deniz Kaya!
1 Akdeniz Universitesi, Fizik Bolumi, 07058 ANTALYA

Koloit pargaciklar arasindaki etkilesimler reolojik ve optik ézellikler de dahil olmak (izere koloit suspansiyonlarin
bircok yonini kontrol eder. Bunlar, elektrostatik, van der Waals, hidrofobik, hidrasyon ve sterik etkilesimler olarak
smiflandirilir. Yogun koloit siispansiyonlarin fiziksel 6zelliklerinin ¢ogu, Koloit kiiresel pargaciklar arasindaki etkilegim
potansiyeli tarafindan belirlenir ve modifiye edilir. Ornegin, ¢ift yonlii etkilesimin sicaklik, hacim kesri ve sinir kosullart
Uzerindeki bagimlilig1 aktif aragtirma konusudur. Pratik uygulamalarda, ¢ift yonll etkilesim 6lgtimleri, siispansiyondaki
parcaciklarin yiik durumu ve kimyasal ortami hakkinda ayrintili bilgi saglar. Bu ¢alismada, segilen uygun polimer Poli(N-
izopropilakrilamid (PNIPAAm) kullanilarak hazirlanan koloit siispansiyonlarda parcaciklar arasi ¢ift etkilesim potansiyel
enerjilerini 6l¢mek igin dijital video mikroskop yontemi ve sivi yapi teorisi kullanilmustir. Dijital goruntli analizi sayesinde
koloit siispansiyonlarin incelenmesi anlik ve gbzlemlenebilir olarak gergeklestirilmistir. Sentezlenen koloit parcaciklarin
1stya duyarliligini ve biyiikliiklerini kontrol ederek, bir optik mikroskop ile hareketleri kisitlanmis geometriler iginde ve
farkli sicakliklar altinda etkilesimleri “eszamanl” olarak go6zlemlenerek, fiziksel Ozellikleri Olgiilmiistiir. Calisma
sonucunda, video mikroskop yontemi ile alinan veriler, goriintii igleme programi yardimiyla bir araya getirilerek Kkoloit
parcaciklarin, Gift etkilesim potansiyel enerjileri dogrudan hesaplanmustir.

Bu calisma, Tiirkiye Bilimsel ve Teknik Arastirma Kurumu (TUBITAK) tarafindan, 116M396 projesiyle desteklenmistir.
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N-(4-Asetilfenil)-4-metilbenzensiilfonamid’in Dielektrik Ozelliklerinin
Incelenmesi (PSASF)
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Sulfonamid sulfonik asitlerin amidleridir. Literatire bakildiginda, siilfonamidlerin bakteri ve bazi protozoalar dahil
birgok mikroorganizmaya karsi genis bir antimikrobiyal &zelliklerinin olmasindan dolay1 ilag sanayisinde genis yer
almaktadirlar [1]. Bunun yani sira biyosensor uygulamalarinda [2], dielektrik alaninda da c¢aligmalar bulunmaktadir.
Dielektrik spektroskopisi malzemelerin kutuplanabilirlik 6zelligi agisindan maddenin frekansa bagli olarak
elektronlar, atomlar, iyonlar, dipoller ve kendi ara yiizeysel etkilesimleri hakkinda bilgi vermektedir.

Bu caliyma da N- (4-asetilfenil) -4-metilbenzensiilfonamid (PSASF) sentezlemek amaciyla p-amino asetofeneon 1-
metil-2-pirilidon (NMP) ¢ozuldlkten sonra reaksiyon sonucunda ortaya g¢ikacak olan HCI i tutmak amaciyla ortama
trietil amin asit ilave edilmistir. Sogutulan karigima 4-metilbenzensiilfonil kloriir damla damla ilave edilmistir.
Reaksiyon karigimi 0 °© C'de 1 saat; oda sicakliginda da 24 saat karigtirtlmistir. Reaksiyon karigimi 6nce buza
dokiillmiistiir; elde edilen beyaz kati {iriin suyla yikanip kurutulmustur sonra etil alkol ile kristallendirilmistir. PSASF
numunesinin kimyasal karakterizasyonu icin Fourier Transform Infrared Spektroskopisi ve dielektrik dlcumleri igin
dielektrik spektroskopisi kullanilmistir.

/7 NH
g

Sekil 1: PSASF 'nin sentezi
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Cu,ZnSnS, Thin Film Solar Cells with Graphene Window Layer
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Thin film solar cells are one of the renewable energy sources with a bright future due to their advantages
such as low cost, having a flexible structure according to the substrate used, being easy to install and
portable, which allow a wide usage area and high energy cycle efficiency. Unlike crystalline silicon solar
cells, thin film solar cells have low cost manufacturing. The quaternary compound of CuzZnSnS, (CZTS) is
a newly explored semiconductor photovoltaic material which is expected to be interesting for thin-film
solar cell absorber. CZTS consists of Cu, Zn, Sn and S, which are fairly low cost, earth-abundant and
environmentally friendly elements. Because of these advantages, CZTS is seen as a future replacement for
CulnGaSe; (CIGS) solar cells in photovoltaic (PV) industry. The CZTS thin films show p-type
conductivity, high absorption coefficient (10* cm™) and a band gap of 1.45-1.5 eV that is ideal to achieve
the highest solar-cell conversion efficiency [1,2]. It is currently reported that the highest efficiency for the
CZTS based thin film solar cells is 12.6% which demanding further improvement [3]. The development of
high efficiency Cu2ZnSnSs (CZTS) thin film solar cells depends on the synthesis of phase pure CZTS
absorbers. Due to the difficulties of preparation pure phase CZTS films (i.e., a film lack of secondary

phases), the structural and compositional properties of CZTS films must be systematically studied.

In this project, it is aimed to fabricate CZTS based solar
cells with graphene window layer in superstrate structure.
Fluorine doped tin oxide (FTO) coated soda lime glass
(SLG) is used as a substrate. Graphene is transfered on
FTO coated SLG substrate which acts as a window layer.
N-type ZnO is a buffer layer which is deposited by RF
magnetron sputtering technique. In this project, p type
semiconductor material CZTS is used as an absorber layer.
CZTS absorber films are prepared by two independent
stages. CZT precursors are grown on the substrates with
deposition order from top to bottom Cu/Sn/Zn/Cu by using
DC magnetron sputtering technique (Figure 1). Two
different Zn deposition time was used for metallic
precursor. The deposited precursors are sulfurized inside a
quartz tube under sulfur and Argon atmosphere at 500 °C
for 45 min. So far, all layers of solar cells has been grown
and analyzed separetely. XRD, SEM, EDX, Raman and
Optical charaterizations of each layers have been occured.
According to Raman analysis, both CZTS films have main
vibration peak of kesterite CZTS. Both CZTS films have
similar surface morphology. Some parts of the surface of
films, different structures which assigned to Sn-S phases
were detected. The high efficient CZTS based solar cells
have Cu-poor Zn-rich composition. In this case, both
CZTS films have Zn-rich composition. However, CZTS-1
has also Cu-poor composition where CZTS-2 is nearly
stoichiometric in terms of Cu composition.

the characteristic D, G and 2D peaks of the graphene were
found at 1372, 1600 and 2722 cm™, respectively. The D
peak from these peaks indicates the presence of
imperfections and impurities in the graphene. The Ip/lg
ratio should be 0 for an ideal quality graphene. In this
study, this ratio is calculated as Ip/lc = 0.6 and close to the
ideal value.

a) b)

r . Element Deposition Time (s)
Cu Parameter 1 Parameter 2
n (P1) P2)
cu 220 220
Sn (bottom)
; in 210 140
Cu Sn 150 150
L | Deufiep). o 9
Figure 1: Stacking order from top to
bottom.

SLG/FTO/Graphene structure has an optical transmission
higher than 75% in the visible region.In summary, Cu-
poor Zn-rich CZTS structure is succesfully achieved and
characterization of the film CZTS-1. SLG/FTO/Graphene
structure has an optical transmission higher than 75%
which is suitable for solar cells. Based on these results,
the fabrication and electrical characterization of
SLG/FTO/Graphene/ZnO/CZTS/Mo  superstrate  solar
cells are in progress.

*This study was supported by Scientific Research Coordination Unit of Pamukkale University under the project

number 2018HZDP041.
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Sezyum Kursun Halojen(r Perovskitlerde Cr Etkili Renk Degisiminin Deneysel
ve Teorik Olarak Incelenmesi
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Caligmamizda verimlilikleri, diisiik Uretim maliyeti ve kolay sentezlenebilmeleri nedeniyle son yillarda ilgi
odag haline gelen inorganik sezyum perovskilerin ézelliklerinin Cr-katkilama ile ne sekilde degistiklerini
incelemekteyiz. Cr¥ iyonlarmin perovskit kristal orgtlerine dahil edilmesi, oda sicakhginda anti-¢ozlcl
kullanilarak yeniden kristalizasyon yontemini ile elde edildi. Hem Cr-katkili hem de CsPbBr«Cls.x fazinda
kristal olusumunun, CrCls ¢dzeltisinin konsantrasyonunun arttirilmasiyla saglandigi gosterilmektedir.
Ayrica katkilama prosedirunin, PL-spektrumunda CsPbBr«Cls.x alanlarindan, Cr-katkisiyla daralmig
kristallerden ve Cr katkilarinin bant araligi igerisinde olusturdugu enerji durumlarindan kaynaklanan g
farkli tipte tepe noktasinin ortaya ¢gikmasina yol agtigi da gézlenmistir. Ayrica, koyu renkli morumsu 1s1k
yayan Cr-katkili perovskitlerin zaman igerisinde yiiksek Renk Doniisiim Indeksi (88) degerine sahip beyaz

151k yaydig1 goriilmiistiir.

Kursun halojeniir perovskitler 6ne ¢ikan optik
ve fotofiziksel oOzellikleriyle 151k  yayan
diyotlar, glines pilleri, lazerler, gibi perovskite
bazli optoelektronik uygulamalar igin Gmit
verici malzemelerdir. Bu malzeme sinifi son
zamanlarda diisiik eksiton baglanma enerjileri,
giiclii 151k emilimi, yiiksek fotoliiminesans
kuantum verimi, dalga boyu ayarlanabilirligi ve
uzun tasiyict omrii gibi optik O6zelliklerinden
dolay1 biiyiik ilgi cekmektedir.

Bu ¢alismada[l], Cr katkilamanin, inorganik
halojeniir perovskitlerin  yapisal, optik ve
elektronik ozellikleri Uzerindeki etkisi hem
teorik hem de deneysel olarak incelenmistir. Tlk
once, Cr* iyonlarn1 ile katkilama oda
sicakliginda antisolvent kristalizasyon metodu
ile sagland.

Sezyum  kursun halojeniir  perovskitlerin
yapisal, optik ve elektronik ozelliklerinde CrCls
katki maddesi kaynakli meydana gelen
modifikasyonlar1 incelemek igin, Viyana ab
initio Simiilasyon Paketi (VASP) kullanilarak
Yogunluk  Fonksiyonel  Teorisi  temelli
hesaplamalar yapildi.[2] Yapilan
simulasyonlarla, Cr-katkilanmasinin ~ bag
enerjileri bakimindan tercih edilir oldugu,
kristal yapisinda meydana getirdigi germe
etkisi, katki atomlarinin sebep oldugu enerji
bant araligt durumlar1 gozlenerek, deneysel
bulgular sonucunda elde edilen veriler ve
ortaya konulan teorilerin dogrulugu kanitlandi.

Kaynakca (Times New Roman, Bold,10 punto)
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Sekil 1: Katkili ve katkisiz kristallerin fotoluminesans
Olgtimleri.

Yapisal  karakterizasyon,  katkilama  iglemi
gergeklestignde CssPbBrs fazindan CsPbBryCls.x
fazina bir ge¢is oldugunu gostermektedir ve
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi kullanilarak yapilan
enerji hesaplamalar1 bu fazin daha tercih edilir
oldugunu  gostermektedir. Ek olarak, Cr®
iyonlarimin  6rgli igerisine girmesi ile Kkristalde
meydana gelen gerilmenin ve katki atomlarinin bir
sonucu olarak birden fazla isima gorilmektedir.
Karigik halojentir perovskit alanlarinin nemle gucli
etkilesimi  nedeniyle, CsPbBr«Cls« kristallerine
karsilik gelen PL yogunlugu zamanla énemli 6lgiide
azalir ve Cr-katkili halojen perovskit numuneleri
daha sonra berrak bir beyaz 151k emisyonu
sergilemeye baslar.

Sonuglarimiz, Cr katkili inorganik perovskitlerin,
yuksek kuantum verimliligine sahip tek fazli beyaz
151k kaynaklari i¢in de umut verici adaylar oldugunu
ortaya koymaktadir.
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Cr-driven Color Change in Cesium Lead Halide Perovskites™, J. Appl.Phys., Submitted (2019).

2. G. Kresse and I. H. Sloan, "On the numerical solution of a logarithmic integral equation of the first kind for
the Helmholtz equation”, Numer. Math.,66, 199-214 (1993).
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Ortorombik CsPbI3 Perovskitler: Kalinliga Bagli Yapisal, Optik ve Titresimsel
Ozellikler

Sercan Ozen ve Hasan Sahin

Lzmir Yiiksek Teknoloji Enstitlisii — Fotonik Bolimii, 35430 Lzmir

Sezyum kursun halojeniir perovskitler, aydinlatma, optoelektronik cihazlar, sensorler, tibbi cihazlar ve
diger bir¢ok alanda kullanim potansiyelleri nedeniyle son on yilda yaygin olarak ¢aligilmaktadir. Yumusak
kristal yapilar1 ve farkli fazlarimin 6zellikleri dikkate alindiginda, kalinliklarina bagli &zelliklerinin
arastirilmasi hala ucu acik ve arastirmaya deger bir sorudur. CsPbI3 nanokristalleri sentezlendikten sonra,
oda sicakliginda stabil olan ortorombik faza dénmektedirler. Ortorombik kristalin titresimsel hesaplari,
CsPbl3 perovskit yapisimin dinamik olarak stabil iki katmanli ve tek katmanli formlarinin varh@inin
miimkiin oldugunu ortaya koymaktadir. Malzemelerin inceltilmesi, optik ve elektronik o6zelliklerde
degisiklik ile sonuglanan bant boslugunda degisime neden olur. Burada ortorombik CsPbl3 perovskite
nanokristallerin yiginsal, iki tabakali ve tek tabakali yapilarmin kalinliga baglh yapisal, optik, elektronik ve
titresim Ozelliklerinin detayli bir arastirmasini sunuyoruz..

Sezyum  kursun halojeniir  perovskitleri,
elektronik ve optik Ozellikleri nedeniyle son
yillarda blyiuk dikkat c¢ekmektedir. Farkli
halojenler kullanilmast ve farkli kristal
boyutlarinda sentezlenmeleriyle elde edilen
yapilarin bant araligi enerjilerinin ortaya
koyduklar1 genis aralik bilim insanlarini bu
malzeme sinifin1 lazerler, 151k yayan diyotlar ve
giines hiicreleri gibi O6nemli alanlarda
kullanilmaya yoneltmistir. Sezyum kursun
halojentir perovskitleri arasinda, CsPbls
perovskitleri, 1.73 eV'lik arzu edilen bant
aralig1, stabilite ve termal direng gibi 6nemli
Ozellikler gosterir. Bu yapinin Ozellikleri ve
kararliligi  Gzerine ¢alismalar yapilsa da
sergiledigi o6zelliklerde kalinliga bagli olarak
meydana gelen degisimleri inceleyen az sayida
calisma vardir.

Bu calismada,[1] CsPbl; perovskitlerinin ilgi
cekici Ozellikleri ve g¢esitli malzemelerdeki
katman azaltma ¢aligmalarinin olaganiistii
sonuglarindan ilham alarak, CsPbls perovskit
nanokristallerin ~ katmana  bagli  yapisal,
elektronik, optik ve titresimsel Ozelliklerine
yogunlasildi.

Viyana ab initio Similasyon Paketi (VASP)
kullanilarak Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

temelli hesaplamalar ile[2], CsPbl3
kristallerinin yiginsal, iki katmanli ve tek
katmanli  formlarinin ~ yapisal, optik ve

elektronik 6zellikleri incelendi.

Kaynakgca (Times New Roman, Bold,10 punto)

(a) Bulk (b) Bilayer (c) Monolayer

Orthorhombic

Sekil 1: CsPbls kristalinin férkh katman Sayilarindaki
yapilari.

Calismalar  sonucunda, ortorombik CsPbls'lin,
katman sayisina bagli elektronik dzelliklere ve optik
yapiya sahip kararli bir kristal oldugunun
gosterilmesinin yaninda enerji hesaplamalari ve
titresimsel kararlilik analizi yapilarak dinamik
olarak kararli, tek tabakali ve ¢ift tabakali yapi
formlar1 belirlendi. CsPbls, kalinligindan bagimsiz
olarak direkt bir bant boslugu gosterirken, yigindan
tek tabakaya inceltiginde, malzemenin bant
boslugunun 1.8 eV'den 2.9 eV'ye ¢iktig1 hesaplandi.
Enerjiye bagli optik tepki (dielektrik fonksiyon,
emme katsayisi, yansitma ve  gecirgenlik)
simiilasyonlar1  ise  elektronik bant dagimi
hesaplamalartyla tutarli sekilde, malzemenin katman
sayist azaldik¢a maviye kayma oldugunu ortaya
koymustur. Son olarak, ab-initio molekiler dinamik
simulasyonlarimiz kristalin tek katmanli formunun
makul sicakliklara kadar sabit kaldigin1 gostermistir.

1. S. Ozen, F. lyikanat, M. Ozcan, E. Tekneci, ve H. Sahin, “Orthorhombic CsPbl; Perovskites: Thickness-
Dependent Structural, Optical and Vibrational Properties”, J. Appl.Phys.,Submitted (2019).

2. G. Kresse and I. H. Sloan, "On the numerical solution of a logarithmic integral equation of the first kind for
the Helmholtz equation”, Numer. Math.,66, 199-214 (1993).
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Kuantum tellerinde Rashba spin-orbital etkilesimi ve Magnetik alanda elektronlarin
0z1S181.
A. M. Babanl, V. D. Sabyrov
Suileyman Demirel Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Bolumii, 32000 Isparta

Parabolik potansiyel, Magnetik alan ve Rashba spin-orbital etkilesimi olan durumda elektronlarin 6zisisi
hesaplandi. Dagilim fonksiyonu kullanilarak kuantum tel sisteminin 6z 1sisin1 sicakliga bagli degisimi
incelendi. Sicaklik arttikga 6z 151 maksimum degere ulasir sonra azalarak sabit bir degere yaklagmaktadir.

Bu c¢alisma diisik sicakliklarda kuantum
tellerinde  Rashba spin-orbital etkilesimi ve
magnetik alan etkisinde olan elektronlarin 6z
1s1s1  teorik  olarak  incellenmistir.  [1]
calismasinda Q dagilim fonksiyonu k dalga
vektoriine bagli olarak hesaplanmistir. Bu ise
sistemin termodinamik niceliklerinin k dalga
vektOrine bagli olmasma getirir. Biz bu
caligmamizda sistemin dagilim fonksiyonunu k
dalga vektoriinden bagimsiz olarak ele alindi ve
buna bagli kuantum tel sistemin Oz 1sisini
hesapladik. Bu sistemin Hamiltonyeni (1)
denklemiyle verilir [2].

H= %('p +ed)* +%mw|}:x: +§[:r ¥ (p+ed)];+
1
Eg,uBEcrx

(@)

Schrodinger denklemini ¢ozerek elektronlarin
enerji spektrumunu i¢in asagidaki ifadeni

_ . . [in+1 !
Eﬂ_cn((zr.+2 r:f|+‘.|( e }b+r£) (2)
bulduk [2]. Elektronlarin 6zisisin1 hesaplamak
icin dnce dagilim fonksiyonu

@ = Z‘:ﬂ=DE_SE" (3)

hesaplandi. Denklem (3)’de k-ya gore integrali
hesaplanir ve n kuantum sayisina gore
toplaman1  Makleron formulunu kullanarak
asagidaki ifadeni aliriz:

Kaynakc¢a

Q =REr[P7] G(E'H‘L —g ) +EiE|:4g -IE

dg~TF 4 gﬂEg-'E,‘.'TI:ErE[Z,‘."ﬂ - Erf[ﬂn.-'ﬂ]:] )
4)

Burada

f=pc,  P=77T F=22 ©)

IS

esit olarak alindi.

Denklem (4) yardimiyla kuantum tel sisteminin
0z 1s1s1 bulunur

€ =Z1ng ®)

Asagidaki sekil-1 de kuantum tel sisteminin
sicakliga gore 6z 1s1sinin grafigi verilmistir.

CQIK)

VT

5 10 15 20

Sekil 1: Sistemin oz isist.
Burada iz =1,z =2I,. Iz = 4, swaswyla mavi,
turuncu ve yesil renkli egrilerini géstermektedir.

Hesaplamalar icin su degerler kullanilmigtir
g=-8, m=0.04my, lp=100x 10 %nm
ls=100x10"%°nm ve N=10 [1].

1. R. Khordad, H. R. Rastegar Sadehi. Solid State Communication 269 (2018) 118-124
2. A. Gharati, R. Khordad, Superlattices Microstruct. 51 (2012) 194.

3. S. Debald, B. Kramer, Phys. Rev. B71 (2005) 115322
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Electromagnetically Induced Transparency
via Three Photon Excitation In
Cold Rydberg Atoms

Yagiz Oyun %, Ozgiir Cakir > and Sevilay Sevingli !
izmir Institute of Technology, Department of Photonics, 35430 Urla, izmir, Turkey
2[zmir Institute of Technology, Department of Physics, 35430 Urla, izmir, Turkey
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Electromagnetically induced transparency (EIT) is a quantum coherence phenomenon, in which the
phase difference in excitation paths are utilized to interfere destructively, canceling out the
absorption of the medium for probe laser. EIT was first observed in a two-photon scheme where a
modified optical response is achieved by the interference of laser induced atomic state coherences at
the resonance of transition [1]. EIT gave rise to many fascinating applications in quantum optics, such
as slow light [2]. Rydberg-EIT media have been used to gain better understanding of quantum many
body interactions [3,4]. Recently EIT in a four-level scheme was realized experimentally in a dressed
state manner with Cs atoms, in which a strong middle state laser allows a transparency window to be
opened for probe laser [5].

We investigate three photon EIT in a cold atomic ensemble that has a ladder type excitation scheme,
in which the highest energy state is a Rydberg state. In order to include the dissipative dynamics of
the system, we used von Neumann equation which involves Lindblad terms, followed by inclusion of
Rydberg atom interactions. Starting from steady-state solutions without interactions we analyzed the
system by using a self-consistent mean-field calculation to understand the interaction effects. As the
interaction strength increases, we observed that transparency weakens, transparency window
broadens and shifts away from the resonance as expected.

We acknowledge support from Scientific and Technological Council of Turkey (TUBITAK) Grant No.
117F372.

[1] S. E. Harris, J. E. Field, A. Imamoglu, Phys. Rev. Lett. 64, 1107 (1990).

[2] L. V. Hau, S. E. Harris, Z. Dutton, C. H. Behroozi, Nature 397, 594 (1999).

[3] J. D. Pritchard, D. Maxwell, A. Gauguet, K. J. Weatherill, M. P. A. Jones, C. S. Adams, Phys. Rev.
Lett. 105, 193603 (2010).

[4] O. Firstenberg, C. S. Adams, S. Hofferberth, J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 49 152003 (2016).

[5] N. Sibalic, J. M. Kondo, C. S. Adams, K. J. Weatherill, Phys. Rev. A. 94, 033840 (2016).
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Rutenyum Katkilandirilmis TiO; Ince Filmlerin Fotokatalitik Aktivitesinin Tyilestirilmesi
Yesim ALDURAN?, M. OZDEMIiR?3, G.AYGUN?3, L.OZYUZER?3

1Bjyoteknoloji Béliimii, izmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisti, Urla, 35430, izmir, TURKIYE
2Fizik B6limil, [zmir Yiiksek Teknoloji Enstitiisii, Urla, 35430, izmir, TURKIYE
3Teknoma Teknolojik Malzemeler SAN. TiC. LTD. STi., izmir Teknoloji Gelistirme Bélgesi, [YTE Kampiisii, 35430, izmir, TURKIYE

Yenilenebilir enerji kaynagi olan giines enerjisinde temel sorun verimliliktir. Glintimiizde ticari olarak kullanilan
silikon temelli giines panellerinin verimliligi %30 civarindadir. Bugiin farkli yontemlerle daha yiiksek verim elde
edilmeye caligilsada yiiksek verim elde etmek ¢ok masraflidir ve bilim adamlar1 yeni alternatifler aramaktadir. Giines
panellerinin belli bir ag¢1 ile kurulumu, havadaki tozlar, organik kirlilikler, su lekeleri, komiir ve dizel kaynakl
endiistriyel kirlilikler nedeniyle giines ismlarinin fotovoltaik hicreler ile emilimi azalarak veriminin diistiigi
gozlenmistir kendi kendini temizlemeye dayali yontem kullanilabilecek en etkili yontemdir. Bu projedeki temel amag,
glines panellerinin st yiizeyini rutenyum (Ru) katkilandirilmig TiO2 ile kaplayarak fotokatalitik 6zellikleri sayesinde
ylizeydeki organik kirliliklerin kuvvetli oksitleyici ortam ile parcalanip su, karbondioksit ve daha kiigiik molekiillere
ayrigarak yagmur sulari ile kendi kendini temizlemesini saglamaktir. Boylece giines emilimini maksimum seviyede
tutarak, giines panellerinin verimliligi arttirilacaktir. Bu yontem sayesinde giines hiicreleri, mekanik ve kimyasal
yontemlerin ylizeye vermis oldugu zarara maruz kalmayacaktir. Hem maliyet diisiiriilecektir hem de zamandan tasarruf

saglanacaktir.

Onemli bir inorganik bilesik olan TiO2; ekonomik olusu, yiiksek
foto iletkenligi, hazir elde edilebilmesi 6zelliklerinden dolay1 en
¢ok kullanilan yari itekendir [1].Dogal olarak TiO2 ii¢ farkli
kristal yapisina sahiptir. Bunlar; rutil, anataz ve brookittir.
Brookit ve anataz tiim sicakliklarda kararsizdir. Tek kararl faz
rutildir. Rutil faz1 Anataz fazina gore daha siki paketlenmis bir
yapidadir. Anataz fazit Rutil ve Brukit fazlarn ile
karsilastirildiginda en yiiksek fotoaktiviteyi gosteren fazdir.
Fotokatalizor, UV 1s1g1n etkisi ile yiizeyde kuvvetli yiikseltgen
(oksitleyici)  ortam olusturan bir yar1 iletken olarak tarif
edilebilir. Fotokatalizor, 151k yolu ile aktiflesen bir katalizordiir.
Is181 absorbe ederek yiiksek enerjili bir hale gelir ve bu enerjiyi
reaktif maddelere transfer ederek kimyasal tepkimeyi baslatir [2].
Son  zamanlarda  TiOz’nin  fotokatalitik  ozelliginden
faydalanilmaktadir. Ayrica yiiksek sicaklik gaz sensorleri, giines
pilleri, lityum pillerinde anot olarak, antibakteriyel olarak, kemik
implantlarinda  biosensér ve biouyumlu malzeme olarak
kullanilmas1 TiO2” nin 6nemli uygulamalarindan bazilardir.
TiO2’nin yiiksek afinitesi yiizey modifikasyonunu kolaylastirir,
ayrica toksik 0Ozellik gOstermemesi, kimyasal olarak kararli
olmasi, yiiksek kirilma indisine, genis bant araligina ve tekrar
kullanabilme &zelligine sahip olmasi en onemli ozellikleri
arasinda yer almaktadir [3]. TiO2’nin fotokatalitik g¢aligma
mekanizmasi hidroksil radikali, hidrojen peroksit ve stperoksit
gibi reaktif oksijen tdrlerini Ureten kimyasal basamaklar
icermektedir [4].
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Sekil 1: Reaktif oksijen ve hidroksil (H20z, -O ~?2, -OH) zincir
reaksiyonlarinin sematik gosterimi[3].

TiO2’nin yiizeyi mordtesi (UV) ile uyarildigi zaman yiizeydeki
organik bilesikleri parcalayarak zararsiz olan su, karbondioksit ve
daha kiguk molekdllere donistiiriip malzemenin kendi kendini
temizlemesi  saglanmaktadir.  TiO2’nin  elektromanyetik
spektrumunun goriiniir bolge araliginin sinirli olmasi (anataz igin
< 387 nm %5) goriiniir 151k altinda fotokatalitik aktivitesinin
diisiik olmast bu fotokatalizorlerin sinirlayic1 6zelliklerinden
biridir [5]. Bu nedenle yiizey yapisinin modifikasyonu aracilig
ile fotokatalitik aktivitenin arttirllmast i¢in Rutenyum (Ru)
iyonlari ile katkilama yapilacaktir. Diger metal iyonlarina kiyasla
Ru ile katkilandirilan TiO2, 0Orgl igerisinde yeni fazlar
olusturarak, fotojenlenmis elektron-bosluk ciftlerinin birbirinden
ayrilmasini, TiOz2 igerisinde yeni enerji seviyeleri olugmasini ve
elektron-bosluk rekombinasyonunun degismesine neden olarak
etkili dalga boyunu 400 nm’lere kadar uzatir [6].

[1] P.Mandal, S. Sharma, Renewable Sustainable Energy Review, Progress in Plasmonic Solar Cell Efficiency Improvement: A

Status Review”,2016,65 — 537-552

[2] M. Ozdemir, M. Kurt, L. Ozyuzer, G. Aygun, The European Physical Journal Applied Physics, “Comparison of photocatalytic

properties of TiO; and fibers”,2016, 75: 30401

[3] A. Fujishima, X. Zhang, Comptes Rendus Chimie, “Titanium dioxide photocatalysis; present situation and future approaches”,

2006, 9 (5-6).750-760

[4] L.Yao, J. He, Progress In Material Science, “Recent Progress in Antireflection and Self-Cleaning Technology — From Surface

Engineering to Functional Surface”, 2013, 64 93 — 123.

[5] S.Yoo, M.S. “ Oriented array of single crystal TiO, nanofibers by gas-phase etching, processing and characterization” , pp. 1-35

2005

[6] A. D. Tryk, A.Fujishima, K. Honda, Electrochim. Acta 45, “Recent topics in Photoelectrochemistry: achievements and future

prospects, 2000, 2363-2376.
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Ultra-ince GaGeAs Kiristallerinin Yapisal, Titresimsel ve Elektronik Ozellikleri

Yigit Sozen ve Hasan Sahin

Izmir Yiiksek Teknoloji Enstittisti, Fotonik Béliimii, 35430 Lzmir

Calismamizda tek tabakali GaGeAs kristallerinin yapisal, titresimsel ve elektronik 6zellikleri yogunluk
fonksiyoneli teorisi ile incelenmistir. Toplam enerji optimizasyonu hesaplar1 tek tabakali GaAs
malzemesinin Ge atomlari ile gii¢lii bir sekilde etkilestiklerini ortaya koymustur. Birim hiicre bagina bir Ge
atomu ile ylzeyin modifiye edilmesi sonucu olarak ise 1H fazindaki GaGeAs kristalinin olusabilecegi
ongoriilmiistiir. Malzemenin dinamik stabilitesi ise fonon hesaplar1 yardimiyla test edilmistir. Ongdriilen
malzemenin fonon spektrumunda negatif modlarinin olmayis1 bu kristalin stabil bir malzeme oldugunu ve
uygun deneysel kosullarda sentezlenebilecegini gostermektedir.

Grafen benzeri iki boyutlu stabil kristallerin, cesitli
deneysel yontemlerle sentezlenebilir oldugu gegmis
yillarda kanitlanmigtir. Bu  yapilarin  sentezi
sonucunda ortaya ¢ikan olagandisi optik ve
elektronik &zellikler ise bu malzemelere olan ilgiyi
arttirmistir.

Yakin zamanda ©n goriilmiis olan, az bukilmiis
(low buckled) geometriye sahip tek katman GaAs
kristalinin, kararli bir yar1 iletken malzeme oldugu
teorik olarak ispatlanmigtir. Fiziksel ve titresimsel
Ozellikleri  incelenmis olmasina ragmen bu
malzemenin farkli bir atomla ne sekilde
etkilestigini inceleyen bir caligma bulunmamaktadir.

Son zamanlarda gergeklesen deneysel ve teorik
gelismelerin verdigi motivasyonla, petek yapisina
sahip tek katman GaAs yuzeyi, Ge atomu ile
modifiye edilmis ve modifiksayon sonucu olusan
GaGeAs kristalinin yapisal, titresimler ve elektriksel
ozellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisi kullanilarak
incelenmistir.[1] ilk-prensip hesaplamalar1 Vienna
ab-initio simulation package[2] (VASP) kullanilarak
gerceklestirilmis  olup  elektronlar  arasindaki
degisim-korelasyon etkilesimleri  genellestilismis
gradyen yaklasim[3] (GGA) fonksiyoneli ile
tanimlanmustir.

Ge atomunun GaAs kristaline gugli sekilde
baglanmasi sonucunda olusan 1H fazindaki kristalin
enerji optimizasyonu yapildiginda, elde edilen birim
hiicrenin 6rgli parametresi 3.8 A bulunmustur. Ga-
Ge ve Ga-As atomlart arasindaki bag uzunlugu ise,
sirastyla 2.67 A ve 2.50 A’dur. Kristaldeki atomlar
arasindaki baglarin hem kovalent hem de iyonik
Ozellik  gosterdigi Bader analizi  yapilarak
ispatlanmigtir. Serbest atomlarin sahip oldugu
toplam enerji, kristalin  toplam enerjisinden
cikarilarak, birim hiicre bagina diisen kohezif enerji

2506‘-\ ]
2001 ] .

Sekil 1: Tek katman 1H-GaGeAs 'nin iistten ve yandan
gorinima (a) ve bu malzemenin dinamik olarak stabil
oldugunu gosteren fonon bant diyagrami (b)

miktar1 hesaplanmistir ve bu deger 9.45 eV olarak
bulunmustur.

Malzemenin dinamik olarak stabil oldugunun
kanitlanabilmesi i¢in “ufak yerdegistirme yontemi”
kullanilarak fonon hesaplar: yapilmistir. Toplamda 3
akustik ve 6 optik moda sahip olan bu malzemenin
bu modlarindan hi¢ birinin negatif degerlikli
olmamasi malzemenin teorik olarak stabil oldugunu
gostermektedir.

Bunun yanisira, tek katman GaGeAs kristalindeki
elektronlarin, momentum uzayindaki davraniglarini
incelemek icin elektronik bant hesaplamalari
yapilmigtir. Fermi seviyesini kesen iletim ve
degerlik bantlarinin var olmasi, malzemenin metalik
oldugunu goéstermistir.

GaGeAs malzemesinin  metalik dogasi, onun,
nanoteknoloji alaninda iiretilen nanocihazlarda yuk
ve 1s1 tasimmunda kullamilabilecek umut verici bir
aday oldugunu gostermektedir.

1. Y. Sozen ve H. Sahin “Structural, electronic and vibrational properties of ultra-thin GaGeAs crystals”, to be

submitted

2. G. Kresse and J. Hafner, “Ab initio molecular dynamics for liquid metals”, Phys. Rev. B 47, 558-561, (1993).
3. S. Grimme, “Semiempirical GGA-type density functional constructed with a long-range dispersion

correction”, J. Comp. Chem. 27, 1787 (2006).
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Gegirgen ve Iletken Hibrit ITO/Ag/ITO Ince Filmlerin Elektro-Tavlama ile iyilestirilmesi
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Bu projenin temel amaci, indiyum kalay oksit (ITO) katmanlar1 arasina iletken giimiis (Ag) katmani ekleyerek ITO/Ag/ITO (IAI) ince
filmlerinin yiizey direncinde énemli bir azalma, optik bant araliginda ise biiyiik bir artig ile yliksek optik gegirgenlik ve iletkenlik elde
edilmesi saglanacaktir. Y18in malzemeler arasinda en diisiik 6zdirence sahip olmasi nedeniyle metal gomiilii katmani olarak Ag tercih
edilecektir. Metal Ag kullanimu elde edilecek elektrotlari, optimize kaplama parametrelerine bagh olarak elektriksel ve optiksel yonden
iyilestirecektir. ITO iist katmaninin iletkenligi esas olarak Ag ara katmaninin kalinligina bagl olarak incelenecektir. ITO katmanlarinin
istiflenmis IAI elektrotundaki gorevi, metal yiizeydeki yansimay: azaltarak goriiniir spektral araliktaki toplam gegirgenligi arttirmaktir.
IAI ¢oklu katmanini inceledikten sonra elde edilen IAI ince filmlerinin kristalligini iyilestirmek amaciyla elektro-tavlama islemi
uygulanacaktir. Boylece yiiksek gegirgenlik ve iletkenlikte TAI ii¢ katmanh yiiksek kaliteli malzemeler elektro-tavlama yontemi ile
Uretilecektir. Daha sonra elektro-tavlanmis TAI filmleri ile elektro-tavlama uygulanmayan IAI {i¢ katmanli yap1 arasinda kargilastirma
yapilacaktir. Elektrik akiminin IAI ince filmler iizerindeki etkisini arastirarak elektronik aygit dmriiniin arttirilmasi hedeflenip vakumda
elektro-tavlamanin, endiistrideki uygulamalar i¢in daha uygun bir teknik oldugu gosterilecektir.

Seffaf iletken oksitler (TCO'lar), spektrumun goriiniir bolgesinde diisiik elektromanyetik dalga emilimine sahip elektriksel
iletken malzemelerdir. TCO'lar organik 1sik yayan diyotlarda, giines hiicrelerinde, plazma ekran panellerinde, elektrokromik
pencerelerde gegirgen elektrot olarak kullanilmaktadir. Yiizey 1siticist olarak ise kameralar, lensler, aynalar, araba camlar
gibi ¢esitli teknolojilerde kullanilmaktadir [1,2]. TCO’larin tavlanmasi igin en yaygin tavlama yontemi 1sil tavlamadir [3].
Son ¢aligmalarda elektrik akimi ile kendiliginden 1sinan elektro-tavlama, blyitilen filmlerin 6zeliklerini gelistirmek igin
1s1l tavlamaya alternatif olarak gosterilmektedir [4-5]. Elektro-tavlama, birgok avantaj sunmaktadir. Tavlama sirasinda
harici bir 1s1ya gerek yoktur ve filme uygulanan elektrik akimiyla dogrudan joule 1sis1 saglanmaktadir. Bu durum hem
safsizlik olusumunu etkilemekte hem de ¢evre bilesenlerinin sisteme verdigi fazla 1s1 yiiklemesini azaltmay1 saglamaktadir.
Ayrica, elektro-tavlama, termal olarak hassas alt taslar i¢cin uygundur [4]. Isil tavlamaya kiyasla elektro-tavlama esnasinda
kristallesme diisiik gii¢ seviyelerinde daha hizli bir sekilde baslar ve ilerler. Bunun nedeni ise joule 1sisindan gelen verimli
enerji baglasimidir. Elektro-tavlamanin elektrik akimi uygulanan IAI ince film &zellikleri iizerindeki etkilerini arastiran
siirlt ¢alisma vardir. Ag katmani kaplama siiresi ile IAI ¢oklu katmaninin yiizey direnci degismektedir [6]. Ag kalinlig1
arttikca elektron yogunlugunda hizli bir artis elektron hareketliliginde ise bir azalma gézlemlenmektedir. Siireksizlik, IAI Ug
katmanli ince filmin ara yiiz bolgesine gomiilii olan Ag tabakasinin topaklagmasi ve kristalli ITO tane sinirlar1 boyunca
bulunan oksijen tabakalarinin Ag tabakalarina difiizyonu IAI ince filmin elektriksel ve optiksel olarak bozulmasina neden
olmaktadir. Ag taneleri alt ITO katmanma baglanirsa, TAI filmleri mitkemmel korelasyon ile elektriksel ve optiksel
performans gosterebilmektedir. IAI elektrotu i¢in Auger elektron spektroskopisi derinlik profili yiiksek formasyona bagl
olarak metal Ag ve ITO katmanlari arasinda ara yiizey reaksiyonu olmadigi sonucunu ortaya koymustur [7]. Tavlama
sicakligmin yiikseltilmesi, yiizey direncini diigiiriip optik gecirgenligi artirmaktadir [8]. Bu, IAI ¢oklu katmani
kristalligindeki iyilesme ve Ag nin UV'ye yakin sogurma katsayisindaki azalmadan kaynaklanabilmektedir [9]. Vakumda
elektro-tavlanmig IAI ince filmlerin sicaklig1 arttikga, kristal fazlarin bir kismi artmig ve tercih edilen oryantasyon (400)
diizleminde ortaya ¢ikmugtir [10].

Bu caligmada, ITO/Ag/ITO (IAI) ¢oklu katmanini vakum ortamini bozmadan Ag ve ITO (saflik %99.99, yiizde agirlik
Sn0:In02 %90:%10) hedefleri kullanilarak DC miknatissal sagtirma yontemi ile silis ve borik oksit karigimindan elde
edilen diisiik erime noktal1 barosilikat cam iizerine Ar ve O2 atmosferinde kaplanmasi hedeflenmektedir.

IAl ince filmlerinin yapisal 6zellikleri, Cu K radyasyonuna sahip (A=0.154 nm) X-isim1 kirmimi (XRD) (Philips X'Pert
Pro) ile tavlama sicakliginin bir fonksiyonu olarak karakterize edilecektir. Optik 6zellikleri ise 200-2600 nm dalga boyu
araliginda olan spektrofotometre (PerkinElmer Lambda 950 UV/Vis/NIR Spektrofotometre) ile dlculecektir. Yizey direng
Olciimleri igin Keithley 2424 kaynak metrisi kullanilarak doért nokta u¢ metodu uygulanacaktir.
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