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DUZENSIZ ALASIMLARIN ELEKTRONIK YAPILARININ iINCELENMESi

F. Ahmet CELIK
Firat Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dah
2004, Sayfa : 54

Bu tez ¢aligmasinda, yapisal olarak diizensiz sistemler igin gelistirilen ve gok pargacik
sagtimasina dayanan Beeby&Hayes metodunu kullanarak iki boyutta bir kare Orgii iizerinde
istatistiksel bir diizene gore dagilmis A,B,, seklindeki bir alagimin elektronik durum
yogunlugunun farkh bir ¢6ziim teknigi ile hesaplanmasi1 amaglanmigtir.

Caligmanm ilk agsamasmda, teorik metodun matematiksel bagntilar1 tanimlanan sistem
icin gelistirilerek sisteme uygulanabilir dinamik denklemleri elde edildi. Caligmada kullamlan
model sistem, baglangigta %50 A ve %50 B atomik konsantrasyona sahip olacak sekilde segilip
bir kare Orgii lizerinde olas1 dagilimlar: diyagramlarla izah edildi. Goriiniiste mevkisel diizensiz
alagim gibi davranan model sistem yapisal diizensizlik &zelligini de ihtiva etmesi nedeniyle bu
sistemi tanimlayacak yapisal faktorler belirlendi. Toplam on iki tane dagihim diyagramma sahip
sisteme teorik metodun uygulanmasi sonucu kompleks bir blok matris elde edildi. Bu matris
uygulanan bazi matematiksel iglemler sonucu 48x48 mertebesinde bir hermityen blok matris’e
indirgendi.

Ikinci agamada elde edilen dinamik matrisin ¢6ziimii; konsantrasyon ve bag uzunluklar1
gibi bir kag yapisal faktérlere gore yapild: ve elektronik durum yogunluklari hesaplandi. Ayrica,
spektral fonksiyonun momentum dalga vektSriine gore degisimi de aragtirildi.

Anahtar Kelimeler : Diizensiz sistemler, Coklu sagtima, Durum yogunlugu, Beeby&Hayes
metodu



ABSTRACT

MASTER THESIS

INVESTIGATION OF ELECTRONIC STRUCTURE OF DISORDERED
ALLOYS

F. Ahmet CELIK
Firat University
Graduate School of Science and Technology
Department of Physics
2004, Page : 54

In this study, it is aimed to calculate the electronic density of states for an A,B,, alloy
model distributed on a square lattice in a two dimensional lattice according to a statistical order
using Beeby&Hayes method, which was developed for structural disordered systems, based on
the multiple scattering theory.

In the study, first, the dynamic equations applicable to the model system are evaluated
from the formal relations of the theoretical method. The possible distributions of patterns of the
model system having 50% A and 50% B atomic concentrations on a square lattice are illustrated
explicitly on diagrams. Though the model system appears on the diyagram like a substitutional
disordered alloy, it is treated as a structural disordered one so that the structural factors need to
be determined. As the result of twelve possible distributions on the lattice, a complex block
matrix is obtained, which is then reduced to 48x48 hermitian block matrix .

In the last step, the matrix reduced to a solvable form is evaluated for several structural
factors such as concentrations and bond distances, and then the density of electronic states is

calculated. Moreover, variation of the spectral function to the momentum is investigated.

Keywords: Disordered systems, Multiple scattering, Density of states, Beeby&Hayes Method
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1. GIRIS

20. yiizylm baglarinda kendini gosteren ve giiniimiize kadar gelen sanayi ve
teknolojideki ¢ok hizh ilerlemeler, kristal yapilarin bilinmesinde teoriksel ve deneysel
galigmalar1 hizlandirmistir. Ote yandan, kristallerin aksine diizenlilik ve simetri oOzelligi
gostermeyen amorf yapilar iizerindeki ¢aligmalar kristallere gore daha az olmustur. Ozellikle, bu
maddeler tizerindeki bilimsel ¢ahgmalarin gegmisi ¢ok uzun olmamakla beraber, amorf yapida
tiretilen baz1 yeni maddeler ilging ¢aligmalara ve teknolojik gelismelere neden olmustur. Bu
nedenle, amorf yari iletkenlerin kesfinden bu yana, sivi metaller ve camlar gibi amorf yapilar
tizerindeki ilgi giderek artmaktadir [1].

Katihal fiziinin baglangici, 20. ylizyiln baslarinda x- igmlarinin kirinmi olaymnimn
kesfedilmesi ve kristal Ozelliklerini bagariyla Ongoren bir dizi basit model hesaplarm
yaymlanmastyla baslamistir. Kisaca kristal yapi; atomlarin {i¢ boyutlu uzayda belirli bir diizene
ve temele gore dizilmeleri sonucu olusan diizenli yap1 olarak tamimlanir. Bagka bir degisle,
diizenli dizilis ii¢ boyutlu uzayda tekrarlanan karaktere sahiptir. Diizenli yapmnin en kiigiik
hacimsel birimi olarak kabul edilen birim hiicrenin (Wigner-Seitz hiicresi) yan yana
dizilmesinden kristal yapmin tamamu elde edildigi iyi bilinmektedir. Bir kristal kararli bir
ortamda bilylimeye bagladifinda meydana gelen yapi, birbirine 6zdes yapitaglarinin ard arda
eklenmesiyle olugmaktadir [2].

Basit kristallerde ( bakir, gilimii, altin, alkali metal vb. ) en kiigiik yapisal birimler tek
atomlardir. Atomlarin yerlesiminin geometrisine bagli olarak degigsen birgok kristal yap1 tipi
olmasina rafmen biitlin katilar kristal yapiya sahip degildir (cam gibi). Ttim kristallerin yapist
bir orgii ile tammlanir ve bu 6rgii a, ,a, ,a; gibi lic temel Steleme vektdrii ile kolayca temsil
edilir. Ancak, diizensiz sistemlerde aym geometriler iginde siki paket olugturulurken biitiin
sistem igin tek yapi veya aynt tipte bir birim hiicre olusturulmas: miimkiin degildir. Diizensiz
sistemleri diizenli sistemlerden (kristal) ayiran en onemli ozelliklerden biri olan bu hiicreler
sistem iginde birden fazla olup birbirlerinden farkhdir. Bu hiicrelere Voronoi ¢okgenleri denir
[3]. Her Voronoi hiicresinin g¢evresi farkli oldugundan sistem hakkinda bilgi sahibi olmak i¢in
bunlarin ayn ayr1 hesaplanmasi gerekir. Bu da kristallerdeki gibi kolay ve pratik degildir, giinkii
bir kristali olugturan atomlarin en dig ydoriingelerindeki elektronlar serbest olduklari kabul
edildiginde, bu elektronlar kristal iginde her yerde esit ihtimalle bulunabilirler. Sonsuz bir
sistemi tek birim hiicreye indirgeyip Bloch Teoreminin bu en kiigiik birime uygulanmasi
durumunda sistem hakkindaki tiim fiziksel 6zellikler kolayca hesaplanabilir. Ancak, bir elektron
her yerde esit olasilikla bulunmayacag: igin diizensiz sistemlerde Brillouin siniri, birim hiicre,

dalga numarasi, simetri gibi fiziksel nicelikler gegerliligini kaybeder ve Bloch Teoreminin en



kiigiik birime uygulanmast zorlasir. Diizensiz sistemler iizerindeki gelismeler ve ¢alismalar
. kristal sistemlerle karsilagtirildiginda; diizensiz yapilar hakkinda teorik ve deneysel gok az
bilginin oldugu sonucu ortaya ¢ikar. Bunun en 6nemli nedenlerinden biri, bu sistemlerin sahip
oldugu diizensizlik veya periyodik olmayan yapisindan dolayi ortaya ¢ikan matematiksel
zorluklar, digeri deneysel olarak yapilan galigmalardaki kargilagilan zorluklardir.

Amorf metalik alagimlar, uzun mesafeli atomik diizene sahip olmayan metaller ve metal
alasimlarindan olugur ve bunlara cam alagimlari veya kristal olmayan alagimlar da denilir [4].
Diizenli ve diizensiz maddeler arasindaki en 6nemli farkliliklardan birisi uzun ve kisa mesafe
diizeniyle agiklanir. Miikemmel bir kristalde, uzun mesafe diizeni de miikemmeldir ve kristal
yapmin iginde bir atom konumundan yola ¢ikarak diger tiim atomlarin konumlar: belirlenebilir.
Amorf maddede ise diizenlilik en yakin komsular arasinda oldugu icin, bir atomun bulunma
olasilifr belli bir nokta civarinda kendini gosterir. Birinci komsu atomunu temsil eden pikten
sonra olasihik yine azalir ve itici kuvvet birinci pikteki atomun ¢ok yakminda bagka bir atom
bulunmasmi engeller. Merkezden (referans olarak segilen atomdan) uzaklagtikga atomlarin
konumu giderek daha diizensiz hale gelir ve olasilik yogunlugu sabit bir degere yaklagir. Bu
durum, amorf maddelerde mevcut olan kisa-mesafe diizenliligidir [5].

Son yillarda diizensiz yapilarin elektronik yapilarmi hesaplamada bir ¢ok y&ntem
gelistirilmistir. Mevkisel diizensiz alagimlarin elektronik yapilarim teorik olarak (zayif sagilma
potansiyel limitinde) hesaplamada en ¢ok kullamlan yaklagim Koherent Potansiyel Yaklagim
(CPA) dir. Bunun yaninda Recursion Metodu, Coklu Sagilma Teorisi ve T-Matrix Yaklagimi
(ATA) gibi yaklasimlar da diizensiz maddelerin elektronik yapilarin1 hesaplamada kullanilan
yaklagimlardir [6]. Ozellikle son yillarda bilgisayar teknolojisindeki hizh geligmelerin sonucu
olarak, 1950’li yillardan bu yana, hem teorik yaklagimlar1 hem de deneysel metotlari igine alan
ve diizenli yapilarla diizensiz yapilari incelemede pek ¢ok kolayliklar saglayan bilgisayar
simiilasyon metotlar1 gelistirilmistir. Monte-Carlo ve Molekiiler Dinamik Simiilasyonlari
(MDS), en ¢ok kullanilan metotlardan olup maddelerin hem mekanik hem de termodinamik
(sicaklik, basmg gibi) 6zelliklerinin incelenmesinde zamanin bir fonksiyonu olarak giivenle
kullanilabilmektedir. Bir MDS genel olarak hazirlik, integrasyon ve dengeleme, sonuglarin
analizi olmak iizere ii¢ adimda planlanir. Ayrica, MDS cam gegis Ozelliklerini aragtirmada da
¢ok genis bir sekilde kullamlmaktadir. Geligigiizel dagilmig model sistemleri hesaplayabilecek
bilgisayar sistemlerinin gelismesi sonucu, bunlara bagh olarak farkli bilgisayar simiilasyonlari
ve fiziksel model tasarimlar: kullamlarak rasgele-dizilim yapismi anlamada Snemli gelismeler
saglanmstir.



Bu tez galigmasinda, Beeby-Hayes metodu olarak bilinen ve ¢oklu sagilma esasmna
dayanan teorik bir yaklasim kullamlarak, iki-boyuttaki hem 6rgili yapis1 hem de orgii tizerindeki
dagihm olasiliklar: belli olan A,B;, seklindeki statik bir alasim modelinin elektronik durum
yogunlugu farkli atomik konsantrasyon ve farkli bag uzunluklari degerleri igin incelenmigtir.
Ayrica, spektral fonksiyon p(kE)'nin momentuma gore davramsi da grafiksel olarak
aragtirilmigtir. Spektral fonksiyondaki hermityen matrisin 6zdegerlerinin ve Ozvektdrlerinin

hesaplanmasinda fortran bilgisayar dili kullaniimgtir.



2. DUZENSIZ SISTEMLER

Diizensiz sistemler, en genel anlamiyla periyodik 6zellifi olmayan ve uzayda atomik
yapilarm geligigiizel yerlesmesi sonucu meydana gelen sistemlere denir. Kelime anlami ise,
diizenlilife sahip olmayan veya istatistiksel olarak gelisigiizel, 6nceden tahmin edilemeyen ve
rasgelelik seklindedir [6]. Diizensiz sistemler iginde en yaygm olan yapi amorf yapilardir. Bir
tiir diizensiz yapi olan sivilarda atomlar yine rasgele bir dagiim gosterirler. Zaman iginde,
svidaki atomlar bir yandan Ste yana hareket ederler, fakat onlarmn rasgele dagilmg olmalarmmn
Ozelligi degismez. Katilardaki atomlar hareket etmeseler de, sivi ile amorf kati arasinda biiyiik
benzerlikler vardir. Cam gibi katilara agir1 sogutulmug sivi denilmesinin sebebi budur [1].
Amorf yapilara sivi ve cam diginda; ¢elik alagimlari, amorf yariiletkenler, sivi metaller,
fotovoltaik uygulamalarda kullanilan ince film aygitlar: 6rnek olarak verilebilir. Sivi metaller ve
alagimlar1 ile spin camlar: heniiz bir ¢ok yonii ile bilinmeyen sistemlerdir.

Metaller ve metal alagimlar1 genellikle kat1 fazda kristal 6zelligi gosterir. Birgok kati
madde, hazirlanis kosullarma gore ya kristal ya da amorf yapida olabilirler. Sivi halden itibaren
yavasca sofutulan bir madde kristal yapida katilagir. Atomlar yavag sofutma sirasinda en diisiik
enerjili kristal konumlarma gegebilme olanag: bulurlar. Fakat aym madde hizh bir sekilde
sogutuldugunda amorf yapida katilasir. Yani, maddelere sivi fazdayken kristallesmeye izin
vermeyecek biiyiikliikte bir sogutma hizi uygulandiginda sivi metal igerisindeki atomlar
diizenliligin atomun sadece en yakin komguluklarina kadar uzandi1 kisa mesafe diizenine sahip
atomik kiimeler olusturma egiliminde olurlar. Pek ¢ok metal ve metal alasimma, hizli sogutma
teknikleri kullamlarak amorf &zelligi kazandiriimakta ve bu sekilde iiretilen malzemeler, kristal
yapih sistemlerden daha farkli fiziksel ozelliklere sahip olmaktadir. Bu ySntemde sogutma hizi
~10°K/s mertebesindedir [7]. Bu sekilde elde edilen metalik malzemelerin mikro yapilari
diizensizdir ve kii¢iik atomik kiimelerden olusur.

Klasik g¢ekirdeklenme teorisine gore; camsi fazdaki atomik kiimeler, sivi fazdaki
¢ekirdek birimlerine atomlarm birer ikiger eklenmesiyle olusur [8]. Desre ve Cini ve Vinet
tarafindan One siirlilen bir teoriye gbre, bu atomik kiimelenmelerin aym faz ¢ekirdeklerinin
ortamdaki dalgalanmalar sonucunda bir araya gelerek kat1 faz embriyolarim meydana getirdigi
diigtiniiliir [9]. Bu teorilere gore, katidaki atomik kiimeler, gergekte sivi faz iginde 6nceden var
olan g¢ekirdek yapilari hazir alir. Boylece, yeni malzemeler iiretmede ve malzeme 6zelliklerinin
aciklanmasinda, atomik kiimelerin olusum mekanizmalarinin bilinmesi 6nem kazanir. Bu
sayede endiistriyel amagh bol miktarda amorf alagmmlar iiretilmektedir. Uretilen bu amorf
alagimlarim kolay ve zor miknatislanma dogrultularinm olmayigi magnetik kayiplari Snler ve
yiiksek manyetik gegirgenlik sajlar. Buna bagh olarak pek ¢ok amorf maddenin yapisal



ozelliklerine bagli olarak farkli manyetik, mekaniksel, elektriksel, korozyon, vs. gibi davramglar
sergilerler. Ornegin, amorf alagimlar demir ya da nikel alagimlarindan 2-3 kat daha fazla
elektriksel ve ayn1 zamanda ¢ok iyi korozyon direncine sahiptirler.

Diizenli ve diizensiz sistemler ile ilgili cesitli model g¢izimleri literatiirde mevcut
olmakla beraber, Sekil 2.1 de verilen modeller bunlardan sadece birisini gdstermektedir. Burada
Sekil 2.1a ideal bir kristali, Sekil 2.1b atomlarin az ¢ok diizenli bir orgiide fakat periyodik
olmayan bir sekilde diziligiyle olusan amorf katzyr, Sekil 2.1c bir kati yeterince isitildiginda
erimeye baglayan ve bu durumda atomlar birbirinin kuvvet alam ig¢inde oldugu halde artik
diizgiin bir orgii diizenini kaybeden bir swvzyr ve Sekil 2.1d de ise daha da sitilan sivinin gaz
haline doniistiiii yapiy1 gostermektedir. Gaz yapilarda atomlar arasi uzaklik daha da biiyiik
olup daha hizli hareket ederler ve ancak birbirlerine garptiklarinda kisa bir siire etkilegirler.
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Sekil 2.1 Degisik hallerde atomlarmn diziligi: (a) Kristal, (b) Amorfkati, (¢) Sivi, (d) Gaz [5].

2.1 Diizensiz Sistemlerin Stmflandiriimasi

Diizensizlik degisik sekillerde meydana gelebilir: Topolojik, spin, mevkisel
(substitutional) ve titresim diizensizlikleri bunlarin en énemlilerindendir [10]. Diizensizlik bu
sekilde ¢ok farkhi gruplarda smiflandmimug olmasma ragmen, tiirleri ve yapilarindaki
diizensizlik derecesine bagh olarak genelde iki grup altinda toplamak miimkiindiir.

2.1.1 Mevkisel Diizensiz Sistemler

En zayif diizensizlik mevkisel diizensizlife sahip alagimlarda goriiliir [3]. Mevkisel
diizensizlik, diizgiin bir orgiiye sahip olan bir yapmin orgii noktalarim isgal eden atomlarin
Orgiide rasgele yerlesmesi sonucu olusan sistemlerdir ve en az iki farkli atomdan olugurlar.

Diizenli 6rgiideki 6rgii noktalarma yerlesen farkli atomlarm mevkileri (yerleri) arasinda bir



diizensizlik oldugundan bu tiir sistemlere en genel anlamda mevkisel diizensiz alasimlar denir.
Sekil 2.2b de gosterildigi gibi, A,_ B, seklinde gosterilen ve farkli konsantrasyona sahip ikili

alagimlarin sahip oldugu A ve B atomlar 6rgii noktalarinda birbirlerinin yerine gegebilirler [11].

Mevkisel diizensiz sistemlerde bir r noktasindan r +k noktasina dteleme yapildiginda
baska bir atoma varilir fakat bu atomun aym atom olup olmadig: belli degildir. Yani, sistemde
gelisigiizel bir diizen oldugundan asil atomlar yerine bagka atomlar yerlesmis olabilir ve teorik
hesaplamalar buna gore yapilir. Mevkisel diizensiz sistemlerde bir A atomu ile bir B atomunun
yer degistirmesi meydana gelmesine ragmen kristal 6rgii bozulmaz. Bu durum metallerde,
yariiletkenlerde ve iyonik kristallerde ¢ok farkli elementler i¢in meydana gelebilir.
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Sekil 2.2 (a) Diizenli alagun, (b) Mevkisel diizensiz alagim.

Bir alagim metalik 6zelliklere sahip bir maddedir ve en az birisi metal olmak iizere iki
ya da daha fazla kimyasal element igerir. Bir alagim sistemi miimkiin olan tiim oranlarda farkli
elementlerin birlesimi ile olugabilen tiim alagimlari igerir. Eger sistem iki elementten
olusuyorsa; bu bir ikili alagim (binary alloy), ii¢ element igeriyorsa; {iglii alasim (ternary alloy)
adimt alr. Bununla birlikte, her sistemde biiyilk sayida farkh alagmlar miimkiin olabilir.
Alagimlar yapilarina gore siniflandirilabildikleri gibi, tiim alagim sistemleri faz diyagramlar1 ya
da dengelerinin tiiriine gore de smiflandirthr. Alagmmlar homojen (hemogeneous) ise tek faz
igerip, karigim ise degisik fazlarm bir bilesimi olacaktir. Her birim 6rgii hiicresinde oldugu gibi,
bir alagim fazinin degigmezlifi bir atomik Slgek iizerinde belirlenemez. Fiziksel olarak olasi

mikroskobik her yap1 bir faz olarak diigiiniilebilir.



Kat1 halde ii¢ miimkiin olan faz vardir: 1. Saf metal, 2. Ara alagim faz1 3. Kat1 ¢ozelti.
Denge sartlari altinda, tiim saf metaller sabit bir erime ve donma noktasina sahiptir. 4ra alasim
fazinda, kimyasal bilesiklerin ¢ogu pozitif ve negatif degerlikli elementlerin bilesimidir. Degigik
tirden atomlar belirli oranlarda Dbirleserek kimyasal formiillerle gosterilen bilesikleri
olugtururlar. Bilesikler kendilerini olusturan elementlerden farkli ozelliklere sahiptirler ve
bilesiklerin ¢ogu, saf metallerde oldugu gibi belirli bir erime noktasmna sahiptir. Bir katz ¢ozelti
basit olarak katthal i¢inde bir ¢ozeltidir ve bu tiir uzay orgiisiinde iki tiir atom ihtiva eder. Denge
sartlar1 altnda saf bir metalin sabit bir erime ve donma noktasi vardir. Fakat farkl
elementlerden olusmus bir alagmmm erime ve donma noktalar1 kendisini olugturan saf
elementlerin erime ve donma noktasindan farkli olur ve alagim sabit bir erime ve donma
noktasma sahip olmaz. Iki tiir kat1 ¢6zelti mevcuttur. a) yerine gegen (substitutional) b) arayer
(interstitial) kat1 ¢ozelti. Sekil 2.3 diizenli ve diizensiz AuCu; alagmmimn birim hiicre geklini
gostermektedir.

Bakir atomu

9
O Altm atomu

Ortalama. Altm-
bakir atomu

(b)

Sekil 2.3 AuCu; alagiminin (a) diizenli ve (b) diizensiz geklinin birim hiicreleri.

2.1.2 Yapisal Diizensiz Sistemler

Bu tiir diizensiz sistemler, diizensizligi daha ¢ok Orgii yapismda bulunduran sistemler
olup bunlara topolojik ya da yapisal diizensiz sistemler denir [12]. Bu sistemlerde artik diizenli
orgiiniin hicbir izi kalmamasmm sonucu olarak atomlar ya da molekiiller sistem iginde Orgii
noktalarinda veya uzayda tamamen rasgele dagilmuslardir (Sekil 2.4a), Bu tlir diizensiz

sistemlere sivilar, amorf alagimlar ve gazlar 6rnek verilebilir.



2.1.3 Hem Yapisal Hem Mevkisel Diizensizligi Ihtiva Eden Diizensiz Sistemler

Mevkisel diizensiz alasimlar ve yapisal diizensiz sistemler birlikte yepyeni bir diizensiz
'yap1 olusturabilirler. Bu tiir diizensiz sistemlerde hem atomlar 6rgiiye rasgele dagilmigtir hem de
orgii diizeni tamamen diizensizdir. Ozellikle bu gruba giren ve birgok &zelligi heniiz bilinmeyen

sivi metaller ve alagimlar bu tiir diizensizlik sistemi igine girerler (Sekil2.4b).

(a) (b)

Sekil 2.4 (a) Topolojik ( yapisal ) diizensizlik, (b) Hem yapisal hem de mevkisel diizensizlik.

2.1.3.1 Sivi Alagimlar

Bir kristalde goriilen uzun-mesafe diizeninin aksine cams1 maddeler ve stvi metallerdeki
atomik kiimelenmeler kisa-mesafe diizeni gésterirler [13]. Sivi metal igerisinde goriilen atomik
kiimelenmeler, sivi metallerin ana ve temel yapisini olusturmaktadir. Sicaklik diigiiriildiigiinde
sivi metal igerisindeki bu atomik kiimelerin sayis1 da artmaktadir. Bu ozel yapisal
karakteristikler, ne atom ve molekiil ne de kati maddelerdeki yapilara benzerler. Bu nedenle,
yiiksek kalitedeki numunelerin hazirlanmas: igin atomik kiimelerin yapisimi anlamak ¢ok
Onemlidir. Sivi metallerin yapisal Szellikleri iizerindeki galigmalarin sonuglart hem deneysel
hem de teorik olarak elde edilmistir. Deneysel arastirmalar, metalik maddelerin makroskopik
yapisinin bu maddelerin ayn1 zamanda mikroskobik yapisina da bagh oldugunu ve mikroyapinin
katilagmadan 6nceki siv1 yapiya bagli oldugunu gdstermistir. Bu nedenle, farkli sicakliklardaki
stv1 metallerin yapisal Szelliklerini aragtirarak maddelerin 6zelliklerini elde etmek ve katilagma
tekniklerini incelemek bilyilk bir Oneme sahiptir. Bununla birlikte, normal sartlardaki
sicakliklardan ¢ok daha yiiksek sicakliklardaki sivilarin ¢aligilmasi olduk¢a zor oldugu kabul
edilen bir gercektir.



Yiiksek sicakliklardaki sivi  metallerin  anlagilmasi1  ile ilgili termodinamik
ozelliklerinden bazilari; entalpi artigi, fisyon isilari, 1s1 kapasiteleri, dielektrik sabitleri, yiizey
tensorleri, viskozite ve termal genlesme katsayilar1 olarak verilebilir. Bu oOzelliklerin dogru
olarak belirlenmesi i¢in genis bir sicaklik aralifinda hizli soguma-isitma teknikleri kullanihir
[14]. Sivi metallerdeki 1s1 kapasitesi ve Radyal Dagilin Fonksiyonu (RDF), sivi metallerin
yapisal Ozelliklerinin belirlenmesinde 6nemli bir rol oynar. Simdiye kadar, deneysel Slgiimler ve
teknikler sivi metallerin bu yapisal Ozelliklerini elde etmede ana metot olarak hala
kullaniimaktadir. Bununla birlikte, bu Olgiimlerin zorlufu bagka metotlarm geligmesini
saglamistir.

Bunlardan yar1 deneysel bir metot olan Molekiiler Dinamik Simiilasyonlarinin (MDS),
kat1 ve sivilarin termodinamik ve yapisal 6zelliklerini onceden belirlemede giivenilir bir metot
oldugu gergegi giiniimiizde ispatlanmugtir. Siki Bag Modeli (tight-binding), Pseudo-Potansiyeli
ve GOmiilmiis Atom Modeli (EAM) gibi ¢ok degisik potansiyel model yaklagimlari; maddelerin
atomlar arast etkilegimlerini tammlamak amaciyla gelistirilmis olup genis bir gekilde
kullanilmaktadir. Genel olarak EAM yaklagimi, metalik sistemlerin kati faz yapilarm
incelemek amaciyla tasarlanmigtir ve Potansiyel Enerji Fonksiyonlarmin (PEF) parametrelerinin
belirlenmesinde model sistemin kati faz Ozelliklerinden yararlamilir. Bununla birlikte metalik
sistemlerin siv1 fazlarina uygulanmasi son yillarda hiz kazanmgtur.

Bir elektronun ya da bir dalganm ¢ok pargacik ihtiva eden kuantumsal bir sistemle
etkilesmesi ¢ok cisimli sagilma (many-body) problemi olarak ele alnabilir. Dalganin veya
elektronun ¢oklu sistemle yaptigi sagilmamin siireci ¢oklu sagilma olarak tamimlanmaktadir.
1960’lardan baglayarak son 10-15 yil dncesine kadar kullanilan ve bazi yaklagimlara dayanan
Coklu Sagilma Teorisi (CST) gibi baz1 yaklagimlara dayanan teorik metotlar kullanilirken, son
yillarda bilgisayar teknolojisinin geligmesi sonucu deneysel sonuglara daha yakin degerler veren
MDS’larimin kullamlmas: biiyiik 6nem kazanmugtir.

2.1.3.2 Radyal Dagihm Fonksiyonu ile Sivi Metallerin ve Amorf Alagimlarmm Atomik
Yapis1 Arasindaki ligki

Bir kristal eritildigi zaman, periyodik Orgii tamamen ortadan kalkar ve atomik dagilim
gelisigiizel bir hal alir [15]. 1984°de Shecttman vd. AlgsMn,, alagimim eritip soguttuklarmnda,
oteleme simetrisi ile birbirine uymayan iki, lic ve bes kath simetri gosteren yapilar elde ettiler
ve bu yapilarin kristalden farkli yeni bir madde olduunu gozlemlediler ve bu maddeleri
kuasikristaller olarak tammladilar [15]. Oteleme simetrisi ile birbirine uymayan bes-kath
simetriye sahip olmalarmdan dolayi, bu tiir maddelerde Bloch teoreminin kullammimi gegersiz
kilmigtir,



Bir kristalin atomik yapisim1 belirleyebilmek icin, basit simetri ozellikleri altinda
atomlarmn kiiresel olarak biraraya gelmesiyle kristallerin olugtugu kabul edilir. Fakat kiiresel
atomlar tiim hacmi iggal etmezler (fcc ve hep de bile). Kalan ara bolgeler de dikkate alinarak her
atom igin bir ¢okgen olugturulur (Weigner-Seitz hiicresi). Kristaller, bu hiicrelerin tekrarlanarak
olusmasina kargm; amorf maddelerde ve sivi metallerdeki diizensiz atom dagilimi aym tanimim:
miimkiin kilmaz. Ancak, benzer yaklagim altinda siki-paket olusturulabilir. Bu g¢okgenlere
Voronoi gokgenleri denir ve 6zdes degildirler.

Maddelerin yapisal ozelliklerinin  belirlenmesi i¢in kullanillan radyal dagilim
fonksiyonunu, ¢ogu zaman maddenin ii¢ halini mukayese etmek amaciyla ayni sekil {izerinde
bir arada vermek daha uygundur. Ornegin, Sekil 2.5 de sivi metallerin ve amorf katilarn, kristal
ve bir gazin atomik dagilim fonksiyonu verilmistir. Burada, orijinde bulunan atomlarm herhangi
biri segilerek, orijinden r+dr Kkadar uzaklikta bulunan r yarigaph gember iginde kalan
atomlarm sayisina bakilir. Bir gaz sisteminde bulunan atom sayisi ¢ok az oldﬁgundan bu
atomlarm dagilm r uzaklifindan bagmsizdir, yani komsu atomlar geometrik olarak
Ortiismezler. Bu durum sivi metaller ve amorf katilar icin gegerli degildir, ¢iinkii yogunluk
yliksektir. Sivi metallerin ve amorf alagimlarin en yakm komsu uzakhginda bir pik mevcut olup
bu pik bu uzaklikta atomlarm bulunma olasiliginin yiiksek oldugunu gosterir. Daha sonraki
piklerin, r uzaklig: arttik¢a, ikinci, ligiincii, komsu uzakliklara bagh olarak siddetlerinde azalma
olur ve sonunda ortalama yoZunluk bir noktada sabitlesir.
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Sekil 2.5 Gaz, sivi, amorfkat1 ve kristal i¢in radyal dagilim fonksiyonlar1 [15].

Radyal dagihm fonksiyonu, g(r), x-ismlarim kullanarak deneysel olarak elde edilebilir.
Bir diizensiz sistemin yapisal analizi farkh deneysel metotlar ile yapilabilir. Ornegin, x-
isinlarmin kullamlmasi durumunda Sekil 2.6 da goriildiigi gibi k, dalga vektoriine sahip, gelen
bir x-19m1 O ve M konumlarinda bulunan iki atom ile etkilegerek, bir 0 agisiyla ve k dalga
vektorlii bir dalga ile sagilacaktir. Basit bir geometrik diisiince ile, iki sa¢ilma dalgasinin yol
farki bulunabilir ve yap1 faktorii kolayca hesaplanabilir.

OB-AM =r(k —k,) (2.1)

Burada, 7 iki atom arasmdaki uzakliktir. X sagihm vektorii K =k —k olarak tammlanir. Bu

sagilim vektoriiniin biiytikligii |K| = (47[/ K) sin (9/ 2) olup, A gelen x-1s1nmnin dalga boyudur.
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Sekil 2.6. O ve M atomlarindan sagilan x-1gmi1

M konumundaki bir atom ile etkilesen x-1sminmn 4,(K) genligi, O konumundaki
atomlarla etkilesmesi ile olusan 4o(K) genligi ile orantili olacaktir.

4,,(K)= 4,(K)exp(~iK -r) (2.2)

N tane 6zdes atomdan sagilan x-15munmin K(K) siddeti hesaplanirsa,

1K) =|4ax) = |4, (K)’ i i exp(—-iK-r,.)exp(iKorj)

= j=1

=f2{N+i i exp|-iK - (r, —rj)]} (23)

=1 j=1

olarak bulunur. Burada, f= A4(K) ifadesi sagilim genligi ya da atomik sacilma faktorii olarak
tammlanir ve K’nm biiyiikligii ile sagilma agisma baglidir. Sivi metal ve amorf metallerdeki
atom dagilim kiiresel simetri ya da izotropik olarak varsayilir. Bundan dolayi, hem XK) siddeti
ve hem de f atomik sagilma vektdrii K sagilan dalga vektSriiniin biiyiikliigline bagli olur. Bu
durumda, bir 6nceki denklem,

12



S(K)ELIi):H(—%,—)i 3" expl-iK -, -, ) (24)

Nf =1yl

seklinde yeniden yazilabilir. Burada, S(K) yap:1 faktoriidiir ve N tane atomdan dolayi, koherent
sagilma siddeti I(K) min Nf * girisim yapmayan sagilun siddetine oram olarak tammlanir. Bu
durumda radyal dagilim fonksiyonu g(r), asagidaki gibi,

N

1 N
o)) )5 3 b=l ) -26) 25)
=l j=1
ifade edilir. Burada, p(r) toplam yogunluk fonksiyonu, P, ortalama yogunluk olarak tanimlanir.

&(r) ise delta fonksiyonudur. ( ..... ) parantezi, ¥ hacmi igindeki birbirinden r uzakhif ile

ayrilmg ij atom ¢iftleri {izerinden islem almdigi anlaminda kullanilmigtir.

lim(l/N)(ZjilZZIS(r—(rj—r,.))>V =p,. Denklem (2.5)in her iki tarafi exp(~iK-r)

r—>w

carpilip ¥ hacmi iizerinden integral alinirsa,

("lﬁji i exP["iK'(ri—rj)]=1+Po Ig(r)exp(—iK-r)dr (26)

=] j=l

denklemi elde edilir. Denklemin sol tarafindaki kisim yapi faktoriinii temsil eder. Bdylece yapi
faktorii radyal dagilim fonksiyonuna bagli olarak yazilir,

S(K)=1+p, jg(r)exp(— iK -r)dr (2.7)

Amorf metaller ve sivilar i¢in izotropik atom dagiimindan dolayi, g(r) = g(r) ifadesi
kullanilabilir. Denklem ( 2.7 )’deki hacim integrali polar koordinatlar1 cinsinden

N Tr (N 1.2 sin Kr
S(K)—l+47rp06ﬂg(r) l]r( e )dr (2.8)

yeniden yazilir.
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Boylece radyal dagilim fonksiyonu, g(r), denklem (2.8)’ den Fourier doniisiimii ile

g(r)=1+( 1 ]:[[S(K)—l]l(z(s—i‘}(r—Kr)dK (2.9)

2n’p,

elde edilir.

Deneysel olarak radyal dagilm fonksiyonu soyle belirlenir: J(K) koherent sagilma
siddeti ilk olarak difraksiyon spektrumundan inelastik sagilmada oldugu gibi koherent olmayan
dagilimlarin ¢ikartilmasiyla elde edili. N tane atomdan dolayr yapi faktorii S(K), XK)
siddetinin Nf ? girisim yapmayan sacilma fonksiyonuna oram almarak hesaplanir. Radyal
dagilim fonksiyonu ise, denklem (2.9) da S(K)’nin yerine konulmasi ile elde edilir.

2.1.4 Kuasikristaller

Kuasikristaller uzun mesafe diizenine sahip, genellikle 5 kath veya 10 kath Gteleme
simetrisi gosteren, periyodik olmayan katilardir [16]. Diger bir tammla; kuasikristaller, bir
yandan kendilerine has kristal yapiya benzer uzun mesafe diizeni gosterirken difer yandan
amorf yapiya benzer dteleme simetrisi gostermeyen yapilardir. Yapidaki bu Szellik de bilinen
diizenli ve diizensiz maddelerden fakhi yeni bir durumudur. Kuasikristaller periyodik
olmadigmdan yonelimsel diizenlilik kristalografinin temel terimleri ile sinirlandiriimas: veya
tanimlanmas1 miimkiin degildir [6]. Bu nedenle, uzun mesafe diizeni bu maddeleri amorf
yapidan, kuasiperiyodikligi ise kristalden aywrwr. Kuasikristallerin  periyodikliinin
olmamasindan dolayr bunlarin Gteleme simetrisi kristalografide alisagelinmis teoremler ile
smirlandirilamaz.

Kuasikristaller, 1980°li yillarm baginda Al-Mn ve Fe-Cr gibi ikili alagimlarin hizli bir
~yokilde katilagtirtimasiyla kegfedildi [17]. Elde edilen bu yapmmn difraksiyon deseninin parlak
noktalar gostermesi bir kristal 6zelligi gostermekte, ancak kristal yapilardaki bilinen 2, 3, 4 ve 6
katl simetrilerin diginda 5 kathi ya da 10 kath yasak simetri gbstermektedir ve bu parlak
noktalarin pozisyonlar1 da uzun-mesafe diizenliligini gostermektedir (Sekil 2.7). Ancak, bu
diizenlilik bir kristal diizenliliginden farkli olmaktadir. Bu kristal olmayan alagimlarmn, yani;
ikosahedral, yapilarin kesfinden sonra, yogun madde fiziginde kuasiperiyodik diizenlilifin bir
sistemin gesitli 6zelliklerini ve o sisteme 6zgii elektronik yapiy: nasil etkiledigi problemi bilim
adamlar1 tarafindan merak konusu olmugtur ve bundan dolay: teorik tekniklerin ve yeni
yontemlerin Onclisti olmustur. En yaygmn olarak bilinen kuasikristal tiirleri; tek boyutta
Fibonacci zinciri, iki boyutta Pensore 6rgiisii ve {i¢ boyutta ikosahedraldir [18].
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Sekil 2.7 Bes katli ya da on katli 6teleme simetrisi gésteren bir kuasikristalin difraksiyon deseni [18].

Kristalografinin tarihindeki gok onemli olaylardan biri beg kath simetri gésteren metalik
alagimlarm bir bagka ifadeyle ikosahedral simetrinin kesfidir. Ikosahedral simetri gdsteren
metalik alagimlar, yani kuasikristalik katilar yeni bir faz olarak nitelenirler. Sivinin hizh bir
sekilde katilagma stireci ile hazirlanan ve bu nedenle kristal yapida olmayan bu tiir yapilar igin
yogun madde fizik¢ileri kuasikristal ya da son zamanlarda ortaya atilmig bir kavram olan
‘ikosahedral cam’ kavramini kullanmayi tercih ederler. Diizenli ikosahedronun iiggen seklinde
20 yiizii, 30 kenart ve 12 kdgesi bulunmaktadir. Yonelim diizeni gok iyi tanimlannus,
milkemmel bir uzun mesafe diizeni gésteren ve mitkemmel periyodiklige gore kuasiperiyodiklik
gosteren bdyle bir 6rgii iki-boyutta tanimlanan Pensore Srgiisiidiir. Sekil 2.8a da bir ikosahedral
yapi, Sekil 2.8b de ise Penrose orgiisii verilmistir.

Kuasiperiyodik yapilarm bir boyuttaki ornekleri bu yapilarmn nokta grup simetrilerine

baghdir. Bir kuasikristalin uygulanmasindaki temel nedenler asagidaki gibi 6zetlenebilir.

1. Kuasiperiyodik Steleme diizeni: Yogunluk fonksiyonu kuasiperiyodiktir ve bu oransiz
periyotlar ile periyodik fonksiyonlarin bir iglemi gibi ifade edilebilir.

2. Atomlar arasindaki minimum uzaklik: Atomik konumlarm tek tek belirlenerek segilen
kuasikristal oranlar1 bu oransiz periyodlar ile iki periyodik Srgiiniin iist iiste koyulmasi
ile elde edilir.

3. Yonelim diizeni: Kiimelenmeler ya da en yakm komgular arasindaki bag agilar1 uzun-

mesafe diizenine sahiptir ve bunlar ayni zamanda yonelimlidirler.
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(a)

Sekil 2.8 (a) Ikosahedral, (b) Pensore orglisil.
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(b)

fkosahedral koordinasyon bir ikosahedronun biitiin koselerini isgal eden komsu

atomlarla ¢evrelenmesi sonucunda olusur. Merkezindeki atomu cevreleyen komgu atomlar

birbirleriyle kimyasal

olarak etkilestiklerinden,

ikosahedral  gruplagsmalar  atomik

koordinasyonlarla iligkili kimyasal kuvvetlerden kaynaklanir. Giiniimiizde dort tip kuasikristal
daha kegfedildigi ifade edilmektedir. Bunlardan, on kenarh (decagonal), oniki kenarli

(dodecagonal) ve sekiz kenarh (octagonal) fazlar1 sayabiliriz.

2.1.4.1 Kuasikristallerin Elektronik Yapilari

Birgok deneysel ve teorik caligma kuasikristallerin akim tagima Ozelliklerinin diger
metalik sistemlerden i{ic bakimdan farkhh oldufunu gostermistir. a) kuasikristaller normal
olmayan bir bigimde yiiksek dirence sahiptir. AIPdRe kararli icosahedral fazin direnci 1
ohm.cm’ye ulastigi tespit edilmigtir [18]. b) Bu sistemlerdeki elektriksel direng Matthiessen
Kuralinmn ( kusurlar ve safsizlik arttikga elektriksel direng artar) tersine kuasiperiyodik yapisal
diizenlilik (kusursuzluk) arttikga artar. Bu 6zellik normal metallerin davranigina tamamen zittir.
Benzer bilegenli amorf metalik alagimlar bile kuasikristal sistemlerden daha diisiik direng
gosterirler. ¢) Iletkenligin sicakliga bagh olmass; ki, sicaklik arttikga iletkenligin artryor olmasi,
kuasikristalleri keskin difraksiyon piklerine ragmen kristallerden aywmaktadir. Kuasikristaller
kristallerle karsilastiridiginda diisiik sicakliklarda ¢ok yiiksek dirence sahip olduklan goriiliir.
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Saf haldeyken ¢ok iyi iletken olan elementlerin olusturdugu bir kuasikristal yapmin
iletkenligi olduk¢a zayiftir. Bu Ozelliklerin sebepleri tam olarak bilinmemekle beraber yiiksek
direncin birinci sebebinin Fermi enerjisinde pseudogaplarn varligindan kaynaklandign teorik
olarak gézlenmistir [18]. Bir kuasikristalin yapisindaki uzun-mesafe yapisal uyum ve biiyiik
birim hiicreler, diisiik 1s1 iletkenligi i¢in arzu edilen yapidadir. Kuasikristaller diigitk 1s1
iletkenligine sahiptir.

Kuasikristaller aym zamanda potansiyel olarak ¢ok yararh fiziksel Gzelliklere de
sahiptir. Ornek olarak: Dayamiklilik, saglamlik, diisiik yapiskanhk gibi. Diisiik sicaklikta gok
kirilgan olmalarina ragmen yiiksek sicaklikta gok kolay sekil alabilme 6zelligine sahiptirler.
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3. DUZENSIZ SiSTEMLERIN ELEKTRONIK YAPISI VE TEORIK METOTLAR

3.1 Band Teorisi ve Elektronik Yapilar

Katilarin elektronik yapilari, bu maddelerdeki atomlara bagh elektronlarin davraniglari
ile belirlenir. Yogunlagtirilmis madde teorisinin 6nemli amaglarindan birisi, katilardaki
elektronik yapilar1 hesaplamaktir. Elektronik yapi teorisi yalnizca deneysel sonuglari
anlamamiza yardimci olmaz aym zamanda madde bilimi hakkinda fikirler yiirlitmemizi saglar
[19]. Teorik ¢aligmalarda maddelerin Szelliklerini ve elektronik yapilari hakkinda bazi temel
ozellikleri anlamak igin serbest elektron yaklagimi, tight-binding (siki-baglanma) yaklagimlari
gibi basit modeller kullamlmaktadir. Ornegin, serbest elektron yaklagimi metallerin 1s1 sigasi,
termal iletkenlik, elektriksel iletkenlik, magnetik gegirgenlik ve elektrodinamigi hakkmnda iyi
bilgiler verebilmektedir. Ancak bu model difer bazi sorular1 yamitsiz birakmaktadir. Metal,
yarimmetal, yariiletken ve yalitkanlar arasindaki farklar, Hall katsayisimin pozitif degerler
alabilmesi, serbest atomlardaki valans elektronlarryla metaldeki iletkenlik elektronlar:
arasindaki iligki gibi pek ¢ok konular1 cevaplamakta yetersiz kalmaktadir.

Band teorisinin amaci, kristallerin band yapilari hesaplamak igin teoriler
gelistirmektir. Bunun i¢in de atomik enerjilerin (£) k dalga vektSriine gore degigimini
aragtirmak gerekir. Bununla birlikte, gergek maddelerin band yapilarinin hesaplanmasi oldukga
zordur. Bu nedenle band yapis1 hesaplamalarinda bazi yaklagimlara dayanan metotlar ve bir gok
hesaplama teknikleri kullamlmistir [20]. Ornegin; serbest elektron yaklasiminda elektronun
iginde hareket ettigi ortamdaki kristal potansiyelinin etkisi sifir kabul edilerek elektronun kristal
Orgiide serbest olarak harcket etmesi iizerine kurulmustur. Elektronun alabilecedi enerji
degerleri sifirdan sonsuza kadar dagilmstir. Bloch tarafindan 6ne siiriilen hemen hemen serbest
elektron yaklagimmda, her iletim elektronunun kristalin biitiinii igerisinde hareket serbestligine
sahip oldugu kabul edilmektedir. Bu durumdaki elektron, atomik potansiyellerin ayr1 ayri
etkilerinden ziyade, periyodik Orgli potansiyeli ile diger tiim elektronlarin ortalama
potansiyellerin etkisinde bulunur. Elektronlar ile iyon potansiyelleri arasindaki zayif bir
etkilesme mevcuttur. Ote yandan, bir kristalin ya da molekiilin dalga fonksiyonunu tek tek
atomlarin dalga fonksiyonlarinin toplami olarak hesaplayan yaklagim ise siki-bag yaklagmudir.
Bu yaklagima gore, her elektron atoma siki gekilde baghidir ve diger atomlardaki elektronlarla
etkilesmeleri ihmal edilmektedir. Bu durumda elektronlarm kendi atomlarindaki yerlerini
korumus olurlar. Bir diger yaklagim olan Pseudopotansiyel yaklasiminda; valans ve iletim
elektronlarmin  durumlar1 i¢ bolgedeki elektronlarm (kor elektronlari) durumlarma gore
almaktadir.
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Enerji bantlarmn olusumu ise basitge su gekilde agiklanabilir: Bir katiy: olusturmak igin
yalitilmis atomlar birlestikleri zaman, bir atomun belirli enerji durumlarindaki elektronlar
ozellikle de ¢ekirdekten en uzakta olan hareketli elektronlar (valans elektronlar) diger
atomlardaki elektronlarla etkilesirler. Bu etkilesme atomik durumlarin genislemesine ve enerji
bandlar1 olarak tanmmlanan birbirlerine yakin enerji seviyelerinin olugmasma neden olur.
Birbirleriyle etkilesecek gekilde, N tane atom birbirine yaklagtilirsa, atomik enerji
seviyelerinin her biri birbirine yakin N alt seviyeye ayrilir. N gok biiyiik bir say1 oldugundan alt
seviyeler birbirine o kadar yakmdir ki artik kesikli enerji seviyelerinin yerine siirekli bir enerji
bandi meydana gelir. Bazen bir bandin iist kenar1 bir sonraki bandin alt kenarindan daha
yukarida olabilir. Bu durumda iki bandin ortiistiigii sdylenir. Fakat genellikle iki komsu band
Ortiismez ve bandlar arasinda band aralifi denilen yasak enerjili bélgeler olugur. Bu band
araliklarmin genisligi katilarin iletkenlik 6zelliklerini belirleyici faktorlerden birisidir.

Band teorisinde Snemli bir anlami ve yeri olan temel fiziksel kavramlardan biri, belli bir
enerji aralifndaki elektronik durumlarinm sayisimn bilinmesidir. Belli bir enerji arah@indaki
elektronik durumlarn sayisi, durum yogunlugu fonksiyonu olarak tammlanan N(E) in
hesaplanmasi ile belirlenir. Hem kristallerde hem de diizensiz sistemlerde gegerliligini koruyan
fiziksel bir kavram oldugu i¢in maddelerin bir gok elektronik $zelliklerinin bilinmesinde onemli
bir yeri vardir [21].

Elektronik Durum Yogunlugu, (DOS), N(E)d(E) seklinde verilirse; bu gosterim birim
hacim basma E ve E+dE aralifinda bulunabilecek enerji seviyelerin sayisi olarak tammlanir.
Elektronik enerji seviyeleri, miikemmel kristallerde E = E(k) seklindeki dagitkanlik bagmtism
veren enerjinin kuasi-momentumun bir fonksiyonu olarak tanimlanir. Bu ifadelerin kristaller
i¢in tagih@ fiziksel anlam: Durum yogunlugu sadece E = E(k) fonksiyonunun ekseni boyunca
sifirdan farklidir ve sadece Bloch dalga fonksiyonunun her degeri igin degil sadece uygun
bilesenlerini veren k degerleri bu fonksiyona katki yapar [20]. N(E) in dagitkanhk bagintisi

cinsinden ifadesi matematiksel olarak
__1 _ 1
N(E)= —;ImTr[GJ“(E)]— -,\7%5(13 ~E(k)) (3.1)

verilir. Burada G'(E), E + i0" enerjisi igin Hamiltonyenin Green fonksiyonudur.

Diizensiz sistemlerde kuasi-momentum ifadesi gegerliligini kaybettidi igin bu
sistemlerde genellikle fiziksel kavram; spektral fonksiyon (p(KE)) ya da lokal yoZunluk
(yogunluk fonksiyonu) fonksiyonu (p(r,E)) hesaplanir. Spektral fonksiyon p(k,E) 'un tanmm ise,

bir elektronun sistem icinde gergek k momentumu ve E enerjisinde bulunma olasiligr olarak
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tamimlanr. Diizensiz sistemlerde p(KE), k ve E uzaymn olusturdugu bolgede gelisigiizel
dagilmigtir. Herhangi bir E enerjisinde durum yogunluguna biitiin momentlerden (veya k
degerlerinden) katk: vardir. Durum yogunlugunu veren [n(£)] bagmtsi ise,

n(E)= X plk,E) = - ok, EXik (32)
K 7

ile verilir. Burada €, tiim sistemin hacmidir [6].

Elektronik durum yoguntuklarmmn bilinmesi fizigin bir ¢ok dali icin dnemlidir. Ornegin,
band kenarlarinda durum yofunlugunun seklinin verdigi fiziksel anlamlar, iki ve ii¢ boyutta
elektron lokalizasyonun limit durumu, lokalizasyondan serbest duruma gegisin yapisi, sagilma
genlikleri, uzun mesafe diizenliliin olmadig1 durumda band arahifmin varlig: gibi olaylarda
oldukga Snemli rol oynar. Son yillarda diizensiz sistemlerin elektrik ve termodinamik 6zellikleri
(iletkenlik, mobility, v.s) lizerindeki galigmalar daba yogun olmasina ragmen; elektronik durum
yogunlugu iizerinde heniiz bilinmeyen bir ¢ok problem oldugu bilinmektedir.

3.2 En yaygin kullanilan Teorik Metotlar

Maddelerin elektronik yapilarmi incelemek i¢in bir ¢ok metot gelistirilmis olmasi, bu tiir
fiziksel Ozelliklerinin ne kadar Snemli oldugunun bir kanitidir. En uygun kullanilan teorik
metotlar agagidaki gibidir.

1) CPA ( Koherent Potansiyel Yaklagimi ),
2) Recursion Metodu,

3) Simiilasyon Metotlari,

4) Becby-Hayes Metodu.

3.2.1 Koherent Potansiyel Yaklagimm

Ozellikle teorik bir yaklasim olan Koherent Potansiyel Yaklasimi (CPA) ilk kez Soven
tarafindan diizensiz sistemlere ve ¢ok c¢esitli alagimlara uygulandi [22]. CPA yaklagiminda
atomlar arasindaki koordinasyon etkisi pek dikkate alinmaz ve mevkisel diizensiz alagimlar igin
en giiclii tekniklerden biri olarak kabul edilir. Bir bagka ifadeyle, CPA metotlar1 en yakmn
komguluklarin diginda yerel yapisal bagmtilarin tiim yayilim hesaplarm almadan gevre ile olan
bagintilarini kullanir. Bununla beraber, amorf maddelerde ve sivilarda gevre atomlar ile olan
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bagintilar herhangi bir yerel atomik gevreden daha az yapiya sahiptir. Bu nedenle CPA, lokal
geometrik yapiya bagh elektronik yapilarin 6zelliklerini belirlemede yetersiz kalir.

3.2.2 Molekiiler Dinamik (MD) Ydntemi

Izotropik olmayan sistemlere uygulanabilecek sekilde MD hiicresinin gekil ve hacimce
degisimine izin veren bir MD ydntemi, 1980 yilinda Parinello ve Rahman (PR) [23] tarafindan
gelistirilmigtir. Basincin sabit tutuldugu bu ySntemde, yalitilmis N pargacikli sistem i¢in toplam
i¢ enerji ve MD hiicre hacmi bagimsiz degiskenler olarak alinir. Burada korunumlu olan nicelik

H=E+P,V seklinde tammlanan entalpidir. Anizotropik (NPH) toplulugu i¢in bu yontemde,

MD hiicre (MDH) kenarlar1 birbirinden lineer bagimsizdir ve zamanin fonksiyonu olarak
degismektedir. Andersen, hacim degisiminin parcacitk konumlar {izerindeki etkisini dikkate
alarak, kiibik MDH ig¢indeki bir i pargacigmin konumunu hiicre kenarlarmna lineer bagimli
olarak

r,=Ls, =V, (3.3)

seklinde tanimlamustir. Burada L, MDH kenar uzunlugudur ve s, , elemanlan 0 ile 1 arabiginda
(0<¢&,m,,4, <1) birimsiz sayilardan meydana gelen bir skala vektordiir. Boylece PR MD

yonteminde pargacik konumlar:
r, = A()E, +B@On, +CO)L, (34)
olarak tanimlanir. Burada A(t), B(t) ve C(t) vektorlerinin kartezyen koordinat sistemindeki

bilesenlerinin tammladigit h = (A, B, C) seklindeki matris ve T transpoz olmak iizere

s, = (§,,Mm,,G,)" siitun vektora dikkate alinarak pargactk konumlar:

r,=hs, (3.5)

seklinde yazilir. Bdylece r, = hs; ve r; = hs; konumlarinda bulunan iki pargacik arasmdaki

uzaklik
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(r,—r,) =(s;—s;,) b h(s, —5,)" G(s, —s,) (3.6)

ifadesinden hesaplanir. Burada G=h" h geklinde bir hesaplanan metrik bir tensér olarak
kullamlir. Boylece, MDH hacmi V = A(B ® C) = det(h) ve ters 6rgii uzaymdaki eksenleri

» *® »

2% 2% 2n
A =—(BR®C), B =—(CQ®A), C =—(A®B 3.7
V( ) V( ) V( ) (3.7)

ile verilir. Bu bagintidan MD hiicresinin yiizey bilyiikliikleri ve yonelimleri o =(B ®C,
C®A, A®B) seklinde bir matris tammlar. PR MD yonteminde sekil ve hacimce degisebilen
(NPH) toplulugunun Lagrange fonksiyonu,

Loy (7Y 7Y ,hB) == Zm $,"Gs,) - ZZ(I)(Ihs,J |)+—MTr(hTh) P,V (38)

l—l i=l j>i

ile verilir. Burada, m; i atomunun kiitlesidir. Tr(...) tensor izi (trace) anlaminda kullanimigtir.
|hs;|, i ve j atomlar1 arasindaki uzakliktir. M kiitle boyutunda keyfi bir sabit, Pas sisteme

uygulanan dig basingtir. Boyle bir sistem igin hareket denklemleri,

§, = —LF,.—G‘l('}éi (39)
m;
h= M (II-1Py) & (3.10)

ile tanimlanir [23]. Burada F; , i pargacig1 lizerine etkiyen kuvvettir, I ise birim matristir. §
zamana gore iki defa tiirev almay ifade eder. IT mikroskobik zor tensorii olarak adlandirlir ve
diyadik formda

N d
[va, v, ZZ :bfir r] (3.11)

i=1 i=1 j>i

seklinde verilir.
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3.3 Beeby-Hayes (BH) Metodu

Diizensiz sistemlerin teorik incelenmesi diizenli sistemlerin aksine matematiksel
zorluklar gdsterdiginden tanimlanmasi kolay degildir. Ornegin, Bloch teoremi kristal &zelligi
gosteren maddelerin band teorilerini agiklamada giiglii bir yontem iken, diizensiz maddelerin
band yapilarin1 hesaplamada yetersiz kalir. Buna ragmen, bu diizensiz sistemlerde kullamlan
matematiksel yaklagimlarin tamamen yok sayilacagi anlamma gelmemelidir.

Diizensiz sistemlerin elektronik yapilarm: hesaplamak igin gelistirilen metot veya
yaklagimlardan birisi de Beeby ve Hayéé tarafindan gelistirilen Beeby-Hayes [24] metodu olup,
yapisal diizensiz sistemlerin elektronik yapilarmni hesaplamak igin siki bag elektron yaklagimini
kullanarak makul sonuglar veren bir metottur ve kullandigi model potansiyel muffin-tin
potansiyelidir. Kuantumsal bir pargacigin elektronik yapilarmi incelemek amaciyla bagvurulan
temel denklem olan Schrodinger dalga denkleminin dogrudan ¢oziimii yerine aymi simnir
sartlarim saglayan Green fonksiyonu yaklagimi, toplam sagiima fonksiyonuna bagl olarak
¢Oziim arayan bir yaklagimdir.

Ashinda, diizensiz sistemlerin elektronik Ozelliklerini hesaplayan uygun bir teori
kuskusuz oldukga karmagiktir. Ciinkii dogal olarak gergek potansiyellerin kullanilmasi yaninda
¢ok degiskenli karmagik bir problemi ¢ozme esasina dayamir. Ornegin, yapisal diizensiz
sistemlerdeki hesaplamalarda farkli sayida ve gesitte komsu atomlar, bunlar arasindaki uzaklik
degisimleri, agisal dagilmlar v.s gibi parametrelerin hesaba katilmasi gerekir. Bu sistemlere
uygulama amacina yonelik olarak gelistirilen Beeby-Hayes (BH) metodu, baz1 yonleriyle esnek
ve giiclii olmasina ragmen ashinda cebirsel olarak da olduk¢a karmagiktir. Ancak, bu karmagik
bagntilar bazi makul yaklagimlar altinda ¢oziilebilir bagintilar gekline indirgenebilme 6zelligine
sahiptirler. Bu 6zelligin en biiyiik avantaji, metodun bir sistemin elektronik yapisi hakkinda
yaklagik ¢oziim getirmesi bakimindan sistemlere uygulanabilir olmasidir.

Bu g¢alismada kullanmilan BH metoduna gore, elektronik durumlarin hesaplanmasinda
durum yogunlufuna her atomdan bir elektronun katki yapmas: sekilde ongoriiler olmakla
beraber ayn1 zamanda bu katk: komsu atomlarin konumlarma bagl olarak degisir. Ayrica, bu
katkiya uzak atomlardan daha ¢ok yakin komsu atomlarin konumlar1 daha etkilidir. Bu nedenle,
kisa mesafe diizenlilik (short-range order) gosteren sistemlere uygulanmasi daha uygun olan bir
metottur. Ornegin, baglangic atom olarak segilen herhangi bir atomun durum yogunlugunu
hesaplarken, merkezi atoma yakin komsularinm biitin 6zelliklerinin hesaplamalarda
degerlendirilmesi gerekmektedir. Bu 6zellikler, segilen referans koordinat sistemine gore komsu
atomlarin sayisi, tipi, bag uzunluklari, konumlary, v.s gibi degiskenleri ihtiva eder. Her atom igin

bu &zellikler biliniyorsa sistemdeki her atom kendi komsu atomlar: cinsinden bunlar1 yansitacak
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sekilde tanimlamir ve toplam t- matris fonksiyonlar: elde edilir. Toplam sag1lma ise biitiin sistem
{izerinde ortalama toplami alinarak elde edilir. Ayrica, yapisal 6zellikleri ihtiva eden bir olasilik
dagilim fonksiyonu ile de atomlarin konumlar: belirlenir.

Yapisal 6zelliklerin durum yogunlugu iizerine olan etkisi iki sekilde kendini gosterir.
Birincisi, diizensiz sistemi tanimlamak i¢in kullanilan tiim sistem {izerine segilen parametrelere
baglht olasiik dagilm fonksiyonundan gelen etkidir. Ikincisi, komgu atomlar ile alakal
parametre degerlerine bagli olarak tamimlanan olasihik dagilminda gelen etkidir. Metodun,
hesaplamada dikkate aldig1 bir bagka yaklagim ise, sistem igindeki 6zdes parametrelere sahip
olan dzdes atomlar durum yogunluguna 6zdes katki yapmasi durumudur.

3.3.1 Coklu Sa¢ilma metodunun Temel Bagmtilan

Bir elektronun ya da dalganin ¢ok pargacik ihtiva eden kuantumsal bir sistemle
etkilesmesi ¢ok cisimli (many-body) sagilma problemi olarak ele alinir. Bu birbirini izleyen
sacilma siiregleri ¢oklu sagilma olarak tammlanir ve aym1 zamanda kuantum fiziginin uygulama
alanina girer. Coklu sagilma, sagilmanin Szelliklerini belirleyen kompleks bir problemi ifade
etmede bir ¢ok avantaja sahiptir. Bu nedenle; elektronlar, notronlar, ses ve x-is1m gibi
kuantumsal nicelikleri igine alan degisik problemlere uygulanmaktadir. Ozellikle Coklu Sagilma
Teoremi (CST) genel olarak amorf maddeler, sivilar ve alagimlar gibi diizensiz yapilann
elektronik yapilarini incelemede yaygin olarak kullanilan teorik bir yaklagimdir [6]. CST de
kullanilan en yaygin iki operatorler sirasiyla Green fonksiyonunu ve toplam sagilma matris
operatdriidiir. Bu metot kapsamimda T(z), ¢ok sayida sagict merkezden olusan bir sistem {izerine
gelen belirli bir momentumu ve enerjisi olan elektronun sagilmasim tanimlar ve bu merkezler
tarafindan meydana gelen potansiyeller iginde hareket ederken bu potansiyellerin elektron
{izerine olan etkilerini verir. G(z) fonksiyonu ise, en genel anlamiyla sistem igerisinde yayilan
elektronu ya da dalga fonksiyonunu temsil eder [6]. Ornek olarak, tek-pargacik Schrédinger
dalga denkleminin Green fonksiyonu cinsinden ¢oziimii sistemin durum yogunlugu hakkinda
bilgiler verirken, iki-pargacik i¢in elde edilen Green fonksiyonu gegis (iletkenlik) dzellikleri
hakkinda da bilgiler verir.

Cok sayida sagici merkezlere sahip ortalama bir potansiyel (V(r)) etkisinde hareket
eden bir pargacifin (elektron gibi) bu potansiyel ile etkilegme sonucu meydana gelen fiziksel
olaylarin kuantum mekaniksel olarak matematiksel bagntis1 Green fonksiyonu cinsinden,

[E +v? +is—V(r)lG(r,r')= —3(r—r’) (3.12)
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olarak yazihir. G (r,r’), r ve r’niin bir fonksiyonu olup sagilan pargacigin dalga fonksiyonu ile
aym smur sartlarini tagimaktadir. Verilen sinir sartlari iginde bu denklemin ¢oziimii enerji
dzdegerleri ve 6zfonksiyonlar cinsinden bulunabilir. Ayrica toplam sagilma, sistemi olusturan
sagic1 merkezlerin ayri ayr1 sagilma matrisleri cinsinden tamimlanabilir. N tane farkli sagici
merkez igin toplam sagilma fonksiyonu T(r,r") olarak tanimlamrsa, bu fonksiyon tek sagict
merkezin toplam sagilma matrisi (t(r,r")) ve bu merkezler arasinda sagilan pargacigin

yayilimim temsil eden Green fonksiyonu G cinsinden

T=1,+31,GPt5+ Y1, Pty GPTn+... (3.13)
o=p o=y

bagmtis: ile verilir. Goriildiigii gibi bu denklem fiziksel olarak CST ilgili sagilma siirecini
gostermektedir ve denklemin sadeligi igin fonksiyonlar kapali sekilde verilmigtir. Burada, t, bir
o atomundan sagilan toplam sagilmayi temsil eder. G ise, serbest uzayda, diizensiz bir
sistemdeki i atomundan j atomuna yayilan dalgayi temsil etmektedir. a = # 7 #...... ayni1
potansiyeldeki sagilmanin dahil edilmedigini gostermektedir.

Elektronik durum yogunlugu ile ilgili temel kavramlar daha 6nce tartisiimigti. Diizensiz
sistemler igin toplam durum yogunlugu n(E)’in spektral fonksiyon p(k,E)’ya bagl bir fonksiyon
oldugu denklem (3.2)’de gosterilmisti. BH metoduna gore spektral fonksiyon, denklem

(3.13)’iin sanal kismi cinsinden tanimlanir ve

p(kE) =-(rAg)" (E-K* ) Im(T(K)) (3.14)

bagintisi ile verilir [6]. <> tiim sistemin toplam sagilma fonksiyonunun ortalamasim I ise

T’nin sanal kismini temsil eder.

Denklem (3.14)’de goriildiigii gibi spektral fonksiyonun momentuma bagli olarak
tammlanan toplam sagilma fonksiyonu iizerinden hesaplanmasi gerekir. Bu nedenle, denklem
(3.13)’iin momentum uzaymna doniistiiriilmesi gerekir. Bunu gergeklestirmek i¢in Fourier

doniigimii yapilirsa,
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7(k)= [e ) 1(e,r') dr ar

= [erkle) {Zta(r—Ra,r'—Ra)+ [Th(e-Rer"-Ry)  (3.15)

atj

G (" - r"')tB (r'” —Rg,r'~Rg )dr” + ....}drdr'

esitligi elde edilir. Burada a, 8 indisleri sirasiyla R,, ve Rg konumlarindaki atomlar
gostermektedir. Tek atomdan toplam sagilma fonksiyonu olan t-matrisinin agisal momentum

cinsinden agilimi ise

t(r,r') = -2-1; Y™y (r,r')e O (3.16)

—o0

dir. Burada, m agisal momentum olup, m = 0, #I, £2, gibi tam say1 degerleri alir. denklem

(3.15) ‘in Fourier doniistimii,

T(k) = Z( i)™ exp [i(m-m")Bx 1{t(, )+ 3 t(k, 1) G (1, ) (1, k)
B(=a)

+ 3t 1) G (6Dt ) GP (Ot k) + ...} (3.17)
B(#a).7(#B)

seklinde elde edilir [6]. Burada k momentum ve «k=(E)'? dir. t ve G matrislerin elemanlar1 m ve
m’ indisleriyle belirlenir. Eger enerji negatif alinirsa, bu son denklemde enerji ifadesini tek bir
sembolle gostermek igin k¥ = iy olarak almmustir (u=E). Bu denklemin en dnemli 6zelligi bir
atomdan diger atoma (o atomundan {3 atomuna ) sagilmay: temsil eden G*® matrisi atomik
diizenleme ile ilgili tiim bilgileri ihtiva etmesidir. Tek tip potansiyel kullanilirsa tiim G ler

birbirine esit olur ve sonsuz seri ortak parantezle,

T(E) =N S (S

[(kJ—)G{l t VEVE)G} 't (J—k)] (3.18)

!
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ifade edilir. Burada seri igindeki {...}" kism1 sonsuz seriyi sonlu yapan kisum olup sistemin tiim
6zelliklerini ihtiva eden band yapisi ile ilgili bilgileri verir. Denklem (3.18) deki G fonksiyonu
ise,

mm'o

G, (r,r)=22 (-i)°J, (kR)K ,» (p,R)ei(m”_D)e" 8(m" +m—m') (3.19)

olarak tammlanmugtir [6]. Burada, R tiim baglar i¢in alman ve merkez atomdan uzakligmi
temsil eden Ry — R, min bilyiikliigiinii, v bir tam sayryr gosterir. J ise Bessel fonksiyonunu
ifade eder.

Tiim sistem i¢inde toplam T-matrisini degerlendirmek yerine, her atom igin yeni bir
sagilma fonksiyonu tanimlanabilir. Bu diigiinceyle, T sagilma fonksiyonunun kullanimindan
ziyade uygulanabilir yeni bir fonksiyon tammlanabilir. Eger orijin atomu olarak o atomu
segilirse, 0 zaman yeni fonksiyon F seklinde yazilir ve her atomun N(E)’ye katkis1 yalmzca
atomlarin &zelliklerine bagh olmadigini, aym zamanda en yakin komsu ve diger atomlarin

ozelliklerine de baglh oldugunu gosterir. Denklem (3.15)’in sistemlere uygulanabilir sekli,

F(c,k) =1+ Y t(k, k)G (i, k) FP (ic, k). (3.20)

a#p

Denklem (3.20), sagilmanin o atomundan baglayip en yakm komsu olan B atomuna dogru
ilerledigini gosterir. G*? ise bu sagilmay1 saglayan elektronun yayilmasim temsil eden Green
fonksiyonudur.

Bu denklemleri tanimladiktan sonra, spektral fonksiyon T-fonksiyonun sanal kismi ile
alakal oldu@u igin, sanal kisim agagidaki gibi yazilabilir,

Im < T(k) >=2zlmy" (<) exp [i(m-m’)Ou] [tn(k,KY tmCc)] twr ()
<FUK, K> mm [t (€ Kt (16,K)]. (3.21)
seklinde verilir [6]. Burada potansiyel ile ilgili olan tek atom sagilma fonksiyonlarmin

belirlenmesi gerekir. Bunun igin; t- fonksiyonlar1 segilen potansiyel cinsinden kolayca elde
edilir.

27



E > 0 i¢in; kiiresel simetrik potansiyel iginde,

tn(rsr)=0(r)o(r =7 )/ r+ In(r).lm (Ia‘”)[E K+ ie}1 kdk - t(r", 7' y"dr” (3.22)
E < 0 igin,
tm (K iK)/ tm(iK,iK) = tm(k)/tm(ix)= tm(i1c,k)/tm(ix,iK) (3.23)

yazilir. Burada potansiyel ile ilgili olan tek atom sagilma fonksiyonlarmm belirlenmesi gerekir.
Bunun i¢in; bir model potansiyel segilir ve bu potansiyel iizerine gelen serbest pargacia tekabiil
eden Schrédinger dalga denkleminin radyal kismu ¢oziilerek bu terimler Dbelirlenir.
Hesaplamalarda sadece s-dalga sacilmasi dikkate alinacagindan bu t matrisi tek bir indise bagl
bir fonksiyon olur.

Sonug olarak durum yogunlugunu bulmak igin, denklem (3.21)’i denklem (3.14)’de
yazarsak spektral fonksiyon,

2 o m—0' . R
plk, E)= —[E - kzr ImY ()™ ™ exp [i(m-m’)0].[tm(k,K)/ tm(1,5)] twr (,%).
<FYK, K)>mm [t (i€ k) (6,K)] (3.24)
olarak bulunur. Burada, 5nemli olan enerji ve momentuma bagli olan t-sagilma fonksiyonlarinin
bilinmesidir. Denklem (3.22)’deki t-sa¢ilma fonksiyonu r ve r* ye bagh oldugundan bunun sanal
kismi agagidaki formda
Imt(rx )=s(r)b(r’) (3.25)
yeniden yazilabilir [6]. Burada, denklem (3.23)’deki #fonksiyonlar1 yerine s-fonksiyonlari

kullamlmstir. Fiziksel anlam olarak ayni olup sadece notasyon degisikligi yapilmistir [6].
Bu durumda, momentum ve enerji cinsinden s-fonksiyonlarini agagidaki sekilde

28



- (@2)Rc i)
(k) [1+ (r/2)im tGi, i)
(3.26)
- (2R i)
)= 3 (2)im 1 )]

seklinde yazilir [6]. Bu durumda, #-fonksiyonlarmin sanal kisminin reel kismina bagli gosterimi
asagidaki sekilde yazilabilir,

Imt(k, k) = s(K)R? (iy, k)
Imt(k,ip) = s(K)Rt (ip, ip)
Imt(ip, k) = s(ip) Rt (ip, k) (327)
Imt(ip,ip) = sGr)Rt (ip, i)
olarak yazlir [6].

Denklem (3.27)’deki ifadeleri denklem (3.24)’de kullanilirsa sonug olarak spektral
fonksiyon agagidaki sekilde yazilabilir,

e i ) I s
I m{<§ F? (ip.,k)>m )

(3.28)

olur. Buradan da durum yogunlugu n(E) ise,
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_ 4 € 3.29
n(E) an? ip(k,E)ak (329)

bagintisindan hesaplanabilir.

3.4 Dirac-Delta Potansiyeli ve sy(ip) ve so(k) ‘in Belirlenmesi

Denklem (3.28)’deki so(k) ve so(ip) fonksiyonlarin sagici  potansiyelin
fonksiyonlarmdan belirlenmesi gerekir. Bunun igin model potansiyel olarak V(p) = A3(p - a)
seklinde Dirac-Delta potansiyel fonksiyonu kullanilacaktir. Burada, s-dalga sagilmasi igin
hesaplama yapilacagindan potansiyel tabiatiyla dairesel simetriktir. BSyle bir potansiyel
etkisinde hareket eden bir elektron igin radyal dalga denklem,

[—d—z-—li+?\.8(p—a)}R(p)=sz(P), A<0 (3.30)
dp® pdp

ile verilir. Burada k = /—(E+V(p)) ve A bir sabittir. Enerji aralig1 ise V(p)) <E<0 dir.

Denklem (3.30)’un ¢dzlimii igin p<a ve p > a bolgelerinde denklemin ¢6ziim degerleri sirasiyla,

R(p)=AJo(inp)  p<a
R(p) = BJo(inp)+CNylinp); p>a (331)

olur. Burada J, ve N; Bessel fonksiyonlaridir. Bu denklemlerde A, B ve C katsayilarinin
belirlenmesi igin a-€ dan ate na smir degerlerinde bu denklemin kendisi ve tiirevinin sifir

olmas: gerekir. Yani,

dR dR

= +XR(a)=0 (3.32)
dp

ate

a—tg

Bu durumda sinir sartlarindan dolay: asagidaki esitlikler yazilabilir,

AJo(ina) = BJ,(ipa)+ CNo(ipa)

v ) ' /. . 3.33
Ain T} iua)[Bin T ipa) + Cip Ny (jpa)] = -A4Jo Gua) (333)

30



Ayrica s(p)/V(p) radyal dalga fonksiyonu ile orantil1 oldugundan,

o) R(p) (3.34)

Vo)
bagntisi yazilabilir. Bu durumda,

% -2 Jolina)~ o a) + o ) 50 )

| 2 )] ) s 1o )

(335)

dir. Denklem (3.35) den A, B ve C katsayilan ¢6ziimleri,

B=-Eeisgn)l, A=(risol)+ Zsol) N((;j’)) € =20l

seklinde hesaplanir. s, (ipt) asagidaki gibi belirlenebilir,
AlinJy (ipa)+AJ o (ipa)] = Bin Jy (ipa)+ CiuNg (ipa) (3.36)

A, B ve C katsayilar1 denklem (3.36)’da yerine yazilirsa,

{—-—(1 +isg (zu))+ — 50 (zu) 0((1M)} [lll Jo (tua)+ AJy (’W)] =

(337)
—%(l +isg (z'p.))ip Jg (iua)+ B S0 (iﬂ)(iH)N(’) (’W)
in NO(’W)SO(IM) ?.,JO(1+zs0(z ))+ 7\No(l )50 (in)
287 Jo(ina) . e (338)
= giu No(ina)so(in)
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Ayrica, Bessel fonksiyonlarmin 1. tiir Hankel fonksiyonlarina ve modifiye edilmig (modified)
Bessel fonksiyonlarina gore esitlikleri bulunur ve kullanilirsa,

Jo(pa)= -l (pa),
N a) =1y (ua) = 2 K (ua),
To(ina)=1o (pa),

Noiua) =ity ) 2K (ua),

(3.39)

denklemleri elde edilir. Denklik d6niigiimleri kullanildigindan,

-iz—gu(ﬂo(ua)— ZK;‘“”))‘I?O("“)-guoso(m)+gx(ao-%Ko(pa)]s()cu)

) 2i X
= g”ll:ll __ZKI(W):ISO(’P«)
T

(3.40)

denklemleri elde edilir ve sonugta s, fonksiyonu,

— M5 (ua)
2 Kot )+ 1o K G+ 3K o)

_ - 1/215 (ua)
ulK o (ua)l; (ua)+ 1o (a)K ; (ua)]+ MK o (ua)iy (ua)

solin)= {

(3.41)

olarak hesaplanur.

Ko(ua)xl(ua)no(ua)xl(w)ﬁ oldugundan,

s ()= ——= (342)
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olarak bulunur, II. yol olarak, s, (ip.) ve sy(k)

solin) = IP Jo(n)sop)dp

= Afp Jo(w 8o~ a)y ) (3.43)
= AaJg (i)
so(k)= [pJo(kp)So(p)dp
= A [pJo(kp)A8(p — a)Jo (inp)dp (3.44)
- sl soluala =220 )
olarak hesaplanir.
solk) _ Jo(kp) (3.45)

solin) Io(ina)

esitligi elde edilir. Sonug olarak, denklem (3.45), denklem (3.28)° de yerine yazilirsa spektral
fonksiyon p(K,E) elde edilir. Se(ip) fonksiyonu her atomu temsil eden toplam sagilma
fonksiyonu oldugu igin potansiyelin bagl durumunda bir tekillik degerine (singularity) sahiptir.
Bag genisligi W bu fonksiyonun E ye gore efrisi gizilerek egiminden bulunabilir. Ayrica
potansiyel zayif ise W genisligi siki bag yaklagiminda to(ip, ip) = W/(E-E,) olarak yazilabilir.
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4. BIR MODEL ALASIMIN DURUM YOGUNLUGUNUN HESAPLANMASI

Bu boliimde, iki boyutta A,B; yapisindaki bir alasim modelinin kare orgii {izerinde
olas1 dagilimlari diyagramlarla izah edilerek bu olasi yerlesmelerin yapisal 6zellikleri sayisal
olarak hesaplanacak ve farkli bir hesaplama teknigi ile BH metodunun uygulamas: bu sistemde
gosterilecektir. Ozellikle, farkli A ve B oranlarina ve birbirlerine gore bag degisimlerine gore
elektronik durum yogunlugunun degigimi aragtirilacaktir. Bu hesaplamada kullanilacak model
potansiyel, bir &nceki boliimde tanimlanan Dirac-delta potansiyeli olup sadece s-dalga sagilmasi
i¢in durum yogunlugu hesaplanacaktir. Ayrica, sistemin A ve B bag uzunluklari, konsantrasyon
oranlari, her &rnek dagilimin sistemdeki bulunma olasiliklar1 gibi yapisal ozellikler de
hesaplanacaktir. Bu g¢aliymada hesaplamalar sadece s- sagiimasi oldugu igin, iki sagici
arasindaki yayilim fonksiyonu G; (R) iki boyuttaki bir sistem igin,

Gy (R)=-i?H® (uR)e™ = 2nKo(uR)e" ) (4.1)

Seklinde tammlanir. Burada, e = z:(i)v T, (kR)e™ %) a1 kullanilabilir. T-

fonksiyonun sanal kismu i¢in 6y = 0 segilirse 6; , k ekseninden Slgiilen ag1 degeri olur. Yani, Og; -
By = Orj = 0; + Opyy yazilirsa, By,5 , i deki atomun segilen eksenden olan donmesidir. Benzer
sekilde Or; = Ogji - T= 0; + Byqy olur. Bu durumda T-fonksiyonundaki GapTp terimi lo®1 +0bag)

/001 +0bag -BbaE™m) oot jinde tistel bir katsay1 verir.
Bir atomun komsu atomlarin yapisal 6zellikleri {izerinde toplam: komsu atomlarin bag
sayisina  egittir  ve  olast  tiim  dagilimlarin  toplani  bire  esittir.  Yani,

ZC AP = ZCBPB A esitligi her zaman gegerlidir. Eger A:B;. seklinde iki alagimli sistemin
i i

esit oranda verilmesi durumunda; bu alagimin iki boyutta bir kare 6rgii iizerindeki dagilima Sekil
4.1°deki gibi 12 tane farkli yapmin dagilm olasihigi elde edilir. Bu dagilimda her seklin
bulunma olasihiklar1 hesaplanirsa; Py = ¢, P, = 4c* (1), P3=4c’ (1>, Py =2¢? (1-0)2, Ps=
4 (1<), Ps = ¢ (1-¢)*, P; =(1-c)’, Pg =4c(1c)’, Po = 4c’(1-c)’, Pyg = 2c*(1c)’, Py = 4c’(1-c)’
ve P;, = c'(1-c) seklinde olacaktir. Bu dagilima sahip bir sistem igin A atomunun
konsantrasyonunu ¢ (veya x) ve B atomunun konsantrasyonunu da (1-c) (veya y) olarak

almmagtir.
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A A A A B A A B B A B
‘A A A A
B B B

A A B g B A B A
B B B

A B A A
B B A A B A B B A A B A
B B A A
Sekil 4.1 iki boyutta A,B,., yapisindaki bir alagim modelinin kare 8rgi iizerinde olasi dagilimlarm

gOsteren diyagram.
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Bu olasiliklarin toplami hesaplanirsa; Py + P, + P3; + Py + Ps + Pg + P; + Pg + Po + Py + Py + Py
= 1 oldugu goriilebilir. Eger merkezi atomdan komgu atomlara bag cinsinden oranlan
hesaplanabilirse, diyagramdaki dagihmlardan bag oranlar1 da kolayca hesaplanabilir. A
atomundan A atomuna baglarmn sayist Naa = 4P;+3P,+2P5+2P,+Ps = 4c%, benzer olarak Npp =
4P; + 3Pg+2Py+2Pyo + Py = 4 (1)’ ve Nap = Npa = 4c(1-c) olarak elde edilir. Burada, c= 0.5
degeri kullanilirsa, her biri bag sayisinin toplamu 1°e esit oldugu agikga goriiliir. Diyagramda ilk
1-6 sekillerinde merkezi sagilma atomu t, iken, sonraki 7-12 deki merkezi atom tz oldugu
goriilebilir. Kisaca, buradaki alagim yapisinin tipi, bilinen mevkisel diizensiz sistem olmayip bir
diizene gbre olusmus yapisal bir model sistem olarak tanimlanmaktadir.

Yapisal 6zellikler belirlendikten sonra metodun uygulanmasi kolayca yapilabilir. Bunun
i¢in toplam t-matris fonksiyonun uygulamlabilir sekli olan denklem (3.20) deki F-fonksiyonu
her sekil igin sirasiyla yazilirsa,

F1a(0Bp) = 1+ to [G(0p)PasFa(0p) + G(Op +1/2)PssFa(Op-1t/2) + G(Op -T)PasFa
(Bp-1) + G(Op -37/2)PAaF a(0p-37/2)] (4.3a)

Faa(0y) = 1+ to [G(Bu)PABFs(0y) + G(Bp +n/2)PaaFa(@p-1/2) + G(By -m)PasFa
(0y-10) + G(Bp ~37/2)PaaF A(Or-370/2)] (43b)

F3(05)=1+to[G(Oy+1/4)P ABF (O +1/4) + GO+ 37/4)P A sF A(Oy +3m/4)+
G(Oy-m/4)P AsFp(Bp-n/4) + G(Op -37/4)PssF a(Oy-37/4)] (43c)

F4A(9b) =1+ 1 [G(eb)PABFB(eb) + G(Bp M/Z)PAAFA(BKHI/2) + G(0p -m)PasFa
(85-m) + G(Bp -31/2)P asF a(By-37/2)] (43d)

Fsa(®) = 1+ to [G(O)PasFa(0y) + GOy +1/2)PasFa(@y-1/2) + G(Op -T)PanFz
(By-7) + G(Op -37/2)PasF a(8p-37/2)] (43¢)

Fea(0y) = 1+ to [G(0s)PaBFR(0p) + G(Op +n/2)PapFr(Bp-n/2) + G(Oy -m)PapFs
(Bb-) + G(Bp -31/2)P AnF(0p-37/2)] (4.30)
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F]B(eb) =1+t [G(Gb)PBBFB(Gb) + G(6p +7'E/2)PABFB(91,-TC/2) + G(eb -)PasFB
(6p-1t) + G(Byp -370/2)P ApFp(0p-37/2)] (4.3g)

FzB(eb) =1+ 1 [G(Bb)PBAFA(eb) + G(Ob 'H'li/2)PBBFB(9b—7I/2) + G(Gb -TE)PBBFB
(8y=70) + G(Bp -31/2)PapFa(0y-37/2)] (43h)

Fn(0y)=1+to[G(By+11/4)PpAF A (O +1/4)+G(O+37/4)PppFp(Op+3m/4)+
G(Oy-1/4)PyAF a(@y-/4) + G(By ~31/4)PypFs(0p-31/4)] (43i)

F4p(0p) = 1+ t [G(B,)PeaFA(Op) + G(6y +1/2)PFp(0p-1/2) + G(Op -m)PraFa
(Bp-1t) + G(Op -371/2)PppFp(0y-37/2)] (4.3j)

Fsp(0p) = 1+ 1o [G(Bb)PBAFA(eb) + G(6p 'H'C/Z)PBAF A(Gb-n/2) + G(Oy -m)PpsFs
(05-7) + GOy -37/2)PaaF a(B-37/2)] (4.3k)

Fep(Gp) = 1+ 1 [G(By)PaFA(0p) + G(Bp +1t/2)PeaFA(Bp-1/2) + G(Op -m)PaFa
(0p-1) + G(Byp -37/2)PgaF a(Or-371/2)] (4.31)

olarak yazilabilir. Yukaridaki denklemlerin daha genel bir gosterimi,

FEO) =1+ 3 Potoms -t DG ¥2.(0) (4.4)
koms. koms.

seklinde olup, polar ag1 iizerinde Fourier transformu kolayca alinabilir. Burada, o ve B atom

cinslerini gosterirler. Bu denklemlerin Fourier transformasyonlari kutupsal agilar iizerinde,

L Fa(e)ezme —8m0+ Z

(4.5)
=zL IdeZe"”‘" oG, (R)e™ ™) FL (0 £ n)
T
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bagintisiyla kisaca gosterilebilir. Béylece, (4.3) denklemlerinin Fourier doniisiimii alindiktan

sonra,

Fipm =18y,

m,m'+v
koms. AA

Faam = Bmo + Ko RD'" () 3 I (m, e)—-;—- Foo+
my

> Timo b

komg AB

FBm’sm m'+v )

Z FA (m, 9)-—— FBm'Sm m'+v )
komg AB

Fipm =180 + 1Ko @R’ J, R Y. T4 (m, e)—AA- Fagy +
koms

B P,
> Iy (m,e)—N4 Fom®mmv )
koms AB

Fspm = 18,0 +1oKoGRY)" J,, (RR)( Z T4 (m,0 NP 5

AA
z I1A (m’e)_ FBm'am m'+v )
koms Nap
Fsam =18m0 +1g > KoR)G)" J, (RR)TY (m, e) B mm v
koms. AA
Figm =180 +1o ), KoR))' J LKR)TE (m e) Fam® mm'sv
koms. BB

Fabm =18, + o Ko RYD" T, (RR)( Y. TE(m 9)— Fp +
komg AA

mm'+v )

BA
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(4.6b)

(4.6¢)

(4.6d)

(4.6¢)

(4.6f)

(4.6g)

(4.6h)



Fypm =180 +toKo R)G)" J, (RR)( Y. T (m e) P +

komgs AA
P
Z Fl;l(m,ﬂ N9 m,m'+v )
komg BA
P
Fapm = 18,0 +10Ko (MR)D)" J, (RR)( z Tj (m m,0) 0 Fp+
komg AA
Z FB( 6) FAm'amm+v )
BA
Fspm = 18,0 +1oKo(R)®" J, (kR)( D T'g (m 9) L Fpy +
koms
Z FB( 9) FAm'Sm m'+v )
komsg BA
Fopm =180 +1o > KoWRG)" J, (KR (m e) FamtO m s
komsg. BA

ifadeleri elde edilir. Burada Fij fonksiyonlar agik sekli sirastyla;
A =(1+e™2 4 ™" 4 372

2

="+ ™™™ ri=1.0,

[h=dimwt y 3im | B gmifd | gimmd
Ih=e™? L ™2 [B=] 4™

Tr=e™, I2=1+e™+e™”
I2=1+6"2 + ¢™ 4 ™

l-'B_l_l_elmﬂZ +e + elm311;/2

[[B=™2 o™y ™32 A= 10
[B= Gy Sl A s imals

A2 = 1+e™

IB=e™2 1 ¢
IP=e™  [A=1+™2 4 gm2

l-'BA= 1+e1mn/2 + elllm + elm31[/2
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(4.6))

(4.6k)

(4.6)

(4.7a)
(4.7b)
(4.7¢)
(4.7d)
(4.7¢)
(4.7F)
(4.7g)
(4.7h)
(4.71)
(4.75)
(4.7k)
(4.71)



olarak verilir. Bu fonksiyonlarin agilimlar1 yapilirsa sanal kisimlar yok olur ve sadece reel
kisimlar denklemler igine yansir.
Boylece, (4.7) denklemlerinin genel sekline bakilirsa m ve m” agisal momentlere bagh

12x12 blok matris oldugu goriiliir. Bu denklemler matris geklinde yeniden yazilirsa,
F=e+Mpy Fyr (4.8)

Yazilir ve burada e birim matristir. Durum yogunlugunu hesaplamak igin bu Gzdeger ve
ozvektorler tammlanir. Burada, F bir blok vektorii olarak diigiiniilebilir ve bu blogun her
eleman1 m ve m’ katsayilariyla ile belirlenir. M matrisi kompleks ve simetrik olmayan blok bir
matristir. Fiziksel olarak Ozdegerlerin reel olmasi gerekir ve bu matematiksel olarak
ispatlanmigtir. Durum yogunlugunun hesaplanmasi i¢in matrisin sanal kisminin tanimlanmasi

gerekir. Bunun igin
F=(1-M,,, ) "'e (4.9)

olarak yazilabilir. Bu denklemin 6zdeger ve Ozvektorler cinsinden durum yogunluguna olan
katki,

12 12
ImF, = —nZ[Zn ju,.jJa(l—x,.{zn ju,.Tj ].e (4.10)
i J j

bagntisi ile verilebilir. Burada matris simetrik olmadigindan w; ve u,-T sirastyla matrisin ve

tranpozunun (veya matrisin sagdan ve soldan) 6zvektorleri, A; 6zdegerleridir. Matris simetrik
olmadigindan hem normal haliyle ¢6zmek hem de transposunu alip ¢ozmek gerekir. Ciinkii
simetrik olmayan matrisin 6zvektorleri birbirinden farklidir. Ancak bu iglem oldukga hantal bir
¢Oziim oldugu i¢in matrisi simetrik hale getirmek miimkiindiir. Simetrik bir matrise indirgemek

igin

n
n.Fp =g e+ naMmmr‘/—\[n:E—F,‘f,, (4.11)
B
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islemleri yapildiktan sonra matris,
An=e+ M pmAp (4.12)

seklinde yeniden yazilir. Burada, 1, ve ng baglarin bulunma sayilarimi temsil etmektedir. M’

N xN matrisinin reel ve simetrik bir matristir. Bu denklemin agik formda yazilimi agagidaki gibi
olacaktir,

Ml MY M, M, M; . .| |[Aa A,
T T AO =)\. Ao (4.13)

M; My M, M, M,

Burada M;, M,, M;.... 48x48 boyutundaki bir matrisin elemanlandir ve bu matrisler
simetriktir.

Jomgy Jmg Jomgy Jymgs
T
Jmy, Jomy; Jmg; Jymg,

M, = T T

J2m02 Jlm(}l Jom%Z Jlmm (4.14)
T

Jymgy Jomg Jmg;  Jomg,
J4mgo Jsmg Jemgy Jymg;

Mo = Jsmgl J4m1T1 Jsmgy  Jemg,

) =

Jemgy Jsmg; Jymg Jsmg, (4.15)

T T T
Jmy Jemg Jsmy;  Jymgg

olup benzer gekilde digerleri de yazilabilir. Ayrica, matris igindeki her my 12x12 boyutunda
birer blok matristir. Dolayisiyla, her M; matrisi 4x12 biiyiikliigiinde 48x48 mertebesinde birer
blok matris olup birbirinden sadece bir faz fark: biiyiikliigiindeki Bessel fonksiyonu ile farkhidir.
Boyle sonlu bir problemi tam olarak zor oldugundan, bu sonsuz limit degerinde ¢oziilebilir.

Sonsuz limit probleminde, Bessel fonksiyonlarinmn birinci mertebeden olmasindan dolayi, bir
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faz faktorii yazabiliriz. Omek olarak, A_j =e ™A, A; =e®A, esitlikleri kullamlabilir.

Boylece, ¢6ziim igin gerekli olan determinantin matris sekli

M]Ao +(M2eia +Mge_m){\0 +(M3 eiza +M§e_i2a)A0 T oeeeene
+MNe +MN )[\0 =M0 (4.16)

seklinde yazilabilir. BSyle bir matrisi ¢6zmeden 6nce normalizasyon yapilmasi gerekmektedir.
Bundan dolay1, ( A,y = A,,) vektoriine o = 2nj / N (j = 0,1,........N-1 ). Normalizasyon sarts,

Ap(e=2mj/N)Ag (0 =21j/N)=1/N . Boylece, denklem (4.11),
M, + (M, e +MZe®).........| 4y = 14, (4.17)
olarak yazilabilir. Burada, A ve A sirastyla matrisin 6zvektor ve 6zdegerlerini gostermektedir.

o ise bir faz faktoriidiir (o =277 / N ve j=0,1,2,......N-1 ). Sonug olarak, denklem (4.17) yeni

bir matris formunda yazilabilir,
A, =1+M; /A, (4.18)

Bu denklemin sanal kism1 toplam durum yogunluguna olan katkiy: verir,

=——Z(Zn3 ;80— x) (4.19)

N normalizasyon faktoriidiir. 48x48’lik matris N defa ¢oziildiiinden hesaplamalardaki N
faktoriiniin matrisin boyutlarina etkisi yoktur. Boylece, toplam durum yogunlugu atom bagina
1/N faktorii ile garpilmus olur.

Tiim bu sonuglardan durum yogunlugu ile alakali olan spektral fonksiyon

p(k,E)=QLO[E—1k2]2 Z[so(k)} [Z(Zn’ "JS(l A;)- } (420)

mm’| So (I]J,)
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seklinde son halini alir. Bu fonksiyondan momentum davramgm da grafiksel olarak
inceleyecegiz. Sonug olarak, iki boyutta farkli bilesenlere sahip bir A,B; alasim modelinin
elektronik ozelliklerinin hesaplanmasi ve bag uzunluklarma ve konsantrasyonlarma gore
davramigimi incelemek igin denklem (4.20)’deki spektral fonksiyonumuzu agagidaki denklemde

yerine

_ A
n®= oG, Bk (421)

yazariz. Bundan sonra, durum yogunlugunun kare orgiideki atomlarin bag uzunluklarmna ve
konsantrasyonlarina gore degisimlerini grafiksel olarak inceleyecegiz.
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Sekil 4.2 A B, alasiminin elektronik durum yogunlugunun bag uzunluklarina gbre degigimi; (a) (c=0.5;
Ras=2.0 (a.b), Rgp=2.2 (a.b) ), (b) (c=0.5; Ry4=2.0 (a.b), Rgz=2.4 (a.b))
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Sekil 4.3 A B, alasimmm elektronik durum yogunlugunun bag uzunluklarma gdre degisimi; (a) (¢=0.5;
Raa=2.0 (a.b), Rpg=2.6 (a.b) ), (b) (c=0.5; Ras=2.0 (a.b), Rgp=2.75 (a.b))

45



300 1.0
:g ,go
E 200 :5:,
2 =4
El g 0.5 -
S\ 5
g 100 |- g
B
a &
0 T MJJ\J}/\\\’\ T 1 0.0 1’/ T T 1
-30.10 -30.00 29.90 -0.10 0.00 0.10
Enerji (a.b) Enerji (a.b)
(b)
200 1.0
:g — %
5 :
= >
gﬂ 100 - g 05 |-
2 =
g g
g 5
a =
0 ' ] ' 1 0.0 . | v 1
-30.04 -30.00 -29.96 -0.04 0.00 0.04
Enerji (a.b) Enerji (a.b)

N Sekil 4.4 A_B,_ alasimmmn elektronik durum yogunlugunun atomik konsantrasyonlara gore degisimi; (a)
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Sekil 4.5 A B, alagimmnin elektronik durum yogunlugunun atomik konsantrasyonlara gore degisimi; (a)
(R4=2.0 (a.b), Rgp=2.0 (a.b), c=0.5), (b) (Ras=2.0 (a.b), Rpp=2.0 (a.b), c=0.6)
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Sekil 4.6 A;B, alagimmin elektronik durum yoguniugunun atomik konsantrasyonlara gore degisimi;
(Ras=2.0 (a.b), Rgp=2.0 (a.b), c=0.8 )
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5. SONUC VE TARTISMA

Bu tez ¢aligmasinda, ¢oklu sagilma esasina dayanan teorik bir yaklagim kullanilarak,
iki-boyuttaki bir kare 6rgii tizerinde belli bir istatiksel dagilima goére yerlesen A,B;. seklindeki
statik bir alasim modelinin elektronik durum yogunlugu hesaplandi. Bdyle bir sistemin
elektronik yapisin1 hesaplarken, ayni zamanda kullanilan metot igin farkli ¢oziim teknikleri
geligtirilmig ve bu tekniklerin nasil sonuglar verdigi gosterilmigtir.

Bu islemler icin Oncellikle daha onceki c¢aligmalarda da oldugu gibi metodun
matematiksel bagimntilar1 kullanilan model sistem ig¢in yeniden gelistirildi ve sisteme uygulanir
sekle indirgendi. Siki-bag yaklagimi kapsamin sagici potansiyel olarak zayif bir potansiyel
(Dirac-delta) model potansiyeli kullanilarak spektral fonksiyon bagmtisindaki potansiyel
fonksiyonlar1 belirlendi. Bu gekilde ki bir potansiyelin beklenildigi gibi dar bir band arahig:
verdigi hesaplamalarda elde edilen sekillerde goriildii. Ikinci agamada ise, spektral fonksiyonda
incelenen sistemle dogrudan ilgili olan ve sistemin biitiin 6zelliklerini ihtiva eden toplam
sagilma matrisinin sanal kismi belirlendi. Bunu belirlemek i¢in %50 A ve % 50 B oranindaki
iki alagimin yapisal dzellikleri hesapland: ve toplam sagilma fonksiyonu sisteme uygulanarak
her blok 12x12 mertebesinde olan sanal bir blok matris elde edildi. Calismasmin diger bir
agamasim olusturan bu kompleks matrisin ¢6ziimii ise, 48x48 biiyiikliigiinde bir hermityen
matrisine doniistiiriilmesi ile basitlestirildi. Matrisin determinantinin bilgisayarda ¢6ziimii ile
elde edilen 6zdeger ve Ozvektdrler hesaplanarak durum yogunlugu ile alakalt olan spektral
fonksiyon hesaplandi.

Calismanin son agamasim olugturan durum yogunluklarin hesaplanmasi ise, farkli orgiti
bag uzunluklarina ve alagimi olusturan atomlarm konsantrasyonlarma gére hesaplandi. Bag
uzunluklarmin degisimi ile durum yoZunlugunun degisimi Sekil 4.2-4.3’de agikga
goriilmektedir. Sekillerde goriildiigii gibi bag uzunluklarmnin biiyiimesi durumunda dar bir band,
kiigiilmesi ile de genis bir band elde ediliyor. Bu sonug beklenilen bir sonugtur. Ciinkii bag
uzunluklarinin uzamasi ile atomlar arasindaki etkilesme zayiflar ve her atom sahip oldugu dar
bir band olusturur. Ote yandan, bag uzunluklanmin kisalmasi durumunda ise, iki atom
arasindaki etkilesmeden dolayr band genislemesi meydana gelecektir. Ayrica, atomlarn
konsantrasyonlarinin degismesi sonucu durum yogunlugunda degisme oldugu bariz bir sekilde
Sekil 4.3-5°de goriilmektedir. Buradaki degisim ise durum yogunluklarinda simetrik yapida bir
degisme oldugu acikga goriildii. Bu da beklenilen fiziksel bir olaydwr. Ciinkéi her atom
bulundugu oranda durum yogunluguna katki yapacagi metodun Gzelliklerinden birisi oldugu
daha 8nceki boliimde agiklanmugti. Eger bu de@isim gekiller iizerinde bariz bir gekilde belli degil
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ise, bunun sebebi her atom igin kullanmilan bagli enerji degerinin esit degerde alinmasindan
kaynaklanmigtir.

Sonug olarak, bu ¢aligmada yapisal diizensiz bir sistem olarak segilen A,B;., alagim
modeli i¢in hesapladigimz elektronik durum yogunlugunun sergiledigi davranmis fiziksel
anlamda ilging sonuglar vermekle beraber, kullandiZimiz metodun farkl: bir diizensiz sisteme de

uygulanabilirligini gdstermis oldu.
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