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Genis Bant Aralikli Yari Iletkenlerde Gegis Metali Merkezlerinin Elektronik ve
Spin Ozellikleri
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Bu ¢aligmada genis bant aralikli yari iletkenlerde gézlemlenebilen kusur merkezlerinin elektronik, yapisal ve
spin 6zelliklerinden bahsedilmektedir. Bu kusur merkezlerinin bulundugu konak malzemeler olarak elmas,
galyum arsenik ve ¢inko siilfit se¢ilmistir. Kusur merkezi olarak ise gecis metali merkezleri konu alinmistir.

Genis bant aralikli yan iletkenlerde bulunan gegis
metalleri ve bunlarin olusturdugu kompleksler ¢esitli
optoelektronik uygulamalar ve oda sicakliginda
calisgan spin ve foton ara yiizleri i¢in uygun
platformlardir. Bu merkezlerin en belirgin 6zellikleri
arasinda minimum seviyede bozunma ile tek foton
emisyonu [1], spin merkezleri arasinda muazzam
giiclii degis-tokus etkilesimleri [2], ferro-manyetik
diizen olusturabilme ve bunu giiclendirebilme
kabiliyetleri yer alir ve bu nedenlerle hem teorik hem
de deneysel ¢aligmalarin pargasi olmuslardir.

Bu konusmada yukarida bahsettigimiz birkag sistemi
ele alacagiz. Bunlardan ilki ¢inko siilfit (ZnS) genis
bant aralikli yar1 iletken igerisinde konuglanmis bakir
nikel kobalt gibi gecis metal elementlerinin
olusturdugu spin merkezleri. Bu merkezlerin farkl
ylklii  versiyonlarmin  yapisal ve elektronik
ozelliklerini  VASP ve Quantum Espresso
yazilimlartyla ilk  prensiplerden hesaplayarak
inceleyecegiz. Bant genisligi problemini hibrit
fonksiyoneller kullanarak ¢6zdiiglimiiz bu sistemde
buna ek olarak farkli yiliklerde kusur (defekt)
formasyon enerjilerini kiyaslayacagiz. Konusmanin
ikinci kisminda galyum arsenik (GaAs) yiizeyinde
veya yiizeyden iki veya ii¢ tekil tabaka altinda
bulunan demir (Fe) ve silikon (Si) atomlarinin meta
stabil pozisyonlar alabildiklerini ilk prensip hesaplari
yoluyla  gosterecegiz. Taramali tiinelleme
mikroskobu yoluyla elde edilen topografik resimlerle
de desteklenen bu caligsma gegis metallerinin negatif
yiik kazanarak bu sistemlerde DX merkezlerini
olusturduklarini gecis metallerinin kisa siireligine de
olsa ikincil bir meta stabil pozisyona transfer

olabildigini gostermektedir. Son konu olarak elmas
icinde izole edilmis spin giftleri arasindaki degis-
tokus etkilesimlerinden bahsedecegiz. Konak
malzemenin (elmas kristali) homojen Green
fonksiyonunun spds* siki baglanma modeli ile
momentum uzayinda hesaplanmasi ve Dyson
denkleminin reel uzayda kusur veya kusur ciftleriyle
cozlilmesiyle lokal durum yogunluklarini elde
edilmesinden bahsedecegiz. Degis-tokus
etkilesiminin biiyiikliigliniin de bu hesab1 takiben
paralel ve anti paralel hizalanan spin merkezlerinin
enerji farkindan hesaplandigini gosterecegiz. (Sekil
1) Hesaplarimiz bu etkilesimin biiyiikliigliniin hem
spin merkezleri arasindaki mesafeye hem de bu
merkezleri birbirine baglayan vektoriin  kristal

vektorlerine  goreli agisina  baglhi  oldugunu
gostermektedir.
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Sekil 1: Gegis metallerinin spin merkezleri arasindaki
degis-tokus etkilesiminin merkezler arasi uzakliga bagh
biiyiikliikleri
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