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OZET

Doktora Tezi

ELEKTRON-FONON ETKILESMESI VE TOPOLOJIK KUSURLARIN GRAFENIN
FERMI YUZEYI TOPOLOJISINE ETKILERI

Neslihan GOKCEK

Ankara Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dali

Damisman: Prof. Dr. Bekir Sitki KANDEMIR

Bu tezde, topolojik kusurlarin ve elektron-fonon etkilesmelerinin grafenin elektronik spek-
trumu iizerine etkileri analitik olarak aragtirilmistir. Elektron-fonon kuplaji ve tiggensel
egriligin birlesmis etkilerinin grafenin elektronik spektrumuna ve Fermi hizina etkilerini
bulmak i¢in Lee-Low Pines teorisi gercevesinde bir ¢aligma yiiriitiilmiigtiir. Fermi hizinin
renormalize olmasina ek olarak, ticgensel egrilikten dolay: giiglii bir anizotropi sergiledigi
sonucuna varilmigtir. Dahasi, topolojik kusurlarin ve Rashba spin-yoriinge etkilesmesinin
grafenin elektronik spektrumuna etkileri analitik olarak analiz edilmistir. Dejenere pertiir-
basyon teorisi kullanilarak yapilan bu calisma sonucunda, stzde Zeeman yarilmasinin
topolojik kusur ve Rashba spin-yoriinge etkilesmesi ile kontrol edilebilir oldugu bulun-
mugtur. Son olarak, grafen kuantum noktasinin elektronik spektrumunun, hidrojenimsi
bir safsizlik ile giiclii bicimde degistigi varyasyonel yontem kullanarak gosterilmigtir.

Subat 2017, 63 sayfa

Anahtar Kelimeler: grafen, topolojik kusurlar, elektron-fonon etkilesmesi
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ABSTRACT

Ph.D. Thesis

EFFECTS OF ELECTRON-PHONON INTERACTION AND TOPOLOGICAL
DEFECTS ON THE FERMI SURFACE TOPOLOGY OF GRAPHENE

Neslihan GOKCEK

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

Supervisor: Prof. Dr. Bekir Sitki KANDEMIR

In this thesis, the effects of topological defects and electron-phonon interactions on the
electronic spectrum of graphene are investigated analytically. To find the combined effects
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 effects 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. GIRIiS

Insanlar eski devirlerden bu yana yeni materyalleri kesfetme cabasinda olmustur. Bu
durum onun geligiminin bir gostergesidir. Su an giindelik yagantimizin vazgegilmez
bir parcasi olan bilgisayar, akilli telefon gibi teknoloji aygitlarinin, kiiresel birlik-
teligimizi saglayan internetin ortaya c¢ikisi 20. yy’a denk geldiginden, materyal bili-
minde en biiyiik ilerleyisin bu dénemde oldugunu soylemek hi¢ de yanlhs degildir.
Boylesine bir olusumun temelini ise 20. yy'in baslarindan itibaren geligserek ilerleyen

kuantum mekanigi olugturur.

20. yy'in son yarisindan giintimiize kadar uzanan devir, silikon tabanli teknolo-
jinin hakim oldugu bir devirdir ve bu yiizden silikon (Si) devri olarak adlandirilir.
Ancak, giinii geldiginde silikon gibi yariiletkenlerin egemen oldugu bu teknoloji
yerini bagka temellere dayali bir teknolojiye birakacaktir. Yariiletkenler icin yapilan
aragtirmalarin, yariiletkenler teknolojisinin yerini karbon tabanli nanoelektronigin
alacagini 6ngormesi hic¢ de sasirtict bir durum degildir. Bunun nedeni, materyal tari-
hi acisindan bakildiginda gelecek mikroelektronigin alt yapisi i¢in karbonun segilmig

olma ihtimalinin kuvvetli olusudur.

1950’lerde Bell laboratuvarlarinda germanyum tabanli olan ilk transistor yapilmigtir.
Bundan kisa bir siire sonra daha az maliyetle, daha diisiik enerji kaybiyla elek-
trik iletimi saglayan Si’a gecilmistir. Bu durumda dikkat edilmesi gereken husus,
en iist satirinda karbon (C) atomunu bulunduran periyodik tablonun VI A siitu-
nunda bir {ist satira ge¢ilmig olmasidir. Aym siitunda bulunan bu elemanlar en iist
kabuklarinda ayni sayida elektrona sahip olduklarindan kimyasal 6zellikleri aynidir,
fakat elektronik dalga fonksiyonlarimin boyutlari ve onlarin enerjileri biiyiik degisim
gosterir. Ornegin Si atomu C atomundan sekiz fazla elektrona sahip oldugundan
Coulomb etkilesmesini perdeleyen daha genis elektron bulutuna sahiptir ve bu du-
rum Si kristallerinde C kristallerine kiyasla daha zayif ve uzun kimyasal baglara yol

acar, yani C’da bu uzunluk 1,42 A iken, Si’da 2,35 A’dur. C 3500 °C ile en yiiksek
1



erime ve siiblimlesme sicakligina sahipken Si i¢in bu sicaklik 1700 °C’dir. Ara-
larindaki bu farklhilik, Si'nun yeryiiziinde sadece kayalik ve kumlarda var ederken,
C’nun yasam igin neden gerekli eleman oldugunu anlamaya yardimci olmaktadir

(Neto 2010).

Sekil 1.1 Karbon allotroplar1 (Neto vd. 2009)

Karbon kimyasinin en ilgi ¢ekici yonlerinden biri, karbonun elektronik durumlarinin
saf s ve p hidrojenimsi durumlarinin hibritlesmesiyle daha iyi tamimlanmasidir. Bu
yapilar, kristal yapilar1 ve karbon atomlariin orada hibritlesmesiyle ayirt edilebilir.
Hibritlesen bu yoriingeler ¢ok sayida farkl kristal yap:1 veya allotropun olusumuna
sebep olan giiclii yonlii kovalent baglar1 olustururlar. Saf karbon elmasi, grafiti,
fulleren’i ve bu ailenin en son iiyesi olan grafeni igerecek sekilde bir ¢ok farkli yapida
bulunur. Ancak, karbonun bagka elementlerle baglanmasi, kararli olmasina rag-
men kimyasal tepkimelerle kolayca degistirilebilir ve ortaya ¢ikan bilesikler genelde
sagirtict derecede birbirinden farkhdir. Ornegin bir karbon cifitine baglanan bir
hidrojen atomu asetileni (etin) olugtururken, iki ve ii¢ hidrojen atomu sirasiyla etilen
(eten) ve etam olusturur. Elmasta atomlar sp® hibritlesirler ve iki i¢ ige ge¢mis yiizey
merkezli kiibiklerden olusan kiibik yapida elmas icinde yerlegirler. Grafit tabakasal

yapiya sahiptir ve sp? hibritlesmesi yapan grafitteki karbon atomlar1 her bir diiz-
2



lemde altigen orgiide diizenlenirken, diizlemler kendilerince AB (Bernal) yiginlan-
miglardir ve van der Waals kuvvetleriyle birbirine baghdirlar. Amorf karbon ise
isminden de anlagilacagi iizere uzun mesafe kristal diizenlemesine sahip degildir, an-
cak atomlar yerel olarak birbirine kovalent bi¢cimde baghdirlar. Ayrica amorf karbon
sp? ve sp® hibritlesmesi yapan karbon atomlarin karisik bilesiminden olusur. Diger
yandan, elmas nano-elmas yapilanmak icin nano boyuta indirgenebilirken, gercek

diigiik boyutlu allotroplara indirgenebilir olan grafittir (Vijayaraghavan 2013).

Bu tezin temelini olusturan grafen de grafitin tek tabakasi olarak tanimlanir. Sekil
1.1°de gosterilen saf karbon allotroplar: yakindan incelendiginde hepsinin ayni altigen
zincir motifine sahip oldugu anlagilir. Linus Pauling, 1950’lerde hazirladig: yiiksek
lisans tezi "The Nature of the Chemical Bond"’da, o zamanlar bilinen tek allotrop
grafitin ¢ok biiyiik molekiil tabakalarimdan (su anda grafen olarak adlandirilan) olus-
tugunu belirterek karbon allotroplarinin dogasini anlayan ilk isim olmustur. Kar-
bon allotroplarindan grafenin sarmalanmaisi olan fullerenler sifir boyutlu yapilar olup
1985 yilinda kesfedilmis ve tanimlanmistirlar. Grafenin rulo haline getirilmisi olarak
diistiniilebilen karbon nanotiipler ise bir boyutlu yapilardir ve 1991 yilinda sentez-

lenip, atomik yapisi izah edilmistir.

Grafen terimi ilk kez 1987 yilinda, grafit bileseninin tabakalar1 arasina molekiil veya
iyon eklerken, grafitin iki degigsen tabakasindan birini tanimlamak i¢in kullanilmigtir.
O zamanlar, yiizey enerjisini kiigiiltmek i¢in daha kararli bir allotropa kendiligin-
den doniismesi gerektigi diisiiniilen grafenin, serbest halde bulunamayacagi kabul
edilmigtir. Bunun yanisira, 1970’lerden bu yana bilinen epitaksiyel grafeni de igeren
desteklenmis karbon tek tabakalar ¢ok ¢nceleri sentezlenip tanimlanmigtir. Ayrica,
grafitin grafit oksit gibi kimyasal tiirevlerinin varligir 1950’ler kadar evvele gitmekte-
dir ve tek tabakalarca (grafen oksit) var olabilir. Ancak, yapilarinin kararlh halde bu-
lunmasini saglayan diizlem dig1 atomlardan 6tiirti bunlar gercek iki boyutlu tabakalar

degildir.

Bahsi gecen biitiin bu allotroplarin dikkat edilmesi gereken ortak noktasi ise, elek-
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tronik ve yapisal ¢zelliklerinin diger bir karbon allotropu olan grafenin temel 6zellik-
lerinden elde edilebilmesidir. Dolayisiyla grafen, diger karbon allotroplar: igin teorik

yap1 tasi olarak adlandirilabilir.

Tezin ikinci boliimiinde, diger allotroplar1 anlamada temel olma 6zelligiyle bilinen
grafeni anlamada temel olusturan konulara deginilmistir. Tezin iigiincii boliimiinde
ise, grafende Fermi hizinin renormalize olusuna iiggensel egrilik ve elektron-fonon
etkilesmelerinin birlesmis etkilerinin arastirildigi calismaya yer verilmistir. Ucgensel
egrilik varhiginda elektronlar ile grafenin iki kere dejenere-optiksel fonon kiplerinin
etkilesmesini tanimlayan Frohlich Hamiltonyen’ine Lee-Low-Pines teorisi cercevesin-
de analitik ¢oziim sunulmustur. Ortaya konulan modele dayanilarak, Fermi hizinin
renormalizasyonuna ek olarak {icgensel egrilmeden dolayi giiclii anizotropi sergiledigi
analitik olarak gosterilmistir. Ayrica iiggensel egrilmenin basladigi bolgede elektron-
fonon baglagimi nedeniyle enerji bantlarinda biikiilme ve giiclii anizotropi gozlen-
migtir. Tezin dérdiincii boliimiine gelindiginde, Rashba spin-yoriinge etkilegsmesinin
hidrojenik safsizliga sahip aralikli grafene topolojik kusurlar varliginda etkisinin
teorik olarak arastirildigi analitik calismaya yer verilmistir. Aralikli grafenin elek-
tronik spektrumunun safsizligin ve Rashba spin-yoriinge kuplajinin giiciine bagli-
lig1 dejenere pertiirbasyon teorisi kullanilarak incelenmigtir. Yapilan bu caligma
sonucunda, Rashba spin-yoriinge etkilesmesinin giicii arttikca topolojik kusurun ne-
den oldugu enerji seviyelerindeki stzde-Zeeman yarilmasinin arttigr gozlenmistir.
Dolayisiyla, bu sozde-Zeeman yarilmasini Rashba spin-yoriinge etkilegsmesinin ve
hidrojenik safsizligin biiyiikliigii aracihigiyla ayarlamak miimkiindiir. Tezin besinci
boliimiinii olusturan ¢alismada ise, merkezinde hidrojenimsi safsizligi bulunan ¢cem-
bersel grafen kuantum noktasinin elektronik enerji seviyeleri aragtirilmigtir. Grafen
noktanin geometrisinden dolay1 yiik tasiyicilarin hapislenmesini ve manyetik alanin
etkilerini de hesaba katacak gekilde deneme dalga fonksiyonlar: olusturulup, varyas-
yonel yaklagim uygulanarak ¢oziime gidilmistir. Safsizligin, grafen kuantum nok-
tasinin elektronik spektrumunu ciddi anlamda modifiye ettigi bulunmustur. Ayrica,
kritik safsizlik gii¢ degeri noktanin yarigapina bagh olarak elde edilmistir. Son olarak

da altinci boliimde tartisma ve sonuglara yer verilmistir.

4



2. GRAFEN

2.1 2010 Fizik Nobel’ine Uzanan Tarih

Grafenin erken tarihinde yapilan ilk hesaplama kristal 6rgiisiindeki elektronlarin
dinamigi hakkinda bilgi igeren bant yapisi ile ilgilidir. 1947 yilinda Wallace tarafin-
dan yapilan bu hesaplamada, tek tabaka grafenin k-momentum uzay: dalga vektorii
cinsinden olan enerji dagmim bagmtis1 E(k)'nin dogrusal oldugu ispat edilmistir
(Wallace 1947). Gordon Semenoff’un grafenin kuantum elektrodinamiginin (2 + 1)
boyutlu katihal anologunu saglayabilecegini farketmesinin ardindan grafen Kuan-
tum Elektrodinamigi’nin gesitli sorularina yanit bulmak ic¢in kullanilan bir oyuncak
model olmugtur (Semenoff 1984). Grafen iki boyutlu oldugu igin diizlemsel yapisinin
termodinamik olarak kararsiz olacagini ve karbon kurumuna doniisecegini diisiinen
bilim insanlar1 tek tabaka iki boyutlu grafenin serbest durumda var olamayacagini

on yillarca varsaymigtir.

Sekil 2.1 Grafeni bantla soyma islemi (Savage 2012)

Grafen Ingiltere’de bulunan Manchester Universitesinde Andre Geim’mn liderligini
yaptig1 bir grup tarafindan 2004 yilinda ilk kez sentezlenmistir (Novoselov vd. 2004).
Dogal yoldan bulk grafitin bilegeni olarak bulunan grafeni serbest halde elde etmek
icin grafiti kullanmalar1 bu grubu basarili sonuca gotiiren mantikli adim olmustur.

Ayn1 zamanda, bilimsel ileri teknoloji arastirmalarinin pahali ve karmasik oldugu bir
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donemde, grafeni grafitten izole etmek icin kullandiklar1 yéntem oldukca sagkinlik
yaratmigtir. Grafit katmanlar1 arasinda zayif van der Waals baglanmasi oldugundan,
cok zayif bagh olan tabakalari grafit kristalinden ayirmak icin sekil 2.1’de gosteril-
digi gibi yapigkan bant kullanmiglardir (Savage 2012). Ardindan, ayirdiklari bu
tabakay1 basit optiksel bir mikroskopla gozlemlemislerdir. Daha sonra yontemlerini
gelistirerek sert bir yiizey boyunca kiiciik grafit kristallerini nazikge siirterek yiiksek
nitelikte grafen iiretmiglerdir. Ayirdiklar1 bu tabakalar1 oksitlenmig silikon yiizeyi
tizerine siirtmiislerdir; ¢iinkii grafen tek atom kalinliginda olmasina ragmen, uygun
olarak secilmig SiO, alttagi iizerine yerlestirildiginde siradan bir optik mikroskopla

gozlenebilir.

Sekil 2.2 Asili tek tabaka grafenin TEM goriintiisii (Meyer vd. 2007)

Sekil 2.2’de tek tabaka grafenin taramali elektron mikroskobu (TEM) ile elde edilen
goriintiisii verilmigtir. Karbon tabakada atomik skalada yiizey enerji fazlasini kargila-
yan dalgalanmalar bulunmaktadir ve boylece grafenin iki boyutlu yapisini karar-
lilagtirmaktadir. Bu nedenle, grafenin yari-iki boyutlu (2B) bir materyal oldugu
tartigmaya aciktir. Buna ragmen, grafenin 2B fizige has bircok o6zellik sergiledigi
de gosterilmistir. Ancak grafenin tam anlamiyla arastirma alani igerisine dahil
eden calisma ABD’de Coulombia Universitesi'nde bulunan Geim ve Philip’in grup-
lar1 tarafindan gerceklestirilen anormal Hall etkisi 6l¢iimii ile 2005 yilinda gercek-
lesmistir. Bu deneyler neticesinde grafendeki elektronlarin isik hizinin 300’de biri
hizla hareket ettigi ve goreli bir davrans sergiledigi kamitlanmigtir. Dirac pargacik-

lar1 olarak adlandirilan bu parcaciklar bal petegi orgiide bulunduklarindan, Paul-
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ing’in ¢ok biiyiik molekiil olarak adlandirdigi grafenin aslinda kristal oldugunu Geim
ve Novoselov kanitlamigtir. Boylelikle, Geim ve Novoselov 2010 yili Fizik Nobel

odiiliinii almaya hak kazanmiglardir.

Diisiik enerjilerde ve yiiksek dalga boylarinda grafen elektronlarinin goéreli parcacik-
lar gibi davranmasi (Novoselov vd. 2004) bir gok bilim insani gibi deneysel ve teorik
calisan katihal fizikcilerinin de ilgisini ¢ekmistir. Bunun sebebi, daha ¢nce parcgacik
ve niikleer fizik alanlarinda ongoriilen ancak sadece nétron yildizlar: veya kara de-
likler yakininda var olabilecek ¢ok biiyiik elektrik ve manyetik alan gibi kogullar
gerektirdigi icin uygulanmasi denenemeyen deneylerin gergeklestrilmesini saglaya-

cak bir alan olugturmasidir.

Diger yandan, grafene duyulan bilimsel ve teknolojik yogun ilgi, grafenin kendine
ozgii elektronik ozelliklerinden kaynaklanmaktadir. Bunlara 6rnek olarak, yiiksek
tasiyict mobilitesi, oda sicakliginda kuantum Hall olayi, yiik tasiyicilarin balistik
iletimi ile birlikte iki kutuplu elektrik alan etkisi verilebilir. Aym derecede 6nemli
olan diger bazi ozellikleri ise, beyaz 15181n beklenmedik gekilde yiiksek emilimi, yiik-
sek esnekligi, siradis1 manyetik ozellikleri, yiiksek yiizey alani, gaz adsorpsiyonu ve
molekiillerle yiik-iletim etkilesimidir. Grafenin elektronik 6zelliklerini anlayabilmek
icin 6ncelikli olarak bant yapisini incelemek gerekir. Tek tabaka grafenin bant yapisi
iyi bir yaklagiklikla en yakin komsu siki bag hesaplanmasiyla elde edilebilir. Bu bant
yapist incelendiginde tek tabaka grafende boylesine bir ilgiyi uyandiran ii¢ elektronik
ozellik hemen ortaya cikar. Bunlar, Dirac noktalarinda yiik yogunlugunun yok ol-

masi, sozde spinin varlhigi ve yiik tasiyicilarin goreli dogasidir.

Grafen orgiideki her bir karbon atomu en yakin ii¢ komgusuna giiclii diizlem ici
kovalent baglarla baghdir. o baglar olarak bilinen bu baglar 2s, 2p, ve 2p, deger-
lik yoriingelerindeki elektronlardan meydana gelir. Dordiincii degerlik elektronu
grafen diizlemine dik olarak yonelmis 2p, yoriingesindedir, dolayisiyla diizlem ici o
elektronlariyla etkilesmezler. Komsu atomlarin 2p, yoriingeleriyle {ist iiste gelmesi

yerellesmemis 7 (doldurulmug veya degerlik) ve 7* (doldurulmamig veya iletim)
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bantlarina yol acar. Grafenin elektronik 6zelliklerinin bir ¢cogu bu 7 bantlar: ile

anlagilabilir.

Sekil 2.3 Grafenin alt 6rgii tanimlamasi (Warner vd. 2013)

Altigen grafen érgiiniin birim hiicresi birbirinden a,_. = 1,42 A uzaklig ile ayrilan
iki karbon atomundan meydana gelir. Sekil 2.3’de goriildiigii tizere grafen orgiiyii
iki tiggen alt orgiiden meydana gelmis, ¢ogunlukla A ve B ile gosterilen, olarak
tanimlamak daha yol gostericidir. Bu alt ¢rgii tanim1 Geim ve Novoselov’'un yeni
ufuklar acan makalesi yayinlanmadan yaklagik 57 yil énce Wallace tarafindan tek
tabaka grafenin ilk bant yapisi hesaplamasinda kullanilmigtir. Tek tabaka grafenin
bant yapisi atom bagina tek bir 7 elektronunu dikkate alip basit bir en yakin
komgu siki bag yaklagimi kullanarak yeterli bigimde tanimlanabilir (Wallace 1947,
Reich vd. 2002, Neto vd. 2009). Sonucunda ortaya gikan dagmim bagintisi su se-
kilde yazlabilir:

B (ky, ky) = ivo\/l + 4 cos(Y 32’“”) cos(%) 4 cosz(%) (2.1)

Burada, k, ve k, sirasiyla x ve y yoniinde dalga vektorti, a = V/3a._. ve en yakin

komsu iist iiste gelme integrali v, 2,5 eV’dan 3eV’a kadar deger almaktadir (Reich
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vd. 2002). Denklem 2.1’i kullanarak hesaplanan grafenin bant yapisi sekil 2.4’de

gosterilmigtir.

ENERGY

k

Electrons

X

Sekil 2.4 Grafenin bant yapisi

Degerlik ve iletim bantlar yiiksek K ve K noktalarinda cakismaktadir. Katkilan-
mamig grafende her bir karbon atomu degerlik bandini tamamen dolduran bir elek-
tron saglamaktadir ve iletim bandimi bos birakmaktadir. FEr Fermi seviyesi ile-
tim ve degerlik bantlarinin degdigi enerji degerinde bulunmaktadir. Bunlar Dirac
veya notr noktalar1 olarak bilinmektedir. Daginim bagimtisinin hesaplanmasi K=
[2v/37/3a, 27 /3a) ve K = [2v/37/3a, —27/3a] Dirac noktalarma smirlandirilabilir;
¢linkii diger noktalar ters orgii vektoriinii ¢evirmek araciligiyla esit olur. Momen-
tum uzayindaki bu iki Dirac noktalar1 iki gercek uzay grafen alt ¢rgiisiine dogru-
dan iligkilendirilebilir, yani, K A alt orgiisiindeki elektronlardan dolay1 ve K' B alt
orgiistindeki elektronlardan dolay1. Denklem 2.1 Dirac noktalar civarinda (K ve K')
genigletildiginde E(k) enerjisi ve k momentumu arasindaki dogrusal iligkiyi gosteren

iyi bilinen dagimim bagintisi

E*(k) = +hvplk — K| (2.2)

seklinde elde edilir. Oyle ki k=(k,,k,) ve vp = V/3v,a/2h ~ 10%ms~! olan Fermi
hizidir. K (K') yakinlarimda dagiim bagintisinin bolgesi sekil 2.4’de gosterilmistir.

Buradan, Dirac konilerinin dogrusal dogasi goriilmektedir. Ozetle, basit en yakin
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komsu sik1 bag yaklagikligi tanimini kullanarak grafenin bant yapisi hesaplanabilir.
Buradan ortaya cikan ii¢ 6nemli 6zellige ulagsmak miimkiindiir ve bunlar bu materyal
icinde elektron iletiminin dogasini tanmimlamaktadir. Birincisi, dolu degerlik bandi
ve bos iletim bandi, durum yogunlugunun sifir oldugu Dirac noktasinda degmekte-
dir. Dolayisiyla grafen sifir aralikli yariiletken olarak en iyi sekilde tanimlanabilir.
Ikincisi, Fermi enerjisi yakininda grafen bant yapis1 K ve K”’de konuclanan iki 6zdes
olmayan Dirac konisi cinsinden tanmimlanabilir. Bir elektronun K noktasindan K'’ne
sacilmasi biiyiik momentum degisimini gerektirir. Dolayisiyla grafende elektron ile-
timi K ve K’ Dirac konilerinden (grafenin iki alt orgiisit A ve B’ye ait) meydana
geldigi diigtiniilebilir. Grafende boyle yiik tasiyicilar1 yoriinge ve spin kuantum
sayilarina ek olarak iki kez dejenere bir vadi ve sozde-spin kuantum sayisina sahip-
tir. Sozde spin teriminin kullanilmasi gergek spin ile benzesmesindendir. Son olarak,
grafenin dagimim bagintis1 Dirac noktas1 yakininda dogrusal olma 6zelligine sahiptir.
Dolayisiyla, K ve K noktalar1 yakininda kiitlesiz parcaciklar icin Hamiltonyen goreli

Dirac denklemi

0 ky — ik,
HK = hUF (23)
by + ik, 0
ile hesaplanabilir. Bu Hamiltonyen,
K
HK = hUF (Ux ay) . = VrO - P (24)

Y

seklinde yazilabilir. Burada, o, ve o, Pauli spin matrisleri ve p momentum ope-
ratoriidiir. Burada, o A ve B alt orgiilerinin K noktas1 yakininda elektronik dalga
fonksiyonlarina goreli katkilarini yansitan sozde-spindir. Son zamanlarda ilgi ¢eken
konu, karbon atomlar1 arasinda elektron-hoplama genligini degistiren esnek germe
kullanarak sozde-spini ayarlamak dolayisiyla da etkin vektor potansiyel olustur-
maktadir. Gerilmeden indiiklenmisg ayar alanindan meydana gelen stzde-manyetik
alanin, grafendeki yiiksek gerilmig nano-baloncuklarin tarama tiinelleme mikrosko-

bundan 300 T kadar biiyiik oldugu deneysel olarak gosterilmistir. Sozde manyetik
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alanlar kullanarak elektronik durumlar: ayarlama olasiligl s6zde kuantum Hall etkisi

gibi pek c¢ok ilging iddiaya yol acar.

2.2 Grafenin Sentezlenmesi ve Karakterizasyonu

Grafen normalde sp? bagh karbon atomlarinin tek bir tabakasimi belirtirken, iki ve
az-katmanl grafenlere yonelik 6nemli aragtirmalar da vardir. Grafenin ilk kegfinde
kullanilan yontem olan grafit tabakalarini mikromekaniksel bolmeye ugratma isle-
minden sonra, grafen senteziyle ilgili bir ¢ok ilerleme olmustur. Daha yiiksek kalitede
tek tabaka grafenler ve az-katmanlh grafenler hazirlamanin pek ¢ok yontemi vardir.
Bunlar genis olarak pul pul dokiilme, kimyasal buharlagtirma yoéntemi, ark bosalmasi
ve grafen oksidin indirgenmesi olarak siniflandirilabilir. Pul pul dokiilme yontemi

mekaniksel ve kimyasal olmak tizere ikiye ayrilir.

Grafenin karakterizasyonu da grafen aragtirmasinin énemli bir boliimiinii olugturur
ve ¢esitli mikroskobik ve spektroskobik tekniklere dayali olgiimleri icerir. Karak-
terizasyon tabaka sayisinin belirlenmesini ve ¢rnegin kusur varligi veya yoklugu
cinsinden safsizligini igerir. Grafen tabakalarin farkli alttaglar tizerindeki optiksel
kiyaslanmasi, tabakalarin sayisini belirlemek i¢in en basit ve etkili yontemdir. TEM
ile goriintiiniin kiyaslanmasi tabakalarin sayisini belirlemekte bir bagka yontemdir.
Ote yandan Raman spektroskobisi, grafenin yapisal ve karakteristik ozelliklerini in-
celemek i¢in yogun olarak kullanilan tahribatsiz bir aractir. Ayni zamanda, grafenin
kesfinden bu yana, tabakalarin sayisini, niteligini ve hangi sirada istiflendigini karak-
terize etmekte, elektron-fonon ¢iftleniminde nicel 6lgiimler icin, katkilama seviyeleri,
gerilme, nanoseritlerde kenar kiralitesi ve Brillouin bolgesinin K noktasi civarinda
fonon dagimimlar: i¢in oldukga giiclii bir inceleme teknigi olarak ortaya cikmistir

(Rao ve Sood 2013).

2.3 Grafende Kuantum ve Kuantum Alanlarinin Fizigi

Alan kavram fizigin temelidir ve fiziksel bir durumun 6ziinii yansitir. Elektrodi-

namik, esneklik ve akigkan mekanigi ile baglayan bu kavram gectigimiz yiizyilda
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kuantum uzmanligima kuantum alanlar olarak evrilmistir. Bose ve Fermi alan-
lar1 ve onlarin kuantasi yogun madde fizigine de niifuz etmistir, pek cok sistemin
diisiik-enerji ve diigiik-sicaklik ozellikleri zayif etkilegsen bozonlar ve fermiyonlar ile
iyl tanimlanmigtir. Yogun madde fiziginin fazlar ile ilgili calismalarda alanlar mer-
tebe parametreleri olarak ortaya cikar. Yogun madde fizigi sistemlerinin zenginligi
yeni ve kuvvetli etkilesen kuantum alanlar aracihigiyla meydan okumalara (chal-
lenges) devam etmektedir. Kuvvetli manyetik alanda heteroyapilarin arayiizeyinde
elektron gazi gibi iki boyutlu sistemler veya yari-2B’lu kuprat siiperiletkenleri bun-
lara orneklerdir. Bu kategoride en yeni 6rnek grafendir. Basitligine ragmen, grafen,
pr-bagh karbon atomlarinin balpetegi agi, kuanta ve kuantum alanlarinin beklen-
medik bir cesitliligini destekler. Sonug olarak, zengin diisiik enerji fizigi ortaya gikar.
Kuantum alan teorisi tamimi grafende pek ¢ok deneyi anlamak igin kullanigh ve
bazi durumlarda, gerekli bir aractir. Dahasi, kuantum alan teorisi yaklagimi énemli
ve dogrulanabilir tahminler yapmistir. Nitel anlamda fizik bakis acisiyla grafenin
kuantum alan yonlerini bilmek 6nemlidir. Grafene ilginin keskin bir sekilde artig
gostermesinin nedeni, grafendeki yariparcaciklarin goreli, 2 4+ 1 boyutlu, kiitlesiz ve

kiral Dirac parcacigimsi davraniglaridir.
2.3.1 3+ 1 boyutta Dirac teorisi

Grafende elektronlarin 2 4+ 1 boyutlu goreli davranigini anlamak igin gerekli olan
kavramlari incelemeden 6nce, 341 boyutlu goreli Dirac denklemini anlamak gerekir.
Iyi bilindigi tizere, Dirac, denklemini géreli olmayan Schrodinger denklemini goreli
duruma genigletirken kesfetti. Klein, Gordon ve Schridinger tarafindan yapilan daha

onceki girigimler

_h2 azw(r7t>

2 = (m?*c* — R*V?)(r t) (2.5)

ile verilen Klein-Gordon denklemine yol agtu.

Bu denklem, Lorentz doniigtimleri altinda simetrik olmasina ragmen, olasiligin fizik-

sel olmayan ve negatif degerlerine yol agmaktadir. Bu basarisizlik, denklemin zaman
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degiskenine ikinci dereceden bagl olmasidir. Bunun ardindan Dirac, kendi adini

tagiyan birinci dereceden bir denklem kesfetmistir:

—ihopp(r,t) = (—ihca - V 4+ mc?B)y(r,t) (2.6)

Bunun i¢in Dirac’in yapmasi gereken 4 x 4 komutatif olmayan Dirac matrislerini,
(a, 8) tamimlamasiydi ve Klein-Gordon denkleminde beliren komplex say1 tek bilegen
dalga fonksiyonu v (r,t)’yi dort bilegenli spintre genellestirmesiydi: W(r,t). Aslinda,
Dirac tek bir atigta doganin cesitli gizemlerini sirasiyla kesgfetti: spin serbestlik dere-
cesinin goreli dogasi, helisite, kiralite, anti-parcacik (pozitron), fermiyonlarla dolu
bir deniz olarak vakum, beklenmedik sonsuzluklar ve dahasi. Tarihsel olarak gercek
su ki, Dirac dogadaki temel parcaciklar i¢in goreli kuantum alan teorisinin temelini
atmustir.  Ilk bagarih teori kuantum elektrodinamigi idi. Bu bir dereceye kadar

biiytidii ve elektromanyetik, zayif ve giiclii etkilesmelerin standart modeli oldu.

Dort bilegenli Dirac spinérii zengin bir fizigi igerir. Bunu gormek igin, Dirac denk-

lemi matris formunda

. mctl  co-p
—thdy)(r,t) = (r,t) (2.7)
co-p —mc?l
seklinde yazilir (Rao ve Sood 2013). Oyle ki, o’lar 2 x 2 Pauli matrisleri ve I 2 x 2

birim matristir ve spinor agsagidaki gibi verilir:

e
€]
Pt
P

Y(r,t)’nin st iki satin pozitif enerji (elektron) genliginin yukari ve agagl spin
bilegenlerini temsil etmektedir. Alt iki satir1 ise negatif enerji (pozitron) genligini
temsil etmektedir. Ilging olan sey, goreli dinamikler (kosegen iizerinde olmayan ele-

manlarin momentum iglemcisi) pozitif ve negatif enerjileri tek-pargacik seviyesinde
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karistirmaktadir ve karigmanin miktar1 kosegen matris eleman mc? ile belirlenir.
Bu karisgimi gormek icin, diizlem-dalga serbest-parcacik ¢coziimiine bakilir. Boyle bir

ozfonksiyon elektron 6zfonksiyonudur:

E + mc? 0 pr

U(r) = Yo . e (2.9)

E+mc? g-p

Burada E parcacigin enerjisi ve V' sistemin hacmi, p ii¢lii momentum p boyunca
uzanan birim vektordiir. Yukarida soz edilen dort bilesenli spinériin ilk iki satiri
elektronun pozitif enerji bilegsenlerinin secilmis pozitif z-dogrultusu boyunca spin
izdiigiimiine sahip olanlar1 belirtmektedir. Sadece ilk iki bilegeni katihal fizigindeki
elektronlarin non-relativistik taniminda kullanilan Pauli spinorleridir ki burada, iyi
bir yaklagiklikla, spin ve yoriinge hareketleri baglagimsizdir ve bagimsizdir. Non-
relativistik hizlarda bir Dirac parcacig: i¢in ilk iki bilegenler biiyiik bilesenler olarak
adlandirilirken, son ikisi kiiciik bilegenler olarak adlandirilir. Son iki bilegen Dirac
elektronunun negatif enerjisini ya da pozitron bilegenini temsil eder. Rolativistik
olmayan hizlar i¢in bu bilegen kiigiiktiir. Uzay zaman resminde, zaman evrimi es-
nasinda bir elektron zamanin bir kismini pozitron olarak gecirir ama zamanda ters
hareket ederek. Ilginc olan sey bu bilegenin Dirac elektronunun spinini hareketinin
dogrultusu boyunca dogrultmasinin yatkinhgini temsil eder. Iki olasiik mevcut-
tur: ya hareket dogrultusuna paralel ya da antiparalel olacaktir. Bu énemli 6zellik

helisite olarak adlandirilir. Bu Dirac spinoriinii

1 0
0 pc 0
L_re 2.10
. 1 E +mc? R 1 ( )

seklinde yeniden yazarak goriilebilir.
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Birinci kissm Dirac pargaciginin hem parcgacik ve bir kiiciik anti-parcacik bilegeni
oldugu; ama spinin pozitif z-ekseni boyunca yoneldigi bir spinér durumudur. Ikinci
kisim, (1 + o - p) islemcisinin spini p = (p,, py, p-) birim vektdrii boyunca olan mo-
mentum yoniinde dondiirdiigii saf antiparcacik durumudur. Yani, spin tam olarak
pargacigin hareketinin yonii boyunca isaret etmektedir. Bu 6zellik helisitedir. Eger

spin yerel hizin yonelimi boyunca gosteriyorsa +1, tersini gosteriyorsa —1’dir.

Katilarda elektronlarla calisihirken, Dirac spinoriin antiparcacik bilesenini ihmal et-
mek ve tek bir iki-bilegenli Pauli spinorii birakmak aliskanliktir. Ancak, parcacik
goreli hizlara ulagtiginda, yoriinge hareketi pozitron bilegenin spin helisite 6zel-
ligi araciligiyla elekron spin dinamigini etkilemeye baglar. Bu spin-yoriinge etki-

lesmesinin temelidir.

Kiitlesiz Dirac parcaciklari 6zeldir. Bunu gorebilmek adina, kiiciik kiitle limiti uygu-

lanir, yani me? < pe. Bu limitteki fizik Weyl temsilinde anlagilir:

co-p mc*l
—ihOu(r, ) = o, 1) (2.11)
mc?l  —co - p

Bu temsilde kiitle terimi kosegen dis1 elemanlar olarak belirmektedir. Dolayisiyla,
parcacik ve antiparcacik arasinda bir karisima neden olurlar. Dirac temsili katilar-
daki veya agir kuarklardaki elektronlar gibi hemen hemen goreli olmayan fermiyonlar
icin daha uygun bir temsildir. Weyl temsili ise, nétrinolar gibi hemen hemen goreli

parcaciklar i¢in daha idealdir.

m = 0 icin, parcacik ve antiparcaciklarin ayrigtigr Weyl denklemi elde edilir. Parca-
ciklar icin iki ayr iki-bilegenli denklem elde edilir. Kolaylikla goriilebilir ki Weyl
denklemi pariteyi ihlal etmektedir. Ayni zamanda, Dirac-Weyl Hamiltonyen’i ki-

ralite olarak adlandirilan ve korunan yeni bir nicelige sahiptir ve
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matrisini kullanarak tanimlanir. m = 0 durumunda, hem kiralite ve hem de helisite

ayni olmaktadir. Parcacik ve antiparcaciklar zit helisiteye sahiptir.

2.3.2 2+ 1 boyutta kiitlesiz kiral Dirac elektronlar:

Grafen, 2+ 1 boyutlu Dirac teorisi ile betimlenir. sp? baglariyla baglanan grafende-
ki karbon atomlar1 7 elektronlarinin basit siki-baglanmasiyla sonuclanir. Karbon
atomlarinin ti¢ degerlik orbitali, 2s, 2p, ve 2p,, sp* hibritlesmesine ugrar ve boylece
giiclii o bag1 olugur. Her bir karbon atomundan ii¢ elektron bu giiglii (120°) bagda
bulunur ve her bir karbon atomunun {ickatli koordinasyonu ile diizlemsel altigen
yapl meydana gelir. Geriye bir tane 2p, orbitali ve karbon atomu bagina bir elek-

tron kalir. Bu yalniz kalan elektronlar en yakin komsu pm baglanmasini olustururlar.

Etkilesim olmadigi durumda siki bag Hamiltonyen’i

H=-t)Y (al,bj,+Hdc) (2.13)

<t,5>
seklinde verilir. Petegimsi 6rgii iki alt 6rgii ve birim hiicre bagina iki atoma sahiptir.
Burada, (azg, ai,) Ve (b;’g, bj») A ve B altorgiileri i¢in yaratici ve yok edici opera-
torlerdir. Oteleme degismezligi ve periyodik sinir kosullar1 goz oniine alindiginda

siki bag Hamiltonyen’i

H=-tY ~(ka] bro+ Hec. (2.14)
k,o

olarak yazilir. Burada, y(k) = Y, e™2 ve A = (A1, Ay, A3) A alt orgiisiindeki {ig

vektorii B altorgiistindeki en yakin komsgularina baglayan ti¢ vektordiir.

Verilen bir k i¢in, yukarida bahsi gecen tek parcacik Hamiltonyen’i

0 —ty(k)
—ty(k)* 0
16

(2.15)



olarak verilir ve iki alt orgiideki Bloch durumlar1 dagimmimsizdir ve sifir enerjide iki
dejenere diiz bant meydana getirir. Alt orgiiler arasindaki en yakin komsu hoplamasi
bu bantlar1 karigtirir (k-bagh anlaminda) ve dagimimm meydana getirir. Sonug olarak,

elektron-benzeri ve degik-benzeri ayr1 bantlar olugur. Ortaya ¢ikan Hamiltonyen,

H =Y (0,00 — BiyBis) (2.16)

k,o

seklindedir. Burada, ¢, = t\/ 1+ 4cos ‘/5;“””“ cos \/55 2 + 4 cos? %’ dir. Yaratma ve
yok etme operatorleri a’lar ve [’lar sirasiyla pozitif ve negatif Bloch durumlarina
kars: gelir. Iki bant, Brillouin bolgesinin K ve K noktalarinda birbirine degmekte-
dir ve bu iki ayr1 Dirac diigiim noktasina yol agmaktadir. Notr grafen sifir enerjide

kimyasal potansiyele sahiptir. Ayrica, spektrum parcacik-degik simetrisine sahiptir.

Semenoff grafen i¢in tek elektron Bloch dalga fonksiyonunun iki bilegenli spinor
olarak uygun sekilde oldugunu gostermistir. Spinoriin iki bilegeni A ve B alt 6rgii-
lerindeki tek parcacik dalga fonksiyonunun genliklerini temsil etmektedir. Grafende
karbon cekirdeginin iki boyutlu potansiyelinde hareket eden goreli olmayan elek-
tronlar vardir. Tek parcacik dalga fonksiyonlari Schrodinger denklemini saglar.
Semenoff’un elde ettigi Dirac denklemi Schrodinger denklemini organize etmenin

uygun bir yoludur.

k dalga vektoriinii K noktasina gore olciiliip dogrusal dagimima bakilirsa, k uzay:

tek parcacik Hamiltonyen’i

0k, +ik,
H = —ihvpo - k = hop (2.17)
ko —ik, 0

seklinde yazilir. Dolayisiyla yukaridaki Hamiltonyen’ de Pauli matrislerinin sadece
x— ve y— bilegenleri goriiniir. Aym benzer kiitlesiz Dirac denklemi K " noktasinda

k,’yi —k, ile degistirerek elde edilir.

17



Herhangi bir dig potansiyelin varliginda, dort Bloch durumu soyledir: i) K noktasi
civarinda pozitif enerji elektron durumlari, ii) K noktasi yakininda negatif enerji
desik durumu, iii) K yakminda pozitif enerji elektron durumu ve iv) K noktas:
yakininda negatif enerji desik durumu. Iki bilesenli spinér su bicimi alir,

elTekr (2.18)

eiTzek

7, =+1 K ve K' vadilerine karsihk gelmektedir; s= 1 pozitif enerji (elektron) ve

negatif enerji (desik) durumuna kargi gelmektedir.

Spinoriin anlaminin ne oldugu iizerinde durulursa; oncelikle 3 + 1 boyutlu duru-
mun tersine, 2 + 1 boyutta Dirac matrisleri basit¢e Pauli matrisleridir. Spinérlerin
iki bilegeni, spin serbestlik dercesini temsil etmemektedir. Parcacik anti-parcacik
serbestlik derecesini temsil etmektedirler. Grafen baglaminda, pargacik ve anti-
parcacik spinorleri sozde-spin adim1 almaktadir. Grafen icin iki bilegenli spinor bir
parcacigi (elektron) ve onun antipargacigim (desik) bulma genligidir. Grafen duru-
munda uyarilmanin kiitlesiz karakteri, fiziksel parcacigi elektronumsu ve degigimsi

durumlarin siiperpozisyonu yapar.

Kiitlesiz Dirac parcaciklart 3 + 1 boyutta helisite ve kiraliteye sahiptir. Bunun
2 + 1 boyutta analogu, helisite, (spinériin) stzde-spinin yoniiniin diizlem igindeki
momentumun yoniine paralel veya antiparalel olmasi anlaminda kullanilir. Bu da

K ve K’ noktalar etrafinda Bloch durumlarmin fazlarm kiralite 6zelligine yol acar.

Dirac’a gore, fiziksel bir elektron pozitron bilegenine (antipargacik) sahiptir. Bunun

gozlenebilir bir sonucu Schrodinger tarafindan kegfedilen Zitterbewung’dir.

2.4 Grafende Fononlar ve Raman Modlar:

Orgii titresimlerinin kuantasi olan fonon, adin1 Yunanca’da ses anlamina gelen pho-

né’dan almistir; ¢iinkii uzun dalga boylu fononlarin 6zellikleri sese yol agmaktadir
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(Kumar vd. 2013). Kuantum mekaniksel olarak fononlarla karakterize edilen orgii
dinamiginin 6zellikleri bir materyal icerisindeki atomik etkilegsmeler ile ilgili temel
bilgileri edinmemizi saglar. Bu dinamigin gergevesi ana hatlariyla 1920’lerde Born
tarafindan ortaya atilmistir ve Debye, Einstein, Mott ve digerleri ise bunu takip
eden on yillarda gelisimini saglamislardir. Orgii dinamigi atomik skalada bir teori
olsa da, makroskobik olaylara ve ozelliklere dogrudan baglantisi yapilabilmektedir.
Fononlar, materyalin elastik 6zellikleri, uzak-kizilotesi spektral araliginda optiksel
ozellikleri, termal ve elektriksel iletimleri de dahil pek ¢ok fiziksel zelligini belir-
lemede onemli rol oynarlar. En kiiciik birim hiicresinde birden fazla atom olan
kristallerde akustik ve optiksel olmak iizere iki tip fonon vardir. Akustik fononlar
uzun dalga boylarinda kiigiilen frekanslara sahiptir. Komsu ¢rgii konumlarindaki
negatif ve pozitif iyonlar zamanla degisen elektrik dipol moment yaratarak birbir-
lerine kargi sallandig titresim moduna ise optik mod karsilik gelir. Optik denmesinin
sebebi iyonik kristallerde 6zellikle kizil 6tesi 1511 olmak tizere 151k tarafindan kolayca
uyarilabilir olmasindan kaynaklanmaktadir. Optiksel fononlar Raman sacilmasiyla

dogrudan olciilebilir.

Phonon energy (meV)

Sekil 2.5 Grafenin fonon daginim bagintisi (Mohr vd. 2007)

Grafenin birim hiicresindeki iki 6zdes olmayan karbon atomunun goreli hareket-
lerinden kaynaklanan uzun dalga boylu F,, fononlar1 Brillouin bolgesinin I" nok-

tasindaki optiksel fononlardir. Diger yandan, boyle bir yer degistirmeden otiirii
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gelen tedirgeme Dirac noktalar1 boyunca olan direkt, yani Ak = 0, elektronik gecis-
lerin meydana gelmesinde etkindir. Fs, fononlar1 grafene 6zgii olan diistik enerji ic
bant uyarilmalarima verimli bigimde baglanir (Faugeras vd. 2009). Grafendeki en
yiiksek fonon modu yaklagik 300 THz frekans ile diizlem i¢i optik fonon modudur.
Optiksel modun bir salinim doéngiisii igerisinde 1 fs zaman araligi icin yaklagik 20
simiilasyon adimi vardir (Jiang vd. 2015). I' noktasinda (q=0), optiksel fononlar
indirgenemez temsil E,, (Raman aktif) ve By,’ye aittir. Iki komsu atomun yak-
lagik olarak 1582 cm™! frekansla birbirlerinin zitt1 yonde diizlem-ici titresmeleri ile
E5, modu dejenere enine optiksel (TO) ve boyuna optiksel (LO) modlardir. Bolge
optiksel (ZO) ve bolge akustik (ZA) dallar grafen diizleminden diga dogru olan
atomlarin titregimine aittir. ZA dal igin, diger akustik dallar boyuna akustik ve
enine akustik fononlarn aksine, dagmim kuadratiktir, yani, wq? ile dogru oran-
tilidir. Kristal ortamindan birinci dereceden Raman sagilmasi ¢ ~ 0 dalga vektorlii
fononlar icermektedir. Tek tabaka grafende yaklagik 1582 c¢m’deki Raman c¢izgisi G-
bandi olarak adlandirilir ve Brillouin bolgesinde I'-noktasi yakimindaki Fs, fononu

ile ilgilidir (Rao ve Sood 2013).

Grafende ¢ok parcacik etkileri goz ardi edilemezdir. Bunlardan biri olan elektron-
fonon etkilesmesi nano yapilarin elektriksel ve optiksel 6zelliklerini anlamakta énemli
bir role sahiptir. Bu etki baslica elektronun self enerjisine ek tzellikler getirir ve elek-
tronik durumlarini énemli 6lgiide degisiklige ugratir (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 Eyg-optiksel fononlarin grafenin yiik tagiyicilar ile etkilesmesi Fermi hizinin
(Kandemir 2013) renormalizasyonuna yol agar. Diger yandan, bu yiik tagiyicilarin
A, ,-simetrili bolge-sinir fonon moduyla etkilesmesi ise grafen alttagin terslenme
simetrisini kirmadan THz bolgesinde kiigiik bant araligina sebep olur (Kandemir
ve Mogulkoc 2014). Dahasi, tek diize manyetik alan varhgimda bu ikinci etkilesme

dogrusal olmayan manyetik alan bagimliligiyla sonuclanan dinamik bant ara-
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lig1 olugsumuna yol agar (Kandemir ve Mogulkoc 2015), ki bu grafende gozlenen
aktivasyon enerji araligi ile yakindan iligkilidir (Zhang vd. 2006, Jiang vd. 2007).
Elektronlarin optik fonon moduyla etkilesme mekanizmasi Frohlich Hamiltonyen’i

yardimiyla modellenir.

2.5 Ucgensel Egrilik

Grafende gercek mikroskobik Hamiltonyen Dirac spektrumuna bir c¢ok diizeltme
icerir. Tek tabaka grafenin diigiik enerji Hamiltonyen’ine eklenen bir katki da Dirac
noktalarinda etkin Hamiltonyen’in simetrisinin kirilmasiyla (Ajiki ve Ando 1996)
olusan iiggensel egrilme etkisidir (TWE). Bu etki enerji skalas1 arttikca tagiyicilarin
koniksel daginmminin kristal érgiiniin simetrisinden dolay1 degisime ugramasidir (Pe-
reira vd. 2009). Sifir olmayan Fermi enerjisiyle sonuglanan kapi gerilimi uygu-
landiginda, elektronik Fermi yiizeylerinin kesiti mitkemmel cemberden sapar: boyle-
likle, ticgensel egrilik her bir vadideki Fermi yiizeyinin p — —p simetrisini kirar.
Zayif olmasina ragmen, Fermi yiizeyinin boylesine biikiilmesi goriiniir etkilere yol
acar: ticgensel egrilme yerellesmemeyi bastirir, bu aksi takdirde geri sagilmanin ol-
madigi durumda beklenen bir sonugtur (Narozhny 2007). TWE'nin dahil edilmesi,
vadi bagimli iletimin anizotropisine yol acar ve grafende vadi-kutuplu akim iiret-

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

Kesitlerde enerji yiizeyleri konikseldir, ancak bu kesitlerden yukari: dogru veya asagi
dogru artan enerji degerlerinde tiggensel egrilik daha etkin olur. Bir yandan, bu yiik
tasiyicilarin diigiik enerji spektrumu, kesitleri izoenerji konturlar1 olan yani ¢em-
berler koniksel bant yapisina sahip (Brillouin bolgesinde (BB) K ve K' noktalar:
civarinda). Diger yandan enerjiyi arttirdikga bu egriler gemberden ii¢gene doniisiir
ve {icgensel egrilik meydana gelir. Bu etki her bir vadideki dogrusal momentumda
zaman terslenme simetrisini kirar ve spektrumu anizotropik yapar. Sonug olarak,
antilokalizasyon (McCann vd. 2006), zayif lokalizasyon (Fal’ko vd. 2007), tasiyici
multiplikasyonu (Basko 2013), izotropik olmayan diren¢ (Azizi vd. 2015), iletken-

lik (Kechedzhi vd. 2007), dogrusal olamayan optiksel tepki (Margulis vd. 2013) ve
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Coulomb siiriiklenmesi (Narozhny 2007) gibi grafenin cesitli elektronik ve optiksel

ozelliklerini etkiler.

2.6 Topolojik Kusurlar

Kusurlar, kristaller ve grafitik sistemler dahil nano yapilarin 6zelliklerinde 6nemli
rol oynarlar. Grafen tabanl sistemler o kadar ¢ok yonliidiir ki hem yapilarini hem
de fizikokimyasal 6zelliklerini tamamen degistiren farkli tiirde kusurlar1 barindira-
bilirler. Ozellikle, yapiy1 degistiren kusurlar topoloji ve egriligi de degistirebilir
ozelliktedirler (Terrones vd. 2010).

Sekil 2.6 Olasi beg grafen koni i¢in 6rnek (Thomas 1998)

Topolojik kusurlar, diger karbon atomlarinin {i¢ kath diizenini etkilemeden bir veya
bir ¢ok karbon atomunu balpetegi érgiiden ¢ikarmanin (ya da orgiiye dahil etmenin)
sonucu olarak meydana gelir, uygun olarak, kusurun bulundugu konumda olusan
porzitif (ya da negatif) egrilikten dolay1 grafen 6rgii yiizeyi egrilir (Sitenko vd. 2007).
Daha acik belirtmek gerekirse, grafende topolojik kusurlar bir altigenin 6 — ng ke-
narl bir poligonla degisiminden ileri gelen balpetegi 6rgiideki disklinasyonlardir. ng,

6’dan kiigiik olan bir tamsayidir. ng > 0 (ng < 0) ile olugan poligonlar yerel pozitif
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(ya da negatif) egrilik meydana getirir, yani kusurlu bir grafen tabakasi bir koni
seklini alir. Tepeden konik yiizey olan grafen tabakasi, kusurdan uzaklarda diizdiir.
Bir ile beg arasi beggen kusur iceren grafen yiizeyleri olan grafen koniler sentezlen-

miglerdir (Lammert ve Crespi 2004). Olasi bes grafen koni sekil 2.2’de gosterilmigtir.

Bir koni onun acihm agisiyla (tepe agisi) veya buna eg olarak kaldirilan atomlarin
(sektorlerin) sayisi ng ile simiflandilir (Sitenko vd. 2007). Kusur boyunca, hem alt
orgiiler hem de 6zdes olmayan Fermi noktalari, kusurun tipine bagl olarak birlesir
veya oldugu gibi kalir. Bu durum grafen tabakasinda elektronik dalga fonksiyonu
iizerinde bir kogulu diizenlemeyi gerektirir; ¢iinkii, biiyiik bir koni nazikce egrilmis
grafen tabakasi olmasina ragmen, elektronik 6zellikleri onemli 6lciide degisime ugra-
migtir. Kusur etrafinda donme altinda bir faza gereksinim vardir. Yani, koniksel
topoloji kendini sozde parcacik dalga fonksiyonlar: i¢in asikar olmayan holonomiler
biciminde gosterir. Boyle holonomiler, merkezden gecen uygun bir manyetik aki

tiipii tammlayarak modellenebilir (Chakraborty vd. 2011).

Bu inceleme, grafenin "siireklilik teorisi" (continuum theory) cergevesinde yapilir.
Yerel olarak grafitik ancak biiziilmeyen kapali ilmek iceren, yani koninin tepesini
cevreleyen, yapilari ele almak icin esnek gercek-uzay siirekliligi formiilasyonuna gerek-
sinim duyulur. Besgen bir kusuru begli bir halka olarak degil de, grafen yapida bir
delik olarak varsayarak biitiin bir koninin yerel olarak grafen benzeri yapiya sahip
oldugu diisiiniilebilir. Siireklilik teorisinde 6rgii kaybolur: olusan halkalar biitiin
disklinasyonlar ve dislokasyonlarin elektronik etkilerini kodlayan yerellesmis yapay
ayar akilar1 olarak hesaba katilirlar. Bu durumda, kusurlar saf ayar alanlari ola-
rak temsil edilebilirler. Boyle bir siirekli tanim, topolojik yonler atomik uzunluk

skalasinda incelendigi miiddetge idealligini korur (Lammert ve Crespi 2000).

Coulomb yiikii Zevarhginda, tek bir vadi (K vadisi) igin grafenin diisiik enerji uyaril-

malari,
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) - (—ivp(010, + 020,) + 0o(—2)] = E Va (2.19)

Vp " Vg

ile verilir. Burada, o’lar Pauli spin matrisleri, r x-y diizleminde radyal koordinat ve

a Coulomb etkilesme sabitidir.

n 1, 2, 3, 4, 5 kesikli degerleri almak iizere, diizlemden n sektér ayrildiginda (yani

kusur varliginda) dalga fonksiyonundaki degigmezlik

P(r,0 = 27) = —exp(i2n[1 — (n/6)]os/2)¢(r, 0 = 0) (2.20)

ile ifade edilir. Bu degismezlik,

Y(r,0 = 27) = —exp(ie2nr[l — (n/6)]Ag)Y(r, 0 = 0) (2.21)
olmak tizere
ro1 n/4 03
A= T g g (2.22)

ayar alani ile verilir. Dolayisiyla koniksel topolojinin dalga fonksiyonu iizerine etkisi

vektor potansiyel ile betimlenmis olur.

Denklem 2.19 ile verilen Dirac denklemi,

_a —0p — ——0p + A
H wA _ ' T r(1—n/6) 0 1 wA (223)
Vg —0, — maa + As - Vp
olarak yazlabilir. Burada A; = :I:T(fi—% + 2—1T ve Ay = :I:T(fi—% — % ile verilmek-

tedir.

j biitiin yar1 tamsay1 degerlerini almak iizere.denklem 2.23 dalga fonksiyonu igin

et pr=1/24i0 (2.24)



seklinde ¢oziim onerisinde bulunulur. Denklem 2.24, denklem 2.23’de yerine konul-

(j+n/4)
(1-n/6)

dugunda, dalga fonksiyonunun kisa mesafe davranisi, v = V2 — a? ve v =
olmak iizere, 10%)3(7“) ~ r7~(/2) olarak verilir (Chakraborty vd. 2011).

2.7 Grafende Spin Yoriinge Etkilesmesi

Spin-yoriinge (SY) baglagimi, yariiletken spintroniginin anahtar bilegenidir. Spin-
tronikteki uygulamalar SY baglagimimin kontroliine giiclii bigimde baghdir. Bu
etkilesme grafende icsel (intrinsic) ve digsal (extrinsic) bilesenlere sahiptir. Ilkinin
serbest tabaka grafende oldukga zayif oldugu bilinmektedir. Digsal SY etkilesmesi
grafenle alttagin arasindaki arayiizden kaynaklanmaktadir (Rashba 2009).

Icsel SY etkilesmesi de grafenin enerji dagimminda bir aralik acabilir. Yap: terslenme
asimetrisinden ortaya gikan (grafen orgiiniin terslenme simetrisi, yani z — —z,
kirildiginda) Rashba spin-yoriinge etkilesmesi (RSYE), bir alttag yiizeyi veya dig
elektrik alan tarafindan meydana gelir (Hasanirokh vd. 2014, Gelderen ve Smith
2010).

Grafen, diigiik enerji uyarilmalar: siireklilik limiti (continuum limit) gergevesinde
Dirac noktalar: olarak adlandirilan, K ve K’ noktalar:1 civarinda dogrusal spektruma
sahip olan, dolayisiyla Dirac Hamiltonyen’i ile ¢ok iyi bicimde tasvir edilebilen iki
boyutlu bir materyaldir. Brillouin bolgesinin (BB) bu noktalar1 yakininda yiik
tagiyicilarinin goreli dogasi uzun erimli safsizliklar, topolojik kusurlar, elektron-
fonon etkilesmeleri ya da spin-yoriinge etkilesmelerinden 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 tabanh nanoelektronik aygitlar tasarla-
makta 6nemli rol oynadiklarindan, bu etkilesmelerin tek basina ya da toplu olarak
etkileriyle ilgilenmek 6nemlidir. Grafende, i¢sel SY etkilesmesi RSYE’ne nazaran ¢cok
kiigiik bir araliga (1 — 50 peV) yol acar. RSYE'nin, Ni alttag s6z konusu oldugunda

225 meV’a kadar g¢ikabildigi gozlenmistir. Ayrica, Ni alttagi ve grafen arasina Au
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yerlestirerek 100 m eV’a kadar gikabildigi gozlenmistir (Dedkov vd. 2008, Varykha-
lov vd. 2008, Rashba 2009, Marchenko vd. 2009, Lez vd. 2013, Shakouri vd. 2013,
Bolivar vd. 2014, Hasanirokh vd. 2014).

2.8 Grafen Kuantum Noktalar:

Yapay atomlar olarak da adlandirilan grafen kuantum noktalar1 oldukca kiiciik elek-
tron adaciklaridir. Kuantum hapislemeler, bu yapilarda énemli rol oynar ve elek-
tronlar iki boyuta hapsedilmistir, enerji seviyeleri kesiklidir. Ayni zamanda enerji
spektrumu noktanin boyutuna, sekline ve kenar durumlarina baghdir. Diizensizlik-
ler, etkilesmeler noktalarin elektronik zelliklerinde énemli rol oynarlar (Matulis ve

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

Grafen kuantum noktalar1, mekaniksel, elektrik veya manyetik alan ile grafen kuan-
tum nokta elde etmek miimkiindiir. Mekaniksel anlamda, grafen tabakalarini is-
tenilen istenilen nano boyutta ve bigimde keserek kesikli enerji seviyelerine sahip
noktalar elde edilebilir. Elektrik alanla grafen kuantum noktasi olusturabilmek
icin grafende enerji araligi olusturmak gereklidir; ¢iinkii sadece elektriksel potan-
siyel varhiginda Klein tiinellemesi (goreli pargaciklarin genis ve yiiksek bariyerlerden
miikemmel gegisi) nedeniyle bagh durum olugamamaktadir. Grafende aralik olus-
turmak icin cesitli yontemler uygulanabilir. Bunlara ¢rnek olarak grafenin iizerine
yerlestirildigi alttasla etkilesimi, ¢zel simir kosullari ile vadi dejenereliginin kaldiril-
masi verilebilir. meV mertebesinde agilan bu aralik grafene 6zgiidiir ve yariiletkenler
icin alisilmadik derecede kiigiik bir degerdir. Bir baska yontem olan manyetik alan
uygulamak Klein tiinellemesine engel oldugundan bagh durumlara yol agmaktadir.
Boylece, kuantum noktasi olusumuna neden olmaktadir (Recher ve Trauzettel 2010,
Rozhkov veNori 2011). Bu sayilan yontemler haricinde, kazima, agimmdirma iglem-
leriyle grafen kuantum nokta elde etmek miimkiindiir. Digsaridan uygulanan biikme
ve germe iglemleri sebebiyle bir uzaysal degisimle aralik yaratilmig olur. Boylelikle
bir grafen kuantum nokta tanimlanabilir. Grafen kuantum noktalari ayarlanabilir
enerji spektrumuna sahip oldugundan elektronik aygit yapiminda kullanmak icin

uygundur.
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3. GRAFENDE HIZIN RENORMALIZASYONU: UCGENSEL EGRILiGiN VE
ELEKTRON-FONON BAGLASIMININ ETKILERI

Tezin bu kismum olusturan caligma, tiggensel egrilik ve elektron-iki kere dejenere
E,,-optiksel fonon modlarmmn baglagim etkilerini birlegtirmektedir. Bunun igin il-
gili Hamiltonyen’i kbgegenlegtirmek igin Lee Low Pines (LLP) teorisi (Lee vd. 1953)
cergevesinde bir {initer doniigiimler gemas: takip edilmistir. Sonuc olarak, ticgensel
egrilik ve elektron-fonon kuplajindan kaynaklanan vadi bagimli hiz renormalizas-
yonunun grafen tabanli nano aygitlarda vadi serbestlik derecesini ayarlamak igin

kullanilabilecegini gostermektedir.

Grafende K noktasi civarinda iki kere dejenere optiksel fononlarla etkilesen tagiyicilar

Dirac tasvirinde Frochlich Hamiltonyen’i ile tanimlanabilir,

H® = Hy' + Z hwu(‘])bj;pbqu + Hé(—p (3.1)
q,
burada
1
Hé{ = VpO - p+§UFBO[O'+pi_ + O-_pQ_] (3.2)

enerji dzdegerleri € (k) = Ae (k) olan pertiirbe olmamig Hamiltonyen’dir (Ajiki ve

Ando 1996, Katsnelson 2012). Bu Hamiltonyen'’in 6zdegerleri

(k) = [(hvrk)? + (vph?k?)? B2 + 21%02 k3 By cos 39) /2 (3.3)

ile verilmektedir. Grafenin iletim ve degerlik bantlar: tiggensel egrilik varliginda bant
indisi A ile sirasiyla +1 ve —1 ile etiketlenmislerdir. K vadisi icin bant dagilimu,
yani el (k), denklem 3.1’de 0’y1 7/3 kadar dondiirerek, yani § — 6+ /3, kolaylikla
elde edilebilir. Denklem 3.3’de vr grafen yiik tagiyicilarin Fermi hizi, a grafenin
bag uzunlugu ve § birim mertebesinde bir sabit (Ajiki ve Ando 1996) olmak tizere
By = fa/4h olarak verilmektedir. o; Pauli matrisleri olmak tizere, o4 = 01 403 ve

p+ = pp & ipy olmak iizere p iki bilegenli momentum operatoriidiir.
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Denklem 3.1’deki ikinci terim, sirasiyla g = 1 (boyuna optik-LO) ve 1 = 2 (enine
optik-TO) dal indisi ile, bgu ve by, optiksel fonon yaratma ve yok etme operator-
leri olmak iizere, serbest fonon Hamiltonyen’ini temsil etmektedir. Fonon dal-
larinim dagimmlar, R,(qa) = [1 — r,(ga)]* ve hwr(0) = 0.196 eV olmak iizere,
w,(q) = wr(0)R,(¢ga)’ dir. Burada r; ve ry sirasiyla 0.1138 ve 0.01979 ile verilmek-
tedir (Stauber vd. 2008b). Denklem 3.1’deki iigiincii terim ise, grafendeki iki kere
dejenere olan E,j-simetrisine sahip optik fononlar ile etkilesen elektronlar i¢in etki-

lesme Hamiltonyen’idir ve

Hffp - Z Z Mi{(q)bqueiq'r +HC (3.4)
¢ n

seklinde verilir (Kandemir 2013).
Burada, M’ " (q) = ME(Q)M ,(¢) momentum bagiml elektron-fonon baglagim matris

elemanlaridir ve

seklinde tanimlanir.

Map ve Mps LO (TO) fononlar: icin sirasiyla +1 (i) ve —1 (i) degerlerini alir ve
#(q) = arctan(g,/q,) fonon dalga vektorii g'nun azimutal agisidir. Aym zamanda,
M = 3aoq0Jo/V2, ag = (h/2Mcwr(0))Y? ve qo = (0.Jy/0a)/Jy olmakla birlikte
2 A ve 2.5 A civarinda tahmin edilmektedir (Pietronero vd. 1980, Jishi vd. 1993,
Tse ve Sarma 2007). Burada, diger bir kisaltma ise ME(q} = M/\/NR,(qa) sek-
linde tanimlanmigtir. Denklem 3.1’in enerji 6zdegerlerini bulmak i¢in, iki ardil tiniter
doniisiime dayali olan LLP metodu kullanilmigtir ve tiim sisteme ait taban durumu

icin

@ >2= 3" a) kX > @ULU[0 > (3.6)
A/
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seklinde coziim 6nerisinde bulunulur. Oyle ki, burada U; ve U, LLP doniistimleri

olup, sirasiyla

U, = exp|—ir- Z Z qb:;ubqu] (3.7)
¢ n

Uy = exp[—ir-»_F(q)b! — H.C| (3.8)

q

seklinde verilirler.

Ikinci tiniter doniisiim igerisinde bulunan F(q), A,/ (q) =< KX | M, Ha) kX > ve
Mo,(q) = Mﬁ(q) /hw(q) olmak iizere F'(q) = M, .(@)A/,(q) olarak tanimlanmgtir.
Denklem 3.6’de, |0>,, fonon vakumunu belirtmektedir. Diger yandan, aﬁl kesirli

genlikler ve |kA > ozketler olmak iizere o&,\k)\l > elektronik durum vektoriinii

temsil etmektedirler. Ozketlerin konum uzayina izdiistimii ise

1 A
r = exp(tk - r .
< r|kA > 37 \ explioo) p(ik - r) (3.9)

seklinde betimlenir.

Denklem 3.7 ile verilen U; {initer doniistimii ise, b,,, ve p’yi sirasiyla Equ =U; 1quU 1=
byuexp(—iq-r)vep=p—) . i hqb:g .Dqu seklinde dontigtiiriir. Oyle ki, toplam etkin
Hamiltonyen U; ' HXU; = HX bigiminde yazilir ve

~ v
H = HY —vpy o -qbl,bl, + TFBO[J_F(P_’Q_ —2p P,)+ H.C] (3.10)

q,n

seklinde bulunur.

Burada, ¢+ = ¢, g, olmak tizere Py =) | hqibj;ubqu ile verilir. Denklem 3.8 ile be-
lirtilmig olan ikinci tiniter doniisiim U, fonon koordinatlarinda yer degisimine sebep

oldugundan ve fonon yok etme ve yaratma operatorlerini sirasiyla Uy lbq# Uy = Zq# =
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byu+F(q) ve Ezu = bl ,+ F'(q) seklinde doniigtiiriir. Bu iki ardil doniisiim sonucunda
denklem 3.1’deki etkin Hamiltonyen o= U, ' U HRU Uy, = HE + HES + HY

bigiminde elde edilir. Kosegenlestirilmig kismu temsil eden HYS Hamiltonyen

J— U ~
Hg = Z[hwu(q) — hwpo - QHMOM(q)’?‘A)\’)\(q)’Z + [7FBFL20+F)\’)\ -6y, +H.C]
qQ,p

(3.11)

seklinde elde edilir. Bu denklem icerisindeki kisaltmalar ise

Ly, = ZmMoﬂ PIA L, (@) (3.12)

Ovy = Zhwu )| Moy )‘2Mu(q)Ai\'>\(Q)

seklinde verilir. Tki kere doniisiim uygulanmig etkin Hamiltonyen’de belirtilen HE
kosegenlesmemis kismi temsil eder ve fonon yaratma ve yok etme operatorlerini bir-
inci ve ikinci dereceden icerir. Dolayisiyla HX|® >*= Efﬂq) >* 6zdeger denklemi

kuruldugunda sifir katki vermektedir.

Sonuc olarak, o ve af icin iki eszamanli denkleme ulasilir. Bunlar,

EK — €+ Q+ 22+_ — ZE Oéi

N =0 (3.13)
2%, +iB EX¥—& —Q | |az

seklindeki matris denklemiyle yazilabilir. Burada €}, = +hvpk, B = vp(hk)?B, cos(36)

ve

Zhwu )M (a)P|A () (3.14)

olarak verilmistir. Denklem 3.13’ye asikar olmayan ¢oziim bulabilmek i¢in, bu denk-
lemdeki matrisin determinantinin sifir olmas1 gerekmektedir. Bu durum Ei’da

kuadratik denkleme yol acar ki bunun coziimii kolaylikla
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. 1/2
B =L, o)+ i(Q+—Q_)2+H (3.15)

seklinde bulunur. Burada, IT = 4%, ¥_, + B2+ Q,Q_ — 2Q, + Q. —elel
olarak verilmiglerdir. Denklem 3.14’daki A,/ (q)]?,

1A, (q)f? = %(1 + 5,0 A cos(26)) (3.16)

bi¢iminde kolayca elde edilebilir. Denklem 3.15’in agik formunu bulabilmek icin,
oncelikle denklem 3.14 ile verilen toplamlar ¢ tizerinden integrale donistiiriilme-
lidirler. Yani, S = L? = N§), sistemin alani, N birim hiicrelerin sayisi ve §)g =
3v/3a%/2 birim hiicrenin alam olmak iizere Sq — (S/472) [ d*q integrali almir.
Sonug integralin degeri, & = 6v/3Jyaa?/7 olmak tizere & vy = Lk? olarak elde edilir.
Denklem 3.15’in K’ vadisindeki kargiligimi bulmak icin 6’da 27/3’liik miktarda bir

dénme uygulamak yeterlidir. Sonug itibariyle, enerji zdegerleri

ES(k) = =Sk + A[AS2k* + €9 (k)2] /2 (3.17)

seklinde yazilabilir. Burada, ¢ vadi indisi olarak tanimlanmigtir ve K vadisi icin

/ s e s w v o e
o = +1, K vadisi i¢cin 0 = —1 degerlerini almaktadir.
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Sekil 3.1 Grafenin BB’nin K noktasinda iletim bandinin k’ya bagimhilig:
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Sekil 3.3 Grafenin BB’nin K noktasinda iletim bandinin k’ya bagimlilig

Denklem 3.3 ve denklem 3.17 ile verilen enerji degerlerini kullanarak, grafenin BB'nin
K noktasinda grafenin iletim ve degerlik (alttaki panel) bantlarmin k’ya bagim-

liligini gosteren kontur grafikleri sirasiyla sekil 3.1 ve sekil 3.2°de verilmistir.Sekil 3.3
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ve sekil 3.4’den K’ vadisi i¢in grafenin iletim ve degerlik bantlarinin k’ya bagimhiligimi
gosteren aym kontiir grafikleri, K igin ¢izilenleri 27/3 dereceyle déndiiriildiigiinde
elde edilebilecegi de rahathkla goriilmektedir. Bu sekilden, izoenerji cizgilerinin
elektron-fonon kuplajmm dahil edildigi (kesikli gizgiler) durumda, edilmedigi du-
ruma kiyasla (diiz gizgiler) nasil biikiildiigii agik bir gekilde goriilmektedir. Diisiik en-
erjilerde, bant yapisinin yatay kesitleri dikkate alindiginda elektron-fonon baglagiminin
bant dagimimina etkisi kiiiiktiir. Enerji arttikga, yani tiggensel egrilmenin acikca
belirginlestigi bolgede, elektron-fonon baglagimmin etkisi artmaya baglar ve bu etk-
ilesmeden dolay1 olusan bozulma ortaya gikar. Bu etki sekil 3.5’de acikca fark
edilmektedir. Denklem 3.3'nin denklem 3.17’den gikartilmasiyla elde edilen pola-
ronik 6z enerji, AFE, dalga vektoriiniin fonksiyonu olarak bu grafikte gosterilmek-
tedir. Cizilen bu grafikten kolaylikla su sonuglara ulagilabilir, (i) elektron-fonon
etkilesmesi nedeniyle yiiksek k degerleri i¢in elektron-desik asimetrisi gozlenir. (ii)
Tek bir vadi (K) igin her bir bandda enerjilerin farkli anizotropik davrams: soz

konusudur, ve son olarak (iii) bu davranis K’ vadisi icin tamamen farklidir.
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Sekil 3.4 Grafenin BBnin K noktasinda degerlik bandinin k’ya bagimlilig
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Sekil 3.5 K ve K (igteki) vadilerinde enerjilere polaronik katkilar

Denklem 3.17, ES = Mg (ko) ko bigiminde kolayca yeniden diizenlenebilir. Burada,
bantlarin koniksel yapida oldugu kiigiik k’lar i¢in gegerli olan boyutsuz dalga vek-

toriiniin degerini kg = ka tamimlanarak, boyutsuz renormalize olmug Fermi hizi

_ o P
v{(ko)/vr = —Aa(ko) + \/1 + 1—6k§ + 43° (ko) + 50k0 cos(30) (3.18)

olarak elde edilebilir.

Burada, a(ko) = 4v/3a(0)ko/m seklinde tammlanmistir. Denklem 3.18 ile verilen
renormalize Fermi hizinin kontur ¢izimleri grafenin K vadisinde iletim ve degerlik
bantlar1 icin sirasiyla sekil 3.6 ve sekil 3.7’da gosterilmistir. K  vadisi icin kontur ci-
zimleri sekil 3.8 ve sekil 3.9’da gosterilmistir. Kontur cizimlerde diiz cizgiler ticgensel
egrilme yok iken ancak elektron-fonon etkilesmesi var iken renormalize Fermi hizin
gostermektedir. Elektron-fonon baglagimi nedeniyle iletim ve degerlik bantlarinda
olusan asimetriklesmeden ve ticgensel egrilmeden kaynaklanan anizotropiden dolay1

bu bantlar i¢in renormalize olmus Fermi hiz1 farkl niteliklere sahiptir. Ei = \hopk
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seklinde renormalize Fermi hizim1 buldugumuzdan denklem 3.18 kiiciik k degerleri
icin gecerlidir. Ancak, iki bant arasindaki asimetri ve iicgensel egrilmeden dolay1

olan anizotropi kiiciik k degerlerinde bile belirgindir.

Sekil 3.6 Renormalize Fermi hizinin K vadisi iletim bandi i¢in k’ya bagimhilig

Sekil 3.7 Renormalize Fermi hizinin K vadisi degerlik bandi i¢in k’ya bagimlilig
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Sekil 3.9 Renormalize Fermi hizinin K vadisi iletim band: icin k’ya bagimlilig

Sonug olarak, elektron- 5, fonon modlarinin baglagim etkisinin grafenin enerji bant-
larina ve tasiyicilarin hizlarina etkisi ticgensel egrilme varliginda LLP teorisi ¢erceve-
sinde analitik olarak arastirilmistir. Ucgensel egrilmenin belirgin oldugu bélgede,
elektron-fonon baglagimindan dolay1 enerji bantlarinda bozulma meydana gelmek-

tedir ve bu bantlar giiclii anizotropi sergilemektedir. Bu etki kendini grafen yiik
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tasiyicilarin hizinda da gostermektedir. Bu caligmanin bir bagka énemli sonucu da
elektron-fonon etkilesmesinden dolay1 grafenin iletim ve degerlik bantlari arasin-
daki asimetridir. Bu calismanin grafenin elektronik yapisinin deneysel analizinde
onun basta sdylenen antilokalizasyon, zayif lokalizasyon, tasiyict multiplikasyonu,
anizotropik ¢zdireng, iletkenlik, dogrusal olmayan optiksel tepki ve Coulomb siiriik-

lenme gibi ilgi cekici 6zelliklerini bulmakta faydali olmasi beklenmektedir.
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4. RASHBA TiPi SPiN-YC')RI'gNGE ETKILESMESININ HIiDRO-
JENIK SAFSIZLIK VARLIGINDA GRAFENIN ELEKTRONIK
DURUMLARINA ETKILERI

Tezin bu kismindaki calismada, spin-yoriinge baglagiml grafenin enerji spektrumu
hidrojenimsi safsizlik ve topolojik kusurlar varliginda aragtirilmigtir. Grafenin enerji
seviyelerine RSYE’nin etkilerini bulmak igin dejenere pertiirbasyon teorisine dayal
analitik bir yaklasim sergilenmigtir. Bu seviyeler tizerine hidrojenimsi safsizlik ve
topolojik kusurlarin birlegmis etkisi de incelenmigtir. RSYE nin giicti arttirildikea,
topolojik kusur tarafindan meydana gelen enerji seviyelerinin sozde-Zeeman yaril-
masimn arttigl gosterilmigtir. Dolayisiyla, bu stzde Zeeman yarilmasini RSYEnin

ve hidrojenik safsizhigin biiytikliiklerini degigtirerek ayarlamak miimkiindiir.

Hidrojenimsi safsizlik varhiginda, aralikh grafenin yiik tagiyicilar: Dirac-Weyl Hamil-

tonyen’i

) Ze?
HOZUFO"p-i-O"gM'UF—O'Q—E?‘ (41)

ile seklinde tanimlanabilir: Burada M kiitle olarak aralik terimini betimlemektedir.
Aymi zamanda, o;’ler Pauli spin matrisleridir ve p momentum operatoriidiir. Dig
alanlarm yoklugunda, Hy'in boyutsuz enerji 6zdegerleri €, = ﬂ:(Mi + Eg)l/ 2 ile
verilmektedir. Bu ise, My = aMj aralik teriminin yoklugunda iletim (degerlik)
band: igin ko (—kg) dogrusal dagmimi belirlemektedir. a karbon-karbon atomlar
arasindaki uzaklik ve Jy yaklasik olarak ~ 2.7 eV degeriyle bunlar arasinda hoplama
integrali olmak tizere, ivy = 3aJy/2 tammu ile birlikte My = Mvg/h kisaltmalar:
kullanilmigtir. Dolayisiyla, &, = e,a/hvp ve kg = koa sirasiyla, boyutsuz enerji ve
dalga vektoriidiir. RSYE hesaba katildiginda, sistem i¢in toplam Hamiltonyen H =
Hy + Hp olarak yazilabilir. Grafendeki elektronik durumlar icin etkin diisiik enerji
Dirac denklemi H¥;) = ¢,V ile verilir. Az, RSYE'nin biiytikliigiinti belirlemek

iizere Hpg,
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1
Hg = 5)\3(0153, — 0ySy) (4.2)

ile tanimlanir (Katsnelson 2012).

Denklem 4.1 ile verilen Hy Hamiltonyen’i tam olarak ¢oziilebilmektedir ve boyutsuz
enerji 6zdegerleri €2 = M1 + 7 /(n+~)47/2 ile verilir (Novikov 2007c). Bu enerji
ozdegerlerine kars1 gelen 6zfonksiyonlar ise,
1 (Bl
Wi(r) = —= . (4.3)
’ VT @'an(r)ew]

seklindedir. F,;(r) ve Gp;(r) Laguerre polinomlar: cinsinden,

= (=1)"N,;(Z, Mo)/ My * ¢, (4.4)

xe A (2Ar) Y TVRL2 (20r) & Oy L2 (20r)]

olarak elde edilmigtir ve burada Co = ni2y )’dir. Diger yandan, A =

- m;+(ZMo/X

VME =€, v=1/j2— 7% olmak iizere normalizasyon katsayisi

3 - 1/2
= M {F(n + DA [m; + (ZMo/N)] } (4.5)

D(n+2y+1)ZM?

olarak belirlenebilir. Boyutsuz Coulomb sabiti Z = Ze?/ehvy olarak tanimlanabilir
ve j = m;+1/2 toplam agisal momentum .J, = L, + S, 'nin 6zdegerleridir. Kuantum
sayist n'nin degerleri m; > 0 oldugu durumda n = 0,1,2... iken, m; < 0 icin
n = 1,2...’dir (Kandemir 2013). Topolojik kusurlar varhiginda ise, boyutsuz enerji

ozdegerleri €°

&, =Mo[l+ 7 /(n+\ 12 =72 (4.6)

seklinde modifiye olmaktadir.
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Denklem 4.6’de ng tek tabaka grafenden cikarilan atom sektorleri sayisi olmak iizere

v=(j+na/4)/(1 —ng/6) olarak tammlanmigtir (Chakraborty vd. 2011).

Topolojik kusur varliginda hidrojenimsi safsizliga sahip aralikli grafenin enerji spek-
trumuna RSYE’nin etkisini irdeleyebilmek i¢in enerji 6zdegerleri bulunmustur. Spin
durumlar1 dejenere oldugundan, bunlar1 bulabilmek i¢in dejenere pertiirbasyon teorisi
uygulanmistir. Hy Hamiltonyen’ine ait olan ve denklem 4.3 ile verilen dalga fonksi-
yonlar ile spin yukar1 ve spin asagi durumlar icin spinér dalga fonksiyonlar: olan
X, 'in dig carpimi alimarak 6z fonksiyonlar ¥y = ¢ ®x o seklinde kurulmugtur. Spin

yukar1 ve spin agag1 durumlar ic¢in spintr dalga fonksiyonlar: sirasiyla

1 1 1 (4.8)
X1 = —=—— .
V2R exp(if)
seklinde yazilabilir.
Sonug olarak, Uy, spin yukar1 ve spin agagl durumlar igin sirasiyla
Fy(r)ei?i-D
I (49)
V2 iGj(r)e?)
iGj (r)e?u+D)
Fj(r)e?i=b
U == i(r) (4.10)
V2 iGhj(r)e?®V)
_Zan(r)ele(]+1)

olarak elde edilirler. Dolayisiyla ilgili enerji tzdegeri, >, |a;]? = 1 kosulu saglanmak

sartiyla,
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(Ho + HR>(0411/1T + Oég'(ﬁl) = En(Oél'(ﬁT + Oégwl) (411)

ifadesinden bulunabilir. \p = )\R(%Jg)*l olmak {izere, denklem 4.11 coziilerek,

RSYE’nin boyutsuz enerjiye katkisi,

Ae, = 7@3%{;/ 7+ (n+7)2 - nn +27) }oo(4.12)

2 +(n+7) v+ Z 4 (n+7)?

olarak elde edilir. Sonugta, toplam boyutsuz enerji denklem 4.6 ve denklem 4.12
ile verilen enerjilerin toplamindan olusur, yani €, = E%l, + A€, ’dir. Pertiirbe ol-
mus enerji €, dejenere pertiirbasyon teorisi araliginda gecerlidir. Bu durumda
Ar << Z/MO(l—i—ZQ/VQ —72)_1/2(27r7)_1’dir. RSYE varhiginda ve/veya bir topolojik
kusur varliginda, j agisal momentum kanallari i¢in grafenin enerji seviyelerindeki de-
jenerelik kalkar, yani enerji seviyeleri yarilmigtir. Dahasi, topolojik kusur varligindan

meydana gelen yarilmalarin biiyiikliigii diisiik bir RSYE giiciinde bile artmaktadir.
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Sekil 4.1 Grafende enerji yarilmalarimin RSYE’ne bagimliligi
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Enerji seviyelerindeki yarilmalarin RSYE ile nasil degistigini daha iyi anlamak i¢in,
sekil 4.1 ve sekil 4.2’deki grafikler ¢izilmistir. Sekil 4.1’de hidrojenik safsizlik varken
ancak topolojik kusur yokken AE,, ;(Ar) = E, |;|(Ar) — En,—|j|(Ar) ile verilen yaril-
manin biiyiikliigi n = 0 ve n = 1 ile etiketlenen enerji seviyeleri icin en diigiik
dort agisal momentum kanallar1 olan j = £1/2 ve j = £3/2 igin iki farkh safsizlik
degerinde, Z = 0.15 (kesikli cizgiler) ve Z = 0.25 (diiz cizgiler), Ag'mn fonksiyonu
olarak ¢izilmistir. Seviyelerdeki bu yarilmalarin, en diigiik durum ve toplam agisal
momentum sayismin j = +1/2 degerleri i¢in safsizhgim Z = 0.25 degerinde daha
etkili oldugu grafikten kolaylikla anlagilmaktadir. Yarilma toplam agisal momentum
sayllar1 j = £1/2 ve j = £3/2 i¢gin n = 0’a kiyasla n = 1 durumunda daha kiigiik-
tiir. Bu seviyelerdeki yarilma A parametresini arttirdikca artmaktadir. RSYE’nden
dolay1 ortaya ¢ikan yarilmanin biiyiikligi Z = 0.25 (diiz ¢izgiler) icin Z = 0.15
(kesikli gizgiler)’e kiyasla daha etkilidir. Ayrica, hidrojenik safsizlik varhgimda spin-
yoriinge baglagiminin oldugu grafenin elektronik spektrumuna topolojik kusurlarin

etkileri de calisilmigtir.
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Sekil 4.2 Enerji yarilmalarimin Az bagimlilig
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Sekil 4.2 topolojik kusurlar varliginda ortaya cikan yarilmalara RSYE’nin etkisini
gostermektedir. Bu sekilde, RSYE var iken ve yok ikenki durumlarda seviyel-
erdeki yarilma biiyiikligiintin farki, yani AE, j(Ag)— AE, ;(0), topolojik kusur ile
7 = 0.25 (diiz cizgiler) ve Z = 0.15 (kesikli ¢izgiler) safsizlik giicii icin Agznin
fonksiyonu olarak ¢izilmistir. RSYE’ nin biiyiikliigii Ag'nin artigiyla, ¢ikarilan atom
sektorlerinin artan (azalan) sayisiyla farkin azaldigi (arttigl) bulunmugtur. RSYE
Z = 0.25 (diiz cizgiler) icin Z = 0.15% (kesikli cizgiler) kiyasla daha etkilidir.
Ozetlemek gerekirse, RSYE'nden 6tiirii seviyelerdeki yarilmalarin biiyiimesi artan

RSYE’nin biiyiikliigiiyle daha belirgin hale gelmektedir.
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Sekil 4.3 Enerji yarilmalarinin Z bagimliligi

Sekil 4.3’de RSYE’den dolay1 seviyeler arasindaki yarilmalarin farki Ag = 27 meV ve
Ar =0 meV icin My=0.01 oldugu durumda veilk iki diisiik durum i¢in, yani n =0
ve n = 1, ve ilk dort agisal momentum kanal, yani j = 1/2, j = 3/2 ve j = —1/2,
j = —3/2 icin boyutsuz safsizlik biiyiikliigii Z'm fonksiyonu olarak cizilmistir. Bu
sekilde, diiz cizgiler topolojik kusur yokkenki farki gostermektedir. Tek bir atom

sektorii kaldirldiginda, yani ng = 1 ve ii¢ atom sektorii kaldirildiginda,yani ng = 3,
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sirasiyla kesikli gizgiler ve noktali ¢izgiler ile gosterilmistir.

Sonug olarak bu caligmada, RSYE'nin uzun erimli safsizlik ve topolojik kusuru
bir arada barindiran aralikli grafenin elektronik spektrumuna katkisi aragtirilmistir.
Caligma dejenere pertiirbasyon teorisi gercevesinde yapilmistir. Sonuclar dejenere
pertiirbasyon teorisinin saglandigi siirlar bolgesi i¢inde gegerlidir. Topolojik bir
kusur varhiginda aralikli grafenin enerji seviyelerinin sozde-Zeeman yarilmasi,

RSYE'nin dahil edilmesiyle artmigtir.
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5. HIiDROJENIMSi SAFSIZLIK VARLIGINDA GRAFEN KUAN-
TUM NOKTASI

Grafenin kegfinden bu yana, grafende safsizlik ile etkiler grafen literatiiriinde genis
yer kaplamaktadir (Ostrovsky vd. 2006, Katsnelson vd. 2006, Pereira vd. 2007,
Fogler vd. 2007, Shytov vd. 2007a, Shytov vd. 2007b, Novikov 2007a, Novikov
2007c, Terekhov vd. 2008, Katsnelson vd. 2006, Chen vd. 2008, Pereira vd. 2007,
Katsnelson ve Geim 2008, Zhu vd. 2009, Kandemir ve Mogulkoc 2010, Altanhan ve
Kozal 2012, Zhu ve Sun 2012). Grafen kuantum noktalarinda safsizligi caligmak
baglica 6nem arz eder; ¢iinkii boyutlulugun azalmasiyla boyle yapilar {izerinde saf-
sizlik etkilerinin daha etkili olmasi beklenmektedir. Tek tabaka grafenin yiizeyi
tizerine konuc¢lanmig yiizey atomlariyla yapilan deneyler grafenin mobilitesini kisit-
lanmaktan sorumlu olan uzun menzilli safsizliklar: igaret ettiginden Coulomb benze-
ri hidrojenik safsizliklar ozellikle 6nemlidir. Dahasi1 Coulomb etkilegmesinin giictinii
belirleyen parametre, safsizhigin degerligi yani a = e?/ehwp ile tamimlanan boyut-
suz Z (Za) niceligiyle orantilidir ve genel pertiirbatif kuantum elektrodinamiginden
tamamiyla farkli olan yeni bir cegit kuantum elektrodinamigi gerektirir. Burada
¢ dielektrik sabiti, vp Fermi hizidir. Geleneksel SiO, yiizeyi i¢in « birim mer-
tebesinde oldugundan uzun menzilli safsizliklarin meydana getirdigi etkileri aragtir-
mak icin boyle yeni bir alan pertiirbatif olmayan yontemlere ihtiyag duyar. Bir yan-
dan, kontrol edilebilir sekil ve boyutlarindan otiiriit GKN’lar, grafen fiziginde hem
deneysel hem de teorik caliganlarin ilgi merkezini olugturur (Silvestrov vd. 2007,
Chen vd. 2007, Recher ve Trauzettel 2010, Pal vd. 2011, Zarenia vd. 2011). Diger
yandan kontrol edilebilir vadi yarilmasiyla GKN’larda spin kiibitler olugturmak bu
alanda bir diger aktif aragtirma alanlarindan birisidir. Y{izeye tutunan atomlarin
(adatoms) grafende nereye yerlestirilecegini kontrol etmek miimkiindiir, safsizlikla
ilgili etkilerin kontrol edilmesi sadece grafen igin degil, ayni zamanda GKN’lar
gibi grafen tabanli nano yapilar icin de 6nemlidir. GKN’larda Dirac elektron-
lariin hapisleme durumlarinin siirekli modeli bu gibi yapilarda bagh durumlarin

anlagilmasi i¢in basit bir fiziksel bakig acisi saglar. Bu model yarigaplari karbon-
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karbon aras1 uzakliktan ¢ok daha fazla olan kuantum noktalarin bagh durumlari igin
yapilan siki bag hesaplamalariyla (SBH) elde edilen sonuglarla tamamiyla uyumlu
sonuglar vermektedir. Siirekli model ile SBH arasindaki uyusum kiigiik yaricaplar
da bile yiiksek agisal momentum degerli diisiik bagh durumlar igin her zaman ka-
bul edilebilirdir. Bu, hapislemenin etkilerini ¢aligabilmek i¢gin stirekli yaklagimin
kullanilmasina olanak saglar. Tezin bu boliimiinde bunlardan alinan motivasyonla
GKN’ndan kaynakli kuantum hapislemenin ve onun merkezine yerellesmis hidro-
jenik donor safsizligin birlesik etkileri caligilmigtir. Bunun i¢in, GKN’s1 cembersel
hapisleme potansiyeli ile modellenmis olup, noktanin merkezi {izerine hidrojenimsi
safsizlik yerlestirilmistir. Hesaplamalar varyasyonel yontem cercevesinde yapilmig
olup deneme dalga fonksiyonu olarak kuantum nokta potansiyelinin olmadigi durum-
daki Dirac-Weyl denkleminin tam ¢oziimleri kullamlmigtir. Igerisinde verici (alic)
bir iyona baglanmig bir elektron (desik) bulunduran parabolik grafen kuantum nok-

tas1 sisteminin, diizlemine dik uygulanan manyetik alan varliginda Hamiltonyen’i

H=vra- (p—i—SA) +BA T — — (5.1)

ile verilir. Burada, A = By(—y, z,0)/2 simetrik ayarda secilmis vektor potansiye-
lidir. Uy ve Ry sirasiyla GKN’nin biiyiikliigiinii ve ¢apini belirlemek tizere Ag =
Up/2R2 seklinde belirlenmistir. Denklem 5.1’de e ve 3 Dirac matrisleri ve Fermi
hiz1 vp = (3a/2)Jy’dir. Jy en yakin komsu karbon atomlar1 arasindaki hoplama in-
tegrali olup, 2.7 eV mertebesindedir ve a grafenin bag uzunlugudur. Denklem 5.1’in
GKN potansiyeli ve safsizlik olmadigir durumda ¢oziimleri daha énce elde edilmistir
(Kandemir ve Mogulkoc 2010). Bu ikisinin birlegik etkilerini ¢aligmak igin, ikisinin
yoklugunda HV,, = E, V¥, Dirac-Weyl denklemine ait tam dalga fonksiyonu dene-
me dalga fonksiyonu olarak kullanilmigtir. Bu denklemdeki dort bilegenli spinorler,

R, (z) = [!/27(v + |m|)1]*/?v,2!™ olmak iizere
]LO
VS (2,4) = R, (x)emee 2

LK
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ile verilirler. Denklem 5.2°de L°, L¥, 23 Laguerre polinomlar: cinsinden sirasiyla,

L = L (2?),

Kk lwet® Ly (2?) m >0
L - n |m|71 9
Vn 5L, (2?) m < 0
. n ylm|l=1/_ 2
w | —L L, T m >0
LK = ¢ { @ (=) (5.3)

LI (22) m <0

seklinde tanimlanmiglardir.

Karsilik gelen ozdegerler n = v+ (jm|+m+7+1)/2 ile ¢, = hvpv/2n/lp, ) kiralite
indeksi grafenin degerlik bandi i¢in —1, iletim band1 i¢in +1 olmak iizere E, = \e,
ile verilir. Ayrica, [ = (hc/eB)Y? manyetik hapisleme uzunlugunu, 7 s6zdespin
indeksi olmak iizere —1 ve 41 degerlerinde sirasiyla K ve K’ vadilerini belirtmekte-
dir. Caligmanin bundan sonraki kisminda sadece iletim bandiyla ilgilenilmigtir. An-
cak, sonuclarin diger banda uygulanmasi oldukca basittir. Denklem 5.3’te © = y,p
boyutsuz bir niceliktir ve vy, manyetik hapisleme uzunlugu [ ile ters orantilidir, yani
Yo =7 = 1/V/2lp. Ote yandan uzaysal bir hapisleme varhgimda Denk 5.1’de verilen
Hamiltonyen ile tanimlanan grafen sistemi, grafende skaler parabolik bir kuantum
noktanim boyutunu karakterize eden dogal bir uzunluk birimi R = (hvpR2/Uy)'/3
tanmmlar (Silvestrov vd. 2007, Chen vd. 2007). Bu yiizden sistemi tek bir paramet-
re ile karakterize etmek ig¢in Chen vd. 2007’in makalesinde verilen ¢oziim Onerisi
kullanilmigtir, yani 72 = 4%+ R™2 yazilmstir ve y varyasyon parametresi segilerek
R — 00 oldugu durumda 1/+/2l5’ye indirgenmesi saglanmistir. Dolayisiyla GKN'na

ait varyasyonel 6zenerjiler
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— , e , Ze?
E,= [ dr¥] |a- (—zV—l—h—A) +BAy*——| U, (5.4)
c

€r

ifadesinden elde edilmiglerdir.

Denklem 5.2 ve denklem 5.3’i denklem 5.4 igerisine yerlestirildiginde varyasyonel

enerji i¢in genel bir ifade,

— V4 B n 1 1 1
E,= (\/ﬁ - 5M5> NS RELY (55)
205 %0 4R 7o

biciminde elde edilir.

Denklem 5.5’de enerji ve biitiin uzunluklar sirasiyla .Jy ve a birimleri cinsinden boyut-
suz olarak ifade edilmistir. Buradaki Ml ve M integralleri Laguerre polinomlar

cinsinden,

ML =F, + %@n (5.6)
~ vl r " i 12
= ) /dr@ L ()| (5.7)
0
& n i3 gl
G, = (V+|m|)'/dre r™T2H I (1) (5.8)
0
1 1
M, =F, — EGR (5.9)
=T, .| m 2
1/+|m| '/dre pmi+ }LL |(7’)} (5.10)
0
o |m| '/dre r|m|+1H|m|( ) (5.11)
0



2 0 m>0 7=+1
P | )| e =
-1 m<0 7=+1
HIT (r) = (5.12)
_ 2 0 m>0 7=+1
"72 L‘Vnﬁal(r) , =
\ -1 m<0 7=+1
olarak tanimlanmigtir.
z

20 25 K]

0.0 05 1.0

15
VB (1'7)

Sekil 5.1 Manyetik alanin fonksiyonu olarak parabolik GKN enerji spektrumu

M analitik olarak hesaplandigl zaman, F,, = 2v + |m| + 1 ve G, = 2n — m’i
vermektedir. Boylece, tam olarak M = —7 elde edilir. Her bir n degeri i¢in, MJ
de analitik olarak integre edilebilir (Gradhsteyn ve Rhyzik 2000). Oyle ki, trnek
olarak, I'(z) Gamma fonksiyonu olmak iizere, n = 0 i¢in M, = I'(|m|+1/2)/T(|m|+
1) elde edilir. Denklem 5.5 ile verilen enerji igin yaklagik analitik bir ifade elde etmek
i¢cin, enerjinin baz limit degerleri hesaplanmigtir. Safsizligin olmadigi, durumda
enerjinin j’a gére minimizasyonu, R sonsuza giderken, j = 1/4/2[p vermektedir.
Bu deger ilgili varyasyonel enerji ifadesinde yerlestirildiginde, kiitlesiz grafen icin

cok iyi bilinen Landau seviyeleri £, = v/2n/lp elde edilir. Sonug olarak, bu deger
49



tekrar denklem 5.5’de yerlestirildiginde birinci dereceden yaklagiklikla

— ZT(ml+1/2) _ I
0= —= — T
2lp, T(Im|+1) 4R’

(5.13)

enerji degeri elde edilir. Oyle ki, etkin hapisleme uzunlugunu 1 /Zz =1/ 2223 +1 /EQ
olarak tanimlanmigtir. Denklem 5.13, parabolik bir GKN’'nin enerji spektrumuna
hidrojenimsi donor safsizligin etkisiyle ilgili bir fikir verebildigi gibi kritik safsiz-
lik biiyiikliik degeri ilgili bilgi de verir. Safsizlik ve manyetik alan yok iken denklem
5.13 iyi sonug vermektedir. Kandemir ve Omer 2013’in makalesinde belirtildigi gibi,
Ponomarenko vd. (Ponomarenko vd. 2008) tarafindan olugturulan grafen aygit-
larda D = 40 — 1.0 nm caplarindaki GKN’lar 0.010 — 0.5 eV aralik degerlerine
sahiptirler. Denklem 5.13 kullanarak bunlar i¢in bu degerler 0.014 — 0.57 eV olarak
ongoriilmiigtiir. Yiiksek manyetik alanlarda bile deneysel (Molitor vd. 2009) olarak
da dogrulanmis, iyi bilinen goreli Landau seviyelerini saglamaktadirlar. Denklem
5.13'den Z’mn kritik degeri Z,; = o L(lmlD) olarak hesaplanabilir. Bu kritik

2R° T(jml+1/2)

deger manyetik alanmin yoklugunda Zy,; = 1/2,/7 degerine indirgenmektedir.
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Sekil 5.2 Enerji 6zdegerlerinin etkin nokta yaricapina bagimlilig
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Sekil 5.1°de [n] ile etiketlenmig koyu gri ¢izgiler pertiirbe olmamig Landau seviyelerini
(R — oo limitinde), kesikli (diiz) cizgiler ise K (K) vadileri temsil etmektedir.
Biitiin egriler asagidan yukariya m = 0, —1, —2 ve —3 seviyeleri, gri, kirmizi, yesil
ve mavi renklerle gosterilmigtir. Sekil 5.1’de parabolik GKN’nin taban ve birinci
uyarilmig enerji durumlar: hidrojenik safsizlik varhginda (ince kesikli (K,) ve ince
diiz (K)) ve yoklugunda (koyu kesikli (K') ve koyu diiz (K)) v/B’nin fonksiyonu

olarak cizilmigtir.

Kargilagtirma icin araliksiz grafenin ilk iki Landau seviyesi gri renkle kalin ¢izgiyle
gosterilmigtir. GKN’nda safsizlik enerji seviyeleri sabit bir Uy degeri i¢in B manyetik
alani arttirildiginda iyi bilinen Landau seviyelerine dogru ulagsmaktadir (Sekil 5.2).
Sekil 5.2’de sabit bir manyetik alan ve safsizlik giiciinde; yani hapislemenin tek
bagina sabit bir safsizlik giiciinde safsizlik enerji seviyelerine etkisini anlamak igin,
sirasiyla B = 5T ve Z = 0.15, GKN’nin en diisiik enerji 6zdegerleri etkin nokta

yarigap1t R’nin fonksiyonu olarak verilmigtir.
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Sekil 5.3 Enerji 6zdegerleri etkin nokta giiciine bagimlilig
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Ayni enerji seviyelerinin m = 0 igin etkin nokta biiyiikliigi U = Uy/R3’ye bagim-
liligr sekil 5.3’de gosterilmigtir. Sekil 5.2 ve gekil 5.3’de ilgili seviyelere ait vadi yaril-
malarini daha iyi gorebilmek i¢in yarilmadan kaynakli bogluk gri ile renklendirilmistir.
Daha dar nokta daha giiclii hapisleme olusturdugundan vadi yarilmasi degeri hapisle-
me giiclendikge biiytimiistiir. Vadi dejenereliginin biiyiikliigii, GKN'nin biiyiik-
liigiinii azalttikca, once yavasca azaldigi ve sonra araliksiz grafendeki degeri olan
sifira ulagtigr belirlenmigtir. Bu durum sekil 5.3’de daha acik¢a goriilmektedir.
Bununla birlikte, donor bir safsizligin dahil edilmesi bu seviyelerin diisiik enerji
seviyelerine kaymasina sebep olur ve sabit U degeri i¢in vadi yarilmasinin biiyiik-
liigiinde artisa yol acar. Diger yandan, uzun menzilli bir hidrojenik donor safsizligin

dahil edilmesi vadi yarilmasinda azalmaya neden olur.
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Sekil 5.4 Manyetik alan yoklugunda Z’ a bagimli GKN enerjileri

Sekil 5.4’de ilgili enerji seviyeleri Z safsizlik biiyiikliigiiniin fonksiyonlar: olarak
¢izilmigtir. Bu grafikte kalin cizgiler 7 = +1 enerji seviyelerini temsil ederken,
kesikli cizgiler 7 = —1 icin olanlar1 temsil etmektedirler. I¢ kisimdaki grafikte ise

yine enerji seviyeleri, kirmiziyla m = —1, yesille m = —2 ve maviyle m = —3 hem
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de griyle m = 0’1n dahil edilmesiyle gosterilmistir.

Sonug olarak, tezin bu kisminda yapilan ¢aligmada parabolik grafen kuantum nok-
tasinin enerji seviyelerine hidrojenimsi donor bir safsizligin etkileri aragtirilmigtir.
Bunun icin, tasiyicalarin hapislenmesiyle birlikte manyetik alanin etkisini de hesaba
katan deneme dalga fonksiyonlarimin secilmesine dayali varyasyonel yontem kul-
lanilmigtir. Bunlar dogrultusunda, vadi yarilmasi degerinin safsizligin ve manyetik
alanin giiciine son derece kuvvetli bicimde bagh oldugu ve vadi yarilmasinin biiytiik-
liigiiniin kolayca safsizlik degerligiyle kontrol edilebilir oldugu neticesine erigmek
miimkiindiir. Elde edilen bu sonuclarin, GKN’larin baz1 elektronik ozelliklerinin
safsizlikla nasil kontrol edilebilecegine yonelik bir goriis kazandirmakta faydali ola-

cagl diisiiniilmektedir.
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6. TARTISMA VE SONU(C

Sonug olarak, ortaya konulan ilk calismada, elektron-Es, fonon modlarinin baglagim
etkisinin grafenin enerji bantlarina ve tagiyicilarin Fermi hizlarina etkisi ticgensel
egrilme varhginda LLP teorisi cercevesinde analitik olarak arastirilmistir. Ucgensel
egrilmenin belirdigi bolgede, elektron-fonon baglagimindan dolay1 enerji bantlarinda
bozulma meydana gelmektedir ve bu bantlar giiclii anizotropi sergilemektedir. Bu
etki kendini grafen yiik tasiyicilarin hizinda da gostermektedir. Bu caligmanin
bir bagka onemli sonucu, elektron-fonon etkilesmesinden dolayi grafenin iletim ve
degerlik bantlar1 arasindaki asimetridir. Bu ¢alismanin grafenin elektronik yapisinin
deneysel analizinde onun basta stylenen antilokalizasyon, zayif lokalizasyon, tasiyici
multiplikasyonu, anizotropik ozdireng, iletkenlik, dogrusal olmayan optiksel tepki,
ve Coulomb siiriiklenmesi gibi ilgi ¢ekici 6zelliklerini bulmakta faydali olmasi umul-

maktadir.

Ikinci calismanin neticesinde, RSYEnin uzun erisimli safsizlik ve topolojik kusuru
birarada barindiran aralikli grafenin elektronik spektrumuna katkisi aragtirilmigtir.
Caligma dejenere pertiirbasyon teorisi gercevesinde yapilmigtir. Sonuclar dejenere
pertiirbasyon teorisinin saglandig1 sinirlar bolgesi icinde gecerlidir. Dahasi, artis
safsizligin giiciine oldukca baglidir. Topolojik bir kusur varliginda aralikli grafenin

enerji seviyelerinin sozde-Zeeman yarilmasi RSYE'nin dahil edilmesiyle artmigtar.

Tezin son kisminda bulunan c¢alismada parabolik grafen kuantum noktasimin enerji
seviyelerine hidrojenimsi donor bir safsizhigin etkileri aragtirilmigtir. Bunun igin,
tasiyicalarin hapislenmesiyle birlikte manyetik alanin etkisini de hesaba katan dene-
me dalga fonksiyonlarinin secilmesine dayali varyasyonel yontem kullanilmigtir. Bun-
lar dogrultusunda, vadi yarilmasi degerinin safsizligin ve manyetik alanin giiciine son
derece kuvvetli bir bigimde bagh oldugu ve vadi yarilmasinin biiyiikliigiiniin kolayca
safsizlik degerligiyle kontrol edilebilir oldugu neticesine erigilmistir. Elde edilen bu

sonuglarin, GKN’larin baz elektronik zelliklerinin safsizlikla nasil kontrol edilebile-
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cegine yonelik bir goriis kazandirmakta faydali olacagi diisiiniilmektedir.
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