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OZET

Doktora Tezi

GRAFENDE ELEKTRON-FONON ETKILESMESI

Aybey MOGULKOC

Ankara Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dali

Danisman: Prof. Dr. Bekir Sitki KANDEMIR

Bu tez ¢alismasinda elektronlarin akustik fononlar ile etkilesmesinden kaynaklanan
kiral polaron olusumu ile birlikte, elektronlarin A, fonon ciftlenimi ile etkilesmesinin
sebep oldugu kiiciik band araligi olusumu teorik olarak incelenmistir. Dahasi, grafen
diizlemine dik bir magnetik alanin elektron-A;, fonon ¢iftlenimine olan etkisi analiz
edilmistir. Elektron-fonon sistemlerinin taban durumunu hesaplayabilmek icin Lee-
Low-Pines teorisi ¢ergcevesinde analitik bir metot gelistirilmistir. Grafenin dejenere band
yapisinin kiral polaron olusumunu destekledigi tespit edilmistir. Teorik analizlerin
cercevesinde, Aj, simetrisine sahip en yiiksek frekansli bolge sinir fononu ile yiik
tastyicilarinin etkilesimesinin grafeninin Brillouin bolgesinin koselerinde, kiral simetri
kirilmaksizin kiigiik bir band aralig1 yarattig1 belirlenmistir. Bunlara ek olarak, magnetik
alanin devreye girmesiyle mevcut kiral simetrinin kirildigt ve enerji band araligi

olustugu tespit edilmistir.

Haziran 2013, 94 sayfa

Anahtar Kelimeler: Grafen, elektron-fonon etkilesmesi, grafende elektronik taginim,

nano Slgekteki malzemelerin elektronik yapisi, fononlar.



ABSTRACT

Ph. D. Thesis

ELECTRON-PHONON INTERACTION IN GRAPHENE

Aybey MOGULKOC

Ankara University
Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Physics

Supervisor: Prof. Dr. Bekir Sitki KANDEMIR

In this thesis, chiral polaron formation arising from interaction of electrons with
acoustic phonons together with mini band gap formation due to interaction of electrons
with A, phonon coupling are theoretically investigated in graphene. Moreover, effects
of perpendicular magnetic field on electron-A;; phonon coupling are analyzed. An
analytical method is developed to calculate the ground-state of the electron-phonon
system within the framework of the Lee-Low-Pines theory. It is found that the
degenerate band structure of the graphene promotes the chiral polaron formation.
Within the framework of theoretical analysis, it is also determined that the interaction of
charge carriers with the highest frequency zone-boundary phonon mode with Aj,-
symmetry induces a mini band gap at the corners of the two-dimensional Brillouin zone
of the graphene without breaking chiral symmetry. Additionally, by the introduction of
magnetic field, it is found that existing chiral symmetry is broken, and an energy band

gap is formed.
June 2013, 94 pages

Key Words: Graphene, electron-phonon interactions, electronic transport in graphene,

electronic structure of nanoscale materials, phonons.
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TESEKKUR

2007 yilindan beri beraber calistigim, hayata, bilime ve sanata kars1 sergiledigi 6zgiin
bakis acisi ile ufkumu genisleten degerli danigman hocam Bekir Sitki KANDEMIR’e
(Ankara Universitesi Fizik Anabilim Dali) doktora calismam boyunca sagladig
yardimlari, bilgi birikimini paylagsmak konusunda gosterdigi comertligi ve tiim bilimsel

kazanimlarim icin tesekkiir etmek isterim.

Hayatim1 sekillendiren birgok Ogretinin ilk kaynagini olusturan, sabirli calismasi,
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MOGULKOC a her konuda gosterdigi destegi, sabr1 ve 6zverisi igin tesekkiir ederim.
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oglum Bartu’ya ithaf ediyorum.
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1. GIRIS

Karbon agirlikca yerkabugunda altinct sirada bulunan, atom sayist 6 ve atom agirligi
12,011 olan IV A grubu elementidir. Simgesel olarak “C” harfi ile gosterilir. Karbon
tiim yasam igin temel bir element olup, tarih Oncesi ¢aglarda kesfedilmistir. Organik
maddelerin yeterli oksijenle tepkimesi sonucunda aciga ¢ikmasiyla Ogrenilmistir.
Karbon ismi Latincede “carbo” kokiinden gelmektedir, anlami ise odun komiiriidiir

(Glare 1983).

Farkl1 yapidaki karbon-karbon baglarinin sonucu olarak ¢esitli 6zelliklere sahip karbon
tabanli yapilar meydana gelir. Bunlara 6rnek olarak grafit ve bilinen en sert madde olan
elmas verilebilir. Karbonun 6nemli allotroplarindan biri de grafittir. Grafit adi 1789°da
Abraham Gottlob Werner tarafindan Grekgedeki “graphein” kelimesinden tiiretilmistir.
Grafit pratik olarak c¢ok kullanilan kursun kalemlerin igerigini de olusturur. Elmasin
tersine, grafit elektrigi iletir. Karbonun diger bir yapay allotropu da fullerendir.
Fullerenler 1985°de Sussex ve Rice tiniversitelerinden Robert Kurl, Harold Kroto ve
Richard Smalley tarafindan kesfedilmislerdir (Kroto vd. 1985). Fulleren ismi ise daha
sonralart mimar Richard Buckminister Fuller’e atfen Buckminister Fulleren olarak da
isimlendirilmistir. Degisik yapida fullerenler mevcuttur, bunlarin en 6nemlilerinden biri
de nanotiiplerdir. Nanotiipler silindirik fullerenlerdir. Bu karbon tiipleri sadece birkag
nanometre genisligindedirler, fakat uzunluk olarak, birkag milimetre uzunluktan,
mikrometreden daha az uzunluga sahip olacak sekilde degisim gdosterirler. Nanotiipler
1991 yilinda Sumio lijima tarafindan kesfedilmislerdir (Iijima 1991). Nanotiiplerin 6zel

molekiiler yapilari sira dis1 makroskobik ozellikler gosterirler.

Diger 6nemli bir karbon yapi ise ilgi ¢ekici fiziksel 6zelliklere sahip olan Grafendir.
Grafenler sp’ bag yapisina sahip olan tek tabakali, diizlemsel ve hegzagonal hiicrelerden
olusan karbon yapilardir. Tek duvarli karbon nanotiipler grafenin silindire yuvarlanmis
hali olarak disiiniilebilirler. Grafende karbon nanotiip gibi sira dis1 fiziksel 6zellikler
gosterir. Grafen fiziginin teorik zemini 1940’11 yillara dayanmasina karsin, bu materyale
duyulan ilgi, Manchester Universitesinden Konstantin Novoselov ve Andre Geim’in

2004 yilinda serbest durumdaki tek tabakayi sentezlemesiyle artmistir. Bu konudaki



tarihsel gelisim 2. ve 3. boliimlerde detaylandirilmistir. Grafenin gosterdigi ilging
elektriksel, yapisal ve optik ozellikler grafeni daha simdiden gelecek uygulamali

fiziginin ve teknolojisinin 6nemli bir yap1 tasi haline getirmistir.

Grafen fiziginin belki de en 6nemli olgusu yiik tagiyicilarinin kiitlesiz ve 151k hizinin ii¢
ylizde biri hiza sahip olmalaridir. Bu durum grafen sistemini tasvir etmesi bakimindan
relativistik bir denklem olan Dirac denkleminin kullanilmasina imké&n saglar. 3.
boliimde irdelendigi tizere, grafen yapisi dikkate alinarak ve siki-bag yaklagimi
kullanilarak elde edilen Hamiltonyen aslinda Dirac Hamiltonyenidir. Grafen fiziginin
relativistik dogasini ve bu yapmin gosterdigi bir¢ok ilging fiziksel 6zelligi Dirac
denklemini inceleyerek anlamak miimkiindiir. Dirac denklemi her ne kadar yiiksek
enerjili parcaciklarin sagilma durumlarini incelemek i¢in kullanilsa da grafenin kesfi ile
bu denkleme ait bagli durumlar teorik fizikg¢ilerin baglica arastirma alanlar1 arasina

girmistir.

Grafen fizigini anlamak adina Dirac denkleminin bazi bagli durumlar1 ve grafen fizigine
yon verecek bazi fiziksel siire¢ler doktor Oncesinde ve doktora calismasi esnasinda
analitik olarak incelenmistir. Yiiksek lisans ¢alismasinin da konusunu olusturan
periyodik magnetik modiilasyonda grafendeki yiik tasiyicilarinin davranigt SCI
kapsaminda bir dergide basilmistir (Kandemir and Mogulkoc 2010a). Dahasi, magnetik
alanin ve safsizlik atomunun varliginda yiik tastyicilarinin davranisi yine analitik olarak
incelenmis ve yayinlanmistir (Kandemir and Mogulkoc 2010b). Bu anlamda Dirac
denklemi ve grafen fizigi hakkinda dikkate deger bir bilgi birikimine sahip olundugunu
sOylemek miimkiindiir. Dirac denkleminin kdkenine ve relativistik kuantum mekanigine

iligkin baz1 temel bilgiler tez calismasinin EK 1 kisminda sunulmustur.

Bu tez ¢aligmasinin da bashigini olusturan “Grafende Elektron-Fonon Etkilesmesi”
grafen fiziginin Onemli arastirma alanlarindan biridir. Elektron-fonon etkilesmesinin
baz1 malzemelerin yiik tastyicilarina ait dinamigi énemli 6l¢iide degistirdigi bilinen bir
gergektir. Ozellikle boyutlar kiigiildiikce bu etki daha da artar. Grafende elektron-fonon
etkilesmesine dayali hatir1 sayilir miktarda ¢alisma (Bkz. 5. boliim) mevcut olmasina

karsin, analitik olarak gergeklestirilen hesap oldukca azdir. Literatiirdeki bu bosluk,



ilgili tez kapsaminda yapilan g¢alismalara motivasyon olusturmustur. Grafenin fonon
spektrumuna ait bilgiler gerek deneysel ve nilimerik, gerekse teorik yaklasimlarla
incelenmistir. Bu konudaki literatiir 6zeti ve izlenen metot 4. boliimde tartisilmistir. Bu
bilgiler 15181nda grafenin yiiksek simetri noktalarindaki ve civarindaki elektron-fonon
etkilesmesi ve bu etkilesmenin grafenin enerji spektrumuna olan katkisi analitik olarak
incelenmistir. Ilgili hesaplamalara ve incelemelere tez calismasinin 5. béliimiinde yer

verilmistir.



2. GRAFENIN KISA TARIHI

Dogada yasamsal bir dneme sahip olan karbon farkli yapilara biirlinerek sira disi
ozellikler gosterir. Eski zamanlardan beri bilinen ii¢ boyutlu grafit ve elmas, giiniimiizde
ise tizerinde siklikla ¢alisilan sifir boyutlu buckyball, tek boyutlu nanotiip ve iki
boyutlu grafen karbon tabanli yapilardan baslicalaridir. Grafitin insan hayatina kursun
kalem olarak girdigi 1500°li yillardan bu yana fizikciler ve kimyacilar karbon
atomunun farkli allotroplart ile ilgili bircok caligma gergeklestirmistir. Gilinlimiiz
diinyasinda boyutlarin kii¢iilmesiyle karbon nanotiip ve grafen fizigi 6zellikle yogun

madde fizikgilerinin odaklandigi alanlarin baginda gelmektedir.
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Sekil 2.1 Farkli karbon allotroplarinin kristal yapilar1 (Katsnelson 2007)

Onceleri, iki boyutlu yapilar dikkat cekici olarak literatiirde ok fazla yer almamis ve
deneysel olarak gozlenmesi de pek miimkiin olmamistir. Bilindigi {izere boyut,
materyali tanimlayan en 6nemli parametrelerden biridir. 1930’larda, Landau ve Peierls
tam olarak iki boyutlu kristallerin termodinamik olarak kararli olmadigin1 ve dolayisiyla
var olamayacagini kanitlamaya calismislardir (Peierls 1935, Landau 1937). Bu teori,
diisiik boyutlardaki kristal orgiilerdeki termal dalgalanmalarin iraksayan katkilarinin,
sonlu bir sicaklikta atomlarin yer degistirmelerinin atomlar aras1 mesafelerle
kargsilastirilabilir oldugunu gostermistir. Bu tartisma daha sonralar1 Mermin tarafindan
genigletilmis ve bir¢ok deneysel gozlem ile desteklenmistir (Mermin 1968). Gergekten,
ince filmlerin donma noktasi, azalan kalinlikla hizla diismekle birlikte diizinelerce
atomik tabaka kalinliginda kararsiz hale gelirler. Bu nedenden dolayi, atomik tek
tabakalar daha biiyiik iic boyutlu yapilarin temel pargalar1 olarak bilinirler. 3D yapilar
olmaksizin, iki boyutlu yapilarin varligi (Novoselov vd. 2004) 2004 yilina kadar

ongoriilememistir, bu inanis deneysel olarak grafenin kesfedilmesiyle ve diger serbest



durumdaki iki boyutlu kristallerin (tek tabakali boron nitrit ve yar1 tabakali BSCCO)

gozlenmesiyle degismistir (Geim ve Novoselov 2007).

Tek atomik tabaka iki boyutlu kristal olarak bilindigi gibi yiiz tabakali bir yap1 da ii¢
boyutlu bir malzemenin ince filmi olarak isimlendirilebilir. Tabaka sayisi arttik¢a
elektronik Ozellikler de degismeye baslar. Grafit i¢in limit olan on tabakadan sonra
elektronik ozellikler ciddi Olclide degisim gosterir (Partoens ve Peeters 2006). Bu
anlamda, hem tek tabaka hem de ¢ift tabaka grafen tek tip elektronlarin ve tek tip
desiklerin oldugu, sifir-aralikli yariiletken olmasi nedeniyle elektronik spektrumlar
bakiminda benzerlikler gosterir. Tabaka sayisi li¢ ve daha fazla oldugu durumlarda
spektrum girift bir hal alir ve farkli yiik tasiyicilart ortaya ¢ikar (Geim ve Novoselov

2007).

Iki boyutlu bal petegi orgiisiine sahip olan grafen 2004 yilinda Andre Geim ve
Konstantin Novoselov’un grubu tarafindan sentezlenmistir. “Grafen” kelime olarak tek
tabaka karbon folyolar1 isimlendirmek amaciyla ilk olarak Hanns-Peter Boehm

tarafindan kullanilmistir (Boehm vd. 1962).

2.1 Grafenin Elde Edilisi

Grafeni sentezleyebilmek icin gesitli yontemler gelistirilmigtir. Bu yontemleri sekil
2.2’de goriildiigii gibi smiflandirmak miimkiindiir. Bant yontemi grafeni ilk olarak
sentezleyen grubun kullandigi, grafitin tabaka tabaka soyuldugu bir yontem olmakla
birlikte mekaniksel soyma silirecinde Atomik Kuvvet Mikrokobu (AFM) ucu da
kullanilabilmektedir. Bant iizerindeki tabakalar SiC alttagin lizerine yapistirilarak ilgili
goriintiileme ve karakterizasyon islemleri yapilabilmektedir. Kimyasal soyma siirecinde
ise grafit yapisina eklenmis alkali metalleri bir ¢6zeltide ¢cozmek suretiyle birka¢ tabaka
grafen izole edilebilir. Kimyasal soyma siirecine benzer diger bir siire¢ de kimyasal
sentezleme siirecidir. Bu silire¢ uygun bir ¢oziicli i¢inde daginan tek tabaka grafen
oksitlerden tek tabaka grafen elde etme prensibine dayanir. Bu yontemlerin disinda

Kimysal Buhar Biriktirme (CVD) yontemi ile, epitaksiyel biiyiitme yontemi ile ve



karbon nanotiipleri agmak (unzipping) suretiyle grafen elde etmek miimkiindiir (Choi ve

Lee 2012).

Grafenin Sentezlenme Y ontemleri

Yukanidan Asagiya Asagidan Yukanya
Mekaniksel Kimyasal Kimyasal . y . | — |
Soyma Soyma Sentezleme i e - Biyiitme v Diger
Yintemler

Bant Yontemi

A Sonikasyon Termal

indirgenmis

AFM ucu Grafen e

Oksit

Sekil 2.2 Grafenin sentezlenme yontemleri (Choi ve Lee 2012)

Grafenin ilk olarak sentezlenmesinde mekanik soyma siireci (Sekil 2.3) biiylik bir 6nem
teskil etmesine karsin bu siire¢ sonunda elde edilen numuneler diizgiin olmayan yapilara
sahip oldugu gozlenmistir. Dahasi, elde edilen numunelerin azimutal yonelimleri
numune {izerindeki kontrolii kisitlar. Grafene 6zgili elektronik ozellikleri kullanmay1
amaclayan uygulamalar1 gerceklestirebilmek icin biiylik 6lgeklerde koherent grafen
yapisina veya alttas iizerinde tek bir azimutal yonelimdeki grafen tabaklarina ihtiyag
duyulur (Avouris ve Dimitrakopoulos 2012). Bunun i¢in yukarida bahsedilen farkl
sentezleme teknikleri gelistirilmistir. Bu tekniklerden CVD yontemi ile grafen iiretimi,
mekanik soyma siirecine gére daha ucuzdur ve boyutlandirilmasi daha kolaydir. Bu
yontem hazne igerisine salinan karbon gazinin uygun bir yiizey ile etkilesmesine ve
ylizey iizerine tutunarak katman birakmasina dayanir. CVD yontemi ile altta bulunan
bakir levhanmn kristolografik yonelimi kontrol edilerek, uygun dlciilerde kusur

icermeyen grafen tabakalar1 sentezlenebilir.



|

Sekil 2.3 Mekanik soyma siireci (Novoselov 2011)

Mekanik soyma siireci ile sentezlenen ve bazi siirecler sonucu elde edilen, 100 um
buyiikliigiine kadar degisen yiiksek kaliteli grafen kristallerine ait goriintiiler sekil
2.4°de verilmistir. Sekil 2.4°deki goriintiiler tek-atomik kalinlikta grafen tabakalarina
aittir. Sekil 2.4.a’da AFM’ye ait bir goriintii mevcuttur. Goreli olarak ~4 A yiikseklige
sahip katlanmis bolge numunenin tek tabaka oldugunu gostermektedir. Sekil 2.4.b’deki
goriintii bir mikrometre biiyiikliigiindeki 1zgara grid lizerinde serbest bir sekilde bulunan
grafen tabakasinin gecirimli elektron mikroskobundaki (TEM) goriintiisiidiir. Sekil
2.4.c’deki goriintli ise goreli olarak daha biiyiik bir grafen kristalinin taramali elektron
mikroskobu (SEM) goriintiisiidiir. Burada zik-zak ve koltuk kenarlarin kristalde hangi

bolgelere karsilik geldigini gosteren ek bir sekil de mevcuttur.



Sekil 2.4 Tek-atomik kalinlikta grafen kristalleri (Geim ve Novoselov 2007)
2.2 Grafenin Etkileyici Ozellikleri

Grafenin kesfiyle birlikte, grafenin fiziksel 6zelliklerini anlamak i¢in bir¢ok deneysel ve
teorik calisma gerceklestirilmistir. Grafendeki karbon atomlari sp2 hibritlesmesine
sahiptirler. Ug elektron giiclii ¢ baglarimi olustururken, dérdiincii elektron ortak
kullanilan 7 baglarni olusturur. sp® hibritlesmesine sahip grafitte durum farklidir.
Grafitin dis kabugundaki dort elektron da ¢ bagi olusturur ve elektronik band yapisinda
biiyiik bir araliga (gap) sebep olur. sp’ hibritlesmesinin sonucu olarak grafen metalik
karakter gosterir ve elektrik alan etkisine kars1 hassasiyet sergiler. Bu anlamda grafenin
derin olmayan aralikli yariiletkene veya diisiik olarak iist-liste gelmis (overlap olmus)
yar1 metale benzerlik gosterdigini sdylemek miimkiindiir. Grafendeki yiik tasiyicilari,
yiiksek »n konsantrasyonlarda (10" cm™) elektronlar ile desikler arasinda

ayarlanabilirdir ve 15.000 cm®V™'s" gibi yiiksek bir p mobilite sergilerler. Dahasi



mobiletenin sicakliga bagimliligi diisiiktiir ve bu durum safsizliklardan sagilma siirecini
sinirlandirir. Bu durum aymi zamanda yiik tasiyicilarinin balistik olarak iletimine de

imkan saglar.

Bu ilging elektronik 6zelliklerin yani sira, oda sicakliginda bile kuantum Hall etkisi
gozlemlemek miimkiindiir. Bu etki literatiirdeki sicaklik araligini on kat artirir. Standart
kuantum Hall etkisine gore platolar '~ faktorlik kaymaya ugrar (Geim ve Novoselov

2007, Novoselov 2011).

E (eV)

Sekil 2.5 Grafenin band yapis1

Grafenin band yapist dikkate alindiginda, band diplerinde konik bir davranis sergilerken
artan dalga vektorii k& degerleriyle yerini parabolik bir davranisa birakir (sekil 2.5).
Brillouin bolgesinde grafenin degerlik ve iletim bandlar iki noktada temas eder (K ve
K"). Bu durum grafen orgilisindeki hegzagonal simetrinin sonucudur. Alt ii¢cgen
orgiilerdeki karbon atomlarinin p, orbitalleri hibritleserek 7 ve 7 bandlarini olusturur.
Bu bandlar K ve K' noktalarinda kesiserek lineer davranisli araliksiz spektrumu

olusturur. Elektronik o&zelliklerin belirlenmesinde diisiik 4 vektorlii konik bdolge
(‘E ‘ <1eV) etkilidir. Yogun madde fiziginde bir¢ok sistemin band yapist k° bagimli

olmasi nedeniyle Schrodinger denklemi ile tasvir edilir. Ancak, grafendeki bu konik

davranis lineer bir dalga denklemini gerektirir. Grafendeki yiik tasiyicilarinin, yani



‘kiitlesiz Dirac fermiyonlarmin’ hizi v#~10° m/s gibi yiiksek bir degere sahip olmasi
grafeni tasvir etmesi bakimindan (2+1) boyutlu Dirac denklemini 6nemli bir aday haline

getirir. Bu denklem,

0 k. —ik -
= U = 5. 2.1
H =hv, |:kx +ik, 0 } hv.o -k (2.1)

olarak ifade edilir. Burada, & Pauli spin matrisleri (EK 1) ve k = (kx,ky) dalga vektorii

olarak bilinir. Kiitlesiz Dirac fermiyonlar1 kiitlesini kaybetmis elektronlar ya da elektron
yiikline sahip notrinolar olarak tasvir edilebilirler. Bu nedenle grafeni tasvir eden
denklem Dirac-Weyl denklemi olarak da isimlendirilebilir. Grafenin bal petegi orgiisii
A ve B olarak isimlendirilen, karbon atomlarindan meydana gelen iki esdeger licgen alt
Orgliniin st tiste gelmesiyle olusmustur (Sekil 3.1). Dirac-Weyl denkleminin ¢6ziimleri
olarak gelen iki bilesenli spinorlerin bilesenleri bu alt orgiileri tasvir etmektedir. Yani
bu alt orgiiler kuantum elektrodinamigindeki (QED) spin indisine karsilik gelirler.
Grafende bu bilesenler spinden ziyade pseudospin olarak adlandirilirlar. Spin-y0riinge
etkilesmesi sonucu pseudospin ve gercek spin durumlart karisir ve spektrumda aralik

olusur (Kane ve Mele 2005).

QED ile diger bir benzerlik ise kiralite kavramidir. Kiralite (Helisite) kiitlesiz
parcaciklar i¢in spin islemcisinin momentum islemcisi iizerine olan iz diisiimii olarak
tanimlanir (Bjorken ve Drell 1964) (EK 1). Bu nicelik, elektronlar i¢in pozitifken,
desikler i¢in negatiftir (sekil 2.4). Oziinde, grafendeki kiralitenin anlami, ayn1 karbon alt
orgiilerinden kaynaklanmasi nedeniyle & elektron durumlari ile —k desik durumlarinin
girift olarak birbirleriyle baglantili olmasidir. Yiik eslenigi altinda elektron ve desik
durumlarinin simetrik olmasi kiral simetri olarak bilinir. Kiralite kavrami 6nemlidir,
clinkii birgok elektronik siire¢ bu niceligin korunmasiyla anlasilir (Geim ve Novoselov

2007, Novoselov 2011).
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Sekil 2.6 Kiral yiik tasiyicilar

QED c¢ergevesinde, yiiklii parcaciklar arasindaki etkilesmelerin sanal bir foton degis
tokusu suretiyle gerceklestigi iyi bilinmektedir. Bu etkilesmeler, ince yapi sabitinin
(a =€’ /hc=1/137) kuvvetlerini igeren pertiirbatif agilim ile tanimlanan fermiyonik
bir Coulomb potansiyeli ile tasvir edilirler. Bu durum, asir1 agir ¢ekirdeklerde gecerli
degildir ve « ~1mertebesindedir (Greiner vd. 1985). Pertiirbatif olmayan (agilimin
iraksamasiyla karsilasilan giigliiklerden dolayi) yaklagimin zorunlu oldugu bu Za >1
durum fizik¢ilerin her daim ilgisini ¢ekmistir. Yaygin olarak kullanilan SiO, alttasi

(Katsnelson 2006b, Shytov vd. 2007a,b, Fogler vd. 2007, Pereira vd. 2008) igin
grafendeki etkin c¢iftlenim sabitinin a=ée/ &hv,. ~1 mertebesinde olmasindan dolayi,

bu durum yogun madde fizikg¢ilerinin gerek deneysel ve gerekse de teorik arastirma
alanlar1 arasina girmistir. Bu anlamda grafen fizigi “yeni bir QED” olarak da

adlandirilabilir.

Grafendeki yiik tasiyicilar etkin olarak 1sik hizinin 1/300°lik kesrinde kiitlesiz Dirac
denklemi ile tasvir edilebilmesi nedeniyle bazi relativistik olgularin da arastirilmasina
imkan saglar. Bunlardan bir tanesi Klein paradoksudur. Klein paradoksu olarak bilinen
kavram, relativistik pargacigin yiiksek ve genis potansiyel bariyerine engelsiz niifuz
etmesidir. Klein paradoksu kuantum elektrodinamiginin oldukga ilging sonuglarindan
biridir. Bu fenomen parcacik fizigi, niikleer fizik ve astrofizik alanlarinda oldukca
tartisilmis ancak temel parcaciklarla test edilemeyecegi kanitlanmistir. Grafende yiik
tagtyicilarinin kiral dogasi boyle bir deneye imkan saglar. Gergek grafen numunelerinde

diizensizlik igeren iyi belirlenmis bir engel olusturmak i¢in, deneylerde e~10° V cm’
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bliyiikliigiinde bir elektrik alan kullanilabilir. Bu biiytikliik temel pargaciklar i¢in Klein
paradoksunun goézlenmesi i¢in gerekli alanin on bir mertebe kiicligiidiir. Boyle bir
olgunun grafende test edilmesi 2006 yilinda Katsnelson vd. (2006) tarafindan
Onerilmistir. Bu diisiince deneyi (gedanken) 2009 yilinda Young ve Kim (2009)
tarafindan deneysel olarak dogrulanmistir. Diger bir relativistik olgu ise parcacik-anti
parcactk  durumlar1  arasinda  salimima  sebep olan  Zitterbewegung’dur.
Zitterbewegung’un  grafenin  minimal iletkenliginden  sorumlu  olabilecegi

diisiiniilmektedir (Katsnelson 2006a).

Cift tabaka grafende durum biraz farklilik gosterir. Bu durumda sistemi tasvir eden
Hamiltonyen ne relativistik olmayan Schrodinger denklemine ne de relativistik Dirac
denklemine benzerlik gdsterir. Hamiltonyen Dirac denkleminde oldugu gibi kdsegen

dis1 terimlere sahipken, p°/2m gibi Schrédinger benzeri terimler igerir. Yiik

tastyicilari, kiitlesiz Dirac fermiyonlar1 gibi kiral olmalara karsin sonlu bir kiitleye

m =~ 0.05m, sahiptirler (Geim ve Novoselov 2007). Cift tabaka grafene ait Hamiltonyen

ise,

H=-—" (2.2)

olarak ifade edilir. Bu durumda, cift tabaka grafenin band yapisi sifir araliga sahip,
parabolik sekildedir. Bu Hamiltonyenin 6zdurumlari, 6zel Landau kuantizasyonu, 6zel
sacilmalar vb. gibi ilging kiral 6zellikler gosterir (Novoselov vd. 2006, Katsnelson

2012).

Sira dis1 elektronik 6zelliklerinin yani sira grafen, tiim goriiniir spektrum i¢in gosterdigi
%97.7’lik optik gecirgenligi (Blake vd. 2008) ve yapisal ¢elikten 300 kat daha fazla
mukavemeti ile simdiden yiliksek teknolojinin en fazla g¢alisilan malzemeleri arasina
girmistir. 1 m” grafen tabakasinin agirligi sadece 0.77 gr’dir. Bu etkileyici 6zellikleriyle
grafen, giiniimiiz elektronik mimarisinin ve savunma sanayisinin en gozde

malzemelerinden biridir.
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3. GRAFENIN ELEKTRONIK OZELLIKLERI

Grafenin band yapssi ile ilgili yapilan ilk ¢alisma P. R. Wallace’in “The Band Theory of
Graphite” adli yaymmidir (Wallace 1947). Bu calismada iki boyutlu grafitin, yani,

grafenin elektronik 6zellikleri siki-bag yaklasimi kullanilarak incelenmistir.

3.1 Grafen ve Dirac Denklemi

Grafenin elektronik 6zelliklerinin konu oldugu diger 6nemli yaymn G. W. Semenoff’un

“Condensed-Matter Simulation of a Three Dimensional Anomaly” adli yayimdir

(Semenoff 1984). Bu yayinda iki boyuttaki anomaliliklerin sonuglarni tartigmak

amaglanmistir.

@B

Sekil 3.1 Iki iiggen alt 6rgiiniin ist {iste binmesiyle olusan bal petegi orgiisii

Sekil 3.1 ile verilen grafenin temel 6rgii vektorleri

(3.1)

olup, yine sekil iizerinde gosterilen herhangi bir A atomunun yakin komsulugundaki ii¢

adet B atomunun bunlar cinsinden yer vektorleri
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b, = (—,—l]a (3.2)

R = (%}(LO) (3.3)

seklindedir. Brillouin bolgesindeki g simetri vektorleri ise

=35 (M 5m)
D3 )T e ) 20200 (3.4)

62 = _ql

ile verilir. Grafenin Brillouin bolgesi sekil 3.2°de gosterilmistir.

R

Sekil 3.2 Brillouin bolgesi
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A ve B atomlarinin farkli tiirde atomlar oldugunu varsayarak genel iki atomlu bir sistem
ele alinir. A ve B de bulunan elektronlarin enerji farki B ile parametrize edilir. Siki bag
yaklagimi kullanarak ve en yakin komsuluklar dikkate alarak, sistemin toplam

Hamiltonyeni

H =aY | al(A)b,(A+b)+bj(A+b)a,(4)]
A (3.5)
+BY |l (A)a,(4)-b(A+b)b,(A+h) ]

olarak yazilir. ilk iki terim B’de yok olup A’da ve A’da yok olup B’de elektron
yaratilmasini ifade eder. Son iki terim ise A’da yok olup A’da ve B’de yok olup B’de

yaratilmay1 ifade eder. Yaratici ve yok edici operatdrler i¢in Fourier doniistimleri

- d’k i -
A)= *Aa(k
D=,y (3.6)
~ d’k KBy, '
b(B)—J.Q P b(k)
ile verilir ve k uzayinda Hamiltonyen
H = j dz’i [r(ié)a*(/?)-b(/é)+r*(/€)a(1€)-b*(lé)}
(27) (3.7)
APk e e '
+ B[ P [ @' (kK)a(k)+b' (k)b(k)]
seklini alir. Burada I,
T(k)=a) exp(ik -b,) (3.8)

ile verilir. Bu durumda Denklem 3.7°deki Hamiltonyeni daha da kompakt olarak
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£(27r) [ ]{rﬂ _Fﬁ}m (3.9)

seklinde yazmak miimkiindiir. Hamiltonyenin 6zdegerleri

‘ﬂ—E r

. _ﬂ_E‘=o (3.10)

karakteristik determinanti ile bulunur. Determinant hesaplanir ise enerji 6zdegerleri

:i[ﬂzﬂffJ; (3.11)

olarak bulunur. Burada,
I'=>exp(ik -b,) (3.12)

olarak yeniden tanimlanir. I' ifadesinde cesitli trigonometrik 6zdeslikler kullanmak

suretiyle Denklem 3.11’deki enerji ifadesi

s 5 5 kya kya 3k.a .
_{ﬁ +a {1+4cos [7j+4cos{ 5 ] (%/—H} (3.13)

seklinde yazilabilir. Denklem 3.13, P. R. Wallace’in buldugu enerji ifadesiyle uyum

gbsterir. g, ve g, =—¢, gibi iki farkli simetri noktas1 oldugu dikkate almarak, Denklem

3.9’daki Hamiltonyen

H:J‘ d2k2 |:a1(i€'+é—i) bT(E-i-qi)] ) F ) a'r(k+qz)/2 a(li'i'?:[)

n(27) a-T'(k+§,)/2 0 b(k +G,) (3.14)
LK (g BEegy) 0 @ TErR k)
2 (27) a-T'(k+4,)/2 -p b(k +q,)
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seklinde yazilabilir. g, =—g, 6zdesliginden yararlanilarak Denklem 3.14

) d;zg v e ol Bla Tk+§) | a(k-g,)
H_£(2 2{[61 (k—gq,) b'(k %)}L‘*(Eﬂ;) _Bla :||:b(]€—%):|} .

PR oalr o Bla  T(k+§) | atk+3,)
Iy 2{[“ (Era) (“q‘)}{r*(h@) Bla }L(hcx)

seklinde ifade edilebilir. Burada
T'(k 4,) = exp(ik - b FiG, - b)) +exp(ik - b, Fiq, -b,) +exp(ik -b, F i, -by) (3.16)
ile verilir. Denklem 3.11°deki I" ifadesi simetri noktalar1 ¢evresinde

:lf

I (k¥q,) (1Fiv3)(k.aF ik, a)
(3.17)
r* I = _ \/_ .
kTG, = ——(1 +i3)(k,a tik,a)
seklinde seriye agilir ise Hamiltonyen bandin dip noktalarinda
. . 2B8/\Baa i(1-i3)k /2
j [ (k-g) b k-gp]
a( —i(l-ivB)k, /2 =2B8/Paa (3.18)

| ak =) [E+d) b E+a)] .Zﬂ{ﬁaa i(1=iN3)k, /2 alk+4)
b(k 4 —il=i3)k /12 =2B/Baa || blk+3q,)

formunu alir. Burada, m =24/ Vaa ve k. =k, Fik, olmak kaydi ile, Hamiltonyen
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V3a . m  ik_
J. ) { 2 [af bf] exp(izo, / 3) (—ilﬂ —m}
xexp(—izo, /3) [Z } +a %[ al bi] o, exp(ino, /3) (_;;( l_k’;] (3.19)

x o, exp(—izno, / 3) [? }}

seklinde yeniden ifade edilebilir. Bu Hamiltonyene ait 6z fonksiyonlar

w, (k)= %aa\/g exp(—izo, / 3){ }

(3.20)
V/Z(k)——aa 3 exp(-ino, /3)o, {Z}
olmak kaydi ile Denklem 3.19
d*k
~[Gar 5 [N K+ myy, (6 + 7, (k)T -k = myr, (F) | (321)

seklinde yazilir. y ifadesi y,=(o,,i0,,ic,) seklinde tanimlanmustir. Burada

[0 1} {o —z} {1 0}
o, = , O,=| . , O3 = (3.22)
1 0 i 0 0 -1

seklinde olup, Pauli spin matrisleri olarak bilinirler (EK 1). Denklem 3.21 ifadesi

uzaysal koordinatlarda yazilirsa asagidaki Hamiltonyen elde edilir.

- é”; (7P -9+ my () + 7,7V =y, () (3.23)

Kiitlesiz limitte yani =0 veya m=0 durumunda, sistem grafen sistemine karsilik gelir.
Bunun sebebi Grafenin temel orgiisiinde atomlar her ne kadar A ve B atomlar olarak

isimlendirilseler de bu atomlarin 6zdes karbon atomlari olmasidir. f#0 durumu ise, A ve
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B atomlariin sirasiyla Boron ve Azot atomlarina karsilik geldigi Boron Nitrit (BN)

sistemini betimlemektedir (Semenoff 1984).

3.2 Grafende Etkin Kiitle Tasviri (k-p Teorisi)

k-p metodu malzemenin band yapisini kestirmeye (extrapolate) yarayan fenomenolojik
bir yontemdir. k-p metodu periyodik kristallerde yaklasik olarak tiiretilmis enerji
bandindan yola c¢ikarak yaklasik Hamiltonyeni bulmak i¢in kullanilir. Periyodik
olmayan sistemler i¢in ise k-p metodu daginim bagintisinin minimum ve maksimumlari
civarinda iyi isleyen ve yaklasik dalga fonksiyonunu bulmay1 amaclayan bir yontemdir.
Bu metot i¢in iki kategori s6z konusudur. Bunlardan birincisi standart pertiirbasyon
teorisinden Kane’nin pertiirbasyon metoduna kadar gesitli yaklagimlar igerir. Diger
kategori ise zarf fonksiyonu yaklagimina (Luttinger-Kohn yaklasimi ve Burt yaklagimi)
dayanir. Yar1 iletkenlerde zarf fonksiyonu yaklasimi enerji daginim bagintisinin
maksimum ve minimumlar1 civarinda elektronun etkin kiitlesini hesaplamak icin
kullanilir. Bu nedenle zarf fonksiyonu yaklagimi1 ayni1 zamanda “etkin kiitle yaklagim1”

olarak da isimlendirilir (Lew Yan Voon ve Willaten 2009).

Tek tabaka grafende zarf fonksiyonu denklemi Dirac denklemine karsilik gelir ve
kiitlesiz fermiyonlarinda etkin kiitle ortaya ¢ikmaz. Dolayisiyla grafen i¢in bu yaklagim
literatiirde ¢ogunlukla zarf fonksiyonu yaklasimi olarak adlandirilir (Marconcini ve

Macucci 2011).

Sekil 3.3 Grafenin temel 6rgii ve 6teleme vektorleri (Ando 2004)
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Grafen tabakasinin yapist sekil 3.3°de gosterilmistir. ilkel dteleme vektorleri @ = a(1,0)
ve b =a(-1/2, —J3/ 2) olarak tanimlanirken en yakin komsuluk karbon atomlarini

birbirlerine  baglayan  vektorler 7 = (0,1/J§ )a, 7, = (—1 /2,1/2/3 )a ve
7, = (1/ 2,-1/23 )a olarak tamimlanirlar. Burada a Orgli parametresidir ve

a =2.46 nm dir. Yiksek simetri noktalarindan K ve K' noktalarinin koordinatlari

sirastyla K = 272(1/3,1/«/5)/41 ve K'=27(2/3,0)/a olarak verilir.

Siki-bag modelinde grafen tabakasindaki tiim atomlarinin 2p. orbitalleri baz fonksiyonu
olarak kullanilir. Bu orbitaller 7 bandlarina sebep olur. Grafen tabakasinda iletim ve
degerlik bandlar1 K ve K' durumlarinda birbirlerine temas eden m durumlarindan

meydana gelir. Dalga fonksiyonu

v(F) = 2w, (R)e(F=R, )+ v, (R)e(F-R,) (3.24)

olarak atomik orbitallerin lineer kombinasyonu olarak yazilir. Burada ¢(7) orijinde

bulunan karbon atomuna ait p. orbitalinin dalga fonksiyonu, n, ve n; tam say1 olmak

- — —

lizere R, =nd+nb+7, ve R =nd+mb olarak tammlamr. Hamiltonyen

operat0riiniin tanimindan yola ¢ikarak enerji

> 2 Z v, (E/’n ) Vi (Rf'm ) h, Ry

_ (w|H|w) _ JJ=ABR, R, y

) (vlv) ) 2 ZZW?(&n)%‘(E‘m)% R,

.o = jn ot m
J.Jj'=A4,B R/'n R_/"m

(3.25)

olarak yazilabilir, burada /4, transfer integrali olarak tanimlanirken, s, . lst-lste

Ry,

R,

gelme (overlap) integrali olarak tanimlanir. Denklem 3.25°deki enerji minimize edilip

tekrar diizenlenirse

‘/’j'(kf'm )hkm,ﬁ,.m =E > > l//j'(iéj'm )SR,,,,R (3.26)

. S J
J'=4.B R;.,

™
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bagintisina ulasilir. Sadece en yakin komsuluklar ile ilgili integraller dikkate alinirsa

Denklem 3.26
N 3 N N 3 -
V(R ) g+ 20 (R )y 5, = E{‘/’A (Ro)sa ., + 205 (Rs, )5, 5, }
R N (3.27)
l//B (RB)hRBaRB + ZWA (EAf )thbRA,, - E|:WB (I_éB) Ry .Ry + ZWA (EA/ ) RB RA;
=1 =1
seklini alir. Burada
PR b ¢ R n R m (enyakin komsuluklarigin)
BBy 0 Diger durumlar
- ~ (3.28)
1 R =R
Sy o = A
in Ry {O R,#R,,

olarak tanimlanir. y, en yakin komsuluk transfer (rezonans) integralidir. Sonug olarak,
siki-bag ifadesi

_702W3(RB, ) = EWA(RA)
(3.29)

=1

_yOZWA(EA[) = EWB(RB)

(=1

seklinde bulunur. Birinci yakin komsuluklardaki atomlarin konumlarini

RBIZRA_ql’ RAIZ 5+ 7
R, =R,-7,, R, =R,+7, (3.30)
RB3 =R, -7, RA3 =R, +7,

olarak da tanimlamak mimkindir. Bu durumda Denklem 3.29
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_]/OZI//B(RA -7,) :EWA(EA)
= (3.31)

3
_7OZWA(RB +7,)=Ey;(Ry)

=1

halini alir. Dalga fonksiyonlarini v, (R NEN (E ) exp(ilg ‘R ) ve

W (133) o< fp (l;) exp(iE . EB) formunda dikkate alirsak Denklem 3.31°1

{ 0 hAB(k)"fA(k)}:g[fA(k)], (k) =7, " exp(ik - 7)

ha® 0 LAE®] L0 (3.32)
olarak ifade etmek miimkiindiir. Sonug olarak, enerji ifadesi

~ 3ak
g+(k)=i70\/1+4cos a;" cos \/_; 2 +4cos2gzL (3.33)

seklindedir ve sekil 3.4’de gosterilmistir. Enerji ifadesi dikkate alindig: takdirde K ve
K’ noktalarinda &, (K)= £, (K" =0 dir.

Sekil 3.4 Grafenin enerji daginim bagintisi

22



Denklem 3.33’tin K ve K' noktalar1 civarindaki davranisim gorebilmek i¢in dalga

vektorii k = K + 5k seklinde ifade edilir ve Sk =0 civarinda seri acilim yapilir. Sonug

olarak, K ve K' noktalar1 civarinda enerji ifadesi

g, (k) =ty Jk? +k? (3.34)

olarak elde edilir. Burada, y = \/gayo /2 seklindedir. K ve K' noktalar1 civarindaki bu

lineer davranig grafenin bir¢ok elektronik 6zelliginde 6nemli rol oynamaktadir.

Grafen i¢in k-p denklemini tiiretebilmek icin oncelikle sekil 3.3’de gosterildigi iizere
(x,y) koordinatlarinin orijin etrafinda m acist kadar dondiiriiliip (x',y') koordinat

sistemine gegilmesi gerekir. Grafenin Fermi seviyesi civarinda, ki bu grafen i¢in ¢, = ¢

, toplam dalga fonksiyonu

vi(R)="MF{ (R )+  EL(R) (3.35)
w,(R)=-we"é M FX(R)+eX M FX(R),  w=exp(27i/3) '
olarak zarf fonksiyonlarinin uygun lineer kombinasyonlar1 seklinde yazilir. Burada

F,Ff, FS veF} uzaysal degisimi yavas gergeklesen zarf fonksiyonlaridir. Denklem

3.35
g e KR . —w'e e KR
a(R,)= Jing i | b(Ry)= R, (3.36)
ve
K K
ﬁA{F@}, EB{FQ} (3.37)
FA FB
olmak kaydiyla
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w,(R,)=d(R,)'F, 535)
WB(EB):E(RB)TF;? .

seklinde ifade edilir. Burada, dort zarf fonksiyonu iki esdeger olmayan alt orgiiye ve

Dirac noktasina karsilik gelmektedir. Ozdeger denklemini elde edebilmek i¢in dncelikle

Denklem 3.38, Denklem 3.31°de yerine konulur ve g(7'- R) ile carpilir. g(7'- R);

|r|£a civarinda uzaysal olarak yavasca degisen, r| >>a civarinda hizla distip,

kaybolan bir fonksiyondur. Bu bakimdan Dirac-Delta fonksiyonu ile benzerlik gosterir

ve

S e(-R) =Y g(-R,) =1

jdf '9(F'-R,) = jdf '9(F'-R,) =Q,, (3.39)
gF'-R) =~ Q6(F'-R)

oOzelliklerine sahiptir. Burada, Q = ( 2/\3 )(2;; /a)*, hegzagonal birim hiicrenin

alanidir. Sonug olarak, Denklem 3.381

52:g(’_;'_R'A)a(jéA)Zi(ﬁA)Tﬁ',et(’_;'):_702‘,Zg(;:'_Rf1)zi(ﬁf1)[;(jé/1_2?1)T

(3.40)
x [ﬁB(f " —(EI .iFB (7 ')j+ }

oF'!

olarak yeniden diizenlemek miimkiindiir. Zarf fonksiyonlar1 kiigiik dalga vektorlii
bilesenlere sahiptirler. Bu nedenle sadece dalga fonksiyonunun Dirac noktalar
civarindaki bilesenleri dikkate alinir (Denklemin sag tarafindaki Taylor agilimi sadece

ilk terimi igerir). Ilgili toplamlar alinirsa denklemin sol tarafi

ZgGLEﬁ@JﬂEYzR ﬂ (341)
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olarak elde edilirken, denklemin sag tarafi

(3.42)

O _a)eine—iki, 0
Zg(r _RA)a(RA)b(RA_Tl) ~
R,

—in —iK'"7,
e n 1

olarak yazilir. / iizerinden toplamlar ise

-k [rf rly]:—afla[i 1]
(3.43)
7/

—ik'-f, [Z_x
!

De
/

De
/

ifadeleri kullanilarak alinir. Sonug olarak, E(?) ye ait 6zdeger denklemi

. [kx—iky 0 }q
eF,(r)=y

7 3.44
0k +ik, Fy () (344

olarak bulunur. Benzer siirec, ]3;3(77) icin de isletilirse, K ve K' noktalar1 civarindaki

Hamiltonyen
0 y(k-ik) 0 o |
k, +ik 0 0 0
H, = y(k+ik) (3.45)
0 0 0 y(k, +ik,)
0 0 y(k, —ik,) 0

biciminde yazilir ve sonug olarak 6zdeger denklemi

H F(F)=eF(F) (3.46)
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seklini alir. Burada

FK(F)=LI::AK} : FK'(;?){?K} , F(?):EK} (3.47)

seklinde tanimlanir. Denklem 3.46 tekrar diizenlenecek olursa,

y(6-K)FX(F) =eF ()
o ) (3.48)
y(6" k) FX () = eF¥ ()

seklinde yazilabilir. Burada, o= (O'X,O' y) Pauli spin matrisleridir. Denklem 3.48 Dirac-

Weyl denklemi olarak bilinir (EK 1). Bu denkleme ait enerji 6zdegerlerinin rahatlikla
5s(l€)=s7/‘l€‘ (3.49)

oldugu gosterilebilir. Burada s=+1 ve s=-1 sirasiyla iletim ve degerlik bandlarina
karsilik gelmektedir. Serbest durumdaki parcacigin enerji 6zdegerlerine karsilik gelen

Ozfonksiyonlar band indisini de igerecek sekilde

] s ]
FE@) = o7 |
R (3.50)
) = explif 1)
F> (F)=———cexp(ik -7 ,
sk \/EL p i s |

olarak ifade edilirler. Burada L’ kutu normalizasyonundan kaynaklanir ve sistemin

alanini tanimlar (Ando 2004).

k-p yaklasimi agik olarak pertiirbatif bir yaklasimdir. Zarf fonksiyonlar1 Dirac noktasi

civarinda  dalga  fonksiyonu  davramist  gOsterirken,  ilgili =~ parametreler

(y=hv, ,E = 7‘13 vy =(1/1)(d|E|/dk)=y/n) Dirac noktasi igin hesaplanir. Yani
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Grafende k-p metodu Dirac noktasindaki bilinen parametrelerle bu nokta civarindaki

davranisi tasvir eder (Marconcini ve Macucci 2011).

27



4. GRAFENIN FONON DAGINIM BAGINTILARI

Bilindigi lizere fonon yogun madde igerisindeki orgii titresimlerinin kuantumlanmasiyla
olusan parcaciksidir (quasi-particle). Kristal malzemeler i¢in fonon spektrumu
onemlidir. Ses hizi, termal iletkenlik veya 1s1 si1gas1 gibi birgcok fiziksel 6zellik fonon
spektrumuna bakilarak belirlenebilir. Ayrica, fononlar uyarilmis durum dinamiginde ve
elektriksel taginim ozelliklerinde 6nemli rol oynarlar. Optik ya da elektronik uyarilmalar

titresimsel uyarilmalara doniisebildigi gibi farkli durumlara fononlarca sacilabilirler.

Grafenin fonon spektrumu kismi olarak inelastik nétron sagilimiyla, elektron enerji
kayip spektroskopisiyle ve inelastik X-1s1n1 agilmasi ile dlgiiliir. Dispersiyon deneysel
olarak cogunlukla I'-K, I'-M ve K-M dogrultusunda dl¢iim yapilarak elde edilir. 400
cm’ altindaki modlari belirlemek i¢in inelastik ndtron sacilmasi deneyleri kullanilirken
(Maultzch vd. 2004) yiiksek enerjili modlar1 belirlemek i¢in X-151n1 sagilmasi deneyleri
kullanilir (Mohr vd. 2007). Grafen D¢, nokta-grup simetrisine sahip olup, grafende alti
fonon modu mevcuttur. Bunlardan dort tanesi diizlem-i¢i (in-plane) modlara karsilik

gelirken diger ikisi diizlem dis1 (out-of-plane) modlara karsilik gelir.

20010, o
e :

150

+
4 ==

100

Phonon energy (meV)

bl /s

Sekil 4.1 Grafenin fonon daginim egrisi (Mohr vd. 2007)

Diizlem-i¢i modlar (Sekil 4.1) boyuna optik (LO), enine optik (TO), boyuna akustik
(LA) ve enine akustik (TA) modlardan olugsmaktadir. Diizlem dis1 modlar ise optik (ZO)
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ve akustik modlardir (ZA). LA ve TA modlar1 I" noktasi civarinda lineer bir davranis
sergilerken, ZA kuadratik (¢*) bir davranis sergiler. K noktas: civarinda ise LA/LO ve

ZA/Z0 modlar lineer kesisme (crossing) davranisi gosterirler.

(a)F LOE, D, (b)TiTOE, D, (c)KiTOA' D,

(dKLOE'D, (e)K LA I‘E' D, (MHKITA 4*'-\'2 D,,

Sekil 4.2 Diizlem-i¢i modlarin atomik yerdegistirmeleri (Samsonidze vd. 2007)

4.1 Kuvvet Sabiti Metodu (Degerlik-Kuvvet Alani)

Elektronik durumdaki siki-bag yaklasimina benzerlik gosteren kuvvet sabiti metodu
dinamik matris hesabina dayanir. Kuvvet sabiti metodunda temel olarak iyonlar
arasindaki baglar kullanilirken, elektronik durumlarda atomik orbitaller kullanilir. ideal
durumda, yani sifir-sicaklik diziliminde bir kristal i¢in, i¢indeki her atomun en yakin
komsu atomuyla bir bag yaptig1 diisiiniilebilir. Ideal pozisyonuna ve yonelimine gore iki
tiir bag distorsiyonu s6z konusudur; bag esnemesi (bag boylarinin kisalip uzamasi) ve
bag biikiilmesi (bag yonelimlerinin orijinal konumuna goére degismesi). Harmonik
yaklagim dikkate alinarak, bag esnemesindeki enerjinin, esnemenin karesi ile orantili
oldugu, bag biikiilmesinde ise enerjinin, bag yonelimini tanimlayan aginin karesi ile

orantili oldugu goz oniinde bulundurulur (Kaxiras 2003).
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Bag esnemesinin ve bag biikiilmesinin potansiyel enerjiye olan katkisini belirleyebilmek

i¢in sekil 4.2 dikkate alinir.

r! —~
(N ____ L A Ql j
\_;{;
/
1/

/
/
/
\
\ /
\ /
\
\ /
\ /
] . . j
7

Sekil 4.3 Bag esnemesi ve bag biikiilmesinin sematik gosterimi (Kaxiras 2003)

Burada 7 ve u, sirastyla, iyonik konumlar ve yer degistirmeleri olarak kullanilacaktir.

Bag esnemesi terimi
S @

olarak verilir. Burada a bag esnemesine ait kuvvet sabitidir. Tiim bag boylarinin b’ye

esit oldugu diisiiniiliirse, i ve j atomlar1 arasindaki bag boyu degisimi A‘Fv‘ = ‘;7” "—b

!

olarak yazilir. Burada 7" i ve j atomlar1 arasindaki yeni uzakliktir ve 171] '=u U+

<

oldugundan

et
Il
1
—_
<y
I
S
+
<Y
~—
S
| I
I~

(4.2)

olarak tanimlanir. Harmonik yaklasimla uyumlu olarak, 1:[,- yer degistirmesinin 7717 bag

uzakligindan c¢ok daha kiigiikk oldugu dikkate alinir ise,

i, ~ii,|/ b teriminin kiigiik

kuvvetleri cinsinden seri agilimu yapilir 7, '= b (1 +7 .(*i ~ i, ) / bz) ve Denklem 4.2
Al =7 |-b =7 (i, -ii,) (4.3)

30



olarak elde edilir. Sonug olarak, Denklem 4.3, Denklem 4.1°de yerine konulursa, bag

esneme potansiyeli

(4.4)

v =yalla-a)i]

olarak elde edilir. Benzer argiimanlar kullanilarak bag biikiilmesi potansiyelini de

yazmak miimkiindiir. Bag biikiilmesi potansiyeli

V=3 B (06, (43

olarak tanimlanir. Burada B, bag biikiilmesine ait kuvvet sabitiyken, AQ-j,i ve j

atomlar1 arasindaki bag yoneliminin degisimini tanimlar. Benzer harmonik yaklasim ve

notasyon kullanilarak, bag biikiilmesi terimi, 7, "7, = ‘77” " bcos (A@U ) olmak kaydiyla

! (4.6)

7~ 1500, [ 1

g

olarak ifade edilir. Denklem 4.6’nin sol tarafini 1711'771]/ ‘Fij"b olarak duzenlemek

miimkiindiir. Bu ifade, (1 + x)fl/2 ‘nin Taylor agilimi kullanilarak ve ikinci mertebeye

kadar ‘ﬁ[ —u j‘ / b terimlerini koruyarak,

7 ] (4.7)

olarak hesaplanir. Bulunan ifade Denklem 4.6’da yerine konulursa,
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2] 48)

Vg=§;Uﬁi—ﬁjf—[(j.—*j)-fyﬂ (4.9)

sekline sokulabilir (Kaxiras 2003).
4.2 Kuvvet Sabiti Metodunun Grafene Uygulanmasi

Grafenin fonon daginim bagintilarin1 bulabilmek i¢in kuvvet sabiti metodu kullanilir.
Onceki kesimde agiklandig: gibi iki tiir potansiyel dikkate alinmalidir. Bu iki potansiyel
grafenin diizlem-i¢i fonon modlarinin elde edilmesine imkan tanir. Bag esneme
potansiyeli Denklem 4.4’deki gibi ifade edilir. Hegzagonal bir 6rgii i¢in bag biikiilme

potansiyeli ise

v, :%ﬂZ(COSQ‘jk —cos 6, )2 (4.10)

ik

olarak tanimlanir. Burada &,

i« » 1 baglar1 ve i-k baglari arasinda olusan agidir. 6, ise

denge agis1 olup, hegzagonal &rgii igin 120° dir. Onceki kesimdeki siireg isletilirse,

grafen yapisi i¢in en yakin iki bag arasindaki ag1

7+ (@ -a)] (4.11)

olarak elde edilir. Denklem 4.11 harmonik yaklasim kullanilarak kiigiik %, ’lar

i),k

cinsinden seri agilir ve
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cos 6, ={—%—(%+fik}(ﬁi —ﬁ_}.)—(%"+ :]J(ﬁl —ﬁk)} (4.12)

ifadesine ulasilir. Her iki potansiyel dikkate alinarak, hareket denklemi
u=M.w (4.13)

olmak kaydiyla, dinamik matris

u-X, F A C
F’ -X B
Lok C . (4.14)
A C u—X, F
c B F  u-X,
olarak elde edilir. Burada matris elemanlari
3 9
X, =a +—ﬂ+ . — feos(x30,a)
345 3 V3
XZZE §ﬂ—§ﬂcos(\/_Qa)+ ,Bcos( Q.a ) cos( Q )
. f
A=qe? +(g+2—7ﬁ]co 30,4 —— e 2
2 4
9 (4.15)
BZE'B % 4 (2a+ ﬂjcos(\fQ a)e %

C——l\/_(———ﬂjs n(\ny Ye e

F=ip %{Sin(ﬁga} -2 sin(—ﬁzgya e 02 ]

seklindedir. Burada, a = \/gac_c dir. a, ,=1.42 A iki karbon atomu arasindaki uzaklik
olarak tanimlanirken, M. karbon atomunun kiitlesidir. Denklem 4.14’deki dinamik

matris dikkate alinarak, yiiksek simetri noktalarindaki (I', K ve M) frekans degerleri
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27
Ma?,, =0, Maol,, =3a +Tﬂ’

2 2
Ma)12<1 =3a, Ma)12<2 :7_IB’ Ma)12<34:3_a+7_ﬂ7 (4.16)
' ’ 2 ” 2 8
3 27
M“)jm :3a+7ﬁ, Ma)jL2 =2a, Ma)f“ :a+7ﬂ’ Ma)j/[,4:6ﬂ’

olarak elde edilir (Woods ve Mahan 2000).

1600 ————————

,_.—'___'________————_

1400 — —

o (1/cm)

Sekil 4.4 Grafenin diizlem-i¢i modlarina ait fonon daginimi (Stauber vd. 2008)

Dort diizlem-i¢i modun davranist sekil 4.3’de gosterilmistir. Spektrum elde edilirken I"

noktasindaki  optik frekans 1600 cm” olacak sekilde kuvvet sabitleri

a =500 N/m ve B =10N/m olarak se¢ilmistir (Stauber vd. 2008).

4.3 Yiiksek Simetri Noktalarindaki Fonon Hamiltonyenleri

I' noktas1 civarindaki fonon Hamiltonyenini elde edebilmek i¢in dinamik matrisin

elemanlar1 ikinci mertebeye kadar seriye acgilir, ve u :(ﬁ ) +ﬁB)/\/5 ve

V= (ﬁ Ll ) /2 doniistimleri yapilir (Stauber vd. 2008). Sonug olarak, akustik moda

ait Hamiltonyen
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vera] € 000 0

elde edilir. Burada, K, =3a/8 ve K, =27af/(8a+36p) ile verilir. Benzer sekilde

optik mod i¢in ise, Hamiltonyeni

1o o 09, 0+0, 0
H=K -K. K,a i’
{oJ 3[QQ g} { 0 Qﬁg} -

olarak yazmak miimkiindiir. Burada, K,=3(a+9£/2), K,=QBa/8-275/8) ve
K,=27p(a+9/4p)/(4a+18p) seklindedir.

K ve K' noktalarindaki fonon Hamiltonyenini ise dinamik matris elemanlarinin bu

koordinatlardaki degerleri yerine konulmak sureti ile bulunur (Ando vd. 2008).

K = (272' / a)(l /3,1/ 3\5) noktasi i¢in Hamiltonyen

ge a2 (orio)e™
ph . in/3
4 (JZ —io, ) e 2 @19
4.19
983 9+30, —6(o, +io,)e ™"
+- .
16 | -6(o. —ic,)e™” 9+30,
olarak elde edilirken, kutuplanma vektorleri
Ko l[—iei’m eiir/3 —i 1] Ko l[iem/a em/3 —i 1}
Z | 2 s Z 2 = 2 5
(4.20)
*K 1

[0 0 i 1],

.
25 = :3[—1 1 0 0]

seklinde hesaplanir. K' noktasindaki Hamiltonyeni bulabilmek i¢in ise
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o o 0 o' 0
H fh :{O JH;,[ 0 1} (4.21)

doniistimii yapilir. Burada, o = " . Sonug olarak, Hamiltonyen

e _3a 2 (o, —ic,)e ™"
"4 (0. +io,)e™ 2 422)
94 I 9-30, —6(o. —io,)e™" '
16 | -6(0. +ic,)e™” 9+30,

olarak elde edilir. Hamiltonyene ait kutuplanma vektorleri ise

Z*{(-:%[iem/s _et 1]’ Z*fzé[_iemn P 1:|’
(4.23)

w1 . T
zfzﬁ[o 0 —i 1], ;(fz—z[z 1 0 0]

seklinde hesaplanir. K; ve K>’yi sirasiyla o ve 34/4 se¢mek suretiyle Suzuura ve Ando
(2002) caligmasindaki sonuglara ulasilir.
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5. GRAFENDE ELEKTRON-FONON ETKILESMESI

1930’lu yillardan beri iizerinde siklikla calisilan elektron-fonon etkilesmesi yogun
madde fiziginde bircok fiziksel 6zelligin belirlenmesinde 6nemli rol oynar. Elektrostatik
bir etkilesme olan elektron-fonon etkilesmesinin katkist kovalent kristallerde, metallere
ve yari-iletkenlere gore olduk¢a zayiftir. Giiniimiizde yariiletken teknolojisinin
gelismesi ile ve boyutlarin kiigiilmesi ile elektron-fonon etkilesmesinin 6nemi

yadsinamaz diizeydedir.

Iletim elektronlari, pozitif iyon korlarmim olusturdugu ideal bir periyodik drgiiniin her
tirlii deformasyonundan etkilenirler. Elektron ve fonon arasindaki bu ¢iftlenim

asagidaki baglica etkilere sebebiyet verir:

a) k durumundan k' durumuna sacilan elektronlar elektriksel dirence sebep olur.

b) Elektron-fonon etkilesmesi elektron gazinin 6z 1sisin1 degistirir.

¢) Fonon sogurulmasi (ya da yaratilmasi): iletim elektronlar1 ile fononlar arasindaki
etkilesme metaller icerisindeki ultrasonik dalgalarin zayiflamasinda 6nemli rol oynar.

d) iki elektron arasinda gekici etkilesme: Bu tip bir etkilesme siiperiletkenlik igin
onemlidir ve sanal fonon sogurulmasiyla ya da yaratilmasiyla gergeklesir. Fononun
indiikledigi elektron-elektron etkilesmesi olarak da bilinir.

e) Elektron her zaman i¢in bir 6rgii kutuplanma alanini1 da beraberinde tasir. Elektron ve
fonon alanindan olusan bu kompozit pargacik polaron olarak adlandirilir. Polaronik etki

pertiirbe olmamus orgilideki elektronun etkin kiitlesini artirir (Kittel 1987).

Burada Born-Oppenheimer metodu (adyabatik yaklagim) dikkate alinmalidir. Bu
yaklasim karakteristik fonon enerjilerinin, karakteristik elektron enerjilerinden ¢ok daha
kiigiik olmasi gercegine dayanir. Adyabatik yaklasimda, orglideki iyonlar belirli bir
konfigilirasyonda sabit olarak diisiiniilebilir ve bu sekilde elektronlarin enerjisi hesap
edilebilir. Adyabatik yaklasimin sonucu olarak sistemin elektronik durumlari ve
titresimsel durumlari birbirlerinden bagimsiz bir hal alir. Bu iki bagimsiz durum toplam

enerjiye ayrit katki vermelerine ragmen, elektronik dalga fonksiyonu halen o6rgilideki
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iyon koordinatlarina bagimlidir ve dolayisiyla elektronlar iyonlar1 adyabatik olarak

takip ederler. Bu durum elektron-fonon ¢iftlenimine sebebiyet verir.

Kat1 igerisindeki tek bir elektron ile boyuna fononlarin etkilesmesini tasvir eden
Hamiltonyene Frohlich Hamiltonyeni denir. Ornegin, elektron optik fonon etkilesmesini

temsil eden Frohlich Hamiltonyeni
M e”” —
=—+a) b*b< +
47zah(ha)0)3/2 S m V(1 1
My=——F—"—,a=— _—
\2m h\ 2ha, E, &

ile verilir. Burada m pertiirbe olmamis elektronun kiitlesidir. Bu model I" noktasinda

(5.1)

enerji minimumuna ve izotropik etkin kiitleye sahip yari-iletkenlerin iletim
bandlarindaki bazi durumlara ve iyonik katilara uygulanabilir. Diger simetri noktalari
icin ise bu model, bandlarin dejenereligi ve etkin kiitledeki anizotropi hesaba katilarak
daha da genisletilebilir (Mahan 1990). Denklem 5.1°deki a, elektron-fonon ¢iftlenim
sabiti olarak tanimlanir ve materyale gére ~ 0.01 ile ~10araliginda degerler alir
(Kartheusher 1972). Frohlich Hamiltonyeninin tam olarak ¢6zmek miimkiin degildir.
Polaron teorisinde, o sabitinin degerine gore farkli yaklasim teknikleri uygulanir. Zayif
ve orta diizey ciftlenim bolgesi i¢in kanonik doniisiim tekniklerini (Low vd. 1953), yol
integraline dayanan varyasyon prensibini (Feynmann 1953) ve pertiirbasyon teorisini
(Brillouin-Wigner ve Rayleigh-Schrodinger) kullanan yaklasimlar uygulanirken, giiclii
ciftlenim bolgesi i¢in Landau ve Pekar’in gelistirdigi giiclii ¢iftlenim teorisi kullanilir

(Landau ve Pekar 1948).

Grafenin kesfedilmesiyle (Novoselov vd. 2004, 2005) birlikte elektron-fonon
etkilesmesi {lizerine bir¢ok calisma yapilmistir (Lazzeri vd. 2005, 2006, 2008, Pisana vd.
2007, Park vd. 2007,Yan vd. 2007, Calandra vd. 2007, Basko 2007a,b, Goerbig vd.
2007, Samsonidze vd. 2007, Stauber ve Peres 2008, Stauber vd. 2008, Basko ve Aleiner
2008, Mariani ve Oppen 2008, 2010, Faugeras vd. 2009, Stonjanovic vd. 2010, Carbotte
vd. 2010, Hwang vd. 2010, Li vd. 2012, Araujo vd. 2012, Badalyan ve Peeters 2012,
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Kandemir ve Mogulkoc 2012, Krastaji¢ ve Peeters 2012, Zhu vd. 2012, Kandemir
2013). T' noktasi civarindaki iki kathh dejenere optik fononlar ile elektronlarin
etkilesmesi Dirac noktalarinda bir enerji araligina sebep olmamakla birlikte (Dubay ve
Kresse 2003, Pisana vd. 2007), vadiler aras1i — bandlar arasi ve vadiler aras1 — band i¢i
sacilmalara 6nemli katkilar getirir (Rana vd. 2009). Bu fonon modlari, iki alt 6rgiiniin
(A ve B) farklhi fazli diizlem i¢i yer degistirmelerini icermesi sebebiyle sadece K (K")
noktalarim1 kaydiran bir etki gosterirler. Bundan dolay:1 bandlar hala Dirac konileri ile
tasvir etmek miimkiindiir (Pisana vd. 2007). Grafenin yari-metal (sifir — aralikli yar
iletken) olmasi sebebiyle elektron- E,, fonon etkilesmesi i¢in Dirac konileri
birbirlerinden bagimsiz olarak ele alinamazlar. Tek band yaklasimlar1 sadece bandlar
aras1 ge¢isi dikkate alir ve enerji araliginin olup olmamasini goz ardi eder. Bu nedenle n
() degerlik (iletim) bandindan n (m) iletim (degerlik) bandina elektron (desik) gecisi

ihmal edilir.

I' noktasi civarinda lineer davranan iki akustik fonon modunun katkilarina bakmak da
miimkiindiir. Akustik fononlar optik olanlara gore daha diisiik enerjiye sahip olmakla

birlikte optik fononlar ile benzer etkiler gosterirler.

Ote yandan, elektron ile en yiiksek frekanshi A, fononunun etkilesmesi Kekulé
distorsiyonuna neden olmakla birlikte aralik olusumundan sorumlu mekanizmalardan
birisi olarak bilinir (Samsonidze vd. 2007). Kekulé distorsiyonu, klasik benzen
molekiiliinde oldugu gibi kisa ve uzun baglarin degistigi hegzagon agindan olusur. Bu
etkinin grafenin enerji spektrumuna olan katkisi daha O©nce teorik olarak
incelenmemistir. Elektron — A, fononu etkilesmesinden kaynaklanan aralik olusumuna
ait niceliksel bir tartigma ilk olarak Samsonidze vd. (2007)’nin ¢alismasinda verilmistir.
Bu calismada, 10 mel”luk mini aralik olusumundan ve Kohn anomaliden (Piscanec vd.

2004, Samsonidze vd. 2007) sorumlu elektron-fonon ciftlenimi, oda sicakliginda siki-

bag yaklagimi dikkate alinarak incelenmistir.
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Sekil 5.1.a. Kekulé distorsiyonu, b. A, fonon modlar1 (Ando ve Suzuura 2008)

Grafen tabanli nano yapilarda aralik olusumu ve araligin kontrolii giinlimiiz yogun
madde fiziginin 6nemli arastirma alanlarindan birini olusturmaktadir. Buna bagli olarak
aralik olusumu, zorlanma (strain) (Zhen Hua vd. 2008, Farjam ve Rafii-Tabar 2008,
Sung-Hoon vd. 2011) ve alttas etkisi (Zhou vd. 2007, 2008, Calandra vd. 2007) ile
gercgeklestirilebilir.

Elektron-A;, fonon ciftlenimine ek olarak grafen diizlemine dik bir magnetik alan
uygulandiginda hem Kekulé tipi distorsiyonun indiikledigi bir araligi ve hem de
magnetik alanin sebep oldugu vadi yarilmalarini incelemek miimkiindiir. Bu suretle n=0
durumundaki dort katli dejenerelik kalkmig olur. Magnetik alanin grafenin elektronik
spektrumu tizerine etkisinin ve relativistik Landau seviyelerinin belirlenmesi ile ilgili
hem teorik hem de deneysel calismalar yapilmistir (Sadowski vd. 2006, Li ve Andrei
2007). Grafenin kendine 6zgli kuatum Hall rejiminde altérgli ve spin dejenereliginin
kalkmasi ile olusan ekstra Hall platolarindan (Zhang vd. 2006, Jiang vd. 2007a)
elektron-fonon ¢iftleniminin sorumlu olabilecegi de tartisilmaktadir (Li vd. 2012, Wang
vd. 2012). Literatiirde ayrica, magnetik alanin elektron-fonon ¢iftlenimi iizerine etkisine
dair 6nemli 6l¢iide ¢aligma mevcuttur (Faugeras vd. 2009, Pound vd. 2011, Wang vd.
2011, Pound vd. 2012, Goler vd. 2012, Zhu vd. 2012, Li vd. 2012 ). Magnetik alan tek
basina aralik agmamak ile birlikte, elektron-elektron etkilesmesi, elektron-fonon
ciftlenimi ve zorlanmanin indiikledigi bir deformasyon enerji aralifina sebep olabilir
(Nomura ve MacDonald 2006, Jiang vd. 2007b, Yang 2007, Sarma ve Yang 2009,
Pereira 2009). Magnetik alan ile lineer degisen n=0 diizeyindeki bir araligin spin
serbestlik derecesinden kaynaklandigini iddia eden g¢alismalar da mevcuttur (Giesbers

vd. 2007, Giesbers vd. 2009). Fuchs ve Lederer (2007) ise ¢alismalarinda diizlem dis1
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orgii distorsiyonun ve magnetik alanin oldugu durumda enerji araliginin magnetik alan
ile lineer degistigini tespit etmistirler. Elektron-elektron etkilesmesinden kaynaklanan
araligin tartisildig1 bazi ¢alismalarda (Nomura ve MacDonald 2006, Jiang vd. 2007b,
Henriksen vd. 2010) da araligin  magnetik alanin  karekokii ile degistigi
vurgulanmaktadir. Diger bir ¢alismada (Gusynin vd. 2006) ise uzun erimli elektron
etkilesmelerinin magnetik kataliz olarak isimlendirilen egzitonik bir vadi araligina

sebep oldugu iddia edilmigtir.

Magnetik alan altinda elektron-A;, fonon c¢iftleniminin sebep oldugu JB bagiml
araligin ve vadi yarilmalarinin tartisildigi, doktora tezi kapsaminda yapilan bu ¢alisma

disinda literatiirde heniiz mevcut degildir.
5.1 Elektron — Optik Fonon (E,g) Etkilesmesi

E,, optik fononu, komsu karbon atomlar: arasindaki mesafeyi bozar (distort) ve karbon

atomlar1 arasindaki rezonans integralini (Bolim 3) degistirerek band yapisin1 modifiye

eder. 1, (R ) Ve Uy (RB) , sirastyla A ve B sitelerindeki 6rgii yer degistirmelerine karsilik

gelmekle birlikte, R , Ve R , — 7, deki atomlar arasindaki rezonans integrali (Denklem

3.29)

olarak degisim gosterir. Burada, b:|f,|:a/\/§ seklinde tanimlanir. Bu degisim

Denklem 3.44’iin sag tarafina ekstra bir terim olarak yansir. Bu ekstra terim Denklem

3.42°den yola ¢ikarak,

_a7o(b):|l—~

D> g(F'-R)a(R)b(R, —f»{ panl it (R) ~iiy(R, =) |F, (F)

_ in —ik»‘?l _ . ~ (53)
ZZ|: e Oe —in Ol-guf][_%}%fl'[ﬁA(RA)_ﬁB(RA_fl):'FB(F)
! e e !
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olarak hesaplanir. Optik fononlar i¢in (Ishikawa ve Ando 2006) yer degistirmeler
i, (F) =il (F = 7)) = 200 (7) (54)
olmak kaydiyla, Denklem 5.2°deki ekstra terim

5 % u, (F)+iue, (F) 0 }Fg(f) G9)

0 —u, (F) +iu, (F)

seklinde yazilabilir. Benzer iglemleri diger bilesen i¢in de yapmak miimkiindiir. Sonug

olarak, K ve K' noktalarindaki etkilesme Hamiltonyenini

f ol 0 u@ri®)]

e __ﬁ?_”y(ﬂ—iux(f?) o |

HY —_\/5&_ 0 u, (F)—iu, (F) | (5.6)
ep — b’ _uy(?)+iux(,7) 0 |

olarak yazmak miimkiindiir. Boylelikle, grafenin diigiik enerjili siirekli (continuum)

modelinde toplam Hamiltoniyen

H=Hy+3 % ho,(§)b),b, +HE, (5.7)
uoq

burada, H,=v,c-p oOzdegerleri ¢, =shv,k (s==1, kiralite indisi) olan pertiirbe

olmamis serbest durum Hamiltonyenidir. Bu Hamiltonyene ait serbest durum

Ozketlerinin

O o )
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olduklar1 kolayca gosterilebilir. Denklem 5.6’daki H eK_p terimi ise elektron-fonon

etkilesme terimi olup,

K _ BPINT=0 - (=
H,, =2 7 ;[axuﬂ(iﬂ)l (5.9)

seklinde de ifade edilebilir. Burada, ﬁﬂ(F) iki alt 6rgiiniin goreli yer degistirmeleri

172
h L, -
u,(r)y=) | ——— | |b.,+b., )&, (§)e" (5.10)
H ;|:2NMCO)A(Q):| ( qu CIH) H
olarak dikkate alinir. Burada 5 by (Eq#) optik fonon yaratici (yok edici) operatdrleri iken

p=1 (TO) ve 2 (LO), sirasiyla enine ve boyuna optik fonon modlarini ifade eden

indistir. Bu fononlara ait dagimim ise ®,(q)=®.(0)R,(ga,_.) olmak iizere, boyutsuz
kisim R (qa, )= [1 -7, (qa(,_(,)]l/2 ve @.(0)=0.196 eV olarak tanimlanir. Burada 7 ve

7, , sirasiyla 0.1138 ve 0.01979 olarak bulunur (Stauber vd. 2008). Denklem 5.10’daki
N, birim hiicre sayis1, M¢ karbon atomunun kiitlesi ve f=-dInJ;/dIna,_ seklindedir.

Burada J,, en yakin komsuluklar arasi rezonans integrali olup degeri yaklasik olarak
2.77 eV mertebesindedir (Suzuura ve Ando 2008). Ilgili fonon modlarina ait kutuplanma

vektorlerinin ise gl(cj):i(qx,qy)/2 ve 52@):1'(—qy,qx)/2 olduklart kolaylikla

gosterilebilir. Denklem 5.9, Denklem 5.10°da yerine konulursa, etkilesme terimi

HE, =3 Y[ M) @)b,,e" +HC. (5.11)
u g

seklinde yazilabilir. Burada, M f (g9), etkilesmeye ait momentum bagimli matris

elemamdir ve M f (G) =M f (§)M ,(g) olarak ifade edilir. Matris elemant,
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- 0 MBAe*W(fI)
M, (q)= {MABe" o 0 (5.12)

olarak ifade edilir. Burada LO (TO) fonon modlart i¢in M ,=+1(1) ve M,,=-1(1)

seklindedir (Tse ve Das Sarma 2007). ¢(g), ¢ dalga vektorlii fononun azimutal agisidir.
M (G)=M/INR (qa,.) olarak tammlamr iken M =3a,q,J, /N2 ve

a, =(h/2M.@.(0))"” seklindedir. Burada g, =(0J,/8a)/J, ifadesinin 2 veya 2.5 A™

civarinda oldugu tahmin edilmektedir (Pietronero vd. 1980, Jishi vd. 1993).

Denklem 5.7’yi ¢0zebilmek i¢in Lee-Low-Pines (LLP) metoduna (Lee vd. 1953)
dayanan bir kosegenlestirme siireci dikkate alinmistir (Kandemir 2013). LLP metodu
toplam Hamiltonyene iki liniter doniisiimiin uygulandigi bir kdsengenlestirme prosediirii
olarak bilinir. Bu doniisiimlerden biri, toplam sistemin momentumunun hareket sabiti
oldugu gergegine dayanan ve elektron koordinatlarint yok eden bir karaktere sahiptir.
Ikinci iiniter doniisiim ise yer degistirmis — salinic1 doniisiimii (Displaced — Oscillator
Transformation) olarak da bilinmekle beraber fonon koordinatlar1 iizerine etkiyen ve
fonon operatdrlerini bilineer forma doniistiiren bir siirectir. Grafen k=0 noktasinda
elektron-desik dejenereligine sahiptir. Bu nedenle, grafenin araliksiz (gapless) band

yapisina uygun olarak kiral polaronun taban durumu vektorii igin

9 =X

s'k)eUU;T|0) (5.13)

seklinde bir énermede bulunulur (Kandemir 2013) ve bu durum H |q)> =L, |CD>

s s
pol pol

seklinde bir 6zdeger denklemini saglar. Denklem 5.13’de |0>ph vakum durumuna

karsilik gelir. Polaronik dalga fonksiyonu ‘+l€> ve ‘—lg> durumlarinin lineer

kombinasyonu olmasi nedeniyle, o s'l€>, o’ uygun kesirli genligi ile tanimlanan

elektronik durum vektoriine karsilik gelir. Diger bir ifadeyle,

+k > serbest durumlara
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karsilik  gelirken, |¢>;/ elektron-fonon etkilesmesinden kaynaklanan pertiirbe

durumlara karsilik gelir. Elektron koordinatlarin1 ortadan kaldiran ilk {initer doniisiim

—exp{—zr Zquw W} (5.14)

seklinde tamimlanir. Uniter doniisiim altinda fonon yaratic1 (yok edici) ve momonetum
operatdriiniin donligmiis bigimleri sirasiyla, Z;. =b,, exp[—ig - F] (bT =b' auSxplig-r])

e p=p-— 22 hgb, b,,, olarak verilir. Ilk iiniter déniisiim sonucunda Denklem 5.7,

A=va | BT T, [+ T T o, @55, - ST [0} @), + 1] (19

uoq

olarak doniislir. Denklem 5.15 fonon koordinatlarinca halen kdsegen degildir. Bunun

icin ikinci bir iiniter doniisiim &nerilir. Ikinci iiniter LLP doniisiimii
U;S':exp{Z[Moﬂ(q)< 'k‘M (q)‘sk> —Hc]} (5.16)
7

olarak ifade edilir ve yer degistirmis—salinici doniisiimii olarak bilinir. Genlik

Moﬂ(q) Moﬂ(q)/ha)ﬂ(q”) seklinde ifade edilirken, yaratici (yok edici) operatdrler
b, :béy+]l7;#(5])<s'l€ \M;(Q)\sa (b, =b",, +M0#(67)<s'l€ ‘Mﬂ(c})‘sl;>) olarak
déniisiirler. Sonug olarak, U}* doniisiimii altinda Hamiltonyen H = H°+ H, olarak

doniigiir. Burada H °ve H |, sirasiyla
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H :vF&'{ﬁ—hZZ?Woﬂ@rKS";‘M;@‘SEH

VS 00,6 o o
-2 | M @, @) (s K [M@)| sk )+ HC.]

+ZZ[’1% (§)-hv.6-G| b} b,
“oq

H=33 [Mf(q)ﬁu[hw# ((j)—th5-cj]MO”(5)<S’1€‘M#(Q)‘SIE>5W+H.C.] (5.18)

ile verilir. Denklem 5.17 ve Denklem 5.18’¢ fonon vakum durumlar1 uygulandiginda

katki H ° ifadesinin kdsegen kismindan gelir. Bu durumda efektif Hamiltonyen

H-= vpa[ﬁ -1y Y dli,, @ Ks'/E\M;(q)\s/E}rj
+ X3 10, (9)|i,,@)f ‘<S'E\Ml(é)\s1?>‘2 (5.19)

- ZZ[M#(a)\MO#(a)\Z (s |l @] sk + H.C}

olarak elde edilir. Denkem 5.13’deki Onermeyi g6z Onilinde bulundurarak ve s'

tizerindeki toplamlar1 alarak H |CD> =FE A|CD> , Ozdeger denklemine ulagilir. Sonug

pol po
olarak, i¢ carpimlar yapilirsa @] ve «, katsayilar igin iki denkleme ulasilir. Bu

denklemeler matris formunda

=0 (5.0

E, —hvk+hv,3,, (k) +2, (k) v, 3, (k) +25° (k) :|{a:'
o,

hv, % (k)+22°, (k) E +hvk+hv,2 (k)+2° (k)

seklinde yazilir. Ilgili matris elemanlar1 ise
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=, (k)
=, (k)

50 (k)= %ZZWO”@V ha,(§)[1+5,55'cos 20— ) |

| L g cos(6—¢)
}:E;Zq“ww(q)\ [1+s, C052(9‘¢)]{iqsin(0—¢)’ (5.21)

olarak elde edilir. Burada £ =-X , ve X, =Zi_ seklindedir. Denklem 5.21°deki

o), k (¢) momentumlarina ait azimutal agilardir. S, ise boyuna (enine) modlar i¢in
+1 (-1) deger alir. Denklem 5.21°deki ¢ toplami integrale (Zd—>(S/47z2)J‘dzc})

dondistiirtiliirse, ¢g integralinden dolay1 ZSS,(l;) terimlerinin katkist olmazken, Zfs,(l;)

terimleri katki verir. Burada S=L2=NQ() sistemin alani olmakla birlikte, 9023\/5(12/2
birim hiicrenin alamidir. ] ve «, katsayilarinin asikar (trivial) olmayan ¢6zimiinii

bulmak i¢in Denklem 5.20’deki katsayilar determinanti sifira esitlenir ve ikinci
dereceden bir denkleme ulasilir. Bu denklem analitik olarak c¢oziildiigiinde, kapali

formda &’ nin fonksiyonu olarak

Ei:i{(th ) +4[ 300 | }/2

22, () (522)

ifadesine ulagilir. Denklem 5.22°deki son terim band i¢i gecgisten kaynaklanirken,
parantez i¢indeki ikinci terim bandlar arasi gecise sebep olan, degerlik ve iletim
bandlar arasindaki c¢iftlenimden kaynaklanir. Nitekim kiral polaron daginimi degerlik
ve iletim bandlarinin kismi karigimlarinin  katkisindan meydana gelir. Denklem

5.22’deki integraller alimirken tist sinirin getirdigi raksakliklardan kurtulabilmek ig¢in

degeri 2k (qe[O, 2k] Jolan bir st kesilim (cut-off) frekansi tanimlanir ve bdylece

integral sonlu olur. Sonug olarak, k-bagimli katki

»° (k)= Z—J a(0)1n (5.23)

1-r, (2K, )
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olarak elde edilir. Burada «(0) =‘Z\7 ‘2 /4J,hiw-(0) olarak ve boyutsuz dalga vektorii

1;0 =ka, ., seklinde tanimlanir. «(0), g,=2(2.5) A secimine bagli olarak 0.054
(0.089) mertebesindedir.

Grafende kiral polaron olusumu ile ilgili niceliksel bir fikir elde edebilmek icin polaron
0z-enerjisine bakilir. Polaron 6z-enerjisi, 0z-tuzaklanmig polaron durumu ile serbest
elektron (desik) durumu arsindaki ayrimin bir 6l¢iisiidiir ve Denklem 5.22°den serbest

durum daginim ifadesi (¢, = s¢,) ¢ikarilarak elde edilir. Oz-enerjinin negatif ¢ikmast

grafende kararli polaron olusumunun varligi i¢in 6nemli bir kistastir.

0 T T T -
TO
LO
— 100~ LO+TO |
S I
g
o -200- -
LE 1.4
1.2
1.0
< 08
—300- = 0.6 1
0.4
0.2
'%.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
-40 2
8.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

ka

Sekil 5.2 Polaron taban durumu enerjisi (Optik Fononlar)

Denklem 5.22°nin analizini sekil 5.2°de Fermi hizi renormalizasyonu ve polaron 6z-
enerjisi olarak gérmek miimkiindiir. sekil 5.2°de goriildiigii iizere polaron 6z-enerjisi

artan l;o degerleri ile artmaktadir. Seklin i¢indeki ufak grafikte goriildigl lizere
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elektron-fonon ¢iftlenimi Dirac hizin1 renormalize eder (yukaridan asagiya ilk egri
elektron-fonon etkilesmesinin olmadigi durumu temsil etmektedir). Analizi daha agik
bir sekilde gorebilmek adina sekil 5.3°de, elektron (desik)-fonon etkilesmesinin oldugu
durumda ve olmadigi durumda l?o ’a bagl olarak elektron-desik band daginimi
gosterilmistir. Sekil 5.3a’da i¢ koni elektron-fonon etkilesmesinin olmadigi durumu
gosterirken dis koni etkilesmenin varligi durumundaki band daginimini gosterir. Sekil
5.3b’de iist panelde siyah diiz ve kirmizi kesikli konturlar sirasiyla etkilesmesiz

(undressed) ve etkilesmeli (dressed) elektron enerjilerine karsilik gelirken, alt panelde

siyah diiz konturlar bu enerjilerin farkin1 gosterir.

E (meV) B

kya

| 250

p ~
0.10-15 meV, - 15 meY
£ A Y

—10meV — 10 meV’

| 0.05

{ = 250 3. 0.00°

0.1 -005
— 10 meV — 10 meV.
k.a N\ \ 4
ki -0.10-15meV| — 15 mey
’ oy =500 b .
T —— -0.10 -0.05 0.00 005 0.10
-0.1 ‘},,.‘1—77-”"" - 0 vl k,a
a) -0.1 b)

Sekil 5.3.a. Elektron-desik band daginimi, b. Band daginimina ait konturlar

Fonon dagimiminin goz ardi edildigi kiigiik £’lar i¢cin Denklem 5.23°1 tekrar yazmak
miimkiindiir. Logaritmik ifade kuvvet serisi ile agilip Denklem 5.22°de yerine

konuldugu takdirde

49



1/2

a(o)/g} —ﬂa(O)Ef (5.24)

T

|+tlj
Il
I+
ol
[a—
_+_
~
1
N
(8]

ifadesi elde edilir. Bu durumda dagmim 7,’den bagimsiz hale gelir. Burada

E.=a,_ E,/hv, olarak tammlanir. Bandlar-arasi gegis teriminin varliginda Denklem

5.22°de kok igindeki ikinci terimin, standart 6z-enerji hesabindan temel farki dejenere
optik fononlarin band-i¢i gecisini de dikkate almasidir. Bu hesaplar sonucunda Dirac

konilerinin simetrisi, yani elektron-desik simetrisi korunmustur. Denklem 5.24’i

E, =Ahv, (k )k, formunda tekrar diizenlemek miimkiindiir. Bunun sonucunda

renormalize Fermi hizi
i (k)= v, | J1+4a* (k) 7 (k)| (5.25)

seklinde ifade edilir. Bununla birlikte, Kuantum Renk Dinamiginde (QCD) oldugu gibi
(Griffiths 1987) degisen (running) ciftlenim sabiti de tanimlamak miimkiindiir. £’ nin

fonksiyonu olarak degisen ¢iftlenim sabiti

alk,) =4—‘5&(o)1€0 (5.26)

T

olarak tanimlanir. Fermi hizinin degisim yiizdesini [ﬁF (l?o)—vF}/ Ve (/;0) ifadesinde

hesap etmek miimkiindiir. Grafenin etkin band hizi v,., k,=0.05 ve k,=0.ligin
enerjiye bagli olarak sirasiyla, %1-%2 oraninda azalir. Birka¢ deneysel ve teorik
calisma disinda, Fermi hizi renormalizasyonuna dayanan arastirma yoktur. Bir
calismada (Park vd. 2007), elektron katkilamanin 4x10° cm’ oldugu durum i¢in Fermi

hiz1 %4-%8 oraninda azaldig1 gézlenmistir. Diger bir ¢alismada ise (Krastaji¢ ve Peeters
2012), elektron konsantrasyonuna bagli olarak bir plasmaronik band i¢in %1-%3

oraninda azaldig1 gozlenmistir. Park vd. (2007)’deki sonuglar ile yukarida elde edilen
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sonuglar arasindaki uyusmazligin sebebi incelenen enerji araligidir. l;o =0.05(0.1)

degerleri 200 mel e (400 meV) karsilhik gelmektedir, oysaki 4x10"cm™’lik bir
katkilama 600 mel”lik bir Fermi diizeyine karsilik gelir. Bu enerji yukarida izlenen
hesap tekniginin izin verdigi enerji aralifinin disindadir. LLP teorisine dayanan

hesaplama teknigi sadece fonon rezonansinin altinda (£ <%Zw.(0)=196mel")

gegcerlidir.

Izlenen hesap tekniginin sagladigi yaklasimin gegerliligi igin iki kisitlama soz
konusudur. Bunlardan ilki, kullanilan hesap teknigi siirekli (continuum) bir yaklasim
olmasi nedeniyle grafen icin / el civarinda ve altinda gegerlidir. Daha yiiksek enerjiler
daha yiiksek & dalga vektorlerini gerektirir ve bu durumda grafenin band yapisi konik
formdan biraz farklilik gosterir. Daha yiiksek k& vektorlerini de igerecek sekilde
genisletilen hesap tekniginde ticgensel egrilik (trigonal warp) etkisi de goz Oniinde

bulundurulmalidir (Sekil 5.4). ikinci kisitlama ise enerji araligidir. Yapilan calismada

elektron enerji aralig1 i¢in fonon rezonansi (O <E< ha)r(O)) civar dikkate alinmistir.

Bu esigin iizerindeki (E >ha)r(0)) , durumlar1 inceleyebilmek i¢cin Tamm-Dancoff

yaklagiminin relativistik muadili dikkate alinmalidir.

4 A

h h h ]
-10 -05 00 0s 10

kea

Sekil 5.4 Uggensel egrilik
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5.2 Elektron — Akustik Fonon Etkilesmesi

Akustik moda ait deformasyon potansiyelini hesaplayabilmek i¢in Denklem 5.2°deki
ifade

i, (R,)—ii,(R,~7)=x(7,-V)i (5.27)

olarak degistirilir (Suzuura ve Ando 2002). Burada, Degerlik-Kuvvet Alan1 metodu i¢in
k~1/3 civarindadir (Harrison 1980). Bu durumda, Denklem 5.5

e” (§+i§](ux +iuy) 0
3x; X y RPN
2, Ey(7) (528)
4 —i1 a . a .
0 —e " ——i— (ux—m )
ox oy) " 7

olarak yazilir. Sonug olarak, K ve K' noktalarindaki etkilesme Hamiltonyeni

gk 3B | 0 u, (F)—u, (F)+2iu, (F)
S RA RO ENGE NG 0 |
- } o (5.29)
e _ 3B 0 —u, (F)+u, (F)+i2u, (F)
07T (P (F) - 2iu, (F) 0

seklinde ifade edilir. Burada matris elemanlari, yer degistirme vektorii ve kutuplanma

vektorleri
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_Ou " Zauy, 2. Zau“r%
Y oy Y0y oOx

o " o N .
u”(r)zqu{m} (bq#+b;#)8H(Q)e

£,,(@) =i[cos$(q),sing(7)] =é(qx,qy)

em@=i[—sm¢(q>,cos¢(q)]=§(—qy,qx), q=dl

(5.30)

ile verilir. Burada g =1 ve 2 sirasi ile LA ve TA fononlarim etiketler. Bu durumda,

toplam Hamiltonyen

H=H,+Y Y ho,@)b)b,,+ > > | M} (G§)b,e" +HC] (5.31)
uog uoq

olarak yazilabilir. Burada, M /’f (9), etkilesmeye ait momentum bagimli matris

elemanidir ve M f (G)=M f ()M ,(q) seklindedir. Matris elemant,

0 M,, (g, +iq,)e*?

M, (q)= »
' M, (qx _iqy)elﬂq) 0

(5.32)

olarak ifade edilir. Burada g =ga_ . ile verilirken, LA (TA) fonon modlari i¢in M ,,

c—C

=+1(-1) ve M, =+1(+i) seklindedir. M f (g)=a,/Ng olarak tamimlanir iken,

a,=xa,qJ,/ 23, a, = (n/2M @, )1/2 ve w, =@,q" seklindedir. Denklem 5.31"deki

Hamiltonyeni ¢6zebilmek i¢in Denklem 5.13’deki durum vektorii kullanilarak elektron-
E,; fonon etkilesmesinde kullanilan kosegenlestirme yontemi izlenir. Bunun igin,
Denklem 5.14°deki ve Denklem 5.16’daki tiniter doniistimler sirsiyla uygulanir. Sonug

olarak, doniismiis Hamiltonyen
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q IVF(}-{ﬁ—hZZé‘MOﬂ(Q)‘Z Ks'/E\M;(q)\sEﬂ
+ XY e, ()|, @ [(sE M) @)| %) (5.33)

- ZZ[M#(a)WO,,@)F (s |l @| sk + H.C}

olarak ifade edilir. I¢ garpimlar yapilirsa @, ve a, katsayilari igin iki denkleme ulagilir.

Bu denklemler matris formunda

E, —hvk+hv, 2 (k)+Z°, (k) hv, 2, (k)+2%°_(k) a|_, (534)
hv, % (k)+22°, (k) E +hvk+hv,2 (k)+2° (k)| a: '

olarak yazilir. Ilgili matris elemanlari ise

ifig} ;Zq:‘ Oﬂ(q)‘{ |:(qx —qr)cos2(0+¢) 299, s1n2(¢9+¢)]}

{q cos(6—¢)
ig sin(0 - ¢)’ (5.35)

(k) == ZZ\MW@\ ho,(q)

“ g

|7 5,55 (T2 -7 )c0s 20 +9)~24,7, sin2(0 + ) ||

olarak bulunur. Burada, ¥ _=-%_ ve X_ =X, seklindedir. s, 1se boyuna (enine)

modlar i¢in +1 (-1) deger alir. Denklem 5.35’deki ¢ toplami integrale dontistiiriiliirse, ¢
integralinden dolay1 X, l,(lg ) terimlerinin katkis1 olmazken, X l,(lg ) terimleri katk1 verir.

Onceki kesimdeki siireg isletilirse, £'nin fonksiyonu olarak enerji ifadesi

Ei:i{(th ) +4[ 300 | }/2

22, () (5.36)
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seklinde elde edilir. Denklem 5.36’daki integraller alinirken yine {ist sinirin getirdigi

raksakliklardan kurtulabilmek i¢in degeri 2k (g € [0, Zk]) olan bir iist kesilim (cut-off)

frekansi tanimlanir ve bdylece integral sonlu olur. Sonug olarak, A-bagimli katki

- 3\/5 — a2
Ziw(k)zﬂkozzc—y (5.37)
u

u =

olarak gelir. Burada =, =%, =hv, /a olarak tanimlanirken, v, farkli modlara ait ses

hizidir. Boyuna akustik fononlar i¢in v;4,=24300 m/sn iken, enine akustik fononlar igin

vru=13950 m/sn dir (Kandemir ve Altanhan 2008). Denklem 5.36 boyutsuzlandirilarak

2 1/2
_ — 1 _ 1 _
E, =*k,J1+4 a,(0)k ———a, (0)k, (5.38)
, { Eree moH UL

scklinde yazilir. Burada, «,(0)=¢,J,> a./E, ile verilir. Boyutsuz enerji
u

E,=a_.E,/hv, olarak tammlanirken, a,(0) ifadesi g,=2(2.5)A" segimine bagl

olarak enine modlar i¢in 0.84 (1.31), boyuna modlar i¢inse 0.28 (0.44) olarak bulunur.
Sekil 5.4°de polaron taban durumu enerjisi gosterilmektedir. Onceki kesimde optik
fononlarin katkist ile ilgili yapilan tartisgma burada da gecerlidir. Ancak I' noktasi
civarindaki akustik fononlarin enerjisi optik fononlara gore daha diisiiktiir (Sekil 4.3),
bu nedenle sekil 5.4’den de goriildiigu tizere akustik fononlar i¢in polaron enerjisinin
mertebesi optik fonolara gore farklilik gosterir. Renormalize Fermi hiz1 ile ilgili benzer

bir tartigmay1 burada da yapmak miimkiindiir. £ bagimli degisen ¢iftlenim sabiti

ey 1
a( ())_—72”\/5 a,(0)k, (5.39)

olmak iizere renormalize Fermi enerjisi Denklem 5.25°deki gibi tanimlanir. Akustik

fononlarin etkisini dikkate aldigimizda TA (LA) modu i¢in grafenin etkin band hiz1 v,.,

1;0 =0.05 ve l?o =0.1 i¢in enerjiye bagl olarak sirasiyla, % 0.01 (0.004) - % 0.2 (0.07)
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oraninda azalir. Fermi hizindaki bu degisimin mertebesi yukarida bahsedildigi iizere

akustik fononlarin I" noktasi civarindaki enerjileriyle alakahdir.

£por, (meV)

ka

Sekil 5.5 Polaron taban durumu enerjisi (Akustik Fononlar)

Onceki kesimde agiklandigi gibi izlenen ydntemin getirdigi bazi limit durumlar s6z
konusudur. Daha yiiksek & degerlerini igerecek bir hesaplama igin “Uggensel Egrilik”
etkisi de dikkate alinmalidir. Yine elektronun enerji arahifi, diisiik (I' civarindaki) ¢

dalga vektorleri i¢in fonon rezonansi (0 < E < 7iw-(q)) civarindadir.

5.3 Elektron — Ay Fonon Etkilesmesi

K ve K' noktalar1 civarindaki fononlara bolge-sinir fononlar1 (zone-boundary phonons)

denir. Bolge-sinir fononlarinin K ve K' noktalar1 arasinda, vadiler arasi sagilmada
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onemli rol oynadiklar1 diistiniilmektedir (Ando ve Suzuura 2008). Grafenin dort fonon
dalimin K ve K simetri noktalarindaki davranislar1 (Sekil 5.1) su sekildedir: En yiiksek
frekansli mod Kekulé distorsiyonuna sebeb olurken, iki katli dejenere mod, dalga
vektori £ ile lineer degisim gosterir. En kiigiik frekansli mod ise Denklem 4.16’dan

anlasilacag: iizere, bag biikiilmesine ait kuvvet sabiti olmadig1 durumda sifir olur. Orgii

yer degistirmelerinin varh@ dikkate alinirsa, R, ve R, —7,’deki atomlar arasindaki

rezonans integrali (Denklem 3.28)

1370

[ (R ) =ity (R, -7) ] (5.40)

seklindedir. Denklem 5.40°daki bag boyu degisimi, Denklem 3.44°deki hareket

denkleminin sag tarafina

AB 1670 - - - e L = . -
Hiy b ob ZZ (7' RA)a(RA)b(RB—TZ)TTI.[uA(RA)—uB(RB—z'I)] (5.41)

olacak sekilde katki verir.

i (R) =i (R,)e™™ +i¥' (R,)e™ ™,

B (5.42)
iy (Ry) =it (Ry)e "+ (R, e ™

ifadesi Denklem 5.41°de yerine konulursa, K ve K’ noktalarini tasvir edecek sekilde

0 A
w0 "]
int (5.43)

ifadesi elde edilir. Denklem 5.43’¢ ait bilesenler ise
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"y op 2

K' . K' K' . K'
=5 [0} > a[qu+zuAy+qu—mBy]

s _ Loy, wﬁa[a)(ufx ik ) ul +iud ]
(5.44)

olarak yazilirlar. Burada o= exp(27ri / 3) olarak tanimlanir (Suzuura ve Ando 2008).
Denklem 5.44’deki bilesenler sadece @, = w, =161.2 melV (K ve K' noktalarindaki en

yiiksek frekans) frekansina ait kutuplanma ve yer degistirme vektorleri cinsinden
yazilabilir. Dolayisiyla K ve K' noktalarinda etkilesme Hamiltonyenine katki Kekulé

distorsiyonuna neden olan @, frekansindan gelir. Bu dogrultuda, Denklem 5.44,

hal = Lon ionf3a é,'0, (r)———la)\/—a Ay

b ob

L8 13 (5.45)
h'ff—bajg)la)_lx/_aéKTU ()— 7/0 w'\3a A,

seklinde yazilabilir ve benzer islemler F »(7) i¢in de yapilirsa hareket denklemlers,

g FX =2Px) ﬂ” oA FX

g'FBK'=—§§7iwAKFAK
(5.46)

S 2 -
g'Fy = ffy (—iw A Fy

2 .
&' FF =—§§7 (~io)A Ff

seklinde ifade edilir. Burada S8, =—(b/y,)(dy,/db) olarak tammlamr. Bu dort hareket

denklemi matris seklinde,

F! 0 0 0 —iw Ay || FX

o Fy|_| 0 0 io”'Ay. 0 E} (5.47)
FFr 0 (o)A 0 0 FF
X | |ioA, 0 0 0 Ff



Ve

&' ?K :2IBK7 0 wilayAK' €K
F*| b |woA 0 F¥

olarak yazilir. Dolayisiyla etkilesme Hamiltonyeni

h

AK (r)= ; M (bK,(7 +b;<,’_q ) e
. h RN
AK.(I"):; M(blﬂq +bK’_q)eq

olmak tizere,

I 2By 0 aflo-yAK.
TP oo 0

sekline sokulabilir (Ando ve Suzuura 2008).

(5.48)

(5.49)

(5.50)

Boylelikle, uzun dalga boyu rejiminde grafen elektronunun (ya da desiginin) A, fononu

ile etkilsmesini tasvir eden Hamiltonyen

qu - qu

H=H,+Y > ho,(§)b.b,, +H"
uoq

(5.51)

seklinde ifade edilebilir. Burada H=v,a- p, 6zdegerleri ¢,, = shv.k (s==*l1, kiralite

indisi) olan pertiirbe olmamis serbest durum Hamiltonyenidir. /A, Hamiltonyenine

karsilik gelen 6z fonksiyonlarin
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e o

R —ik-7)| &) . —ik-7)] O
<7 |Ksk >:M e Gk >ZM o (5.52)

V2L 0 V2L e )
L 0 [ s

seklinde oldugu rahatlikla gosterilebilir. Denklem 5.50°deki etkilesme terimini
H =ZZ[MW5M€"?‘7 +H.C.] (5.53)

u g
seklinde tekrar yazmak miimkiindiir. Burada M s MM, olarak tanimlanirken,

0 0 0 o'c
.= v = y 5.54

M e L)ay o}’ M {0 0 } >4

olarak ifade edilir. Burada, M, =3a,q,J, ve a,=(i/2M_.o,)" seklinde tanimlanir,
Onceki kesimlerde de deginildigi iizere g, =(8J,/0a)/J, ifadesinin 2 veya 2.5 A"

civarinda oldugu tahmin edilmektedir (Pietronero vd. 1980, Jishi vd. 1993).

Denklem 5.51°1 kosegenlestirebilmek i¢in Onceki kesimlerde de isletildigi gibi Lee-
Low-Pines (LLP) metoduna dayanan bir kdsegenlestirme siireci dikkate alinmistir.
Mevcut problemde, Denklem 5.13°deki Onermeye ek olarak K ve K’ noktalar
arasindaki vadiler-aras1 sacilmaya imkan veren kiralite korunumu da dikkate

alimmalidir. Bu durumda tiim sisteme ait taban durumu i¢in

[#)= 2 2 at”

pu'#v' s

u's'E)y®UU,|0) (5.55)

seklinde bir 6nermede bulunulur, 6yle ki H | q)> =E, |q)> seklindedir. Denklem 5.55°de

|0>Ph vakum durumuna karsilik gelir. !

,u's'l;> elektronik durum vektoriine karsilik
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gelir. Elektronik durum vektdrii, o uygun kesirli genligi cinsinden ‘,u'+ l€> ve

‘ M- l;> durumlariin lineer kombinasyonu olarak tanimlanir. Elektron koordinatlarin

ortadan kaldiran ilk iiniter doniisiim

U, —exp{—zr quyq M} (5.56)

seklinde tanimlamir. Uniter doniisiim altinda fonon yaratict ve momonetum

operatoriiniin donlismiis bigimleri sirastyla, b ; = b, expl—ig 7] ve

1:7 =p- Z Z hqu b olarak verilir. ilk iiniter ddniigiim sonucunda Hamiltonyen

“,G- g
G u#v

HUEV HFV

G p=v

FI:VF&'[ﬁ—hZZq 1.4 #qJ+ZZhw #qaﬂq ZZ[ g+ :| (5.57)

seklini alir. Fonon koordinatlarim M, , =M,/ ho, kadar kaydiran yer degistirmis- salinici

tipi ikinci liniter doniisiim ise

U, = exp{z [MO <#vs vE‘MZV \V vs1€>13;,q - H.c.]} (5.58)
7

olarak ifade edilir. Optik fonon operatorii Em =b,. +M NG < ,u‘s'l; ‘M ZV ‘v'sl€> olarak

doniisiir. Sonuc olarak, U, déniisiimii altinda Hamiltonyen H=H" + H, olarak

doniisiir. Burada H ° ve H,, sirasiyla
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H'=v,a [p hZZq‘MH s'k| ), vsk>U

+ZZth‘M0‘ ‘ y's'l;‘M;V V'sl€>‘
T (5.59)
—ZZ[M)K \Mo\z M, <y's'/€\MjW v'sl€>r+H.C}
+ZZ[hw hv a- q] /tq:tq
G wrv
veE
H =Y 3| M,, +[hog—nva g6, (u'sk| M), |v'sk),;+ H.C.] (5.60)

G urv

olarak elde edilir. Denklem 5.59 ve Denklem 5.60’a vakum durumlar1 uygulandiginda

katki kdsegen olan H ° ifadesinden gelir. Denkem 5.55’deki Onermeyi gdz Oniinde

bulundurarak ve A' iizerindeki toplamlari alarak H|®)"" =E,|®)"" ozdeger

denklemine ulasilir. Sonug olarak, i¢ ¢arpimlar yapilarak ‘ ,u's'l€> durumlarina ait ",

al”, af " ve af” Kkatsayilar i¢in dért denkleme ulasilir. Bu denklemeler matris

formunda
E+ +2£_(1_)KK 2(_1_)KK ZSZ_BKK' Z(Z_)KK' aer
(KK (0)KK (2)KK' (2)KK' K-
= E, +30 Do 2o @ 1, (5.61)
ZEi)K K ZiZ_)K K Ei + 25—(1-)1( K z(_l_)K K af +
Z(_ZJK'K Z(_Z_)K'K zil_')—K'K' Ei + Z(_O_)K'K' (ZfL

olarak yazilir. Ilgili matris elemanlari ise
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SO =iy, k4 > S|V, A [0, +ho, ]

G v
SO =3 5|7, [ A% [hv,qA%5 0, + 2h0, A ]
7 2 (5.62)
SO = 2na, Y Y |M,| AL

5 -
G p#v

A =\< $'s'k M, | Esk >

‘2
seklinde elde edilir. Burada @ ,,

0, = [(s+5)c0s (0-9)~ (s —5)sin(0-9)] (5.63)

olarak tanimlanir. Toplamlar, ¢ {izerinden integrale doniistiiriiliirse sadece
¢ #¢ " ves#s' durumlar igin Aff ifadesi bire esittir, diger matris elemanlar1 sifirdir.

Bu durum vadiler-aras: farkli bandlara sagilma siirecini yansitir. Bu siireg ile alt 6rgii

simetrisi olarak da bilinen grafenin kiral simetrisi kirilmaz. Denklem 5.63’deki 6(¢),
k (¢) momentumlarina ait azimutal agilardir. Denklem 5.62’deki toplamlar ¢ {izerinden
integrallere gevrilirse, =2 veZ)** terimleri harig, =% | 0% jceren tiim terimler

ve K" muadilleri sifira esittir. Sifirdan farkli olan terim

(DKK' _ v ()K'K _
SRR _ S DKK

3\/5(1:76 2z
2

I 3J3 _
8J,c, J. d¢J qdq = TJ_JOanf (5.64)
0 0

1
2

4r
seklindedir. Burada «, :|M0|2 /4Jhe, ve Q:3\/§aic/ 2 olarak tanimlanir. «,,
q, =2 Al ve q,=2.5 A" degerleri igin sirasiyla 0.305 ve 0.477 degerlerini alir.

Burada {ist kesilim (cut-off) frekans1 ¢, = @, /v, =0.027 A" olarak segilerek, enerji

Olcegi fonon rezonansi civarina simirlandirilmistir. Denklem 5.61°deki determinant

analitik olarak ¢oziilerek, E, 6zdegerleri kapali formda
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E, = i[(thk)z + (zg“')z]m (5.65)

olarak yazilir. Burada ZE?ZJ_,)KK' diizlem i¢i Kekulé distorsiyonundan kaynaklanan Dirac

noktalarindaki yarienerji araliina (half-gap) karsilik gelir. Denklem 5.65’den

goriildiigl iizere Kekulé tipi bir distorsiyon alt 6rgii kiralitesini korumaktadir.

E (tmeV)

-5 L

—-10
—0.005

onooo —0.005
E 0.00%

Sekil 5.6 A, fononundan kaynaklanan aralik

Enerji 6l¢eginin fonon rezonansi @, civarinda sinirlandirilmasiyla yari-aralik terimi

2.12 meV (g, =2 A™) ve 3.34 meV (gq,=2.5 A") olarak hesaplanir. Sekil 5.5°den

goriildiigii lizere, enerji aralik terimi 4.24 mel (icteki mat egri) ve 6.68 mel (distaki

saydam egri) olarak elde edilir. Bu sonug¢ literatiirdeki mevcut diger sonuca
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(Samsonidze vd. 2007) gore daha kiigiiktiir. Samsonidze vd. (2007) makalelerinde mini
band arali§i oda sicaklifinda 10 mel civarindadir. Bu ¢alismanin sifir sicaklikta
gerceklestirildigi dikkate alinirsa Samsonidze vd. (2007) ¢alismalartyla kiyaslanabilir
oldugu goriilmektedir. Grafen literatiiriinde, elektron-elektron ve elektron-A;, fonon
etkilesmelerinin toplam etkisini arastirmaya dayali iki teorik, bir de deneysel ¢alisma
mevcuttur. Bu bakis agisiyla, elektron itmesi alt 6rgii simetrisini kirarken Kekulé 6rgii
distorsiyonu bu simetriyi tekrar olusturur. Boyle bir etkinin arastirilmasi igin
siiperiletken diizen goz oniinde bulundurulmalidir (Araki 2011). Ote yandan, Giuliani
vd. (2010) ¢alismalarinda Kekulé distorsiyonun yol agtig1 araligin elektron itmesiyle
ciddi olgiide artacagi Ongoriilmektedir. Bu calismanin grafendeki elektron-elektron

etkilesmesinin anlasilmasina dnemli katkida bulunabilecegi diisiiniilmektedir.

5.4 Magnetik Alan Altinda Elektron-A 4y Fonon Etkilesmesi

Burada onceki kesimde incelenen elektron-A;, fonon etkilesmesine ek olarak grafen
diizlemine dik yonde uygulanan diizgiin (uniform) bir magnetik alanin enerji
spektrumuna olan etkisi arastirilmistir. Magnetik alan Dirac denklemine minimal
ciftlenim yoluyla, yani vektor potansiyel araciligiyla dahil olmaktadir. Magnetik alan

altindaki Dirac Hamiltonyenini

(5.66)

=
Il
<
~
L
N
I
<
~
QL
S
+
o |
5&

seklinde ifade edilir. Burada A vektdr potansiyelidir. Denklem 5.50’ye dayanarak,

toplam Hamiltonyen
R IR .
H=vG-(p+-4) +>.> heo,(§)b) b, +HS (5.67)
u g

olarak yazilabilir. Burada, son terim Denklem 5.50’deki etkilesme terimidir. Grafen

diizlemine dik magnetik alan ise B= ((), 0, B) olmak kaydiyla Landau ayarindaki vektor

potansiyel A= (0, Bx,O) araciligi ile denkleme dahil olmaktadir. Etkilesme terimini géz
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ard1 ettiimizde Denklem 5.66’daki ifadeye ait 6zdegeler ¢, =shv,.N2n/l (s==%I,

kiralite indisi) olarak ifade edilir. Bu durumda sistem x yoniinde kuantumlanir ve

Landau diizeyleri olusur. Burada ¢, magnetik hapis uzunlugu olarak tanimlanir ve

¢ =+/ch/eB olarak ifade edilir. Bu Hamiltonyenine karsilik gelen 6z fonksiyonlar,

_Si‘n‘fl%f1 (x)

— ni
<}7’Ks|n| >:M l ﬁn‘(X) ,
L 0
R X B 5.68
© 0 (5.68)
C, exp(—iky) 0
<}_’:|K'S|n| >ZL ||
L L %\(x)
_Si‘n‘_lq@fl (x)_
olduklar1 gosterilebilir. Burada,
1 1 x—ezkzﬂ (x—zzkzj
(X)=——exp| | ——— | |H || —— (5.69)
4, () CEIRTET { 2( 7 | T

olarak tanimlanirken, n=0 (n#0) durumlan i¢in C,=1 (Cn =1/2 ) olarak tanimlanir.

H

&

ise Hermite polinomlaridir. Denklem 5.67’deki sisteme ait 6zdegerleri bulabilmek

icin Onceki kesimlerdeki yontem izlenmistir. Sistemi tasvir eden taban durumu vektorii

Denklem 5.55’deki gibi segilerek ilk tiniter dontistim
U, =exp {—iyz qyl;;!ql;m} (5.70)
i

olarak tanimlanir. Burada, 6nceki kesimden farkli olarak Hamiltonyen momentum ile
komiitatif degildir. Sistem y yoniinde serbest olmasi nedeniyle ilk iiniter doniisiim

Denklem 5.70°deki gibi diizenlenir. Bu doniisim sonucunda Hamiltonyen y
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dogrultusunda elektron bileseni igermez. Uniter doniisiim altinda fonon yaratici ve

momonetum operatoriiniin - doniigmiis bigimleri sirasiyla, Z;M =b,.exp[—iq,y] ve
=7 - ZthJ 3 q:{ ; olarak verilir. Bu dontisimler dikkate alindiginda toplam
G u#v

Hamiltonyen

F[ZVF [7[ hZqu o ,,q]"'zzhw g /tq

a R (5.71)

—ZZ[MWbMe‘"f x +HC]

q u#v

seklinde doniisiir. Ikinci {initer déniisiim ise yine Denklem 5.58°de oldugu gibi

U, = exp{z [MO <,Lz's'|n||M;Ve’iq“x

q

n))b, —H.C.]} (5.72)

seklinde tanimlanir. Denklem 5.72°deki doniisiim altinda yok edici operator

gu,q =b,; +M, (§)<y's‘|n”M;Vefiqxx

v's|n|> olarak doniisiir. Sonuc olarak, doniismiis

Hamiltonyen H = H° + H, olarak ifade edilir. Burada, H ° ve H,, sirasiyla

=, =0 i st sl

+ 2 S ha [ (s ol b1, v sl

e (5.73)
-3 3 e |8, 5, s o, s+ .

G p#v
+Zz[ha)1< _thayqy} alcil;#,é

G prv

%S

Hi=3> [Mweiq‘“x + [hwx - hVFayCly]Mo </l 's '|n||M;,Ve""‘”‘ |V 's |n|>15M + H.C.] (5.74)

G u#v
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seklinde elde edilir. Onceki kesimdekine benzer bir siirec isletilirse karakteristik matris

E++zgr(ir)KK ZEIEKK 2(+2+)KK' ziZJKK' af-%—
ZiliKK E+ +z£(1)KK ZEi)KK' Z(+2+)KK' af—
FOKK _Z(Z)K'K E LyOKK RULES a;@f =0 (5'75)
T KK KK 72(1)1('1(' E LyOKK 0{;('_
olarak elde edilir. ilgili matris elemanlari ise
SO = thy —+ZZ\M A% [hy,,0,, +ho |
4 u#v
TR ZZ‘M ‘ Aff thqy AXO., +2ho AKK]
g pev (5.76)
SO = 2ha, Y Y |M, \ ARK
G pEv
! (] 2 2
A%, =‘<§ s |n||MW|§s|n|>‘ o,
olarak elde edilir. Burada O,
C 2
Q, =" 7 S+S { Idyj.dan‘ X n} (5.77)

olarak tanimlanirken, p, =<exp(iqxx)> olarak tanimlanir. <...> ifadesi elektronik
koordinatlara gore beklenen degere karsilik gelmektedir. Denklem 5.77°deki ifade
Hermite polinomlarimin diklik bagintisindan dolayi sifirdir. Sifirdan farkli A% (= ARK)

iceren terimler ise

C

n

L

2

(5.78)

Ss

AKIfVZAKK AH :{

] (<) 1, + (@)1,
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olarak ifade edilir. Burada, s,, vadiler-arasi ayni banda (farkli banda) sagilmay1 tasvir

eden ve 1(-1) degerini alan yeni kiral indis olmakla birlikte,

0

[\n\ = z j a’y]E dx exp(—iqxx)qn‘ (an—l\ (x) (5.79)

q - —o0

seklinde tanimlanir. Denklem 5.78deki integraller alinirsa

AN _ Cn|2 i = ~ 2 ~ _ qxzz qxzz 5 80
A== I+ d,| I\n\(qx)‘;eXp 4 M2 A

ifadesi elde edilir. Burada, IW Laguerre polinomlaridir. Tiim uzunluklar boyutsuz

olmast i¢in a,, cinsinden g, =q.a,, ve {=(/a,_, olarak tammlanmistir. Denklem
5.76’daki toplamlar q lizerinden integrallere cevrilirse,
TR (Zf_i)K * ) ve KK (Z(fi’K * ) terimleri hari¢ T2, £* jiceren tiim terimler ve

K’ muadilleri sifira esittir. Sifirdan farkli olan terimler

QKK _ x(DK'K _ T~ An
TR~ S OKK A",

, , . (5.81)
TR =2 =TA,

seklindedir. Burada F:(3\/§/7r2)aOJO, a,=|M,| /4Jho, ve Q=33a’, /2

olarak tanimlanir. «,, g, =2 A ve ¢, =2.5 A" degerleri igin sirastyla 0.305 ve 0.477

degerlerini alir. g,€[-00,00] araliginda tanimli olmasi1 ve Denklem 5.81’in bu sinirlar
icerisinde 1raksamamasi nedeniyle sinirlara kesilim konulmamistir. Ancak parcacigin y
dogrultusunda serbest olmasi nedeniyle niimerik olarak dnceki kesimdekine 6zdes bir
kesilim ¢,€[-0.0346,0.0346] A gz 6niinde bulundurulmustur. Yani, y dogrultusunda
serbest olan parcacigin enerji 6lgegi yine fonon rezonansi civarina sinirlandirilmastir.
Onceki kesimdeki durum ile karsilastirma yapabilmek acisindan integrallere kesilim

koydugumuz takdirde ise sonu¢ bakimindan Onemli bir farklilik olusmadigi
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gozlenmistir. Denklem 5.75°deki determinant analitik olarak coziilerek, iki vadi igin

enerji 6zdegerleri kapali formda

1/2

2
EX=+ [m@] F(Z2R) | ke
J2n

1/2

¥t ++

2
EF =+ [th —K”J F(Z2FK) |z

olarak yazilir. Denklem 5.82°deki ¢

S KK (Z(M'K) ve TKK’ (2<2>K'K )terimleri

F* F* ++ +*

QKK _ s K'K _ T An _
2O =2 —FAI—(

QKK _ < (DK'K _ 1 An _
T =L =T'A}, = (

toplamlar1  integraller

(5.82)
doniistiiriiliirse
[
2
(5.83)

olarak hesaplanir. Burada I', g, =2 Al ve q,=2.5 A" degerleri icin sirastyla 0.444 ve

0.696 degerlerini alir.

Denklem 5.82° deki ifadeler bir 6nceki kesimde hesaplanan enerji ifadesine (Denklem

5.65) gore farklilik gosterir. Magnetik alanin olmadigr durumda elektron-A;, fonon

etkilesmesi sonucu olusan enerji spektrumu sonlu bir enerji araligina sahip olmakla

birlikte K ve K' simetri noktalarinda dejeneredir. Magnetik alanin devreye girmesiyle

birlikte K ve K' noktalarindaki vadi dejenereligi kalkarak Landau diizeyleri olusur.

Diger bir ifadeyle, elektron-A;, fonon etkilesmesi kiral simetriyi kirmadan enerji aralig1

olustururken magnetik alanin devreye girmesiyle hem kiral simetri kirilir hemde vadi

dejenereligi ortadan kalkar. Bu durum sekil 5.7°de gorsellestirilmistir. #=0 diizeyi i¢in
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Denklem 5.81°deki =) =z (ng K =gKK ) ifadeleri esit olur ve dolayisiyla

K ve K' noktalarindaki enerji

Ft

2 1/2
P [

L2 (5.84)
Ef =i[(z(:2i)1<1<) } _Z(:Zi?KK
olarak elde edilir.
K K’ K
. Dirac Noktas:
A - aralik
Etkilegme yok Etkilegme var (e-ph ¢ifilenimi) Etkilegme var (e-ph ¢iftlenimi + magnetik alamn)

Sekil 5.7 Magnetik alan varliginda band yapisinin degisimi

Elektron-A;, fonon etkilesmesinin sonucu olusan aralik magnetik alanin devreye
girmesiyle alan bagiml bir hal alir. /B bagimli mini band aralig1 artik magnetik alanin
stfir oldugu durumdaki band aralifina (Denklem 5.64) indirgenemez. Siirekli bir
spektrumu kesikli bir spektrum haline getirecek etkinin kiiciik bir pertiirbasyon
olmayacagi asikardir (Peierls 2001). Bu nedenle sistem magnetik alanin etkisi altinda
girdigi takdirde bir onceki karakterini kaybeder ve sonug olarak, iki durumu biri birine
baglayan herhangi bir limit durum s6z konusu olmaz. /B bagiml bu aralik relativistik

alan teorisi literatiiriinde dinamik kiitleye karsilik gelmektedir. 2+1 boyutta magnetik
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alanin ¢esni (flavor) simetrisini kirmasiyla olusan bu dinamik kiitle mekanizmasi

Gusynin vd. (1994) ¢alismasinda incelenmistir.

' Etkilesme '_;'ok
(Bare state)
50—
40t
.
% 30}
=)
Q“:’ n=1-
—EH =0~
[£a]
20¢
10¢
0 1 1 1 1
0.0 0.5 1.0 1.5
Vn

Sekil 5.8 Etkilesme durumunda Landau seviyeleri

Magnetik alan etkisi ile vadi dejenereliginin kalkmasi sonucu Landau diizeylerini nasil

degistigi, g, = 2 A" icin sekil 5.8°de gosterilmistir. Yeniden boyutlandirilan enerjinin

Jn o ile degisimine bakildig1 takdirde, yarilmalarin basat olarak diisiik enerji
seviyelerinde oldugu gozlenmistir. =0 durumunda yarilma fazla iken » indisi artik¢a
yarilmalarm miktar1 azalmistir. Icerdeki grafikte ise #=0 ‘dan n=1 Landau durumuna
gecis enerjileri incelenmistir. Elektron-fonon etkilesmesinin ve magnetik alanin

varliginda, artan magnetik alan degerleri ile yarilmalarin arttigit gozlenmistir.
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6. TARTISMA VE SONUC

2004 yilinda serbest durumdaki grafen tabakasinin sentezlenmesiyle birlikte grafen
fizigine dair yapilan arastirmalarin sayist dikkate deger bir sekilde artig gostermistir.
Yapilan arastirmalar arasinda, elektron-fonon etkilesmesinin grafenin elektronik
spektrumu iizerine etkisinin incelenmesi, grafen fizigi acisindan 6nemli bir konu
olmasina karsin bu alanda teorik anlamda ¢ok fazla calisma gerceklestirilmemistir. Tez

konusunun kapsamu litertiiredeki bu bosluk gozetilerek belirlenmistir.

Oncelikle, grafenin diizlem ici fonon spektrumunun yiiksek simetri noktalarindaki
davranisi kuvvet sabiti yontemi izlenerek incelenmis ve bu noktalardaki bilinen frekans
degerleri tekrar hesaplanmistir. Grafenin diizlem i¢i fonon spektrumunda dort mod
mevcuttur. Ikincil olarak ise, I', K ve K' simetri noktalarindaki ve civarindaki bu dort
modunun elektronlarla olan etkilesmesi analitik olarak incelenmistir. I noktasi
civarindaki hem elektron- optik (E,;) fonon etkilesme Hamiltonyeni ve hem de
elektron-akustik ~ fonon etkilesme Hamiltonyeni Ando’nun ¢aligmalarindan
yararlanilarak ftiiretilmistir. K ve K' noktalarinda elektron-A;, fonon etkilesme
Hamiltonyeni yine Ando’nun ilgili calismasindan elde edilmistir. Frochlich tipi toplam
Hamiltonyen {iiniter doniisiim teknikleri kullanilarak kosegenlestirilmis ve elektron-
fonon etkilegsmelerinin elektronun 6z-enerjisine olan katkilar1 hesaplanmistir. Elde

edilen ifadeler analiz edilerek su sonuglar ¢ikarilmistir:

Optik modlar i¢in elektron- E,, fononu etkilesmesi sonucu grafende yeni bir tip
polaronik olusum goézlenmistir. Bulunan sonuclar dejenere olmayan band durumundaki
standart 6z-enerji hesaplarindan farklilik gdstermistir. Kiral polaron daginimi £ bagiml
bir terim igerdigi gibi serbest bir terimde icermektedir. Bu serbest terim hem bandlar
aras1 hem de band i¢i etkilesmeleri bir arada barindirmaktadir. Yine bu etkilesme
sebebiyle Fermi hizi renormalize olmus ve buna bagli olarak degisen bir ¢iftlenim sabiti
tanimlanmistir. LO fonon-elektron etkilesmesinin TO’ya gore daha gli¢lii oldugu

gozlenmistir.
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Akustik modlar i¢in elektron-fonon etkilesmesi optik modlar i¢in elde edilen sonuglar
ile paralellik gosterir. Optik modlara gore polaron olusum enerjisi daha diistiktiir. Yine
fermi hizindaki degisim optik modlara gore daha azdir. Optik ve akustik modlardaki bu
farkliliklarin sebebi akustik modlarin enerji mertebesinin optik modlara oranla daha
diisiik olmasidir. Bu nedenle, akustik fononlar grafenin enerji spektrumunda optik

fononlar ile benzer etkiler yaratsa da, bu etkinin mertebesi daha diisiiktiir.

K ve K' noktalarinda elektron-A,, fonon etkilesme terimi dikkate alindiginda sadece en
yiiksek frekansli olan optik mod basattir. Yiiksek frekansli bu mod Kekulé tipi bir
distorsiyona sebep olmakla birlikte enerji spektrumunda aralik olusumuna sebep olur.
Etkilesme Hamiltonyeni hem K ve hem de K' simetri noktalarinin bilgisini igcermekle
birlikte sadece iki vadi arasinda farkli bandlara sagilmaya izin vermektedir. Bu sagilma
stireci ile kiral simetri kirilmadan aralik olusumu gerceklesir. Bu ¢alisma, sifir sicaklikta
elektron-A,, fonon etkilesmesinden kaynaklanan kiigiik bir araligin olustugu ilk teorik
yaklagim olma niteligini tagir. Hesaplamalar her ne kadar sifir sicaklikta yapilmig olsa

da sonlu sicakliktaki hesaplar ile uyum i¢indedir.

Son olarak ise, grafen diizlemine dik homojen bir magnetik alanda elektron-A,; fonon
etkilesmesinin grafenin enerji spektrumuna olan katkis1 arastirilmistir. Elektron-Ag
fonon etkilesmesi kiral simetriyi kirmadan aralik olustururken, magnetik alanin devreye
girmesiyle birlikte kiral simetri kirilirak Landau diizeyleri olusur. Kiral simetrinin
kirilimas1 sonucu vadi dejenerligi ortadan kalkar ve iletim ve degerlik bandlar1 kaymaya
ugrar. Artik K ve K’ vadilerindeki enerji ifadeleri farkli vadiler aras1 hem ayni banda ve
hem de farkli banda sagilma terimleri icerir. Burada olusan band araliginin magnetik
alan gore degisimi, vadi dejenereliginin ortadan kalkmasi ile olugan yarilmalar ve farkl
diizeyler aras1 dipol gecisleri (n=0—n=1) incelenmistir. Bu anlamda elde edilen

sonuclarin literatiirdeki ilgili caligmalara 151k tutacag: diisiiniilmektedir

Elde edilen sonuglarin, grafen fizigini anlamak adma Onemli bir bakis agisi
kazandiracag1 diisiiniilmektedir. Elektron-fonon etkilesmesinin grafenin yiik tasiyicilari
tizerine olan etkisi muhtemel grafen tabanli cihazlarin gelistirilmesinde 6nemli bir

parametre olarak degerlendirilecegi ongoriilmektedir. Grafenin band araliginin magnetik
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alan ile degisimi, band aralig1 miihendisligi kapsaminda dikkate deger bir konu olacagi

diistiniilmektedir.
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EK 1: Dirac Denklemi

Relativistik olmayan kuantum mekanigi icin hareket denklemi Schrodinger dalga
denklemi olarak bilinir. Schronger teorisi Lorentz invaryant bir teori degildir. Zamana
ve konuma bagli kismi tiirevlerin mertebeleri esit degildir. Bu teori tam olarak klasik
relativistik olmayan dinamigin muadilidir. Kuantum mekaniginin relativistik esdegerini
insa edebilmek i¢in relativistik pargacigi tasvir eden denklemin Lorentz invaryant
olmas1 gereklidir. Bunun i¢in konum durumlarimin (x, y, z) yani sira zaman (¢)
bagimlilig1 da denklemin iginde agik bir sekilde bulunmalidir. Dolayisiyla bu denklemin
¢Ozlimii olacak y dalga fonksiyonu sadece x, y, z’nin degil #’nin de fonksiyonu olacaktir

(Dirac 1935).

Relativistik enerji-momentum ifadesi E =+/p°c’ +m’c* olmak iizere, Klein-Gordon

denklemi

o 61//(;:,0 — (=22 + m2e) Py (7o 1) (1.1)

seklinde ifade edilir. Dortlii notasyonda bu denklem
2 2 4
—h"0"0 y—m°c" =0 (1.2)

olarak ifade edilir.

J* =(p,f)=%(w*5”w—w8”w*) (1.3)

olmak {izere, dortlii notasyondaki stireklilik denklemi
0"j,=0 (1.4)

olarak verilir. Klein-Gordon tasvirindeki giigliikkler dortlii akim ifadesinin zamansal

bilesenini olusturan olasilik yogunlugunun yorumuyla bas gosterir. Bu giigliigii
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aciklayabilmek i¢in Schrodinger ve Klein-Gordon tasvirindeki olasilik yogunluklari

sirasiyla,

pSchr(’idingcr = l//*l//
ih ( .0 oy’ (1.5)
2 (l// v _ oy ]

p Klein-Gordon —

seklinde gostermek faydali olabilir. Klein-Gordon denkleminin zamana bagimli ikinci
mertebeden tiirev igermesi nedeniyle olasilik yogunlugu ifadesinde zamana bagiml
birinci mertebeden tiirevler mevcuttur. Bu durum negatif olasilik yogunlugunu miimkiin
kilmaktadir. N normalizasyon sabiti olmak kaydiyla Klein-Gordon denklemine ait

i(p-3—Et)/h

diizlem dalga ¢oziimleri y = Ne seklindedir. Dolayisiyla, serbest durum igin

olasilik yogunlugu
p=2|N[ E (1.6)

olarak verilir. Negatif enerjili durumlar i¢in olasilik yogunlugu negatif ¢ikmaktadir
(Aitchison and Hey 2003). Bu durum olasilik yorumunu sekteye ugratir. Ayni zamanda
Klein—Gordon denklemi spin bilgisini de igcermez. Bu anlamda Klein-Gordon denklemi,
kaonlar ve pionlar gibi spin-sifir par¢aciklari i¢in uygun bir denklemdir (Greiner 2000).
Ancak nétron, proton ve elektron gibi bilinen birgok parcacigin spinleri sifir degildir.
Bu sebeple Klein-Gordon denklemi spini sifirdan farkli olan pargaciklar i¢in relativistik

dinamigi tasvir edemez.

Dirac denkleminin kdkenine iligkin iki 6nemli argiiman mevcuttur. Bunlardan bir tanesi
simetri, digeri ise enerji arglimanidir. Lorentz doniisiimleri zamani ve uzay1 dort boyutlu
tek bir nicelige birlestiren doniisiimlerdir. Relativistik kuantum teorisinin altinda yatan
temel denklem bu birlesmeyi barindirmalidir. Bunun anlami, denklemin uzaysal ve
zamansal kisimlar1 arasinda tam bir simetri olmast gerekliligidir. Birinci dereceden
zaman tlrevi ve ikinci dereceden uzaysal tlirev icermesi sebebiyle Schrédinger

denklemi bu simetriyi icermez. Bu nedenle uzaysal tiirevler lineer olmalidir (Strange
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1998). Momentumun bilesenlerini ve enerjiyi temsil eden diferansiyel operatorler

sirasiyla,
0 0 0
=—ih—, p, =-ih—, p =-ih— 1.7
P, = P 5 7 p (1.7)
0
E-inl 1.8
i (1.8)

seklindedir. Denklem 1.7 ve Denklem 1.8 ifadelerindeki isaret farklilig1 relativitenin

geregidir. Klasik relativitede serbest parcacigin enerjisi
[E/c—(mzcz+pf+pi+pf)m}//:0 (1.9
dalga denklemini saglar. Denklem 1.9 ifadesi

22, 2, 2, 2\
[E/c+(mc +px+py+pz) }//:0 (1.10)
ifadesi ile soldan carpilirsa, relativistik olarak invaryant
[Ez/cz—mzcz—pi—pi—pf]ylzo (1.11)

ifadesi elde edilir. Momentum ve enerji ifadelerince lineer olan, Dirac’in Onerdigi

denklem

[E/c+axpx+aypy+azpz+ﬁmc]1//=0 (1.12)
seklindedir. Denklemin sol tarafi

[E/c—axpx—aypy—azpz—ﬂmc]y/=0 (1.13)

87



ifadesi ile garpilirsa,

{EZ (=Y |aipi+(aa,+aa)p.p, +(axﬂ+ﬂax)m0]—(ﬂm0)2}w =0 (114

xyz
elde edilir. Denklem 1.11 ve Denklem 1.14 ifadeleri karsilastirilirsa @ ve ,B > lar igin

al=a,=a’=1
apf+pa, =a pf+pa =af+pa, =0 (1.15)

ao +taa =aa oo, =aa +a.a, =0

bagintilarin1 yazmak miimkiindiir (Dirac 1935). @ ve ,B matrisleri konvansiyonel

temsilde Pauli spin matrisleri cinsinden, sirasiyla

00 0 1
0010 0 o,
a: =
1010 0| |0, O
100 0
0 0 0 —i
L (1.16)
Y10 =i 0 0 o, 0
i 0 0 0
(0 0 1 0
0 0 0 -1 0 o,
a: =
11 0 0 0 c. 0
0 -1 0 0
ve
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10 0 0

5 01 0 0 :[1 0} 117
00 -1 0| [0 —I
00 0 -I

seklinde yazmak miimkiindiir. ¢ ve ,ﬁ matrislerinin gesitli temsilleri oldugu gibi, o

Pauli matrislerinin de ¢esitli temsilleri mevcuttur. Standart temsilde Pauli spin matrisleri

(0 1} (0 —ij [1 0]
o, = , o, = , o, = (1.18)
{1 o0 i 0 -1

seklindedir. Bu kosullarin saglanmasi kaydiyla, enerji icin gegerli bir ifade yazmak
mimkiin hale gelir. Relativistik teoride zaman ve uzay degiskenleri birbirleriyle
baglantihidir. Sezgisel olarak zaman ve uzayimn birligi ¢ok a¢ik degildir. Ancak 6zel

relativitenin bu 6gretisi dogrudur. Sonug olarak, Dirac denklemi

1 0w (F,t . - imc .

_%):—a-Vy/(r,t)—Yﬂ'//(”,l‘)

c o (1.19)
"h$=ﬁv/<f,t)=<cd- B+ fmcyp(7,1)

Denklem 1.19 dikkate alindiginda ve, ¢ ve ,B matrislerinin 4x4 matrisler oldugu goz

oniinde bulunduruldugunda duragan durumlar i¢in

v, (7)

l//(;:,l‘) — l//(;;)e—iEt/h — ‘//2 (’j) e—iEz/h (120)
w5 ()

w4 (7)

ifadesi elde edilir. Bu durumlar i¢in zaman tiirevi alindiginda, denklem o6zdeger

denklemi
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Hy ()= (c@- p+ fmc Wy (F) = Ey(F) (1.21)

seklini alir. Denklem 1.21 serbest bir parcacigin Hamiltonyenini tanimlar. E ise enerji

iEt/h

0zdegeridir. Eger Denklem 1.20°deki ¢0ziim w (F , t) =y (17 ) e olarak sec¢ilmis

olsaydi, Denklem 1.21°e¢ benzer bir denklem elde edilirdi. Ancak, denklemin sag
tarafindaki E ifadesi —E ile degistirilmesi gerekirdi. Boyle bir dalga fonksiyonu, hem
zamanda ters yonde hareket eden bir parcacigi hem de negatif enerji durumuna sahip

olan bir par¢acigi temsil eder.

Elektromagnetik alan altindaki Dirac denklemi ve bunun eslenigini

in YD (5 —ed(F) +V (F) + fmc (7o)
ot
L (1.22)
oy (r,1)
ot

~ih =[c(=p—ed(F) -y (F,0@ +y " (7,00 (F)+ fmc)]

seklinde yazmak miimkiindiir. Bu denklemin relativistik olmayan limiti Pauli
denklemine indirgenir. Pauli denklemi Schrodinger denkleminden farkli olarak spin
bilgisi igeren Stern-Gerlach (& - B ) terimi barindirir. Magnetik alan ifadesi sifir oldugu

takdirde ise Pauli denklemi spin bilgisi igeren Schrédinger denklemine doniisiir. Bir

sonraki adim ise, Denklem 1.22°deki ilk denklemi l//T(?,t)ile ikinci denklemi ise

l//(?,t ) ile carpip, birbirilerinin farkini almaktir. Sonug olarak,

;
ih[WT%—V;Jr@a—v;l//j:%(WTd'V‘/f+(VWT)‘0A“//) (1.23)

denklemi elde edilir. Tiirevin ¢arpim kuralindan yararlanarak, bu denklem

%(,,,f,,,): V- (y'caw) (1.24)
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bi¢imide yazilir. Bu denklem aslinda siireklilik denklemidir. Denklem 1.24°de, olasilik

yogunlugu p= l//Tl// seklinde ve akim yogunlugu ] =Cl//#0Al ¥ olmak tizere

ap -
o _y. 1.25
or J ( )

seklinde yazilabilir. Bu durumda olasilik yogunlugu i¢in bir denklem mevcuttur. Tiim
uzay lizerinden integralin sifir olmasi1 beklenen bir olgudur. Bu durum dort bilesenli
dalga fonksiyonunun nasil normalize edilecegi hakkinda bilgi verir. Denklem 1.20°deki

dalga denklemi kullanilirsa
p=[v'vdi = [ Wiy, +vw, + vy, +wiy )dr =1 (1.26)

elde edilir. Gorlildigi tizere, Dirac denklemi i¢in olasilik yogunlugu pozitif tanimlidir.
Bu anlamda, Klein-Gordon denklemindeki Denklem 1.6 ifadesini olasilik
yogunlugundan ziyade yiik yogunlugu olarak adlandirmak daha dogrudur. Beklenen
deger Denklem 1.26 ifadesinden yola ¢ikarak, relativistik olmayan duruma benzer

olarak
<21>= [v'ayar (1.27)

seklinde tanimlanir. Dolayisiyla, bigimsel olarak Dirac kuantum mekanigi, relativistik

olmayan teoriye oldukca benzerlik gosterir (Strange 1998).

Notrinolar gibi kiitlesiz spin 2 pargaciklarim tasvir etmek i¢in Weyl tarafindan 1929
yilinda iki bilesenli bir denklem onerilmistir. Bu denklem, Dirac denkleminin kiitlesiz

muadili olmak kaydiyla

m%:c&-w(m (1.28)
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seklinde yazilir. Bu durumda, Dirac denklemi artik § matrisini igermez (Greiner 2000).

~— elektron

Sl e
HH |

|

3
= 3

O =
xk ™ o
AW a ol e W Wre We

»— heo enerjili foton

-+

desik

KD

Sekil 1 Dirac denizi (Greiner 2000)

Hem Dirac hem de Klein-Gordon denklemleri negatif enerjili ¢oziimlere sahiptirler. 1k
baslarda bu ¢oziimlerin varligi fiziksel olarak yorumlanamamistir. Gergek elektronlarin
bulunmadigi vakum durumunda tiim negatif enerji durumlar1 elektronlar ile doludur. Bu
negatif enerji stirekliligine (continuum) Dirac denizi denir. Dirac denizindeki bir

elektron belirli frekanstaki bir 1s1may1 sogurabilir. Eger enerji aralifindan daha biiyiik
ho enerjili bir foton sogurulursa (%@ > 2m,c*), Dirac denizindeki bir elektron pozitif
enerji durumuna uyarilabilir (Sekil 1). Bu durumda, gergek bir elektron ve desik olusur.

Desik (Hole) +|e| yukiine sahip bir pargacik olarak davranir, ¢linkii —|e| ylukiine sahip

bir elektron ile karsilastiginda yok olur. Relativistik kuantum mekanigindeki bu yorum
desik teorisi olarak adlandirilir (Greiner 2000). Bu teori, elektronun anti pargacigi olan

pozitronun 1932 yilinda gézlenmesiyle dogrulanmistir.

Dirac denkleminin tasvir ettigi spini 2 olan parcaciklara Dirac parcaciklar1 ya da Dirac
fermiyonlar1 denir. Dirac denkleminin negatif ve pozitif enerjili 6zdurumlar1 arasindaki
simetri donligiimiine parite denir. Dirac fermiyonlarinin parite doniisiimii altinda
degismez kalmalarina kiral simetri denir. Kiitleli fermiyonlar bu simetriyi kirar.
Kiitlesiz fermiyonlar ise kiral simetriye sahiptirler. Kiitlesiz durumda kiralite tanimi

helisite tanimu ile dzdestir. Ozdurumlari karakterize etmek icin kullanilan helisite, spin
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dogrultusu boyunca momentum operatoriiniin izdiigimii olarak tanimlanir. Helisite

1slemcisi, kuantum mekaniksel olarak

=S
Il
Qi
|“3L

(1.29)

N | —
Sl

seklinde gosterilir. Par¢acigin spini momentumu ile paralel ise sag-elli olarak, anti

paralel ise sol-elli olarak adlandirilir.
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