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Bu tezde, topolojik kusurlar¬n ve elektron-fonon etkileşmelerinin grafenin elektronik spek-
trumu üzerine etkileri analitik olarak araşt¬r¬lm¬̧st¬r. Elektron-fonon kuplaj¬ve üçgensel
e¼grili¼gin birleşmi̧s etkilerinin grafenin elektronik spektrumuna ve Fermi h¬z¬na etkilerini
bulmak için Lee-Low Pines teorisi çerçevesinde bir çal¬̧sma yürütülmüştür. Fermi h¬z¬n¬n
renormalize olmas¬na ek olarak, üçgensel e¼grilikten dolay¬güçlü bir anizotropi sergiledi¼gi
sonucuna var¬lm¬̧st¬r. Dahas¬, topolojik kusurlar¬n ve Rashba spin-yörünge etkileşmesinin
grafenin elektronik spektrumuna etkileri analitik olarak analiz edilmi̧stir. Dejenere pertür-
basyon teorisi kullan¬larak yap¬lan bu çal¬̧sma sonucunda, sözde Zeeman yar¬lmas¬n¬n
topolojik kusur ve Rashba spin-yörünge etkileşmesi ile kontrol edilebilir oldu¼gu bulun-
muştur. Son olarak, grafen kuantum noktas¬n¬n elektronik spektrumunun, hidrojenimsi
bir safs¬zl¬k ile güçlü biçimde de¼gi̧sti¼gi varyasyonel yöntem kullanarak gösterilmi̧stir.
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ABSTRACT
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In this thesis, the e¤ects of topological defects and electron-phonon interactions on the
electronic spectrum of graphene are investigated analytically. To �nd the combined e¤ects
of electron-phonon coupling and trigonal warping on the electronic spectrum of graphene,
a work performed within the framework of Lee-Low Pines theory. It is shown that, in
addition to its renormalization, Fermi velocity exhibits strong anisotropy due to trigonal
warping. Moreover, the e¤ects of topological defects and Rashba spin-orbit interaction on
the electronic spectrum of graphene are analyzed. As a result of performing the degenerate
perturbation theory in this study, it is found that pseudo-Zeeman splitting can be tuned by
topological defect and Rashba spin-orbit interaction. Finally, using the variational method
it is shown that the electronic spectrum of graphene quantum dot strongly changed by a
hydrogenic impurity.
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1. G·IR·IŞ

·Insanlar eski devirlerden bu yana yeni materyalleri keşfetme çabas¬nda olmuştur. Bu

durum onun geli̧siminin bir göstergesidir. Şu an gündelik yaşant¬m¬z¬n vazgeçilmez

bir parças¬olan bilgisayar, ak¬ll¬ telefon gibi teknoloji ayg¬tlar¬n¬n, küresel birlik-

teli¼gimizi sa¼glayan internetin ortaya ç¬k¬̧s¬20. yy�a denk geldi¼ginden, materyal bili-

minde en büyük ilerleyi̧sin bu dönemde oldu¼gunu söylemek hiç de yanl¬̧s de¼gildir.

Böylesine bir oluşumun temelini ise 20. yy�¬n başlar¬ndan itibaren geli̧serek ilerleyen

kuantum mekani¼gi oluşturur.

20. yy�¬n son yar¬s¬ndan günümüze kadar uzanan devir, silikon tabanl¬ teknolo-

jinin hakim oldu¼gu bir devirdir ve bu yüzden silikon (Si) devri olarak adland¬r¬l¬r.

Ancak, günü geldi¼ginde silikon gibi yar¬iletkenlerin egemen oldu¼gu bu teknoloji

yerini başka temellere dayal¬bir teknolojiye b¬rakacakt¬r. Yar¬iletkenler için yap¬lan

araşt¬rmalar¬n, yar¬iletkenler teknolojisinin yerini karbon tabanl¬nanoelektroni¼gin

alaca¼g¬n¬öngörmesi hiç de şaş¬rt¬c¬bir durum de¼gildir. Bunun nedeni, materyal tari-

hi aç¬s¬ndan bak¬ld¬¼g¬nda gelecek mikroelektroni¼gin alt yap¬s¬için karbonun seçilmi̧s

olma ihtimalinin kuvvetli oluşudur.

1950�lerde Bell laboratuvarlar¬nda germanyum tabanl¬olan ilk transistör yap¬lm¬̧st¬r.

Bundan k¬sa bir süre sonra daha az maliyetle, daha düşük enerji kayb¬yla elek-

trik iletimi sa¼glayan Si�a geçilmi̧stir. Bu durumda dikkat edilmesi gereken husus,

en üst sat¬r¬nda karbon (C) atomunu bulunduran periyodik tablonun VI A sütu-

nunda bir üst sat¬ra geçilmi̧s olmas¬d¬r. Ayn¬sütunda bulunan bu elemanlar en üst

kabuklar¬nda ayn¬say¬da elektrona sahip olduklar¬ndan kimyasal özellikleri ayn¬d¬r,

fakat elektronik dalga fonksiyonlar¬n¬n boyutlar¬ve onlar¬n enerjileri büyük de¼gi̧sim

gösterir. Örne¼gin Si atomu C atomundan sekiz fazla elektrona sahip oldu¼gundan

Coulomb etkileşmesini perdeleyen daha geni̧s elektron bulutuna sahiptir ve bu du-

rum Si kristallerinde C kristallerine k¬yasla daha zay¬f ve uzun kimyasal ba¼glara yol

açar, yani C�da bu uzunluk 1; 42 Å iken, Si�da 2; 35 Å�dur. C 3500 �C ile en yüksek
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erime ve süblimleşme s¬cakl¬¼g¬na sahipken Si için bu s¬cakl¬k 1700 �C�dir. Ara-

lar¬ndaki bu farkl¬l¬k, Si�nun yeryüzünde sadece kayal¬k ve kumlarda var ederken,

C�nun yaşam için neden gerekli eleman oldu¼gunu anlamaya yard¬mc¬ olmaktad¬r

(Neto 2010).

Şekil 1.1 Karbon allotroplar¬(Neto vd. 2009)

Karbon kimyas¬n¬n en ilgi çekici yönlerinden biri, karbonun elektronik durumlar¬n¬n

saf s ve p hidrojenimsi durumlar¬n¬n hibritleşmesiyle daha iyi tan¬mlanmas¬d¬r. Bu

yap¬lar, kristal yap¬lar¬ve karbon atomlar¬n¬n orada hibritleşmesiyle ay¬rt edilebilir.

Hibritleşen bu yörüngeler çok say¬da farkl¬kristal yap¬veya allotropun oluşumuna

sebep olan güçlü yönlü kovalent ba¼glar¬ oluştururlar. Saf karbon elmas¬, gra�ti,

fulleren�i ve bu ailenin en son üyesi olan grafeni içerecek şekilde bir çok farkl¬yap¬da

bulunur. Ancak, karbonun başka elementlerle ba¼glanmas¬, kararl¬ olmas¬na ra¼g-

men kimyasal tepkimelerle kolayca de¼gi̧stirilebilir ve ortaya ç¬kan bileşikler genelde

şaş¬rt¬c¬ derecede birbirinden farkl¬d¬r. Örne¼gin bir karbon çi�tine ba¼glanan bir

hidrojen atomu asetileni (etin) oluştururken, iki ve üç hidrojen atomu s¬ras¬yla etilen

(eten) ve etan¬oluşturur. Elmasta atomlar sp3 hibritleşirler ve iki iç içe geçmi̧s yüzey

merkezli kübiklerden oluşan kübik yap¬da elmas içinde yerleşirler. Gra�t tabakasal

yap¬ya sahiptir ve sp2 hibritleşmesi yapan gra�tteki karbon atomlar¬her bir düz-
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lemde alt¬gen örgüde düzenlenirken, düzlemler kendilerince AB (Bernal) y¬¼g¬nlan-

m¬̧slard¬r ve van der Waals kuvvetleriyle birbirine ba¼gl¬d¬rlar. Amorf karbon ise

isminden de anlaş¬laca¼g¬üzere uzun mesafe kristal düzenlemesine sahip de¼gildir, an-

cak atomlar yerel olarak birbirine kovalent biçimde ba¼gl¬d¬rlar. Ayr¬ca amorf karbon

sp2 ve sp3 hibritleşmesi yapan karbon atomlar¬n kar¬̧s¬k bileşiminden oluşur. Di¼ger

yandan, elmas nano-elmas yap¬lanmak için nano boyuta indirgenebilirken, gerçek

düşük boyutlu allotroplara indirgenebilir olan gra�ttir (Vijayaraghavan 2013).

Bu tezin temelini oluşturan grafen de gra�tin tek tabakas¬olarak tan¬mlan¬r. Şekil

1.1�de gösterilen saf karbon allotroplar¬yak¬ndan incelendi¼ginde hepsinin ayn¬alt¬gen

zincir moti�ne sahip oldu¼gu anlaş¬l¬r. Linus Pauling, 1950�lerde haz¬rlad¬¼g¬yüksek

lisans tezi "The Nature of the Chemical Bond"�da, o zamanlar bilinen tek allotrop

gra�tin çok büyük molekül tabakalar¬ndan (̧su anda grafen olarak adland¬r¬lan) oluş-

tu¼gunu belirterek karbon allotroplar¬n¬n do¼gas¬n¬anlayan ilk isim olmuştur. Kar-

bon allotroplar¬ndan grafenin sarmalanm¬̧s¬olan fullerenler s¬f¬r boyutlu yap¬lar olup

1985 y¬l¬nda keşfedilmi̧s ve tan¬mlanm¬̧st¬rlar. Grafenin rulo haline getirilmi̧si olarak

düşünülebilen karbon nanotüpler ise bir boyutlu yap¬lard¬r ve 1991 y¬l¬nda sentez-

lenip, atomik yap¬s¬izah edilmi̧stir.

Grafen terimi ilk kez 1987 y¬l¬nda, gra�t bileşeninin tabakalar¬aras¬na molekül veya

iyon eklerken, gra�tin iki de¼gi̧sen tabakas¬ndan birini tan¬mlamak için kullan¬lm¬̧st¬r.

O zamanlar, yüzey enerjisini küçültmek için daha kararl¬bir allotropa kendili¼gin-

den dönüşmesi gerekti¼gi düşünülen grafenin, serbest halde bulunamayaca¼g¬kabul

edilmi̧stir. Bunun yan¬s¬ra, 1970�lerden bu yana bilinen epitaksiyel grafeni de içeren

desteklenmi̧s karbon tek tabakalar çok önceleri sentezlenip tan¬mlanm¬̧st¬r. Ayr¬ca,

gra�tin gra�t oksit gibi kimyasal türevlerinin varl¬¼g¬1950�ler kadar evvele gitmekte-

dir ve tek tabakalarca (grafen oksit) var olabilir. Ancak, yap¬lar¬n¬n kararl¬halde bu-

lunmas¬n¬sa¼glayan düzlem d¬̧s¬atomlardan ötürü bunlar gerçek iki boyutlu tabakalar

de¼gildir.

Bahsi geçen bütün bu allotroplar¬n dikkat edilmesi gereken ortak noktas¬ise, elek-
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tronik ve yap¬sal özelliklerinin di¼ger bir karbon allotropu olan grafenin temel özellik-

lerinden elde edilebilmesidir. Dolay¬s¬yla grafen, di¼ger karbon allotroplar¬için teorik

yap¬taş¬olarak adland¬r¬labilir.

Tezin ikinci bölümünde, di¼ger allotroplar¬anlamada temel olma özelli¼giyle bilinen

grafeni anlamada temel oluşturan konulara de¼ginilmi̧stir. Tezin üçüncü bölümünde

ise, grafende Fermi h¬z¬n¬n renormalize oluşuna üçgensel e¼grilik ve elektron-fonon

etkileşmelerinin birleşmi̧s etkilerinin araşt¬r¬ld¬¼g¬çal¬̧smaya yer verilmi̧stir. Üçgensel

e¼grilik varl¬¼g¬nda elektronlar ile grafenin iki kere dejenere-optiksel fonon kiplerinin

etkileşmesini tan¬mlayan Fröhlich Hamiltonyen�ine Lee-Low-Pines teorisi çerçevesin-

de analitik çözüm sunulmuştur. Ortaya konulan modele dayan¬larak, Fermi h¬z¬n¬n

renormalizasyonuna ek olarak üçgensel e¼grilmeden dolay¬güçlü anizotropi sergiledi¼gi

analitik olarak gösterilmi̧stir. Ayr¬ca üçgensel e¼grilmenin başlad¬¼g¬bölgede elektron-

fonon ba¼glaş¬m¬nedeniyle enerji bantlar¬nda bükülme ve güçlü anizotropi gözlen-

mi̧stir. Tezin dördüncü bölümüne gelindi¼ginde, Rashba spin-yörünge etkileşmesinin

hidrojenik safs¬zl¬¼ga sahip aral¬kl¬ grafene topolojik kusurlar varl¬¼g¬nda etkisinin

teorik olarak araşt¬r¬ld¬¼g¬analitik çal¬̧smaya yer verilmi̧stir. Aral¬kl¬grafenin elek-

tronik spektrumunun safs¬zl¬¼g¬n ve Rashba spin-yörünge kuplaj¬n¬n gücüne ba¼gl¬-

l¬¼g¬ dejenere pertürbasyon teorisi kullan¬larak incelenmi̧stir. Yap¬lan bu çal¬̧sma

sonucunda, Rashba spin-yörünge etkileşmesinin gücü artt¬kça topolojik kusurun ne-

den oldu¼gu enerji seviyelerindeki sözde-Zeeman yar¬lmas¬n¬n artt¬¼g¬ gözlenmi̧stir.

Dolay¬s¬yla, bu sözde-Zeeman yar¬lmas¬n¬ Rashba spin-yörünge etkileşmesinin ve

hidrojenik safs¬zl¬¼g¬n büyüklü¼gü arac¬l¬¼g¬yla ayarlamak mümkündür. Tezin beşinci

bölümünü oluşturan çal¬̧smada ise, merkezinde hidrojenimsi safs¬zl¬¼g¬bulunan çem-

bersel grafen kuantum noktas¬n¬n elektronik enerji seviyeleri araşt¬r¬lm¬̧st¬r. Grafen

noktan¬n geometrisinden dolay¬yük taş¬y¬c¬lar¬n hapislenmesini ve manyetik alan¬n

etkilerini de hesaba katacak şekilde deneme dalga fonksiyonlar¬oluşturulup, varyas-

yonel yaklaş¬m uygulanarak çözüme gidilmi̧stir. Safs¬zl¬¼g¬n, grafen kuantum nok-

tas¬n¬n elektronik spektrumunu ciddi anlamda modi�ye etti¼gi bulunmuştur. Ayr¬ca,

kritik safs¬zl¬k güç de¼geri noktan¬n yar¬çap¬na ba¼gl¬olarak elde edilmi̧stir. Son olarak

da alt¬nci bölümde tart¬̧sma ve sonuçlara yer verilmi̧stir.
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2. GRAFEN

2.1 2010 Fizik Nobel�ine Uzanan Tarih

Grafenin erken tarihinde yap¬lan ilk hesaplama kristal örgüsündeki elektronlar¬n

dinami¼gi hakk¬nda bilgi içeren bant yap¬s¬ile ilgilidir. 1947 y¬l¬nda Wallace taraf¬n-

dan yap¬lan bu hesaplamada, tek tabaka grafenin k-momentum uzay¬dalga vektörü

cinsinden olan enerji da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬ E(k)�n¬n do¼grusal oldu¼gu ispat edilmi̧stir

(Wallace 1947). Gordon Semeno¤�un grafenin kuantum elektrodinami¼ginin (2 + 1)

boyutlu kat¬hal anolo¼gunu sa¼glayabilece¼gini farketmesinin ard¬ndan grafen Kuan-

tum Elektrodinami¼gi�nin çeşitli sorular¬na yan¬t bulmak için kullan¬lan bir oyuncak

model olmuştur (Semeno¤ 1984). Grafen iki boyutlu oldu¼gu için düzlemsel yap¬s¬n¬n

termodinamik olarak karars¬z olaca¼g¬n¬ve karbon kurumuna dönüşece¼gini düşünen

bilim insanlar¬tek tabaka iki boyutlu grafenin serbest durumda var olamayaca¼g¬n¬

on y¬llarca varsaym¬̧st¬r.

Şekil 2.1 Grafeni bantla soyma i̧slemi (Savage 2012)

Grafen ·Ingiltere�de bulunan Manchester Üniversitesi�nde Andre Geim�¬n liderli¼gini

yapt¬¼g¬bir grup taraf¬ndan 2004 y¬l¬nda ilk kez sentezlenmi̧stir (Novoselov vd. 2004).

Do¼gal yoldan bulk gra�tin bileşeni olarak bulunan grafeni serbest halde elde etmek

için gra�ti kullanmalar¬bu grubu başar¬l¬sonuca götüren mant¬kl¬ad¬m olmuştur.

Ayn¬zamanda, bilimsel ileri teknoloji araşt¬rmalar¬n¬n pahal¬ve karmaş¬k oldu¼gu bir
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dönemde, grafeni gra�tten izole etmek için kulland¬klar¬yöntem oldukça şaşk¬nl¬k

yaratm¬̧st¬r. Gra�t katmanlar¬aras¬nda zay¬f van der Waals ba¼glanmas¬oldu¼gundan,

çok zay¬f ba¼gl¬olan tabakalar¬gra�t kristalinden ay¬rmak için şekil 2.1�de gösteril-

di¼gi gibi yap¬̧skan bant kullanm¬̧slard¬r (Savage 2012). Ard¬ndan, ay¬rd¬klar¬ bu

tabakay¬basit optiksel bir mikroskopla gözlemlemi̧slerdir. Daha sonra yöntemlerini

geli̧stirerek sert bir yüzey boyunca küçük gra�t kristallerini nazikçe sürterek yüksek

nitelikte grafen üretmi̧slerdir. Ay¬rd¬klar¬bu tabakalar¬oksitlenmi̧s silikon yüzeyi

üzerine sürtmüşlerdir; çünkü grafen tek atom kal¬nl¬¼g¬nda olmas¬na ra¼gmen, uygun

olarak seçilmi̧s SiO2 alttaş¬üzerine yerleştirildi¼ginde s¬radan bir optik mikroskopla

gözlenebilir.

Şekil 2.2 As¬l¬tek tabaka grafenin TEM görüntüsü (Meyer vd. 2007)

Şekil 2.2�de tek tabaka grafenin taramal¬elektron mikroskobu (TEM) ile elde edilen

görüntüsü verilmi̧stir. Karbon tabakada atomik skalada yüzey enerji fazlas¬n¬kaŗs¬la-

yan dalgalanmalar bulunmaktad¬r ve böylece grafenin iki boyutlu yap¬s¬n¬karar-

l¬laşt¬rmaktad¬r. Bu nedenle, grafenin yar¬-iki boyutlu (2B) bir materyal oldu¼gu

tart¬̧smaya aç¬kt¬r. Buna ra¼gmen, grafenin 2B �zi¼ge has birçok özellik sergiledi¼gi

de gösterilmi̧stir. Ancak grafenin tam anlam¬yla araşt¬rma alan¬ içerisine dahil

eden çal¬̧sma ABD�de Coulombia Üniversitesi�nde bulunan Geim ve Philip�in grup-

lar¬taraf¬ndan gerçekleştirilen anormal Hall etkisi ölçümü ile 2005 y¬l¬nda gerçek-

leşmi̧stir. Bu deneyler neticesinde grafendeki elektronlar¬n ¬̧s¬k h¬z¬n¬n 300�de biri

h¬zla hareket etti¼gi ve göreli bir davran¬̧s sergiledi¼gi kan¬tlanm¬̧st¬r. Dirac parçac¬k-

lar¬olarak adland¬r¬lan bu parçac¬klar bal pete¼gi örgüde bulunduklar¬ndan, Paul-
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ing�in çok büyük molekül olarak adland¬rd¬¼g¬grafenin asl¬nda kristal oldu¼gunu Geim

ve Novoselov kan¬tlam¬̧st¬r. Böylelikle, Geim ve Novoselov 2010 y¬l¬Fizik Nobel

ödülünü almaya hak kazanm¬̧slard¬r.

Düşük enerjilerde ve yüksek dalga boylar¬nda grafen elektronlar¬n¬n göreli parçac¬k-

lar gibi davranmas¬(Novoselov vd. 2004) bir çok bilim insan¬gibi deneysel ve teorik

çal¬̧san kat¬hal �zikçilerinin de ilgisini çekmi̧stir. Bunun sebebi, daha önce parçac¬k

ve nükleer �zik alanlar¬nda öngörülen ancak sadece nötron y¬ld¬zlar¬veya kara de-

likler yak¬n¬nda var olabilecek çok büyük elektrik ve manyetik alan gibi koşullar

gerektirdi¼gi için uygulanmas¬denenemeyen deneylerin gerçekleştrilmesini sa¼glaya-

cak bir alan oluşturmas¬d¬r.

Di¼ger yandan, grafene duyulan bilimsel ve teknolojik yo¼gun ilgi, grafenin kendine

özgü elektronik özelliklerinden kaynaklanmaktad¬r. Bunlara örnek olarak, yüksek

taş¬y¬c¬mobilitesi, oda s¬cakl¬¼g¬nda kuantum Hall olay¬, yük taş¬y¬c¬lar¬n balistik

iletimi ile birlikte iki kutuplu elektrik alan etkisi verilebilir. Ayn¬derecede önemli

olan di¼ger baz¬özellikleri ise, beyaz ¬̧s¬¼g¬n beklenmedik şekilde yüksek emilimi, yük-

sek esnekli¼gi, s¬rad¬̧s¬manyetik özellikleri, yüksek yüzey alan¬, gaz adsorpsiyonu ve

moleküllerle yük-iletim etkileşimidir. Grafenin elektronik özelliklerini anlayabilmek

için öncelikli olarak bant yap¬s¬n¬incelemek gerekir. Tek tabaka grafenin bant yap¬s¬

iyi bir yaklaş¬kl¬kla en yak¬n komşu s¬k¬ba¼g hesaplanmas¬yla elde edilebilir. Bu bant

yap¬s¬incelendi¼ginde tek tabaka grafende böylesine bir ilgiyi uyand¬ran üç elektronik

özellik hemen ortaya ç¬kar. Bunlar, Dirac noktalar¬nda yük yo¼gunlu¼gunun yok ol-

mas¬, sözde spinin varl¬¼g¬ve yük taş¬y¬c¬lar¬n göreli do¼gas¬d¬r.

Grafen örgüdeki her bir karbon atomu en yak¬n üç komşusuna güçlü düzlem içi

kovalent ba¼glarla ba¼gl¬d¬r. � ba¼glar¬olarak bilinen bu ba¼glar 2s; 2px ve 2py de¼ger-

lik yörüngelerindeki elektronlardan meydana gelir. Dördüncü de¼gerlik elektronu

grafen düzlemine dik olarak yönelmi̧s 2pz yörüngesindedir, dolay¬s¬yla düzlem içi �

elektronlar¬yla etkileşmezler. Komşu atomlar¬n 2pz yörüngeleriyle üst üste gelmesi

yerelleşmemi̧s � (doldurulmuş veya de¼gerlik) ve �� (doldurulmam¬̧s veya iletim)
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bantlar¬na yol açar. Grafenin elektronik özelliklerinin bir ço¼gu bu � bantlar¬ ile

anlaş¬labilir.

Şekil 2.3 Grafenin alt örgü tan¬mlamas¬(Warner vd. 2013)

Alt¬gen grafen örgünün birim hücresi birbirinden ac�c = 1; 42 Å uzakl¬¼g¬ile ayr¬lan

iki karbon atomundan meydana gelir. Şekil 2.3�de görüldü¼gü üzere grafen örgüyü

iki üçgen alt örgüden meydana gelmi̧s, ço¼gunlukla A ve B ile gösterilen, olarak

tan¬mlamak daha yol göstericidir. Bu alt örgü tan¬m¬Geim ve Novoselov�un yeni

ufuklar açan makalesi yay¬nlanmadan yaklaş¬k 57 y¬l önce Wallace taraf¬ndan tek

tabaka grafenin ilk bant yap¬s¬hesaplamas¬nda kullan¬lm¬̧st¬r. Tek tabaka grafenin

bant yap¬s¬ atom baş¬na tek bir � elektronunu dikkate al¬p basit bir en yak¬n

komşu s¬k¬ba¼g yaklaş¬m¬kullanarak yeterli biçimde tan¬mlanabilir (Wallace 1947,

Reich vd. 2002, Neto vd. 2009). Sonucunda ortaya ç¬kan da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬ şu şe-

kilde yaz¬labilir:

E�(kx; ky) = �
0

s
1 + 4 cos(

p
3kxa

2
) cos(

kya

2
) + 4 cos2(

kya

2
) (2.1)

Burada, kx ve ky s¬ras¬yla x ve y yönünde dalga vektörü, a =
p
3ac�c ve en yak¬n

komşu üst üste gelme integrali 
0 2; 5 eV�dan 3 eV�a kadar de¼ger almaktad¬r (Reich
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vd. 2002). Denklem 2.1�i kullanarak hesaplanan grafenin bant yap¬s¬ şekil 2.4�de

gösterilmi̧stir.

Şekil 2.4 Grafenin bant yap¬s¬

De¼gerlik ve iletim bantlar¬yüksek K ve K
0
noktalar¬nda çak¬̧smaktad¬r. Katk¬lan-

mam¬̧s grafende her bir karbon atomu de¼gerlik band¬n¬tamamen dolduran bir elek-

tron sa¼glamaktad¬r ve iletim band¬n¬ boş b¬rakmaktad¬r. EF Fermi seviyesi ile-

tim ve de¼gerlik bantlar¬n¬n de¼gdi¼gi enerji de¼gerinde bulunmaktad¬r. Bunlar Dirac

veya nötr noktalar¬olarak bilinmektedir. Da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬n¬n hesaplanmas¬K=

[2
p
3�=3a; 2�=3a] ve K

0
= [2

p
3�=3a;�2�=3a] Dirac noktalar¬na s¬n¬rland¬r¬labilir;

çünkü di¼ger noktalar ters örgü vektörünü çevirmek arac¬l¬¼g¬yla eşit olur. Momen-

tum uzay¬ndaki bu iki Dirac noktalar¬ iki gerçek uzay grafen alt örgüsüne do¼gru-

dan ili̧skilendirilebilir, yani, K A alt örgüsündeki elektronlardan dolay¬ve K
0
B alt

örgüsündeki elektronlardan dolay¬. Denklem 2.1 Dirac noktalar¬civar¬nda (K ve K
0
)

geni̧sletildi¼ginde E(k) enerjisi ve k momentumu aras¬ndaki do¼grusal ili̧skiyi gösteren

iyi bilinen da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬

E�(k) = �~vF jk�Kj (2.2)

şeklinde elde edilir. Öyle ki k=(kx; ky) ve vF =
p
3
0a=2~ � 106ms�1 olan Fermi

h¬z¬d¬r. K (K
0
) yak¬nlar¬nda da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬n¬n bölgesi şekil 2.4�de gösterilmi̧stir.

Buradan, Dirac konilerinin do¼grusal do¼gas¬görülmektedir. Özetle, basit en yak¬n
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komşu s¬k¬ba¼g yaklaş¬kl¬¼g¬tan¬m¬n¬kullanarak grafenin bant yap¬s¬hesaplanabilir.

Buradan ortaya ç¬kan üç önemli özelli¼ge ulaşmak mümkündür ve bunlar bu materyal

içinde elektron iletiminin do¼gas¬n¬tan¬mlamaktad¬r. Birincisi, dolu de¼gerlik band¬

ve boş iletim band¬, durum yo¼gunlu¼gunun s¬f¬r oldu¼gu Dirac noktas¬nda de¼gmekte-

dir. Dolay¬s¬yla grafen s¬f¬r aral¬kl¬yar¬iletken olarak en iyi şekilde tan¬mlanabilir.

·Ikincisi, Fermi enerjisi yak¬n¬nda grafen bant yap¬s¬K ve K0�de konuçlanan iki özdeş

olmayan Dirac konisi cinsinden tan¬mlanabilir. Bir elektronun K noktas¬ndan K0�ne

saç¬lmas¬büyük momentum de¼gi̧simini gerektirir. Dolay¬s¬yla grafende elektron ile-

timi K ve K0 Dirac konilerinden (grafenin iki alt örgüsü A ve B�ye ait) meydana

geldi¼gi düşünülebilir. Grafende böyle yük taş¬y¬c¬lar¬ yörünge ve spin kuantum

say¬lar¬na ek olarak iki kez dejenere bir vadi ve sözde-spin kuantum say¬s¬na sahip-

tir. Sözde spin teriminin kullan¬lmas¬gerçek spin ile benzeşmesindendir. Son olarak,

grafenin da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬Dirac noktas¬yak¬n¬nda do¼grusal olma özelli¼gine sahiptir.

Dolay¬s¬yla, K ve K
0
noktalar¬yak¬n¬nda kütlesiz parçac¬klar için Hamiltonyen göreli

Dirac denklemi

HK = ~vF

0@ 0 kx � iky

kx + iky 0

1A (2.3)

ile hesaplanabilir. Bu Hamiltonyen,

HK = ~vF
�
�x �y

�0@kx
ky

1A = vF� � p (2.4)

şeklinde yaz¬labilir. Burada, �x ve �y Pauli spin matrisleri ve p momentum ope-

ratörüdür. Burada, � A ve B alt örgülerinin K noktas¬yak¬n¬nda elektronik dalga

fonksiyonlar¬na göreli katk¬lar¬n¬yans¬tan sözde-spindir. Son zamanlarda ilgi çeken

konu, karbon atomlar¬aras¬nda elektron-hoplama genli¼gini de¼gi̧stiren esnek germe

kullanarak sözde-spini ayarlamak dolay¬s¬yla da etkin vektör potansiyel oluştur-

maktad¬r. Gerilmeden indüklenmi̧s ayar alan¬ndan meydana gelen sözde-manyetik

alan¬n, grafendeki yüksek gerilmi̧s nano-baloncuklar¬n tarama tünelleme mikrosko-

bundan 300 T kadar büyük oldu¼gu deneysel olarak gösterilmi̧stir. Sözde manyetik
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alanlar kullanarak elektronik durumlar¬ayarlama olas¬l¬¼g¬sözde kuantum Hall etkisi

gibi pek çok ilginç iddiaya yol açar.

2.2 Grafenin Sentezlenmesi ve Karakterizasyonu

Grafen normalde sp2 ba¼gl¬karbon atomlar¬n¬n tek bir tabakas¬n¬belirtirken, iki ve

az-katmanl¬grafenlere yönelik önemli araşt¬rmalar da vard¬r. Grafenin ilk keş�nde

kullan¬lan yöntem olan gra�t tabakalar¬n¬mikromekaniksel bölmeye u¼gratma i̧sle-

minden sonra, grafen senteziyle ilgili bir çok ilerleme olmuştur. Daha yüksek kalitede

tek tabaka grafenler ve az-katmanl¬grafenler haz¬rlaman¬n pek çok yöntemi vard¬r.

Bunlar geni̧s olarak pul pul dökülme, kimyasal buharlaşt¬rma yöntemi, ark boşalmas¬

ve grafen oksidin indirgenmesi olarak s¬n¬�and¬r¬labilir. Pul pul dökülme yöntemi

mekaniksel ve kimyasal olmak üzere ikiye ayr¬l¬r.

Grafenin karakterizasyonu da grafen araşt¬rmas¬n¬n önemli bir bölümünü oluşturur

ve çeşitli mikroskobik ve spektroskobik tekniklere dayal¬ ölçümleri içerir. Karak-

terizasyon tabaka say¬s¬n¬n belirlenmesini ve örne¼gin kusur varl¬¼g¬ veya yoklu¼gu

cinsinden safs¬zl¬¼g¬n¬ içerir. Grafen tabakalar¬n farkl¬alttaşlar üzerindeki optiksel

k¬yaslanmas¬, tabakalar¬n say¬s¬n¬belirlemek için en basit ve etkili yöntemdir. TEM

ile görüntünün k¬yaslanmas¬tabakalar¬n say¬s¬n¬belirlemekte bir başka yöntemdir.

Öte yandan Raman spektroskobisi, grafenin yap¬sal ve karakteristik özelliklerini in-

celemek için yo¼gun olarak kullan¬lan tahribats¬z bir araçt¬r. Ayn¬zamanda, grafenin

keş�nden bu yana, tabakalar¬n say¬s¬n¬, niteli¼gini ve hangi s¬rada isti�endi¼gini karak-

terize etmekte, elektron-fonon çiftleniminde nicel ölçümler için, katk¬lama seviyeleri,

gerilme, nanoşeritlerde kenar kiralitesi ve Brillouin bölgesinin K noktas¬civar¬nda

fonon da¼g¬n¬mlar¬ için oldukça güçlü bir inceleme tekni¼gi olarak ortaya ç¬km¬̧st¬r

(Rao ve Sood 2013).

2.3 Grafende Kuantum ve Kuantum Alanlar¬n¬n Fizi¼gi

Alan kavram¬�zi¼gin temelidir ve �ziksel bir durumun özünü yans¬t¬r. Elektrodi-

namik, esneklik ve ak¬̧skan mekani¼gi ile başlayan bu kavram geçti¼gimiz yüzy¬lda
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kuantum uzmanl¬¼g¬na kuantum alanlar olarak evrilmi̧stir. Bose ve Fermi alan-

lar¬ve onlar¬n kuantas¬yo¼gun madde �zi¼gine de nüfuz etmi̧stir, pek çok sistemin

düşük-enerji ve düşük-s¬cakl¬k özellikleri zay¬f etkileşen bozonlar ve fermiyonlar ile

iyi tan¬mlanm¬̧st¬r. Yo¼gun madde �zi¼ginin fazlar¬ile ilgili çal¬̧smalarda alanlar mer-

tebe parametreleri olarak ortaya ç¬kar. Yo¼gun madde �zi¼gi sistemlerinin zenginli¼gi

yeni ve kuvvetli etkileşen kuantum alanlar arac¬l¬¼g¬yla meydan okumalara (chal-

lenges) devam etmektedir. Kuvvetli manyetik alanda heteroyap¬lar¬n arayüzeyinde

elektron gaz¬gibi iki boyutlu sistemler veya yar¬-2B�lu kuprat süperiletkenleri bun-

lara örneklerdir. Bu kategoride en yeni örnek grafendir. Basitli¼gine ra¼gmen, grafen,

p�-ba¼gl¬karbon atomlar¬n¬n balpete¼gi a¼g¬, kuanta ve kuantum alanlar¬n¬n beklen-

medik bir çeşitlili¼gini destekler. Sonuç olarak, zengin düşük enerji �zi¼gi ortaya ç¬kar.

Kuantum alan teorisi tan¬m¬ grafende pek çok deneyi anlamak için kullan¬̧sl¬ ve

baz¬durumlarda, gerekli bir araçt¬r. Dahas¬, kuantum alan teorisi yaklaş¬m¬önemli

ve do¼grulanabilir tahminler yapm¬̧st¬r. Nitel anlamda �zik bak¬̧s aç¬s¬yla grafenin

kuantum alan yönlerini bilmek önemlidir. Grafene ilginin keskin bir şekilde art¬̧s

göstermesinin nedeni, grafendeki yar¬parçac¬klar¬n göreli, 2 + 1 boyutlu, kütlesiz ve

kiral Dirac parçac¬¼g¬ms¬davran¬̧slar¬d¬r.

2.3.1 3+ 1 boyutta Dirac teorisi

Grafende elektronlar¬n 2 + 1 boyutlu göreli davran¬̧s¬n¬anlamak için gerekli olan

kavramlar¬incelemeden önce, 3+1 boyutlu göreli Dirac denklemini anlamak gerekir.

·Iyi bilindi¼gi üzere, Dirac, denklemini göreli olmayan Schrödinger denklemini göreli

duruma geni̧sletirken keşfetti. Klein, Gordon ve Schrödinger taraf¬ndan yap¬lan daha

önceki giri̧simler

�~2@
2 (r;t)

@2t
= (m2c4 � c2~2r2) (r;t) (2.5)

ile verilen Klein-Gordon denklemine yol açt¬.

Bu denklem, Lorentz dönüşümleri alt¬nda simetrik olmas¬na ra¼gmen, olas¬l¬¼g¬n �zik-

sel olmayan ve negatif de¼gerlerine yol açmaktad¬r. Bu başar¬s¬zl¬k, denklemin zaman
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de¼gi̧skenine ikinci dereceden ba¼gl¬ olmas¬d¬r. Bunun ard¬ndan Dirac, kendi ad¬n¬

taş¬yan birinci dereceden bir denklem keşfetmi̧stir:

�i~@t (r;t) = (�i~c� � r+mc2�) (r;t) (2.6)

Bunun için Dirac�¬n yapmas¬gereken 4 � 4 komutatif olmayan Dirac matrislerini,

(�; �) tan¬mlamas¬yd¬ve Klein-Gordon denkleminde beliren komplex say¬tek bileşen

dalga fonksiyonu  (r;t)�yi dört bileşenli spinöre genelleştirmesiydi: 	(r;t). Asl¬nda,

Dirac tek bir at¬̧sta do¼gan¬n çeşitli gizemlerini s¬ras¬yla keşfetti: spin serbestlik dere-

cesinin göreli do¼gas¬, helisite, kiralite, anti-parçac¬k (pozitron), fermiyonlarla dolu

bir deniz olarak vakum, beklenmedik sonsuzluklar ve dahas¬. Tarihsel olarak gerçek

şu ki, Dirac do¼gadaki temel parçac¬klar için göreli kuantum alan teorisinin temelini

atm¬̧st¬r. ·Ilk başar¬l¬ teori kuantum elektrodinami¼gi idi. Bu bir dereceye kadar

büyüdü ve elektromanyetik, zay¬f ve güçlü etkileşmelerin standart modeli oldu.

Dört bileşenli Dirac spinörü zengin bir �zi¼gi içerir. Bunu görmek için, Dirac denk-

lemi matris formunda

�i~@t (r; t) =

0@mc2I c� � p

c� � p �mc2I

1A (r; t) (2.7)

şeklinde yaz¬l¬r (Rao ve Sood 2013). Öyle ki, ��lar 2� 2 Pauli matrisleri ve I 2� 2

birim matristir ve spinör aşa¼g¬daki gibi verilir:

 (r; t) =

0BBBBBB@
e"

e#

p"

p#

1CCCCCCA (2.8)

 (r; t)�nin üst iki sat¬r¬ pozitif enerji (elektron) genli¼ginin yukar¬ ve aşa¼g¬ spin

bileşenlerini temsil etmektedir. Alt iki sat¬r¬ise negatif enerji (pozitron) genli¼gini

temsil etmektedir. ·Ilginç olan şey, göreli dinamikler (köşegen üzerinde olmayan ele-

manlar¬n momentum i̧slemcisi) pozitif ve negatif enerjileri tek-parçac¬k seviyesinde
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kar¬̧st¬rmaktad¬r ve kar¬̧sman¬n miktar¬ köşegen matris eleman¬mc2 ile belirlenir.

Bu kar¬̧s¬m¬görmek için, düzlem-dalga serbest-parçac¬k çözümüne bak¬l¬r. Böyle bir

özfonksiyon elektron özfonksiyonudur:

 (r) =

r
E +mc2

2EV

0BBBBBB@

0@1
0

1A
cp

E+mc2

0@� � bp
0@1
0

1A1A

1CCCCCCA ei
p�r
~ (2.9)

Burada E parçac¬¼g¬n enerjisi ve V sistemin hacmi, bp üçlü momentum p boyunca

uzanan birim vektördür. Yukar¬da söz edilen dört bileşenli spinörün ilk iki sat¬r¬

elektronun pozitif enerji bileşenlerinin seçilmi̧s pozitif z-do¼grultusu boyunca spin

izdüşümüne sahip olanlar¬belirtmektedir. Sadece ilk iki bileşeni kat¬hal �zi¼gindeki

elektronlar¬n non-relativistik tan¬m¬nda kullan¬lan Pauli spinörleridir ki burada, iyi

bir yaklaş¬kl¬kla, spin ve yörünge hareketleri ba¼glaş¬ms¬zd¬r ve ba¼g¬ms¬zd¬r. Non-

relativistik h¬zlarda bir Dirac parçac¬¼g¬için ilk iki bileşenler büyük bileşenler olarak

adland¬r¬l¬rken, son ikisi küçük bileşenler olarak adland¬r¬l¬r. Son iki bileşen Dirac

elektronunun negatif enerjisini ya da pozitron bileşenini temsil eder. Rölativistik

olmayan h¬zlar için bu bileşen küçüktür. Uzay zaman resminde, zaman evrimi es-

nas¬nda bir elektron zaman¬n bir k¬sm¬n¬pozitron olarak geçirir ama zamanda ters

hareket ederek. ·Ilginç olan şey bu bileşenin Dirac elektronunun spinini hareketinin

do¼grultusu boyunca do¼grultmas¬n¬n yatk¬nl¬¼g¬n¬ temsil eder. ·Iki olas¬l¬k mevcut-

tur: ya hareket do¼grultusuna paralel ya da antiparalel olacakt¬r. Bu önemli özellik

helisite olarak adland¬r¬l¬r. Bu Dirac spinörünü

0BBBBBB@

0@1
0

1A
�pc

E+mc2

0@1
0

1A

1CCCCCCA+
pc

E +mc2

0BBBBBB@

0@0
0

1A0@(1 + � � bp)
0@1
0

1A1A

1CCCCCCA (2.10)

şeklinde yeniden yazarak görülebilir.
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Birinci k¬s¬m Dirac parçac¬¼g¬n¬n hem parçac¬k ve bir küçük anti-parçac¬k bileşeni

oldu¼gu; ama spinin pozitif z-ekseni boyunca yöneldi¼gi bir spinör durumudur. ·Ikinci

k¬s¬m, (1 +� � bp) i̧slemcisinin spini bp = (px; py; pz) birim vektörü boyunca olan mo-

mentum yönünde döndürdü¼gü saf antiparçac¬k durumudur. Yani, spin tam olarak

parçac¬¼g¬n hareketinin yönü boyunca i̧saret etmektedir. Bu özellik helisitedir. E¼ger

spin yerel h¬z¬n yönelimi boyunca gösteriyorsa +1, tersini gösteriyorsa �1�dir.

Kat¬larda elektronlarla çal¬̧s¬l¬rken, Dirac spinörün antiparçac¬k bileşenini ihmal et-

mek ve tek bir iki-bileşenli Pauli spinörü b¬rakmak al¬̧skanl¬kt¬r. Ancak, parçac¬k

göreli h¬zlara ulaşt¬¼g¬nda, yörünge hareketi pozitron bileşenin spin helisite özel-

li¼gi arac¬l¬¼g¬yla elekron spin dinami¼gini etkilemeye başlar. Bu spin-yörünge etki-

leşmesinin temelidir.

Kütlesiz Dirac parçac¬klar¬özeldir. Bunu görebilmek ad¬na, küçük kütle limiti uygu-

lan¬r, yani mc2 � pc. Bu limitteki �zik Weyl temsilinde anlaş¬l¬r:

�i~@t (r; t) =

0@c� � p mc2I

mc2I �c� � p

1A (r; t) (2.11)

Bu temsilde kütle terimi köşegen d¬̧s¬elemanlar olarak belirmektedir. Dolay¬s¬yla,

parçac¬k ve antiparçac¬k aras¬nda bir kar¬̧s¬ma neden olurlar. Dirac temsili kat¬lar-

daki veya a¼g¬r kuarklardaki elektronlar gibi hemen hemen göreli olmayan fermiyonlar

için daha uygun bir temsildir. Weyl temsili ise, nötrinolar gibi hemen hemen göreli

parçac¬klar için daha idealdir.

m = 0 için, parçac¬k ve antiparçac¬klar¬n ayr¬̧st¬¼g¬Weyl denklemi elde edilir. Parça-

c¬klar için iki ayr¬ iki-bileşenli denklem elde edilir. Kolayl¬kla görülebilir ki Weyl

denklemi pariteyi ihlal etmektedir. Ayn¬zamanda, Dirac-Weyl Hamiltonyen�i ki-

ralite olarak adland¬r¬lan ve korunan yeni bir niceli¼ge sahiptir ve


5 =

0@0 1

1 0

1A (2.12)
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matrisini kullanarak tan¬mlan¬r. m = 0 durumunda, hem kiralite ve hem de helisite

ayn¬olmaktad¬r. Parçac¬k ve antiparçac¬klar z¬t helisiteye sahiptir.

2.3.2 2+ 1 boyutta kütlesiz kiral Dirac elektronlar¬

Grafen, 2+1 boyutlu Dirac teorisi ile betimlenir. sp2 ba¼glar¬yla ba¼glanan grafende-

ki karbon atomlar¬� elektronlar¬n¬n basit s¬k¬-ba¼glanmas¬yla sonuçlan¬r. Karbon

atomlar¬n¬n üç de¼gerlik orbitali, 2s; 2px ve 2py; sp2 hibritleşmesine u¼grar ve böylece

güçlü � ba¼g¬oluşur. Her bir karbon atomundan üç elektron bu güçlü (120�) ba¼gda

bulunur ve her bir karbon atomunun üçkatl¬ koordinasyonu ile düzlemsel alt¬gen

yap¬meydana gelir. Geriye bir tane 2pz orbitali ve karbon atomu baş¬na bir elek-

tron kal¬r. Bu yaln¬z kalan elektronlar en yak¬n komşu p� ba¼glanmas¬n¬oluştururlar.

Etkileşim olmad¬¼g¬durumda s¬k¬ba¼g Hamiltonyen�i

H = �t
X
<i;j>

(ayi;�bj;� +H:c:) (2.13)

şeklinde verilir. Pete¼gimsi örgü iki alt örgü ve birim hücre baş¬na iki atoma sahiptir.

Burada, (ayi;�; ai;�) ve (b
y
j;�; bj;�) A ve B altörgüleri için yarat¬c¬ve yok edici opera-

törlerdir. Öteleme de¼gi̧smezli¼gi ve periyodik s¬n¬r koşullar¬göz önüne al¬nd¬¼g¬nda

s¬k¬ba¼g Hamiltonyen�i

H = �t
X
k;�


(k)ayk;�bk;� +H:c: (2.14)

olarak yaz¬l¬r. Burada, 
(k) =
P

� e
ik�� ve � = (�1;�2;�3) A alt örgüsündeki üç

vektörü B altörgüsündeki en yak¬n komşular¬na ba¼glayan üç vektördür.

Verilen bir k için, yukar¬da bahsi geçen tek parçac¬k Hamiltonyen�i

0@ 0 �t
(k)

�t
(k)� 0

1A (2.15)
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olarak verilir ve iki alt örgüdeki Bloch durumlar¬da¼g¬n¬ms¬zd¬r ve s¬f¬r enerjide iki

dejenere düz bant meydana getirir. Alt örgüler aras¬ndaki en yak¬n komşu hoplamas¬

bu bantlar¬kar¬̧st¬r¬r (k-ba¼gl¬anlam¬nda) ve da¼g¬n¬m¬meydana getirir. Sonuç olarak,

elektron-benzeri ve deşik-benzeri ayr¬bantlar oluşur. Ortaya ç¬kan Hamiltonyen,

H =
X
k;�

"k(�
y
k��k� � �yk��k�) (2.16)

şeklindedir. Burada, "k = t

q
1 + 4 cos

p
3kxa
2
cos

p
3kya

2
+ 4 cos2 kya

2
�dir. Yaratma ve

yok etme operatörleri ��lar ve ��lar s¬ras¬yla pozitif ve negatif Bloch durumlar¬na

kaŗs¬gelir. ·Iki bant, Brillouin bölgesinin K ve K
0
noktalar¬nda birbirine de¼gmekte-

dir ve bu iki ayr¬Dirac dü¼güm noktas¬na yol açmaktad¬r. Nötr grafen s¬f¬r enerjide

kimyasal potansiyele sahiptir. Ayr¬ca, spektrum parçac¬k-deşik simetrisine sahiptir.

Semeno¤ grafen için tek elektron Bloch dalga fonksiyonunun iki bileşenli spinör

olarak uygun şekilde oldu¼gunu göstermi̧stir. Spinörün iki bileşeni A ve B alt örgü-

lerindeki tek parçac¬k dalga fonksiyonunun genliklerini temsil etmektedir. Grafende

karbon çekirde¼ginin iki boyutlu potansiyelinde hareket eden göreli olmayan elek-

tronlar vard¬r. Tek parçac¬k dalga fonksiyonlar¬ Schrödinger denklemini sa¼glar.

Semeno¤�un elde etti¼gi Dirac denklemi Schrödinger denklemini organize etmenin

uygun bir yoludur.

k dalga vektörünü K noktas¬na göre ölçülüp do¼grusal da¼g¬n¬ma bak¬l¬rsa, k uzay¬

tek parçac¬k Hamiltonyen�i

H = �i~vF� � k = ~vF

0@ 0 kx + iky

kx � iky 0

1A (2.17)

şeklinde yaz¬l¬r. Dolay¬s¬yla yukar¬daki Hamiltonyen�de Pauli matrislerinin sadece

x� ve y� bileşenleri görünür. Ayn¬benzer kütlesiz Dirac denklemi K
0
noktas¬nda

ky�yi �ky ile de¼gi̧stirerek elde edilir.
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Herhangi bir d¬̧s potansiyelin varl¬¼g¬nda, dört Bloch durumu şöyledir: i) K noktas¬

civar¬nda pozitif enerji elektron durumlar¬, ii) K noktas¬ yak¬n¬nda negatif enerji

deşik durumu, iii) K
0
yak¬n¬nda pozitif enerji elektron durumu ve iv) K

0
noktas¬

yak¬n¬nda negatif enerji deşik durumu. ·Iki bileşenli spinör şu biçimi al¬r,0@ s

ei�z�k

1A ei�zk�r (2.18)

� z =�1 K ve K
0
vadilerine kaŗs¬l¬k gelmektedir; s= �1 pozitif enerji (elektron) ve

negatif enerji (deşik) durumuna kaŗs¬gelmektedir.

Spinörün anlam¬n¬n ne oldu¼gu üzerinde durulursa; öncelikle 3 + 1 boyutlu duru-

mun tersine, 2 + 1 boyutta Dirac matrisleri basitçe Pauli matrisleridir. Spinörlerin

iki bileşeni, spin serbestlik dercesini temsil etmemektedir. Parçac¬k anti-parçac¬k

serbestlik derecesini temsil etmektedirler. Grafen ba¼glam¬nda, parçac¬k ve anti-

parçac¬k spinörleri sözde-spin ad¬n¬almaktad¬r. Grafen için iki bileşenli spinör bir

parçac¬¼g¬(elektron) ve onun antiparçac¬¼g¬n¬(deşik) bulma genli¼gidir. Grafen duru-

munda uyar¬lman¬n kütlesiz karakteri, �ziksel parçac¬¼g¬elektronumsu ve deşi¼gimsi

durumlar¬n süperpozisyonu yapar.

Kütlesiz Dirac parçac¬klar¬ 3 + 1 boyutta helisite ve kiraliteye sahiptir. Bunun

2 + 1 boyutta analo¼gu, helisite, (spinörün) sözde-spinin yönünün düzlem içindeki

momentumun yönüne paralel veya antiparalel olmas¬anlam¬nda kullan¬l¬r. Bu da

K ve K
0
noktalar¬etraf¬nda Bloch durumlar¬n¬n fazlar¬n¬n kiralite özelli¼gine yol açar.

Dirac�a göre, �ziksel bir elektron pozitron bileşenine (antiparçac¬k) sahiptir. Bunun

gözlenebilir bir sonucu Schrödinger taraf¬ndan keşfedilen Zitterbewung�d¬r.

2.4 Grafende Fononlar ve Raman Modlar¬

Örgü titreşimlerinin kuantas¬olan fonon, ad¬n¬Yunanca�da ses anlam¬na gelen pho-

n·e�dan alm¬̧st¬r; çünkü uzun dalga boylu fononlar¬n özellikleri sese yol açmaktad¬r
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(Kumar vd. 2013). Kuantum mekaniksel olarak fononlarla karakterize edilen örgü

dinami¼ginin özellikleri bir materyal içerisindeki atomik etkileşmeler ile ilgili temel

bilgileri edinmemizi sa¼glar. Bu dinami¼gin çerçevesi ana hatlar¬yla 1920�lerde Born

taraf¬ndan ortaya at¬lm¬̧st¬r ve Debye, Einstein, Mott ve di¼gerleri ise bunu takip

eden on y¬llarda geli̧simini sa¼glam¬̧slard¬r. Örgü dinami¼gi atomik skalada bir teori

olsa da, makroskobik olaylara ve özelliklere do¼grudan ba¼glant¬s¬yap¬labilmektedir.

Fononlar, materyalin elastik özellikleri, uzak-k¬z¬lötesi spektral aral¬¼g¬nda optiksel

özellikleri, termal ve elektriksel iletimleri de dahil pek çok �ziksel özelli¼gini belir-

lemede önemli rol oynarlar. En küçük birim hücresinde birden fazla atom olan

kristallerde akustik ve optiksel olmak üzere iki tip fonon vard¬r. Akustik fononlar

uzun dalga boylar¬nda küçülen frekanslara sahiptir. Komşu örgü konumlar¬ndaki

negatif ve pozitif iyonlar zamanla de¼gi̧sen elektrik dipol moment yaratarak birbir-

lerine kaŗs¬salland¬¼g¬titreşim moduna ise optik mod kaŗs¬l¬k gelir. Optik denmesinin

sebebi iyonik kristallerde özellikle k¬z¬l ötesi ¬̧s¬n olmak üzere ¬̧s¬k taraf¬ndan kolayca

uyar¬labilir olmas¬ndan kaynaklanmaktad¬r. Optiksel fononlar Raman saç¬lmas¬yla

do¼grudan ölçülebilir.

Şekil 2.5 Grafenin fonon da¼g¬n¬m ba¼g¬nt¬s¬(Mohr vd. 2007)

Grafenin birim hücresindeki iki özdeş olmayan karbon atomunun göreli hareket-

lerinden kaynaklanan uzun dalga boylu E2g fononlar¬Brillouin bölgesinin � nok-

tas¬ndaki optiksel fononlard¬r. Di¼ger yandan, böyle bir yer de¼gi̧stirmeden ötürü
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gelen tedirgeme Dirac noktalar¬boyunca olan direkt, yani �k = 0, elektronik geçi̧s-

lerin meydana gelmesinde etkindir. E2g fononlar¬grafene özgü olan düşük enerji iç

bant uyar¬lmalar¬na verimli biçimde ba¼glan¬r (Faugeras vd. 2009). Grafendeki en

yüksek fonon modu yaklaş¬k 300 THz frekans ile düzlem içi optik fonon modudur.

Optiksel modun bir sal¬n¬m döngüsü içerisinde 1 fs zaman aral¬¼g¬için yaklaş¬k 20

simülasyon ad¬m¬vard¬r (Jiang vd. 2015). � noktas¬nda (q=0), optiksel fononlar

indirgenemez temsil E2g (Raman aktif) ve B2g�ye aittir. ·Iki komşu atomun yak-

laş¬k olarak 1582 cm�1 frekansla birbirlerinin z¬tt¬yönde düzlem-içi titreşmeleri ile

E2g modu dejenere enine optiksel (TO) ve boyuna optiksel (LO) modlard¬r. Bölge

optiksel (ZO) ve bölge akustik (ZA) dallar¬ grafen düzleminden d¬̧sa do¼gru olan

atomlar¬n titreşimine aittir. ZA dal¬ için, di¼ger akustik dallar boyuna akustik ve

enine akustik fononlar¬n aksine, da¼g¬n¬m kuadratiktir, yani, wq2 ile do¼gru oran-

t¬l¬d¬r. Kristal ortam¬ndan birinci dereceden Raman saç¬lmas¬q � 0 dalga vektörlü

fononlar içermektedir. Tek tabaka grafende yaklaş¬k 1582 cm�deki Raman çizgisi G-

band¬olarak adland¬r¬l¬r ve Brillouin bölgesinde �-noktas¬yak¬n¬ndaki E2g fononu

ile ilgilidir (Rao ve Sood 2013).

Grafende çok parçac¬k etkileri göz ard¬edilemezdir. Bunlardan biri olan elektron-

fonon etkileşmesi nano yap¬lar¬n elektriksel ve optiksel özelliklerini anlamakta önemli

bir role sahiptir. Bu etki başl¬ca elektronun self enerjisine ek özellikler getirir ve elek-

tronik durumlar¬n¬önemli ölçüde de¼gi̧sikli¼ge u¼grat¬r (Pisana vd. 2007, Samsonidze

vd. 2007, Yan vd. 2007, Park vd. 2007, Stauber vd. 2008a, Stauber vd. 2008b,

Basko vd. 2008, Mariani vd. 2008, Faugeras vd. 2009, Carbotte vd. 2010, Mariani

vd. 2010, Li vd. 2012, Badalyan and Peeters 2012, Kandemir 2013, Kandemir ve

Mogulkoc 2014, Mogulkoc ve Kandemir 2015, Wang vd. 2015). Bunlardan iki kere

dejenere E2g-optiksel fononlar¬n grafenin yük taş¬y¬c¬lar¬ile etkileşmesi Fermi h¬z¬n¬n

(Kandemir 2013) renormalizasyonuna yol açar. Di¼ger yandan, bu yük taş¬y¬c¬lar¬n

A1g-simetrili bölge-s¬n¬r fonon moduyla etkileşmesi ise grafen alttaş¬n terslenme

simetrisini k¬rmadan THz bölgesinde küçük bant aral¬¼g¬na sebep olur (Kandemir

ve Mogulkoc 2014). Dahas¬, tek düze manyetik alan varl¬¼g¬nda bu ikinci etkileşme

do¼grusal olmayan manyetik alan ba¼g¬ml¬l¬¼g¬yla sonuçlanan dinamik bant ara-
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l¬¼g¬ oluşumuna yol açar (Kandemir ve Mogulkoc 2015), ki bu grafende gözlenen

aktivasyon enerji aral¬¼g¬ ile yak¬ndan ili̧skilidir (Zhang vd. 2006, Jiang vd. 2007).

Elektronlar¬n optik fonon moduyla etkileşme mekanizmas¬Fröhlich Hamiltonyen�i

yard¬m¬yla modellenir.

2.5 Üçgensel E¼grilik

Grafende gerçek mikroskobik Hamiltonyen Dirac spektrumuna bir çok düzeltme

içerir. Tek tabaka grafenin düşük enerji Hamiltonyen�ine eklenen bir katk¬da Dirac

noktalar¬nda etkin Hamiltonyen�in simetrisinin k¬r¬lmas¬yla (Ajiki ve Ando 1996)

oluşan üçgensel e¼grilme etkisidir (TWE). Bu etki enerji skalas¬artt¬kça taş¬y¬c¬lar¬n

koniksel da¼g¬n¬m¬n¬n kristal örgünün simetrisinden dolay¬de¼gi̧sime u¼gramas¬d¬r (Pe-

reira vd. 2009). S¬f¬r olmayan Fermi enerjisiyle sonuçlanan kap¬ gerilimi uygu-

land¬¼g¬nda, elektronik Fermi yüzeylerinin kesiti mükemmel çemberden sapar: böyle-

likle, üçgensel e¼grilik her bir vadideki Fermi yüzeyinin p ! �p simetrisini k¬rar.

Zay¬f olmas¬na ra¼gmen, Fermi yüzeyinin böylesine bükülmesi görünür etkilere yol

açar: üçgensel e¼grilme yerelleşmemeyi bast¬r¬r, bu aksi takdirde geri saç¬lman¬n ol-

mad¬¼g¬durumda beklenen bir sonuçtur (Narozhny 2007). TWE�nin dahil edilmesi,

vadi ba¼g¬ml¬ iletimin anizotropisine yol açar ve grafende vadi-kutuplu ak¬m üret-

menin alternatif bir yolu elde edilmi̧s olur (Pereira vd. 2009).

Kesitlerde enerji yüzeyleri konikseldir, ancak bu kesitlerden yukar¬do¼gru veya aşa¼g¬

do¼gru artan enerji de¼gerlerinde üçgensel e¼grilik daha etkin olur. Bir yandan, bu yük

taş¬y¬c¬lar¬n düşük enerji spektrumu, kesitleri izoenerji konturlar¬ olan yani çem-

berler koniksel bant yap¬s¬na sahip (Brillouin bölgesinde (BB) K ve K
0
noktalar¬

civar¬nda). Di¼ger yandan enerjiyi artt¬rd¬kça bu e¼griler çemberden üçgene dönüşür

ve üçgensel e¼grilik meydana gelir. Bu etki her bir vadideki do¼grusal momentumda

zaman terslenme simetrisini k¬rar ve spektrumu anizotropik yapar. Sonuç olarak,

antilokalizasyon (McCann vd. 2006), zay¬f lokalizasyon (Fal�ko vd. 2007), taş¬y¬c¬

multiplikasyonu (Basko 2013), izotropik olmayan direnç (Azizi vd. 2015), iletken-

lik (Kechedzhi vd. 2007), do¼grusal olamayan optiksel tepki (Margulis vd. 2013) ve
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Coulomb sürüklenmesi (Narozhny 2007) gibi grafenin çeşitli elektronik ve optiksel

özelliklerini etkiler.

2.6 Topolojik Kusurlar

Kusurlar, kristaller ve gra�tik sistemler dahil nano yap¬lar¬n özelliklerinde önemli

rol oynarlar. Grafen tabanl¬sistemler o kadar çok yönlüdür ki hem yap¬lar¬n¬hem

de �zikokimyasal özelliklerini tamamen de¼gi̧stiren farkl¬türde kusurlar¬bar¬nd¬ra-

bilirler. Özellikle, yap¬y¬ de¼gi̧stiren kusurlar topoloji ve e¼grili¼gi de de¼gi̧stirebilir

özelliktedirler (Terrones vd. 2010).

Şekil 2.6 Olas¬beş grafen koni için örnek (Thomas 1998)

Topolojik kusurlar, di¼ger karbon atomlar¬n¬n üç katl¬düzenini etkilemeden bir veya

bir çok karbon atomunu balpete¼gi örgüden ç¬karman¬n (ya da örgüye dahil etmenin)

sonucu olarak meydana gelir, uygun olarak, kusurun bulundu¼gu konumda oluşan

pozitif (ya da negatif) e¼grilikten dolay¬grafen örgü yüzeyi e¼grilir (Sitenko vd. 2007).

Daha aç¬k belirtmek gerekirse, grafende topolojik kusurlar bir alt¬genin 6 � n
 ke-

narl¬bir poligonla de¼gi̧siminden ileri gelen balpete¼gi örgüdeki disklinasyonlard¬r. n
,

6�dan küçük olan bir tamsay¬d¬r. n
 > 0 (n
 < 0) ile oluşan poligonlar yerel pozitif
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(ya da negatif) e¼grilik meydana getirir, yani kusurlu bir grafen tabakas¬bir koni

şeklini al¬r. Tepeden konik yüzey olan grafen tabakas¬, kusurdan uzaklarda düzdür.

Bir ile beş aras¬beşgen kusur içeren grafen yüzeyleri olan grafen koniler sentezlen-

mi̧slerdir (Lammert ve Crespi 2004). Olas¬beş grafen koni şekil 2.2�de gösterilmi̧stir.

Bir koni onun aç¬l¬m aç¬s¬yla (tepe aç¬s¬) veya buna eş olarak kald¬r¬lan atomlar¬n

(sektörlerin) say¬s¬n
 ile s¬n¬�and¬l¬r (Sitenko vd. 2007). Kusur boyunca, hem alt

örgüler hem de özdeş olmayan Fermi noktalar¬, kusurun tipine ba¼gl¬olarak birleşir

veya oldu¼gu gibi kal¬r. Bu durum grafen tabakas¬nda elektronik dalga fonksiyonu

üzerinde bir koşulu düzenlemeyi gerektirir; çünkü, büyük bir koni nazikçe e¼grilmi̧s

grafen tabakas¬olmas¬na ra¼gmen, elektronik özellikleri önemli ölçüde de¼gi̧sime u¼gra-

m¬̧st¬r. Kusur etraf¬nda dönme alt¬nda bir faza gereksinim vard¬r. Yani, koniksel

topoloji kendini sözde parçac¬k dalga fonksiyonlar¬için aşikar olmayan holonomiler

biçiminde gösterir. Böyle holonomiler, merkezden geçen uygun bir manyetik ak¬

tüpü tan¬mlayarak modellenebilir (Chakraborty vd. 2011).

Bu inceleme, grafenin "süreklilik teorisi" (continuum theory) çerçevesinde yap¬l¬r.

Yerel olarak gra�tik ancak büzülmeyen kapal¬ ilmek içeren, yani koninin tepesini

çevreleyen, yap¬lar¬ele almak için esnek gerçek-uzay süreklili¼gi formülasyonuna gerek-

sinim duyulur. Beşgen bir kusuru beşli bir halka olarak de¼gil de, grafen yap¬da bir

delik olarak varsayarak bütün bir koninin yerel olarak grafen benzeri yap¬ya sahip

oldu¼gu düşünülebilir. Süreklilik teorisinde örgü kaybolur: oluşan halkalar bütün

disklinasyonlar ve dislokasyonlar¬n elektronik etkilerini kodlayan yerelleşmi̧s yapay

ayar ak¬lar¬olarak hesaba kat¬l¬rlar. Bu durumda, kusurlar saf ayar alanlar¬ola-

rak temsil edilebilirler. Böyle bir sürekli tan¬m, topolojik yönler atomik uzunluk

skalas¬nda incelendi¼gi müddetçe idealli¼gini korur (Lammert ve Crespi 2000).

Coulomb yükü Zevarl¬¼g¬nda, tek bir vadi (K vadisi) için grafenin düşük enerji uyar¬l-

malar¬,
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H

0@ A
 B

1A = [�ivF (�1@x + �2@y) + �0(�
�

r
)] = E

0@ A
 B

1A (2.19)

ile verilir. Burada, ��lar Pauli spin matrisleri, r x-y düzleminde radyal koordinat ve

� Coulomb etkileşme sabitidir.

n 1, 2, 3, 4, 5 kesikli de¼gerleri almak üzere, düzlemden n sektör ayr¬ld¬¼g¬nda (yani

kusur varl¬¼g¬nda) dalga fonksiyonundaki de¼gi̧smezlik

 (r; � = 2�) = � exp(i2�[1� (n=6)]�3=2) (r; � = 0) (2.20)

ile ifade edilir. Bu de¼gi̧smezlik,

 (r; � = 2�) = � exp(ie2�r[1� (n=6)]A�) (r; � = 0) (2.21)

olmak üzere

A� =
1

er
[� n=4

(1� n=6)
+
�3
2
] (2.22)

ayar alan¬ile verilir. Dolay¬s¬yla koniksel topolojinin dalga fonksiyonu üzerine etkisi

vektör potansiyel ile betimlenmi̧s olur.

Denklem 2.19 ile verilen Dirac denklemi,

H

0@ A
 B

1A =

0@ ��
r

�@r � i
r(1�n=6)@� + �1

�@r � i
r(1�n=6)@� + �2 ��

r

1A0@ A
 B

1A (2.23)

olarak yaz¬labilir. Burada �1 = � n=4
r(1�n=6) +

1
2r
ve �2 = � n=4

r(1�n=6) �
1
2r
ile verilmek-

tedir.

j bütün yar¬tamsay¬de¼gerlerini almak üzere.denklem 2.23 dalga fonksiyonu için

 (r; �) =
X
j

0@ 
(j)
A (r)

i 
(j)
B (r)

1A e�iErr
�1=2eij� (2.24)
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şeklinde çözüm önerisinde bulunulur. Denklem 2.24, denklem 2.23�de yerine konul-

du¼gunda, dalga fonksiyonunun k¬sa mesafe davran¬̧s¬, 
 =
p
�2 � �2 ve � = (j+n=4)

(1�n=6)

olmak üzere,  (j)A;B(r) � r
�(1=2) olarak verilir (Chakraborty vd. 2011).

2.7 Grafende Spin Yörünge Etkileşmesi

Spin-yörünge (SY) ba¼glaş¬m¬, yar¬iletken spintroni¼ginin anahtar bileşenidir. Spin-

tronikteki uygulamalar SY ba¼glaş¬m¬n¬n kontrolüne güçlü biçimde ba¼gl¬d¬r. Bu

etkileşme grafende içsel (intrinsic) ve d¬̧ssal (extrinsic) bileşenlere sahiptir. ·Ilkinin

serbest tabaka grafende oldukça zay¬f oldu¼gu bilinmektedir. D¬̧ssal SY etkileşmesi

grafenle alttaş¬n aras¬ndaki arayüzden kaynaklanmaktad¬r (Rashba 2009).

·Içsel SY etkileşmesi de grafenin enerji da¼g¬n¬m¬nda bir aral¬k açabilir. Yap¬terslenme

asimetrisinden ortaya ç¬kan (grafen örgünün terslenme simetrisi, yani z ! �z,

k¬r¬ld¬¼g¬nda) Rashba spin-yörünge etkileşmesi (RSYE), bir alttaş yüzeyi veya d¬̧s

elektrik alan taraf¬ndan meydana gelir (Hasanirokh vd. 2014, Gelderen ve Smith

2010).

Grafen, düşük enerji uyar¬lmalar¬ süreklilik limiti (continuum limit) çerçevesinde

Dirac noktalar¬olarak adland¬r¬lan, K ve K0 noktalar¬civar¬nda do¼grusal spektruma

sahip olan, dolay¬s¬yla Dirac Hamiltonyen�i ile çok iyi biçimde tasvir edilebilen iki

boyutlu bir materyaldir. Brillouin bölgesinin (BB) bu noktalar¬ yak¬n¬nda yük

taş¬y¬c¬lar¬n¬n göreli do¼gas¬ uzun erimli safs¬zl¬klar, topolojik kusurlar, elektron-

fonon etkileşmeleri ya da spin-yörünge etkileşmelerinden etkilenebilir (Cortijo vd.

2007, Novikov 2007c, Furtado vd. 2008, Huertas vd. 2009, Chakraborty vd. 2011,

Chakraborty vd. 2013, Kandemir 2013, Bai vd. 2015, Delkhosh vd. 2015, Shakouri

vd. 2013, Kandemir ve Akay 2015). Grafen tabanl¬nanoelektronik ayg¬tlar tasarla-

makta önemli rol oynad¬klar¬ndan, bu etkileşmelerin tek baş¬na ya da toplu olarak

etkileriyle ilgilenmek önemlidir. Grafende, içsel SY etkileşmesi RSYE�ne nazaran çok

küçük bir aral¬¼ga (1� 50 � eV) yol açar. RSYE�nin, Ni alttaş söz konusu oldu¼gunda

225 m eV�a kadar ç¬kabildi¼gi gözlenmi̧stir. Ayr¬ca, Ni alttaş¬ve grafen aras¬na Au
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yerleştirerek 100 m eV�a kadar ç¬kabildi¼gi gözlenmi̧stir (Dedkov vd. 2008, Varykha-

lov vd. 2008, Rashba 2009, Marchenko vd. 2009, Lez vd. 2013, Shakouri vd. 2013,

Bolívar vd. 2014, Hasanirokh vd. 2014).

2.8 Grafen Kuantum Noktalar¬

Yapay atomlar olarak da adland¬r¬lan grafen kuantum noktalar¬oldukça küçük elek-

tron adac¬klar¬d¬r. Kuantum hapislemeler, bu yap¬larda önemli rol oynar ve elek-

tronlar iki boyuta hapsedilmi̧stir, enerji seviyeleri kesiklidir. Ayn¬zamanda enerji

spektrumu noktan¬n boyutuna, şekline ve kenar durumlar¬na ba¼gl¬d¬r. Düzensizlik-

ler, etkileşmeler noktalar¬n elektronik özelliklerinde önemli rol oynarlar (Matulis ve

Peeters 2007, Abergel vd. 2010, Recher ve Trauzettel 2010).

Grafen kuantum noktalar¬, mekaniksel, elektrik veya manyetik alan ile grafen kuan-

tum nokta elde etmek mümkündür. Mekaniksel anlamda, grafen tabakalar¬n¬ is-

tenilen istenilen nano boyutta ve biçimde keserek kesikli enerji seviyelerine sahip

noktalar elde edilebilir. Elektrik alanla grafen kuantum noktas¬ oluşturabilmek

için grafende enerji aral¬¼g¬oluşturmak gereklidir; çünkü sadece elektriksel potan-

siyel varl¬¼g¬nda Klein tünellemesi (göreli parçac¬klar¬n geni̧s ve yüksek bariyerlerden

mükemmel geçi̧si) nedeniyle ba¼gl¬durum oluşamamaktad¬r. Grafende aral¬k oluş-

turmak için çeşitli yöntemler uygulanabilir. Bunlara örnek olarak grafenin üzerine

yerleştirildi¼gi alttaşla etkileşimi, özel s¬n¬r koşullar¬ile vadi dejenereli¼ginin kald¬r¬l-

mas¬verilebilir. meV mertebesinde aç¬lan bu aral¬k grafene özgüdür ve yar¬iletkenler

için al¬̧s¬lmad¬k derecede küçük bir de¼gerdir. Bir başka yöntem olan manyetik alan

uygulamak Klein tünellemesine engel oldu¼gundan ba¼gl¬durumlara yol açmaktad¬r.

Böylece, kuantum noktas¬oluşumuna neden olmaktad¬r (Recher ve Trauzettel 2010,

Rozhkov veNori 2011). Bu say¬lan yöntemler haricinde, kaz¬ma, aş¬nd¬rma i̧slem-

leriyle grafen kuantum nokta elde etmek mümkündür. D¬̧sar¬dan uygulanan bükme

ve germe i̧slemleri sebebiyle bir uzaysal de¼gi̧simle aral¬k yarat¬lm¬̧s olur. Böylelikle

bir grafen kuantum nokta tan¬mlanabilir. Grafen kuantum noktalar¬ayarlanabilir

enerji spektrumuna sahip oldu¼gundan elektronik ayg¬t yap¬m¬nda kullanmak için

uygundur.
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Denklem 3.1�deki ikinci terim, s¬ras¬yla � = 1 (boyuna optik-LO) ve � = 2 (enine

optik-TO) dal indisi ile, byq� ve bq� optiksel fonon yaratma ve yok etme operatör-

leri olmak üzere, serbest fonon Hamiltonyen�ini temsil etmektedir. Fonon dal-

lar¬n¬n da¼g¬n¬mlar¬, R�(qa) = [1 � r�(qa)]
2 ve ~w�(0) = 0:196 eV olmak üzere,

w�(q) = w�(0)R�(qa)�d¬r. Burada r1 ve r2 s¬ras¬yla 0:1138 ve 0:01979 ile verilmek-

tedir (Stauber vd. 2008b). Denklem 3.1�deki üçüncü terim ise, grafendeki iki kere

dejenere olan E2g-simetrisine sahip optik fononlar ile etkileşen elektronlar için etki-

leşme Hamiltonyen�idir ve

HK
e�p = �

X
q

X
�

fMK
� (q)bq�e

iq�r +HC (3.4)

şeklinde verilir (Kandemir 2013).

Burada, fMK
� (q) =M

K
� (q)M�(q) momentum ba¼g¬ml¬elektron-fonon ba¼glaş¬m matris

elemanlar¬d¬r ve

M�(q) =

0@ 0 MBAe
�i�(q)

MABe
i�(q) 0

1A (3.5)

şeklinde tan¬mlan¬r.

MAB ve MBA LO (TO) fononlar¬ için s¬ras¬yla +1 (i) ve �1 (i) de¼gerlerini al¬r ve

�(q) = arctan(qy=qx) fonon dalga vektörü q�nun azimutal aç¬s¬d¬r. Ayn¬zamanda,

M = 3a0q0J0=
p
2, a0 = (~=2MCw�(0))

1=2 ve q0 = (@J0=@a)=J0 olmakla birlikte

2 �A ve 2:5 �A civar¬nda tahmin edilmektedir (Pietronero vd. 1980, Jishi vd. 1993,

Tse ve Sarma 2007). Burada, di¼ger bir k¬saltma ise M
K
� (q) = M=

p
NR�(qa) şek-

linde tan¬mlanm¬̧st¬r. Denklem 3.1�in enerji özde¼gerlerini bulmak için, iki ard¬l üniter

dönüşüme dayal¬olan LLP metodu kullan¬lm¬̧st¬r ve tüm sisteme ait taban durumu

için

j� >�=
X
�
0

��
0

� jk�
0
> 
U1U2j0 >ph (3.6)
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şeklinde çözüm önerisinde bulunulur. Öyle ki, burada U1 ve U2 LLP dönüşümleri

olup, s¬ras¬yla

U1 = exp[�ir�
X
q

X
�

qbyq�bq�] (3.7)

U2 = exp[�ir�
X
q

F (q)byq� �H:C:] (3.8)

şeklinde verilirler.

·Ikinci üniter dönüşüm içerisinde bulunan F (q); �
�
0
�
(q) =< k�

0jM y
�(q)jk� > ve

M0�(q) =M
K
� (q)=~w(q) olmak üzere F (q) =M

�

0�(q)��
0
�
(q) olarak tan¬mlanm¬̧st¬r.

Denklem 3.6�de, j0>ph fonon vakumunu belirtmektedir. Di¼ger yandan, ��
0

� kesirli

genlikler ve jk� > özketler olmak üzere ��
0

� jk�
0
> elektronik durum vektörünü

temsil etmektedirler. Özketlerin konum uzay¬na izdüşümü ise

< rjk� >= 1p
2L

0@ �

exp(i�(k))

1A exp(ik � r) (3.9)

şeklinde betimlenir.

Denklem 3.7 ile verilen U1 üniter dönüşümü ise, bq� ve p�yi s¬ras¬ylaebq� = U�11 bq�U1 =

bq� exp(�iq � r) ve ep = p�Pq;� ~qbyq�bq� şeklinde dönüştürür. Öyle ki, toplam etkin

Hamiltonyen U�11 HKU1 = eHK biçiminde yaz¬l¬r ve

eHK = HK
0 � vF

X
q;�

� � qbyq�byq� +
vF
2
B0[�+(P

2
+ � 2p+P+) +H:C:] (3.10)

şeklinde bulunur.

Burada, q� = qx� iqy olmak üzere P� =
P
~q�byq�bq� ile verilir. Denklem 3.8 ile be-

lirtilmi̧s olan ikinci üniter dönüşüm U2 fonon koordinatlar¬nda yer de¼gi̧simine sebep

oldu¼gundan ve fonon yok etme ve yaratma operatörlerini s¬ras¬yla U�12 bq�U2 = ebq� =
29



bq�+F (q) ve ebyq� = byq�+F
y(q) şeklinde dönüştürür. Bu iki ard¬l dönüşüm sonucunda

denklem 3.1�deki etkin Hamiltonyen H
K
= U�12 U�11 HKU1U2 = HK

0 + HK
D + HK

ND

biçiminde elde edilir. Köşegenleştirilmi̧s k¬sm¬temsil eden HK
D Hamiltonyen

HK
D =

X
q;�

[~w�(q)� ~vF� � q]jM0�(q)j2j��
0
�
(q)j2 + [vF

2
eB~2�+��0� ���0� +H:C:]

(3.11)

şeklinde elde edilir. Bu denklem içerisindeki k¬saltmalar ise

�
�
0
�
=

X
q;�

q2+jM0�(q)j2j��
0
�
(q)j2 (3.12)

�
�
0
�
=

X
q;�

~w�(q)jM0�(q)j2M�(q)�
y
�
0
�
(q)

şeklinde verilir. ·Iki kere dönüşüm uygulanm¬̧s etkin Hamiltonyen�de belirtilen HK
ND

köşegenleşmemi̧s k¬sm¬temsil eder ve fonon yaratma ve yok etme operatörlerini bir-

inci ve ikinci dereceden içerir. Dolay¬s¬yla HKj� >�= eEK� j� >� özde¼ger denklemi

kuruldu¼gunda s¬f¬r katk¬vermektedir.

Sonuç olarak, �+� ve �
�
� için iki eşzamanl¬denkleme ulaş¬l¬r. Bunlar,

24 eEK� � �0+ � 
+ 2�+� � i eB
2��+ + i eB eEK� � �0� � 
�

3524�+�
���

35 = 0 (3.13)

şeklindeki matris denklemiyle yaz¬labilir. Burada �0� = �~vFk, eB = vF (~k)2B0 cos(3�)
ve

�
�
0
�
=
X
q,�

~w�(q)jM0
�(q)j2j��

0
�
(q)j2 (3.14)

olarak verilmi̧stir. Denklem 3.13�ye aşikar olmayan çözüm bulabilmek için, bu denk-

lemdeki matrisin determinant¬n¬n s¬f¬r olmas¬ gerekmektedir. Bu durum eEK��da
kuadratik denkleme yol açar ki bunun çözümü kolayl¬kla
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Şekil 3.2 Grafenin BB�nin K noktas¬nda de¼gerlik band¬n¬n k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Şekil 3.3 Grafenin BB�nin K
0
noktas¬nda iletim band¬n¬n k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Denklem 3.3 ve denklem 3.17 ile verilen enerji de¼gerlerini kullanarak, grafenin BB�nin

K noktas¬nda grafenin iletim ve de¼gerlik (alttaki panel) bantlar¬n¬n k�ya ba¼g¬m-

l¬l¬¼g¬n¬gösteren kontur gra�kleri s¬ras¬yla şekil 3.1 ve şekil 3.2�de verilmi̧stir.Şekil 3.3
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Şekil 3.5 K ve K
0
(içteki) vadilerinde enerjilere polaronik katk¬lar

Denklem 3.17, eE�� = �~v��(k0)k0 biçiminde kolayca yeniden düzenlenebilir. Burada,

bantlar¬n koniksel yap¬da oldu¼gu küçük k�lar için geçerli olan boyutsuz dalga vek-

törünün de¼gerini k0 = ka tan¬mlanarak, boyutsuz renormalize olmuş Fermi h¬z¬

v��(k0)=vF = ��e�(k0) +r1 + 1

16
k
2

0 + 4e�2(k0) + 12�k0 cos(3�) (3.18)

olarak elde edilebilir.

Burada, e�(k0) = 4
p
3�(0)k0=� şeklinde tan¬mlanm¬̧st¬r. Denklem 3.18 ile verilen

renormalize Fermi h¬z¬n¬n kontur çizimleri grafenin K vadisinde iletim ve de¼gerlik

bantlar¬için s¬ras¬yla şekil 3.6 ve şekil 3.7�da gösterilmi̧stir. K
0
vadisi için kontur çi-

zimleri şekil 3.8 ve şekil 3.9�da gösterilmi̧stir. Kontur çizimlerde düz çizgiler üçgensel

e¼grilme yok iken ancak elektron-fonon etkileşmesi var iken renormalize Fermi h¬z¬n¬

göstermektedir. Elektron-fonon ba¼glaş¬m¬nedeniyle iletim ve de¼gerlik bantlar¬nda

oluşan asimetrikleşmeden ve üçgensel e¼grilmeden kaynaklanan anizotropiden dolay¬

bu bantlar için renormalize olmuş Fermi h¬z¬farkl¬niteliklere sahiptir. E
�

� = �~evFk
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şeklinde renormalize Fermi h¬z¬n¬buldu¼gumuzdan denklem 3.18 küçük k de¼gerleri

için geçerlidir. Ancak, iki bant aras¬ndaki asimetri ve üçgensel e¼grilmeden dolay¬

olan anizotropi küçük k de¼gerlerinde bile belirgindir.

Şekil 3.6 Renormalize Fermi h¬z¬n¬n K vadisi iletim band¬için k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Şekil 3.7 Renormalize Fermi h¬z¬n¬n K vadisi de¼gerlik band¬için k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬
35



Şekil 3.8 Renormalize Fermi h¬z¬n¬n K
0
vadisi iletim band¬için k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Şekil 3.9 Renormalize Fermi h¬z¬n¬n K
0
vadisi iletim band¬için k�ya ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Sonuç olarak, elektron-E2g fonon modlar¬n¬n ba¼glaş¬m etkisinin grafenin enerji bant-

lar¬na ve taş¬y¬c¬lar¬n h¬zlar¬na etkisi üçgensel e¼grilme varl¬¼g¬nda LLP teorisi çerçeve-

sinde analitik olarak araşt¬r¬lm¬̧st¬r. Üçgensel e¼grilmenin belirgin oldu¼gu bölgede,

elektron-fonon ba¼glaş¬m¬ndan dolay¬enerji bantlar¬nda bozulma meydana gelmek-

tedir ve bu bantlar güçlü anizotropi sergilemektedir. Bu etki kendini grafen yük
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taş¬y¬c¬lar¬n h¬z¬nda da göstermektedir. Bu çal¬̧sman¬n bir başka önemli sonucu da

elektron-fonon etkileşmesinden dolay¬ grafenin iletim ve de¼gerlik bantlar¬ aras¬n-

daki asimetridir. Bu çal¬̧sman¬n grafenin elektronik yap¬s¬n¬n deneysel analizinde

onun başta söylenen antilokalizasyon, zay¬f lokalizasyon, taş¬y¬c¬multiplikasyonu,

anizotropik özdirenç, iletkenlik, do¼grusal olmayan optiksel tepki ve Coulomb sürük-

lenme gibi ilgi çekici özelliklerini bulmakta faydal¬olmas¬beklenmektedir.
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HR =
1

2
�R(�xsy � �ysx) (4.2)

ile tan¬mlan¬r (Katsnelson 2012).

Denklem 4.1 ile verilen H0 Hamiltonyen�i tam olarak çözülebilmektedir ve boyutsuz

enerji özde¼gerleri �0n =M0[1+Z
2
=(n+
)2]�1=2 ile verilir (Novikov 2007c). Bu enerji

özde¼gerlerine kaŗs¬gelen özfonksiyonlar ise,

	nj(r) =
1p
r

0@Fnj(r)ei�(j�1)
iGnj(r)e

i�j

1A (4.3)

şeklindedir. Fnj(r) ve Gnj(r) Laguerre polinomlar¬cinsinden,

Fnj(r)

Gnj(r)

9=; = (�1)nNnj(Z;M0)
p
M0 � �n (4.4)

�e��r(2�r)
�1=2[L2
n (2�r)� C21L
2

n�1(2�r)]

olarak elde edilmi̧stir ve burada C21 = � n+2


mj+(ZM0=�)
�dir. Di¼ger yandan, � =p

M2
0 � �2n, 
 =

q
j2 � Z

2
olmak üzere normalizasyon katsay¬s¬

Nnj(Z;M0) =

�
�(n+ 1)�3[mj + (ZM0=�)]

�(n+ 2
 + 1)ZM2
0

�1=2
(4.5)

olarak belirlenebilir. Boyutsuz Coulomb sabiti Z = Ze2=�~vF olarak tan¬mlanabilir

ve j = mj+1=2 toplam aç¬sal momentum Jz = Lz+Sz�nin özde¼gerleridir. Kuantum

say¬s¬ n�nin de¼gerleri mj � 0 oldu¼gu durumda n = 0; 1; 2::: iken, mj < 0 için

n = 1; 2:::�dir (Kandemir 2013). Topolojik kusurlar varl¬¼g¬nda ise, boyutsuz enerji

özde¼gerleri �0n

�0n;� =M0[1 + Z
2
=(n+

q
�2 � Z

2
)2]1=2 (4.6)

şeklinde modi�ye olmaktad¬r.
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Denklem 4.6�de n
 tek tabaka grafenden ç¬kar¬lan atom sektörleri say¬s¬olmak üzere

� = (j + n
=4)=(1� n
=6) olarak tan¬mlanm¬̧st¬r (Chakraborty vd. 2011).

Topolojik kusur varl¬¼g¬nda hidrojenimsi safs¬zl¬¼ga sahip aral¬kl¬grafenin enerji spek-

trumuna RSYE�nin etkisini irdeleyebilmek için enerji özde¼gerleri bulunmuştur. Spin

durumlar¬dejenere oldu¼gundan, bunlar¬bulabilmek için dejenere pertürbasyon teorisi

uygulanm¬̧st¬r. H0 Hamiltonyen�ine ait olan ve denklem 4.3 ile verilen dalga fonksi-

yonlar¬ ile spin yukar¬ve spin aşa¼g¬durumlar için spinör dalga fonksiyonlar¬olan

�
"#
�¬n d¬̧s çarp¬m¬al¬narak öz fonksiyonlar 	"# =  
�

"#
şeklinde kurulmuştur. Spin

yukar¬ve spin aşa¼g¬durumlar için spinör dalga fonksiyonlar¬s¬ras¬yla

�" =
1p
2

0@ 1

exp(i�)

1A (4.7)

�" =
1p
2

1p
2

0@ 1

exp(i�)

1A (4.8)

şeklinde yaz¬labilir.

Sonuç olarak, 	"# spin yukar¬ve spin aşa¼g¬durumlar için s¬ras¬yla

	" =
1p
2

0BBBBBB@
Fnj(r)e

i�(j�1)

Fnj(r)e
i�(j)

iGnj(r)e
i�(j)

iGnj(r)e
i�(j+1)

1CCCCCCA (4.9)

	# =
1p
2

0BBBBBB@
Fnj(r)e

i�(j�1)

�Fnj(r)ei�(j)

iGnj(r)e
i�(j)

�iGnj(r)ei�(j+1)

1CCCCCCA (4.10)

olarak elde edilirler. Dolay¬s¬yla ilgili enerji özde¼geri,
P

i j�ij2 = 1 koşulu sa¼glanmak

şart¬yla,
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(H0 +HR)(�1 " + �2 #) = �n(�1 " + �2 #) (4.11)

ifadesinden bulunabilir. �R = �R(
3
2
J0)

�1 olmak üzere, denklem 4.11 çözülerek,

RSYE�nin boyutsuz enerjiye katk¬s¬,

��n = ��R
Z

Z
2
+ (n+ 
)2

f� +
q
Z
2
+ (n+ 
)2 � n(n+ 2
)

� +

q
Z
2
+ (n+ 
)2

g (4.12)

olarak elde edilir. Sonuçta, toplam boyutsuz enerji denklem 4.6 ve denklem 4.12

ile verilen enerjilerin toplam¬ndan oluşur, yani �n = �0n;� + ��n�dir. Pertürbe ol-

muş enerji �n dejenere pertürbasyon teorisi aral¬¼g¬nda geçerlidir. Bu durumda

�R << �M0(1+Z
2
=�2�Z2)�1=2(2�Z)�1�dir. RSYE varl¬¼g¬nda ve/veya bir topolojik

kusur varl¬¼g¬nda, j aç¬sal momentum kanallar¬için grafenin enerji seviyelerindeki de-

jenerelik kalkar, yani enerji seviyeleri yar¬lm¬̧st¬r. Dahas¬, topolojik kusur varl¬¼g¬ndan

meydana gelen yar¬lmalar¬n büyüklü¼gü düşük bir RSYE gücünde bile artmaktad¬r.

Şekil 4.1 Grafende enerji yar¬lmalar¬n¬n RSYE�ne ba¼g¬ml¬l¬¼g¬
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Enerji seviyelerindeki yar¬lmalar¬n RSYE ile nas¬l de¼gi̧sti¼gini daha iyi anlamak için,

şekil 4.1 ve şekil 4.2�deki gra�kler çizilmi̧stir. Şekil 4.1�de hidrojenik safs¬zl¬k varken

ancak topolojik kusur yokken �En;;j(�R) = En;jjj(�R)�En;�jjj(�R) ile verilen yar¬l-

man¬n büyüklü¼gü n = 0 ve n = 1 ile etiketlenen enerji seviyeleri için en düşük

dört aç¬sal momentum kanallar¬olan j = �1=2 ve j = �3=2 için iki farkl¬safs¬zl¬k

de¼gerinde, Z = 0:15 (kesikli çizgiler) ve Z = 0:25 (düz çizgiler), �R�n¬n fonksiyonu

olarak çizilmi̧stir. Seviyelerdeki bu yar¬lmalar¬n, en düşük durum ve toplam aç¬sal

momentum say¬s¬n¬n j = �1=2 de¼gerleri için safs¬zl¬¼g¬n Z = 0:25 de¼gerinde daha

etkili oldu¼gu gra�kten kolayl¬kla anlaş¬lmaktad¬r. Yar¬lma toplam aç¬sal momentum

say¬lar¬j = �1=2 ve j = �3=2 için n = 0�a k¬yasla n = 1 durumunda daha küçük-

tür. Bu seviyelerdeki yar¬lma �R parametresini artt¬rd¬kça artmaktad¬r. RSYE�nden

dolay¬ortaya ç¬kan yar¬lman¬n büyüklü¼gü Z = 0:25 (düz çizgiler) için Z = 0:15

(kesikli çizgiler)�e k¬yasla daha etkilidir. Ayr¬ca, hidrojenik safs¬zl¬k varl¬¼g¬nda spin-

yörünge ba¼glaş¬m¬n¬n oldu¼gu grafenin elektronik spektrumuna topolojik kusurlar¬n

etkileri de çal¬̧s¬lm¬̧st¬r.

Şekil 4.2 Enerji yar¬lmalar¬n¬n �R ba¼g¬ml¬l¬¼g¬
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Şekil 4.2 topolojik kusurlar varl¬¼g¬nda ortaya ç¬kan yar¬lmalara RSYE�nin etkisini

göstermektedir. Bu şekilde, RSYE var iken ve yok ikenki durumlarda seviyel-

erdeki yar¬lma büyüklü¼günün fark¬, yani �En;j(�R)� �En;j(0); topolojik kusur ile

Z = 0:25 (düz çizgiler) ve Z = 0:15 (kesikli çizgiler) safs¬zl¬k gücü için �R�n¬n

fonksiyonu olarak çizilmi̧stir. RSYE�nin büyüklü¼gü �R�n¬n art¬̧s¬yla, ç¬kar¬lan atom

sektörlerinin artan (azalan) say¬s¬yla fark¬n azald¬¼g¬(artt¬¼g¬) bulunmuştur. RSYE

Z = 0:25 (düz çizgiler) için Z = 0:15�e (kesikli çizgiler) k¬yasla daha etkilidir.

Özetlemek gerekirse, RSYE�nden ötürü seviyelerdeki yar¬lmalar¬n büyümesi artan

RSYE�nin büyüklü¼güyle daha belirgin hale gelmektedir.

Şekil 4.3 Enerji yar¬lmalar¬n¬n Z ba¼g¬ml¬l¬¼g¬

Şekil 4.3�de RSYE�den dolay¬seviyeler aras¬ndaki yar¬lmalar¬n fark¬�R = 27m eV ve

�R = 0 m eV için M0=0.01 oldu¼gu durumda veilk iki düşük durum için, yani n = 0

ve n = 1, ve ilk dört aç¬sal momentum kanal¬, yani j = 1=2, j = 3=2 ve j = �1=2,

j = �3=2 için boyutsuz safs¬zl¬k büyüklü¼gü Z�¬n fonksiyonu olarak çizilmi̧stir. Bu

şekilde, düz çizgiler topolojik kusur yokkenki fark¬göstermektedir. Tek bir atom

sektörü kald¬r¬ld¬¼g¬nda, yani n
 = 1 ve üç atom sektörü kald¬r¬ld¬¼g¬nda,yani n
 = 3,
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karbon aras¬uzakl¬ktan çok daha fazla olan kuantum noktalar¬n ba¼gl¬durumlar¬için

yap¬lan s¬k¬ba¼g hesaplamalar¬yla (SBH) elde edilen sonuçlarla tamam¬yla uyumlu

sonuçlar vermektedir. Sürekli model ile SBH aras¬ndaki uyuşum küçük yar¬çaplar

da bile yüksek aç¬sal momentum de¼gerli düşük ba¼gl¬durumlar için her zaman ka-

bul edilebilirdir. Bu, hapislemenin etkilerini çal¬̧sabilmek için sürekli yaklaş¬m¬n

kullan¬lmas¬na olanak sa¼glar. Tezin bu bölümünde bunlardan al¬nan motivasyonla

GKN�ndan kaynakl¬ kuantum hapislemenin ve onun merkezine yerelleşmi̧s hidro-

jenik donor safs¬zl¬¼g¬n birleşik etkileri çal¬̧s¬lm¬̧st¬r. Bunun için, GKN�s¬çembersel

hapisleme potansiyeli ile modellenmi̧s olup, noktan¬n merkezi üzerine hidrojenimsi

safs¬zl¬k yerleştirilmi̧stir. Hesaplamalar varyasyonel yöntem çerçevesinde yap¬lm¬̧s

olup deneme dalga fonksiyonu olarak kuantum nokta potansiyelinin olmad¬¼g¬durum-

daki Dirac-Weyl denkleminin tam çözümleri kullan¬lm¬̧st¬r. ·Içerisinde verici (al¬c¬)

bir iyona ba¼glanm¬̧s bir elektron (deşik) bulunduran parabolik grafen kuantum nok-

tas¬sisteminin, düzlemine dik uygulanan manyetik alan varl¬¼g¬nda Hamiltonyen�i

H = vF� � (p+
e

c
A) + ��0r

2 � Ze2

�r
(5.1)

ile verilir. Burada, A = B0(�y; x; 0)=2 simetrik ayarda seçilmi̧s vektör potansiye-

lidir. U0 ve R0 s¬ras¬yla GKN�n¬n büyüklü¼günü ve çap¬n¬belirlemek üzere �0 =

U0=2R
2
0 şeklinde belirlenmi̧stir. Denklem 5.1�de � ve � Dirac matrisleri ve Fermi

h¬z¬vF = (3a=2)J0�d¬r. J0 en yak¬n komşu karbon atomlar¬aras¬ndaki hoplama in-

tegrali olup, 2:7 eV mertebesindedir ve a grafenin ba¼g uzunlu¼gudur. Denklem 5.1�in

GKN potansiyeli ve safs¬zl¬k olmad¬¼g¬durumda çözümleri daha önce elde edilmi̧stir

(Kandemir ve Mogulkoc 2010). Bu ikisinin birleşik etkilerini çal¬̧smak için, ikisinin

yoklu¼gunda H	n = En	n Dirac-Weyl denklemine ait tam dalga fonksiyonu dene-

me dalga fonksiyonu olarak kullan¬lm¬̧st¬r. Bu denklemdeki dört bileşenli spinörler,

Rn(x) = [�!=2�(� + jmj)!]1=2
0xjmj olmak üzere

	Kn (x; ') = Rn(x)e
im'e�x

2=2

0BBBBBB@
L0

0

0

LK

1CCCCCCA
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	K
0

n (x; ') = Rn(x)e
im'e�x

2=2

0BBBBBB@
0

L0

LK
0

0

1CCCCCCA (5.2)

ile verilirler. Denklem 5.2�de L0, LK, LK
0
Laguerre polinomlar¬cinsinden s¬ras¬yla,

L0 = L
jmj
� (x2),

LK =
ixe+i'p

n

(
L
jmj+1
� (x2) m � 0
� n
x2
L
jmj�1
�+1 (x

2) m < 0

LK =
ixe�i'p

n

(
� n
x2
L
jmj�1
� (x2) m � 0

L
jmj+1
� (x2) m < 0

(5.3)

şeklinde tan¬mlanm¬̧slard¬r.

Kaŗs¬l¬k gelen özde¼gerler n = �+(jmj+m+ � +1)=2 ile �n = ~vF
p
2n=lB, � kiralite

indeksi grafenin de¼gerlik band¬için �1, iletim band¬için +1 olmak üzere En = ��n

ile verilir. Ayr¬ca, lB = (~c=eB)1=2 manyetik hapisleme uzunlu¼gunu, � sözdespin

indeksi olmak üzere �1 ve +1 de¼gerlerinde s¬ras¬yla K ve K0
vadilerini belirtmekte-

dir. Çal¬̧sman¬n bundan sonraki k¬sm¬nda sadece iletim band¬yla ilgilenilmi̧stir. An-

cak, sonuçlar¬n di¼ger banda uygulanmas¬oldukça basittir. Denklem 5.3�te x = 
0�

boyutsuz bir niceliktir ve 
0 manyetik hapisleme uzunlu¼gu lB ile ters orant¬l¬d¬r, yani


0 = 
 = 1=
p
2lB. Öte yandan uzaysal bir hapisleme varl¬¼g¬nda Denk 5.1�de verilen

Hamiltonyen ile tan¬mlanan grafen sistemi, grafende skaler parabolik bir kuantum

noktan¬n boyutunu karakterize eden do¼gal bir uzunluk birimi R = (~vFR20=U0)1=3

tan¬mlar (Silvestrov vd. 2007, Chen vd. 2007). Bu yüzden sistemi tek bir paramet-

re ile karakterize etmek için Chen vd. 2007�in makalesinde verilen çözüm önerisi

kullan¬lm¬̧st¬r, yani 
20 = 
2+R�2 yaz¬lm¬̧st¬r ve 
 varyasyon parametresi seçilerek

R!1 oldu¼gu durumda 1=
p
2lB�ye indirgenmesi sa¼glanm¬̧st¬r. Dolay¬s¬yla GKN�na

ait varyasyonel özenerjiler
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En =

Z
d2r	y

n

�
� � (�ir+ e

~c
A) + ��0r

2 � Ze2

�r

�
	n (5.4)

ifadesinden elde edilmi̧slerdir.

Denklem 5.2 ve denklem 5.3�i denklem 5.4 içerisine yerleştirildi¼ginde varyasyonel

enerji için genel bir ifade,

En =

�p
n� Z

2
MI
n

�

0 +

p
n

2l
2

B

1


0
+

1

4R
3

1


20
MII
n (5.5)

biçiminde elde edilir.

Denklem 5.5�de enerji ve bütün uzunluklar s¬ras¬yla J0 ve a birimleri cinsinden boyut-

suz olarak ifade edilmi̧stir. Buradaki MI
n ve MII

n integralleri Laguerre polinomlar¬

cinsinden,

MI
n =

eFn + 1

n
eGn (5.6)

eFn = �!

(� + jmj)!

1Z
0

dre�rrjmj+
1
2

��Ljmj� (r)
��2 (5.7)

eGn = �!

(� + jmj)!

1Z
0

dre�rrjmj�
1
2Hjmj�;�(r) (5.8)

MII
n = Fn �

1

n
Gn (5.9)

Fn =
�!

(� + jmj)!

1Z
0

dre�rrjmj+1
��Ljmj� (r)

��2 (5.10)

Gn =
�!

(� + jmj)!

1Z
0

dre�rrjmj+1Hjmj�;�(r) (5.11)
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Hjmj�;�(r) =

8>>>>>><>>>>>>:
r
���Ljmj+1�+� (r)

���2 , � =
8<: 0 m � 0 � = +1

�1 m < 0 � = +1

n2

r

���Ljmj�1�+� (r)
���2 , � =

8<: 0 m � 0 � = +1

�1 m < 0 � = +1

(5.12)

olarak tan¬mlanm¬̧st¬r.

Şekil 5.1 Manyetik alan¬n fonksiyonu olarak parabolik GKN enerji spektrumu

MII
n analitik olarak hesapland¬¼g¬ zaman, Fn = 2� + jmj + 1 ve Gn = 2n � m�i

vermektedir. Böylece, tam olarak MII
n = �� elde edilir. Her bir n de¼geri için, MI

0

de analitik olarak integre edilebilir (Gradhsteyn ve Rhyzik 2000). Öyle ki, örnek

olarak, �(x) Gamma fonksiyonu olmak üzere, n = 0 içinMI
0 = �(jmj+1=2)=�(jmj+

1) elde edilir. Denklem 5.5 ile verilen enerji için yaklaş¬k analitik bir ifade elde etmek

için, enerjinin baz¬ limit de¼gerleri hesaplanm¬̧st¬r. Safs¬zl¬¼g¬n olmad¬¼g¬, durumda

enerjinin 
�a göre minimizasyonu, R sonsuza giderken, 
 = 1=
p
2lB vermektedir.

Bu de¼ger ilgili varyasyonel enerji ifadesinde yerleştirildi¼ginde, kütlesiz grafen için

çok iyi bilinen Landau seviyeleri En =
p
2n=lB elde edilir. Sonuç olarak, bu de¼ger
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tekrar denklem 5.5�de yerleştirildi¼ginde birinci dereceden yaklaş¬kl¬kla

E0 = �
Z

2l0

�(jmj+ 1=2)
�(jmj+ 1) � �

l
2

0

4R
3 (5.13)

enerji de¼geri elde edilir. Öyle ki, etkin hapisleme uzunlu¼gunu 1=l
2

0 = 1=2l
2

B + 1=R
2

olarak tan¬mlanm¬̧st¬r. Denklem 5.13, parabolik bir GKN�n¬n enerji spektrumuna

hidrojenimsi donor safs¬zl¬¼g¬n etkisiyle ilgili bir �kir verebildi¼gi gibi kritik safs¬z-

l¬k büyüklük de¼geri ilgili bilgi de verir. Safs¬zl¬k ve manyetik alan yok iken denklem

5.13 iyi sonuç vermektedir. Kandemir ve Omer 2013�in makalesinde belirtildi¼gi gibi,

Ponomarenko vd. (Ponomarenko vd. 2008) taraf¬ndan oluşturulan grafen ayg¬t-

larda D = 40 � 1:0 nm çaplar¬ndaki GKN�lar 0:010 � 0:5 eV aral¬k de¼gerlerine

sahiptirler. Denklem 5.13 kullanarak bunlar için bu de¼gerler 0:014� 0:57 eV olarak

öngörülmüştür. Yüksek manyetik alanlarda bile deneysel (Molitor vd. 2009) olarak

da do¼grulanm¬̧s, iyi bilinen göreli Landau seviyelerini sa¼glamaktad¬rlar. Denklem

5.13�den Z�¬n kritik de¼geri Zkri =
l
3
0

2R
3
�(jmj+1)
�(jmj+1=2) olarak hesaplanabilir. Bu kritik

de¼ger manyetik alan¬n yoklu¼gunda Zkri = 1=2
p
� de¼gerine indirgenmektedir.

Şekil 5.2 Enerji özde¼gerlerinin etkin nokta yar¬çap¬na ba¼g¬ml¬l¬¼g¬
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Şekil 5.1�de [n] ile etiketlenmi̧s koyu gri çizgiler pertürbe olmam¬̧s Landau seviyelerini

(R ! 1 limitinde), kesikli (düz) çizgiler ise K0
(K) vadileri temsil etmektedir.

Bütün e¼griler aşa¼g¬dan yukar¬ya m = 0;�1;�2 ve �3 seviyeleri, gri, k¬rm¬z¬, yeşil

ve mavi renklerle gösterilmi̧stir. Şekil 5.1�de parabolik GKN�n¬n taban ve birinci

uyar¬lm¬̧s enerji durumlar¬hidrojenik safs¬zl¬k varl¬¼g¬nda (ince kesikli (K
0
) ve ince

düz (K)) ve yoklu¼gunda (koyu kesikli (K
0
) ve koyu düz (K))

p
B�nin fonksiyonu

olarak çizilmi̧stir.

Kaŗs¬laşt¬rma için aral¬ks¬z grafenin ilk iki Landau seviyesi gri renkle kal¬n çizgiyle

gösterilmi̧stir. GKN�nda safs¬zl¬k enerji seviyeleri sabit bir U0 de¼geri için B manyetik

alan¬artt¬r¬ld¬¼g¬nda iyi bilinen Landau seviyelerine do¼gru ulaşmaktad¬r (Şekil 5.2).

Şekil 5.2�de sabit bir manyetik alan ve safs¬zl¬k gücünde; yani hapislemenin tek

baş¬na sabit bir safs¬zl¬k gücünde safs¬zl¬k enerji seviyelerine etkisini anlamak için,

s¬ras¬yla B = 5T ve Z = 0:15, GKN�n¬n en düşük enerji özde¼gerleri etkin nokta

yar¬çap¬R�nin fonksiyonu olarak verilmi̧stir.

Şekil 5.3 Enerji özde¼gerleri etkin nokta gücüne ba¼g¬ml¬l¬¼g¬
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Ayn¬enerji seviyelerinin m = 0 için etkin nokta büyüklü¼gü U = U0=R
2
0�ye ba¼g¬m-

l¬l¬¼g¬şekil 5.3�de gösterilmi̧stir. Şekil 5.2 ve şekil 5.3�de ilgili seviyelere ait vadi yar¬l-

malar¬n¬daha iyi görebilmek için yar¬lmadan kaynakl¬boşluk gri ile renklendirilmi̧stir.

Daha dar nokta daha güçlü hapisleme oluşturdu¼gundan vadi yar¬lmas¬de¼geri hapisle-

me güçlendikçe büyümüştür. Vadi dejenereli¼ginin büyüklü¼gü, GKN�n¬n büyük-

lü¼günü azaltt¬kça, önce yavaşça azald¬¼g¬ve sonra aral¬ks¬z grafendeki de¼geri olan

s¬f¬ra ulaşt¬¼g¬ belirlenmi̧stir. Bu durum şekil 5.3�de daha aç¬kça görülmektedir.

Bununla birlikte, donor bir safs¬zl¬¼g¬n dahil edilmesi bu seviyelerin düşük enerji

seviyelerine kaymas¬na sebep olur ve sabit U de¼geri için vadi yar¬lmas¬n¬n büyük-

lü¼günde art¬̧sa yol açar. Di¼ger yandan, uzun menzilli bir hidrojenik donor safs¬zl¬¼g¬n

dahil edilmesi vadi yar¬lmas¬nda azalmaya neden olur.

Şekil 5.4 Manyetik alan yoklu¼gunda Z�a ba¼g¬ml¬GKN enerjileri

Şekil 5.4�de ilgili enerji seviyeleri Z safs¬zl¬k büyüklü¼günün fonksiyonlar¬ olarak

çizilmi̧stir. Bu gra�kte kal¬n çizgiler � = +1 enerji seviyelerini temsil ederken,

kesikli çizgiler � = �1 için olanlar¬temsil etmektedirler. ·Iç k¬s¬mdaki gra�kte ise

yine enerji seviyeleri, k¬rm¬z¬yla m = �1, yeşille m = �2 ve maviyle m = �3 hem
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de griyle m = 0�¬n dahil edilmesiyle gösterilmi̧stir.

Sonuç olarak, tezin bu k¬sm¬nda yap¬lan çal¬̧smada parabolik grafen kuantum nok-

tas¬n¬n enerji seviyelerine hidrojenimsi donor bir safs¬zl¬¼g¬n etkileri araşt¬r¬lm¬̧st¬r.

Bunun için, taş¬y¬calar¬n hapislenmesiyle birlikte manyetik alan¬n etkisini de hesaba

katan deneme dalga fonksiyonlar¬n¬n seçilmesine dayal¬ varyasyonel yöntem kul-

lan¬lm¬̧st¬r. Bunlar do¼grultusunda, vadi yar¬lmas¬de¼gerinin safs¬zl¬¼g¬n ve manyetik

alan¬n gücüne son derece kuvvetli biçimde ba¼gl¬oldu¼gu ve vadi yar¬lmas¬n¬n büyük-

lü¼günün kolayca safs¬zl¬k de¼gerli¼giyle kontrol edilebilir oldu¼gu neticesine eri̧smek

mümkündür. Elde edilen bu sonuçlar¬n, GKN�lar¬n baz¬ elektronik özelliklerinin

safs¬zl¬kla nas¬l kontrol edilebilece¼gine yönelik bir görüş kazand¬rmakta faydal¬ola-

ca¼g¬düşünülmektedir.
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6. TARTIŞMA VE SONUÇ

Sonuç olarak, ortaya konulan ilk çal¬̧smada, elektron-E2g fonon modlar¬n¬n ba¼glaş¬m

etkisinin grafenin enerji bantlar¬na ve taş¬y¬c¬lar¬n Fermi h¬zlar¬na etkisi üçgensel

e¼grilme varl¬¼g¬nda LLP teorisi çerçevesinde analitik olarak araşt¬r¬lm¬̧st¬r. Üçgensel

e¼grilmenin belirdi¼gi bölgede, elektron-fonon ba¼glaş¬m¬ndan dolay¬enerji bantlar¬nda

bozulma meydana gelmektedir ve bu bantlar güçlü anizotropi sergilemektedir. Bu

etki kendini grafen yük taş¬y¬c¬lar¬n h¬z¬nda da göstermektedir. Bu çal¬̧sman¬n

bir başka önemli sonucu, elektron-fonon etkileşmesinden dolay¬grafenin iletim ve

de¼gerlik bantlar¬aras¬ndaki asimetridir. Bu çal¬̧sman¬n grafenin elektronik yap¬s¬n¬n

deneysel analizinde onun başta söylenen antilokalizasyon, zay¬f lokalizasyon, taş¬y¬c¬

multiplikasyonu, anizotropik özdirenç, iletkenlik, do¼grusal olmayan optiksel tepki,

ve Coulomb sürüklenmesi gibi ilgi çekici özelliklerini bulmakta faydal¬olmas¬umul-

maktad¬r.

·Ikinci çal¬̧sman¬n neticesinde, RSYE�nin uzun eri̧simli safs¬zl¬k ve topolojik kusuru

birarada bar¬nd¬ran aral¬kl¬grafenin elektronik spektrumuna katk¬s¬araşt¬r¬lm¬̧st¬r.

Çal¬̧sma dejenere pertürbasyon teorisi çerçevesinde yap¬lm¬̧st¬r. Sonuçlar dejenere

pertürbasyon teorisinin sa¼gland¬¼g¬ s¬n¬rlar bölgesi içinde geçerlidir. Dahas¬, art¬̧s

safs¬zl¬¼g¬n gücüne oldukça ba¼gl¬d¬r. Topolojik bir kusur varl¬¼g¬nda aral¬kl¬grafenin

enerji seviyelerinin sözde-Zeeman yar¬lmas¬RSYE�nin dahil edilmesiyle artm¬̧st¬r.

Tezin son k¬sm¬nda bulunan çal¬̧smada parabolik grafen kuantum noktas¬n¬n enerji

seviyelerine hidrojenimsi donor bir safs¬zl¬¼g¬n etkileri araşt¬r¬lm¬̧st¬r. Bunun için,

taş¬y¬calar¬n hapislenmesiyle birlikte manyetik alan¬n etkisini de hesaba katan dene-

me dalga fonksiyonlar¬n¬n seçilmesine dayal¬varyasyonel yöntem kullan¬lm¬̧st¬r. Bun-

lar do¼grultusunda, vadi yar¬lmas¬de¼gerinin safs¬zl¬¼g¬n ve manyetik alan¬n gücüne son

derece kuvvetli bir biçimde ba¼gl¬oldu¼gu ve vadi yar¬lmas¬n¬n büyüklü¼günün kolayca

safs¬zl¬k de¼gerli¼giyle kontrol edilebilir oldu¼gu neticesine eri̧silmi̧stir. Elde edilen bu

sonuçlar¬n, GKN�lar¬n baz¬elektronik özelliklerinin safs¬zl¬kla nas¬l kontrol edilebile-
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ce¼gine yönelik bir görüş kazand¬rmakta faydal¬olaca¼g¬düşünülmektedir.
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