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OZET

Bu caligmada, InGaN tabanli giines pili yapist 300-500 °C sicaklik araliginda 50 °C’lik
adimlarla incelenmistir. InGaN/GaN ¢oklu kuantumu kuyusu yapisi c- yonelimli safir alttas
iizerine metal organik kimyasal buhar biriktirme (MOCVD) yontemiyle biiyiitiilmiistiir.
Sicaklik disinda tiim parametreler biliyiitme siireci boyunca sabit tutulmustur. Farkli
oranlarda In igeren InGaN/GaN giines pili yapilart XRD teknigi ile incelenmistir. Bu
yapilarin, yapisal, optik ve morfolojik 6zellikleri yiiksek ¢oziiniirliiklii X-151n1 kirmimi
(HRXRD), Fourier doniisiim spektroskopisi (FTIR), Fotoliiminesans (PL), Gegirgenlik
(%T), Atomik kuvvet mikroskopisi (AFM) ile analiz edilmistir. FTIR ve PL spektrumlarina
gore bant aralif1 degerlerinin elektromanyetik spektrumda mavi bolgeye denk geldigi fark
edilmistir. Gegirgenlik 6lgiimlerinin sonuglarinda gonderilen 15181n 390 nm civarinda biiytik
ol¢tide absorbe edildigi goriilmiistiir. XRD teknigi kullanilarak, dislokasyon yogunluklar: ve
gerilme hesaplanmistir. X- 1511 kirmimindan elde edilen tam genislik yar1 maksimum
(FWHM) degerleri alternatif bir metot olan Williamson Hall (WH) yonteminde
kullanilmistir. WH metodu kullanarak diisey ve yatay kristal uzunluklar1 ve egim agilari
belirlenmistir. Yiizey piiriizliiliik parametreleri AFM ile incelenmistir. GaN ve InGaN’a ait
farkli parametreler sicakliga bagli olarak kiyaslanmistir. AFM goriintiilerine gore bu glines
pili yapilar1 yiiksek ylizey piiriizliiligi ve biiyiik kristal boyutuna sahiptir. XRD’den elde
edilen verilerle orgli parametreleri de hesaplanmistir. Calisma sicakliga bagl bir ¢aligma
oldugundan sicaklikla 6rgii parametrelerindeki degisimden faydalanarak isisal genlesme
katsayilar1 da hesaplanmistir. Ters uzay haritalamas: tekniginden faydalanarak orgii
parametreleri, gerilme, zorlama gibi degiskenler tekrar hesaplanmistir ve bu degerler
birbirleri ile kiyaslanmistir. Gortilmistiir ki s6zii edilen biitiin metotlardan elde edilen
sonuclar daha once farkli arastirmacilar tarafindan yapilan calismalardakilerle uyum icinde
oldugu goriilmiistiir.

Bilim Kodu . 20227
Anahtar Kelimeler : XRD, GaN, InGaN, Optik, Morfolojik, Yapisal
Sayfa Adedi . 161

Danigman . Prof. Dr. Mustafa Kemal OZTURK
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ABSTRACT

In this study, InGaN based solar cell structures are investigated in 300-500 °C temperature
range with steps of 50 °C. InGaN/GaN multi-quantum well structure is deposited on sapphire
wafer by metal organic chemical vapor deposition method (MOCVD). InGaN/GaN solar
cell structures containing different In ratio are investigated by X-ray diffraction (XRD)
technique. Structural, optical and morphological properties of these solar cell structures are
investigated by using high resolution X-ray diffraction (HRXRD), Fourier transform
spectroscopy (FTIR), Photo luminesance (PL), Transmission (%T), Atomic force
microscopy (AFM) techniques. Full width half maximum (FWHM) values gained from
XRD technique are used in an altenative method Williamson Hall (WH). By using this WH
method, lateral and vertical crystal lengths and tilt angles are determined. Surface roughness
parameters are examined by AFM. According to AFM images these solar cell structures
have high surface rougness and large crystal size. Because this study is dependent on
temperature, thermal expansion coefficients are calculated by using the variation of lattice
parameters with temperature. By using reciprocal space mapping technique (RSM), lattice
parameters, strain, stress are calculated again and they are compared with the values gained
from previous methods. It is seen that all the results gained from mentioned methods are in
good accordance with literature.
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1. GIRIS

I11- grubu nitritler genis ve dogrudan bant araliklarina sahiptir. Bant araligi degerleri,
indiyum nitrit i¢in (InN) yaklasik 0,7 eV, galyum nitrit (GaN) i¢in 3,4 eV, aliiminyum nitrit
(AIN) i¢in 6,2 eV’tur. Genis bant araliklar1 ve gii¢lii baglar1 yiiziinden, 1s1k salan diyotlar
(LED), yiiksek sicakliklarda c¢alisabilen yiiksek elektron mobiliteli transistorler, dedektorler

ve giines pilleri gibi ¢esitli cihazlarin yapiminda nitritler kullanilabilirler.

Cizelge 1.1. IlI- grubu Nitritlerin Ozellikleri

Ozellikler GaN InN AIN
Kristal Yap1 Waurtsit Waurtsit Wourtsit
Erime Noktasi (°C) [1] 2791 2146 3481
Isisal Iletkenlik (W/cm/C)[2] 1,3 0,8 2
Bant Araligi (eV@300 K)[1] 3,43 0,7 6,14
Elektron Mobilitesi (cm?/V.s)[2] 900 4400 300
Hol Mobilitesi (cm?/V.s)[2] 30 39 14
Spesifik Gravite (g/cc)[2] 6,1 - 1,95
Spesifik Is1 (J/gmC)[2] 0,49 0,32 0,6
Termal Difiizelik (cm?/s)[2] 0,43 0,2 0,47
Termal Genlesme Katsayisi[1] 0:=3,2E-0 0:=3,8E-0 0:=5,3E-0
0a=5,6E-6 0a=2,9E-6 0a=4,2E-6
Orgii Parametresi 'a' (300 K)[1] 0,3189 0,3533 0,3112
Orgii Parametresi 'c' (300 K)[1] 0,5186 0,576 0,4982
Dielektrik Katsayisi '€0'[2] 9,5 8,4 8,5

I1l-grubu nitritlerin yapisal, elektriksel ve 1sisal 6zellikleri Cizelge 1.1°de verilmistir. Bu
cizelgedeki veriler literatiirden elde edilmistir [1-6]. Nitrit tabanli yariiletkenler asagida
listelendigi gibi birgok uygulamada kullanilabilirler.

- Isik salan diyotlar (LED’ler)

- Laser diyotlar (LD’ler)

- Yiiksek sicaklik ve yiiksek gii¢ i¢in transistorler.

- UV deteksiyonu i¢in foto dedektorler.

- Glines pilleri.
Ticari olarak elde edilebilen yerli alttaglarin azligindan dolayi, III-grubu nitritlerin biiyiitme

sistemlerinde kullanilmak {izere alttas gelistirebilmek i¢in degisik ¢alismalar yapilmistir.

GaN, nitrit ailesinin iizerinde en ¢ok calisilan elemanidir. GaN i¢in birgok problem orgii

uyumsuzlugu ve 1sisal uyumsuzluktan kaynaklanir. GaN tabakalar, {iretilen cihazin



epitaksiyel tabakalarinda ¢atlama ve artan tedirgin edici dislokasyonlar1 engellemek igin
aktif tabaka ve safir alttas arasindaki biiyiilk 6rgli uyumsuzlugu agisindan Onem tasir.
Herhangi bir cihaz1 biiyiitmeden GaN tampon tabaka safir iizerine biiyiitiiliir. Bu islem
AlxGaixN ve InyGaixN gibi aktif tabakalar i¢in, adapte olmus uyumsuzluk ve gevseme
degerleri elde etmek icin yapilir. Bu tiir heksagonal tabakalar, kiibik yapilara gore, noktasal,
cizgisel ve hacimsel kusurlar icerebilir. Bu kusurlar ve safsizliklar, biiyiitme kosullarindan
kaynaklanabilir. Bu iki tabakadaki kusur yogunlugunun azaltilmasi, yiiksek performansli bir
cihaz elde edebilmek icin O6nemlidir. Bu amagla, InGaN/GaN c¢oklu kuantum kuyusu
(MQW) SC’lerin mikro yapisal 6zellikleri bu tezde incelendi.

GaN’mn ve safirin farkli 1si1sal genlesme katsayilar1t ve orgili sabitleri yiiziinden, GaN
tabakalarda 108-10'° cm™ mertebesinde tedirgin edici dislokasyonlar gériilebilir [7].
Tampon tabakalardaki yiiksek kusur yogunluklart MQW nin mikro yapisini1 dnemli dl¢iide
etkiler. GaN tabakalar mozaik kristaller olarak bilyiitiiliir. Bu kristaller egim ve burkulma
acilartyla karakterize edilir. Tabakalardaki yiiksek tedirgin edici dislokasyonlar bu agilarla
iligkilidir ve GaN tabanli MQW’lerin 6mrii ve performansi {izerinde 6nemli etkiye sahiptir
[8, 9]. Bu sebepten ¢oklu kompleks tabakalarla olusturulmus SC yap1, GaN tabakadakine
benzer ozellikler gosterir [10]. GaN tabanli MQW LED’ler, endiistriyel iiretimde biiyiik
potansiyele sahip oldugu i¢in, bir¢ok arastirmaci optoelektronik cihazlarin giivenilirligini
artirmak i¢in tabakalar kusur yogunlugunu azaltarak homo epitaksiyel biiyiitme {istiinde

calismuglardir [11, 12].

Kusur caligmalarinda egim, burkulma acilar1 ve tedirgin edici dislokasyonlar, tabakalarin
asimetrik ve simetrik piklerinin genislemelerinden elde edilebilir. Genel olarak yari
yiikseklikteki tam genislik (FWHM), bu hesap i¢in yeterlidir. Ama epitaksiyel tabakalar1 iyi
kalitede inceleyebilmek i¢in, yliksek ¢oziintirliiklii X-151m1 kirinimi (HRXRD) kullanilabilir.
Bu yontem biiyiitme kosullarindan bile etkilenir. Mozaik kusurlar1 ¢oziimlemek igin
HRXRD uygun bir tekniktir. Ciinkii bakir hedeften elde edilen tek renkli Kq1 piki yiiksek
siddet ve ¢oziiniirliige sahiptir. Literatiirde burkulma ve egim acilariyla ilgili sadece birkag
caligma dikkat c¢ekmistir. Lafford ve arkadaslari, alagimin igeriginin ve ara tabaka
kalinhiginin AlxGai1-xN/AIN/GaN coklu yapilarin egim ve burkulma agilarinin iizerindeki
etkilerini incelemistir [13]. Wang ve arkadaslari, pargacik boyutunun egim ve burkulma
acilarina etkisini, GaN {izerine metal-organik kimyasal buhar biriktirme yOntemiyle

(MOCVD) biiyiitiilen InN’1n etkilerini arastirmislardir [14]. Lafford ve arkadaslari, GaN



epitaksiyel tabakalardaki burkulmayi, biylitme sicakliginin bir fonksiyonu olarak

olgmiislerdir [15].

Bu tezde InGaN/GaN MQW numuneler c- diizlemli safir {izerine biiyiitilmistiir. Biiyiitme
islemi MOCVD teknigi ile yapilmistir. Numunelerin yiizey morfolojisi, zararsiz HRXRD ve
AFM (atomik kuvvet mikroskobu) ile yapilmistir. Ayrilmig GaN tabakalar mozaik kristaller
olarak agiklanmig, egim ve burkulma agilari, yatay ve diisey koherens uzunluklar ile
karakterize edilmistir. (00.1) yansimalarinin simetrik roking egrileri, egim agilarinm
belirlemek igin kullanilmistir. Ote yandan burkulma acilar1 asimetrik (hk.l)’nin w
taramasindan ¢ikarilmistir. Bu islem yapilirken Bragg yansimalarinda sifir olmayan h ve k

kullanilmigtir. Mozaik yapi, (10.1) kristal yoneliminden analiz edilmistir.






2. TEMEL BIiLGI

2.1. Biiyiitme Teknikleri

[1l1-grubu nitritlerin biiyiitiilmesi i¢in en biiylik problem uygun bir alt tabakanin
bulunmasidir. Cilinkii III-grubu nitritlerin goévde olarak biiyiitilmesi, homo epitaksiyel alt
tabaka tretilmesi igin heniiz gelistirilmemistir. Ill-grubu nitritlerin epitaksiyel olarak
biiyiitiilmesi halen hetero epitaksiyel tabakalar {izerine yapilmaktadir. Bu tabakalarda
biiyiitiilen tabaka ve alt tabaka arasinda, 6rgii ve 1sisal uyumsuzluk mevcuttur. I1I-grubu
nitritlerin biiyiitiilmesi i¢in en alisilmis alt tabakalar SiC ve safirdir. SiC, I11-grubu nitritlerde
daha uyumlu olmasma ragmen, az bulunan bir malzeme olmasi ve yiiksek maliyeti

yiizlinden, safir bu malzemeye gore daha ¢ok kullanilir.

Biiyiitiilen I1I-grubu nitritler ve diger alt tabakalar arasindaki biiyliik uyumsuzluktan dolay,
I1l-grubu nitritlerden olusan cihaz uygulamalari i¢in iyi ¢éziimler bulunmalidir. Siv1 faz
epitaksi (LPE), molekiiler demet epitaksi (MBE) ve metal organik kimyasal buhar biriktirme
(MOCVD) metotlart III-grubu nitritlerin bilyiitiilmesi i¢in epitaksiyel metotlardir [16].

2.1.1. Siv1 faz epitaksi (LPE)

LPE biiyiitmesinde, ince film tabakalar, kendi ana malzemelerinden yapilan bir ¢ekirdek
kristal veya kati1 alt tabakalar lizerine biiyiitiiliirler. Biiyiitme orani sogutma siirecine
bagimlidir. LPE siireci, hizl1 bilyiitme orani1 ve diisiik maliyete sahiptir. Ote yandan karmasik
malzemelerden olusan sistemlerin biiyiitiilmesi zordur. Cilinkii ayn1 biiyiitme sistemi i¢inde
farkli ana malzeme kaynaklar1 gerekir ve alt tabaka bu ana malzeme kaynaklar1 arasinda
transfer edilmelidir. Bu biiyiitme teknigi 1 mm’den kiigiik film kalinliklari i¢in uygun
degildir.

2.1.2. Molekiiler demet epitaksi (MBE)

MBE biiyiitmesinde, epitaksi 10® Pa gibi yiiksek vakumda gergeklesir ve kaynaklar ayri ayr
isitilir. Her kaynagin sicakligi ayr1 ayri hassas bir sekilde kontrol edilebilir. MBE sistemi

yardimiyla ¢ok saf malzemeler biiyiitiilebilir. Yiiksek vakum seviyeleri, iiretimin maliyetini



yiikseltir. Diisiik biiyiitme orani ve yiiksek islem maliyeti yiiziinden MBE sistemleri kitle

iiretimi i¢in uygun degildir.

2.1.3. Metal organik kimyasal buhar biriktirme (MOCVD)

Malzemelerin biiylitiilebilmesi i¢in farkli MOCVD sistemleri vardir. (Nitrit tabanli, As
tabanli, P tabanli vb.) Biiylitiilmek istenen malzeme sistemi sistemin konfigiirasyonunu
belirler. Bu konfigiirasyonda, kaynaklar ve reaktdr tasarimi gibi olaylar yer alir.
Trimetilgalyum (TmGa), trietilgalyum (TEGa), trimetilalimunyum (TmAl), trimetilindiyum
(TMIn), silan (SiH4) gibi metal organik kaynaklar vardir. Bunlar hidrojen ve nitrojen gibi
tastyict gazlarla tasinir. Bu tasima iyi planlanmis bir pompalama sistemiyle yapilir. Bu
pompalama sisteminde bir reaktdr vardir ve gazlar alt tabakanin {izerine gonderilir. Bu
islemden Once tam bir karigtirma ve 1sitma iglemi yapilir. MOCVD biiyiitme metodu, kitle
iiretimi i¢in uygundur. Yiksek saflikta malzemeler biiyiitiilebilir ve ayn1 anda birden ¢ok alt

tabaka lizerine biiyiitme yapilabilir. Kitle tiretimi, sistemin ¢aligma maliyetini diisiiriir.

2.1.4. Epitaksi

Epitaksi yunanca kokenli bir kelimedir. Epi iistiine, taksi  hazirlama  anlamina  gelir.
Epitaksiyel biiylitme terimi, kristal bir alt tabaka tizerine siral1 bir sekilde biiyiitiilen filmin
atomik diizeninin, alt tabakaninkiyle en iyi uyum saglayacagi bigimde biiyiitiilmesi anlamina
gelir. Diger bir deyisle, tek kristal bir filmin tek kristal bir alt yap: iizerine biiyiitiilmesi
anlamina gelir. Epitaksiyel biiyiitme farkli optoelektronik cihazlarin iiretilmesinde énemli
bir tekniktir. Bu 6zel cihazlar degisik igerikli, farkli stokrometreye ve kalinliga sahip bir dizi

ince filmler igerir.

2.1.5. Homoepitaksi

Kristal film ayn1 malzemeden yapilmis bir alt tabaka tizerine biiyiitiiliir (Si/Si gibi).



2.1.6. Heteroepitaksi

Kristal filmin malzemesi ve alt tabakanin malzemesi farklidir. (GaN gibi). MOCVD
bliylitme teknigi otuz yili agkin bir siiredir, epitaksiyel ince filmlerin biiyiitiilmesi i¢in
kullanilmaktadir. As/P tabanli, SiC tabanli ve GaN tabanli malzemeler MOCVD teknigi ile
biiyiitiilebilmektedir. As/P tabanli malzeme sistemi i¢in biiyiitme sicakligi 850 °C
civarindadir [17]. GaN tabanli malzeme sistemi ise 1100 °C gibi daha yiiksek biiyiitme
sicakligr gerektirir [18]. Tipik tasiyici olarak hidrojen ve nitrojen gazlari kullanilir. Cok
tabakali III-grubu nitritlerin biiyiitiilmesi i¢in en iyi metot MOCVD metodudur. Bu metot
kitle tiretim i¢in kullanilabilir. AIGaN/GaN ve InGaN/GaN yapilarin farkli cihaz yapilar
icin biiylitiilmesi MOCVD metoduyla genis olarak incelenmistir [2].

Bu biiyiitme teknigi epitaksiyel ince filmleri biiyiitmek i¢in “tastyici” denilen molekiiller
iceren gaz karigimlarindan yararlanir. Tasiyic1 gaz, biiyiitiilen malzemenin g¢esidine baglh

olarak ytiksek saflikta nitrojen veya hidrojendir [19].

Sekil 2.1 tipik bir MOCVD biiyiitmesinde islem basamaklarin1 gdstermektedir. Sekilde
gortldiigi gibi dort farkli bolge vardir. Malzemenin biyiitiilmesi i¢in gerekli biitiin
molekiilleri iceren gaz karigimi, bu karigim 1sitilan alt tabakaya sol taraftan gelmektedir. Gaz
karisimindaki kaynaklar alt tabakaya difiize olur. Difiize olan tasiyicilar birbiri ile
reaksiyona girer ve gerekli kimyasal etkilesmelerden sonra, sekilde belirtildigi gibi istenen
malzeme alt tabakanin iizerine biiyiitiiliir [19]. Tasiyicilar arasindaki kimyasal reaksiyonlar

su sekildedir;

Ga(CHz)3+tNH3 — GaN-+organik iiriinler [20]

In(CH3)3+NH3 — InN+organik tiriinler [20]



H: /TMGa / NHs Kaynaklar/Tasiyic1 gazlar

{ﬁa‘éﬂaf NH3 ) Tasmma ) )
Toplu transfer bolgesi

Kimyasal reaksivon

( TMGa + NH3 ) Desorbsiyon
Yiizev Biiyiitme/Arayiiz bolgesi
Adsorbsiyvon e .
7 kinetikleri Biiyiitme
Yiizey

Yiizey bolgesi

Sekil 2.1. MOCVD biiyiitme teknigi islem basamaklar1

Yiizey tarafindan absorbe edilen molekiiller sabit degildir, hareketlidir. Yiizey hareketliligi

daha tam olarak anlagilamamustir ¢iinkii bunun i¢in yeterli 6lgme araci yoktur.

2.1.7. Konfigiirasyon

Sekil 2.1 sadece kaynaklarin ve ilgili transfer borularinin gosterildigi MOCVD sisteminin
sematik bir diyagramini gostermektedir. Biiyiitme sirasinda kullanilan reaktore ulasmak igin
gerekli yollart izler. Biliylitmede kullanilmayan digerleri ise ¢ikis borusuna yonlenir.
MOCVD sistemi ¢esitli elektronik ve ponomatik valflar, kitle akis kontrolorleri, basing
kontroldrleri ve anahtarlama sistemleri de kullanir. Bunlar reaktdre akan kaynaklarin

miktarin1 ayarlamak ve biiyiitiilen malzemelerin atomik 6l¢ekte kontrolii i¢indir [19].



e
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. J J :’_S
v Karngtirma Reaktor
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TMGa IMIn | TMAI
Ank

Sekil 2.2. MOCVD transfer borular1 semasi

Sekil 2.2 yatay bir MOCVD reaktoriiniin basit sematik diyagramini gostermektedir.
Kaynaklar ve tasiyici gazlar (H2 veya No) gaz girisinden gecer ve reaktore ulasir. Alttas
tutucusunu tagtyan bir doner muhafaza vardir. Doniis olay1 biiyiitiilen epitaksiyel tabakanin
daha diizgiin olmasmna yardim eder. Reaktoriin 1sitilmast birka¢ metotla yapilabilir.
Reaktortin etrafindaki RF bobini, alttasin etrafinda diizgiin bir sicaklik degisimi saglar. Epi

biiylitmede bu durum biiyiik 6nem tasir.

Gaz girisi

L ——

Isitma 1

Sekil 2.3. Yatay MOCVD sistemi semast
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2.1.8. Kaynaklar

MOCVD sisteminin diger ince film biiyiitme tekniklerine gére en biiylik avantaji, genis bir
kaynak malzeme araligina sahip olmasidir. MOCVD biiyiitmesinde, genel olarak II ve III.
grup metallerin alkilleri ve V ve V1. grup elementlerin hidritleri kullanilir. Bu kaynaklarin
buharlar1 yiiksek sicaklikta bir reaktore transfer edilir. Bu reaktorde epitaksiyel ince film

bliylitmesinde yer alan prolisis reaksiyonu gerceklesir.

Genellikle prolisis reaksiyonu 111-V grubu malzemeler i¢in asagidaki sekildedir; [8]

RsM+EH3 — ME+3RH

Cizelge 2.1. MOCVD kaynak malzemeler

Bilesigin ad1 Akronomi Bilesim
Trimetilgalyum TMGa 111 element
Trietilgalyum TEGa I11 element
Trimetilaliminyum TMAI 111 element
Trietilaliminyum TEAI 111 element
Trimetilindiyum TMiIn I11 element
Trietilindiyum TEIn I11 element
Etidimetilindiyum EDMIn 111 element
Trimetilantimon TMSb V element
Trietilantimon TESD V element
Trimetilarsenik TMAs V element
Dimetilarsenikhidrit DEAs V element
Tertbutilarsenik TBAs V element
Tertbutilfosfat TBP V element
Arsin AsH3 V element
Fosfin PH; V element
Hidrojen selenit H.Se n-dopant
Hidrojen siilfit H2S n-dopant
Silan SiH4 n-dopant
Disilan SizHg n-dopant
Tetrametilin TMSn n-dopant
Tetraetilin TESn n-dopant
Dimetilginko DMZn p-dopant
Dietil¢inko DEZn p-dopant
Dietilberilyum DEBe p-dopant
Dimetilkadmiyum DMCd p-dopant

Bisiklopendadilinmagnesyum BCp,Mg p-dopant

Burada sirasiyla R, M ve E’nin alkilleri (C2Hs veya CHz), 111 grubu metaller (Ga, In, Al) ve
grup V elementleridir (N, P, As, Sb). Cizelge 2.1°de verilen kaynak malzemeler i¢in kriterler
[21] su sekildedir;
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e (Oda sicakliginda kararlilik

e Tekrar bilesik yapmadan 6nce N2, H2 ve He ortaminda buharlagma.
e Miimkiin olan en kii¢iik toksitlik.

e Safsizliklardan arindirmak i¢in saflagtirma ihtimali.

e Kendiliginden olan tekrar bilesik yapmaya ve polimerlesmeye kars1 direng.

MOCVD sisteminde, trimetil kaynaklar yiiksek buhar basinci ve kararliliklar: yiiziinden
daha sik kullanilirlar. Istenilen malzeme sisteminin biiyiitme sicakliginda kolayca yeniden

bilesik yapabilen metal-organik ve hidrit kaynaklar1 segmek de 6nemlidir.

2.2. XRD (X Ismnlar1 Kirinimi)

2.2.1. Kirimim ve ters uzay

X-1s1n1 kirmimi, bir kristalin derinliginin, dalga boyu kristalin orgii aralifina yakin x-1g1n1
ile yoklanmasini igerir. (Sekil 2.4) X-1sinlar1 genellikle vakumlanmuis bir tiipte, bir metalin
(tipik olarak bakir) elektronlarla bombardimani ile olusur [22]. Genellikle tek renkli X-
isinlart secilir. Bu X- 1smlan kristalin igindeki her atomu ¢evreleyen elektron bulutu
tarafindan sacilir. Yol farki AB(nA)=2dsin® oldugunda sacilan X-1ginlar1 arasinda yapici
girisim olusur. (Sekil 2.4) Bu Bragg yasasinin temelidir. Bu yasa atom diizlemleri arasindaki
aralik mesafesi (d) ile gelen monokromatik demetin yapici girisim olusturmasi i¢in gereken

ac1 (0)’ y1 iliskilendirir.
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Resim 2.1. HRXRD cihaz1

(a) (b)

Gelen Ism 9 Kirmima ugramis

Sekil 2.4. X-151m1 demetinin kristal diizlemlerinden yansimalari

nA = 2dsin0 (2.2)

Deneysel olarak 26 acis1 Ol¢iilmiistiir. Kristal 3D bir kirinim ag1 olarak davranir. Boylece
numune veya dedektdr hareket ettirildiginde 3D bir kirinim dizisi gézlenebilir. Her kristal
diizlemi seti bir kirmim goriintlisii iiretir. Her goriintiiniin sekli ve pozisyonu, kristal
bosluklar1 ve biiyiikliikleri ile ters olarak iligkilidir. Kristal diizlemleri ger¢ek uzayla ve

kirmim goriintiileri ters uzayla iliskilidir. Ikincisi ters 3D 6rgiiyii olusturur.
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Sekil 2.5. Bragg yansimalarinin ters uzayda olusurdugu 3D goriintii

Bir kristalden ters orgiiyli olusturmak igin, her kristal diizlemiyle ilgili ters 6rgii noktalar
cizilir. Bu bir baslangi¢ noktasi segerek ve bu baslangi¢ noktasindan uzakta bir vektor
cizerek yapilir. Bu vektor kristal diizlemlerine dik olarak segilir. Bu vektoriin siddeti 1/d’dir.
Burada d diizlemler arasi uzakliktir. Vektoriin bittigi yere bir nokta ¢izilir. Bu her diizlem
seti i¢in tekrarlanir. Ta ki periyodik bir noktalar dizisi olusana kadar. Sonug¢ olarak
yonelimler ters ve ger¢ek uzayda ayni kalir. Ama mesafeler ters donmiistiir. Diizlemler arast

mesafeyi degistiren herhangi bir faktor, kirmim goriintiilerinin pozisyonunu degistirir.

Cizelge 2.2. X-Isin1 kiriniminda kullanilan parantezlerin anlamlari

Ug indeksli notasyon Dért indeksli notasyon Anlami
105 10-15 Yansima
(105) (10-15) Diizlem
{105} {10-15} Diizlemler ailesi
[105] [10-15] Yon
<105> <10-15> Yonelimler ailesi

Sekil 2.5’deki ornekte baskici i¢ diizlem gerilimi, diizlem dis1 diizlemler arasi boslugu
(0002) artirir. (GaN’ta kristalin Poisson tepkisinden dolay1). Bu durum baslangi¢
noktasindan ters uzaydaki (0002) goriintiisiine olan uzaklig1 azaltir. Heksagonal kristal

sistemleri i¢in, 4 indisli (hkil) notasyon siklikla kullanilir [23]. Tlave olarak kullanilan keyfi
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I indisi= -(h+k)’dir. Bu  (11-20) ve (-2110) gibi diizlemlerin esitligini gosterir. Cizelge

2.2°de notasyon kolayliklarinin bir 6zeti verilmistir.

Kirinim ters orgilide de goriilebilir. Eger gelen (ko) ve kirinima ugramis (kn) demet vektorleri,
kristalle uygun acilar yapiyorsa, sagilma vektorii S= kn-Ko bir ters orgii noktasinda biter.
(Sekil 2.4b). Sagilma vektorii S ters orgiiyli incelemek i¢in kullanilan probdur ve bunun
uzunlugu 20 acisim1 degistirerek degistirilebilir. S’nin y6nelim veya oryantasyonu w’yi
degistirerek taranabilir. w, gelen demetin numunenin yiizeyiyle yaptig1 agidir (w ve 6 ayni
degildir. 0, gelen demetin atom diizlemiyle yaptig1 agidir). Bu durumda ters 6rgiiniin kristale
yapisik oldugunu diisiinebiliriz. Eger kristal hareket ederse, ters orgii de hareket eder.
Boylece ters uzayin farkli bolgelerini w ve 20’y1 degistirerek ve S’yi degistirerek birde
kristal oryantasyonunu degistirerek inceleyebiliriz. Ewald kiiresi olusumu siklikla bunu
gostermek icin kullanilir.(Sekil 2.5) Ayni vektorler 1/A yaricapli bir kiire iizerinde
gosterilmistir (merkezi gelen demetin baslangic noktasidir, ko). Bu kiire S ile
inceleyebilecegimiz ters uzayin boliimiinii gosterir. Bu A ve 0” nin 6zel bir boliimiine denk
gelir. 0 arttikga S vektoriinlin biiyiikliigii artar. S, maksimum degeri ko’in iki kat1 olan 2/A

degerine kadar artar. Kiirenin bir noktaya temas ettigi yerde kirinim olusur.

A~

Asimetrik g
20=2w

Simetrik

Vida simetrik y ofset ¢ diizlem sagilmast

26 =2w

Sekil 2.6. Miimkiin olan kirinim geometrileri

Biitiin kirmmim noktalar1 elde edilemeyebilir. Sekil 2.5°deki biiyiik daire verilen bir A ve
maksimum 0 i¢in S nin ulagilabilecek en dis degerini gosterir. w’ da bir offset uygulanabilir
(offset=0+w). Fakat gri bolgeler numunenin giren ya da ¢ikan demeti engelledigi bolgeleri
gosterir. Alternatif geometriler de kullanilabilir. Sekil 2.5°deki tarali bolgeler gecis
geometrisinde elde edilebilir (X-1s1n1 demeti numuneyi veya filmi delebilirse). Cogunlukla
Sekil 2.5’deki sayfanin disindaki noktalar1 elde etmek i¢in, numune ¢ ¢evresinde 90 derece

dondiiriiliir ve bir y offseti Sekil 2.6’da goriildiigii gibi vida simetrisi verir. Bu offsetler
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diizlemler arasi agilar i¢in standart denklemler kullanilarak hesaplanabilir ve siklikla veri
yazilimi ile iliskilidir. Numunenin yiizeyindeki noktalar, bolim 2. 13. 5 te anlatildig1 gibi
styirma kirmimiyla elde edilebilir (hemen hemen diizlem i¢i sagilmayla). Daha ileri bilgi
icin Fewster [24] ve Pietsche, Holy ve Baumbach’in [25] kitaplarina bakiniz. Pratikte bir
kristal nadiren ¢ok keskin kirinim noktalar1 verir. Ustelik noktalar ters uzayda mikro yapisal
kusurlar yiiziinden genisler, buna cihazin ¢6ziiniirliigii ve numunenin makro boyutu da katk1

yapar (alt tagin egriligi gibi).

Ters uzaydaki genisleme (XRD taramalarinda 6l¢iildiigi gibi) AS olarak tanimlanabilir.
Burada sagilma vektorii S=1/d=2sin6/A’ dir. Ger¢gek numunedeki 6zellikler, ters uzaydaki

genislemeye asagidaki bagintilara gére sebep olurlar;

L= (2.2)
AS

a = ? (23)
AS

E = Z (24)

Halbuki L’nin smirli degerine kars1 genisleme, orijinden olan uzaklikla degismez. (S’den
bagimsizdir). Orgii araligindaki genisleme ve burkulma (o), mikro gerilim (ge=Ad/d)
bilesik/gerilim gradyentleri, orijinden olan uzaklikla artar.(S’ye baghdir)(Sekil 2.4). Bu
yazida smirl boyut kisa bir X-1511 korelasyon uzunluguna isaret eder, tipik olarak kiigiik
boyutta kristal atomunda {iretilmistir, bu uzunluk dislokasyonlar ve sinirli film kalinligi
arasindaki ortalama kisa mesafedir (ters uzaydaki biiylik bir nesneye karsilik gelen gercek
uzaydaki kiiciik bir nesne). Mikro gerginlik kiiciik 6lgekli gerginlik degisimleridir. Bunun
sebebi 6rnegin dislokasyonlar, “aralik ve burkulmadir”(2. 14. 1’de var). Yanal mikro gerilim
geniglemesinin simetrik yansimalar1 etkilemedigi bilinmelidir. Ciinkii bunlarin ¢iktigi
diizlemlerin yanal bileseni yoktur. Alt tagin egriligi de orijin ¢evresinde bulunan noktalarin
genislemesine neden olur. Ustelik dislokasyonlar, dizilme hatalar1 ve nokta kusurlar, her

noktay1 ¢evreleyen zayif difiizyon sagilmalarina katkida bulunabilir.



16

2.2.2. Difraktometreler

Ters uzay, bir difraktometre i¢inde, numuneyi ve dedektorii dondiirerek elde edilebilir.
Difraktometreler genellikle bir X-1sin1 kaynagi ve kirinima ugramis veya gelen demeti
karsilayan bir dedektor igerir (demet 1raksamasini smirlayici yariklar ve ekstra
dalgaboylarmi filtre eden bir monokromatdr gibi). Birgok X-1sm1 dedektorii 10° cps’ye
uyumlu olmasina ragmen, otomatik bir sogurucu 107 cps veya daha yiiksegine uyumlu

olabilir ( baz1 ¢alismalarda yiiksek cps dnemlidir).

Cogunlukla orgili parametresi ol¢iimleri gerekir. Bunlar biiyiik 20 acilar1 gerektirir (kiiglik

bir agisal sapmaya sahip tek renkli demetle asagidaki bagint1 kullanilabilir).

e, (2.5)

Ad, tahmini diizlem aralig1, d, AA, 1s1madan yayilan dalga boyu, 6, gelen demet iraksamasi
ve 20, kirmmim acgisidir. Diistik degerli bir 9, ters uzaydaki genislemeyi incelerken gereklidir.

Acikcasi diisiik 6 ve diisiik AA saglayan bir difraktometre gereklidir.

(a) 000e (b} opoe
e ——
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Sekil 2.7. Farkli kusurlar yiiziinden ters uzaydaki genislemeler
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Standart difraktometreler, iraksayan bir demet ve uygun bir AL’ ya sahiptir (8 yaklasik 0,5
derecedir). Bunlar ekstra Ko ve Kg ve w ¢izgileri verirler. Bu durum ¢oziiniirliigi disiirtir

ve alt tas piki yakinindaki zayif pikleri 6lgmeyi zorlastirir (Sekil 2.8).

(a) Dedektir (b)

Dedektor
Analizir O
Kristal/‘ e

Monokromator 28

Xasm
kaynag

X-151m
kaynag

Numune

Odaklama
cemberi

Sekil 2.8. Toz kirinimi ve yiiksek ¢oziintirliiklii kirinim i¢in 6rnek geometriler

Merkezlenmis numuneler i¢in cihaz yiiksek yogunluklu veri versin diye optimize edilmistir.
Bu olumsuzluk, demet odaklanmay1 kaybettigi i¢in (numune kaydirilinca) ters uzay haritasi
olusturmaya engel olur. Merkezlenmis numuneler i¢in, parabolik bir ayna paralel hale
getirmek i¢in kullanilabilir (8 yaklasik 0,3 derecedir). Boylece w’daki genisleme azalir ve
siddet 10 kat kadar artar. Birgok GaN isi icin yliksek ¢oziiniirliiklii difraktometreler gerekir
(Sekil 2.8b). Bunlar istenmeyen dalga boylarin1 engellemek i¢in 6ncili bir monokromatdre
sahiptir. Bu monokromator sayesinde AA azalir ve § azalir. A neredeyse 0,003 derece olur.
Bu acik bir dedektorle ¢ift eksenli bir cihaz olur. Dedektérden 6nce analizor bir kristal ilave
edilerek 20 agis1 tanimlanir, bu da 26 agida iyi ¢oziiniirliik veren 3 eksenli bir cihaz demektir

(diisiik siddette bile) (Sekil 2.8). Bu olusumda 20 agis1 kesin bir dlgekte dlgiilebilir.

2.3. Tarama Tipleri

Sekil 2.9°da, tipik bir 4 daireli difraktometrenin numune doniis eksenleri gosterilmistir. Bu
gosterim Sekil 10°da gosterilen ve Cizelge 2.3’de Ozetlenen farkli tarama tipleri ile
yapilmigtir. w taramalar1 bir yaydaki kirinim noktasini tarar ve filmin kalitesini 6l¢er. Ayni
zamanda dislokasyonlar ve alt tas egriligi ile genislemeyi dedekte eder (Sekil 2.8). w-20

veya 20-w taramalari, genellikle daha az bir genislemeye sahip olan bir yonelimde kirinim
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noktasini derinlestirir. Bu taramalar 6rgii parametrelerinin belirlenmesinde gereklidir (artan
bir sagilma vektoriiyle). Hem w hem de w-20 taramalari rocking egrileri olarak
adlandirilabilir. Ciinkii her ikisi de w ekseni etrafinda numuneyi dondiiriir (Bu bazen
karigikliga sebep olur). Her iki ¢esit tarama da bir analizérle ya da analizorsiiz yapilabilir.

Ama ikisinin sonucunda ters uzayin farkli hacimleri numune olur.

Sekil 2.9. Ters uzaydaki probun hacminin gelen 1s1nin sapmasina nasil bagli oldugunun
gosterimi

Delme derinligi farkli yollarla agiklanabilir [26]. Fakat farkli yansimalar i¢in hesaplanan yol
uzunlugu “p” delme derinliginin basit bir 6l¢iisii olarak kullanilabilir. X-1s1ninin siddeti
p’deki artmayla azalir (malzemenin lineer sogurma katsayisina bagimli olarak). (pain=119

cm™?, nean=429 cm™, pnn=1508 cm™)



Sekil 2.10. Rotasyon eksenlerini gosteren referans drnek gercevesi

Beer-Lambert kanununa gore;

I = IOe_Mp

Burada p kirinim geometrisine baglidir ve

p= (simetrikya da vida simetrik)

cosysin®

p= : (asimetrik)

T (sinw+sin(20-w))
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(2.6)

(2.7)

(2.8)

ile bulunur. Boylece gelme acis1 azaldikca, yol uzunlugu p artar ve drnekleme derinligi

azalir. Gelme agis1 daha kiigiik 20 degerleri i¢in azalir, w veya ’ deki offset ile artar. Ters

uzay haritalarinda, diizlemler arasi1 bosluklar ve kusur-iliskili genislemeyle ilgili pek ¢ok

bilgi 6zetlenebilir. Bu harita ters uzayin 2D bdliimiinii gosterir (RSM’ lerde gosterilen siddet

normal olarak kirinim noktalarinin 3D siddetinin bir yansimasidir). RSM” ler basarilt w

degerleri i¢in bir dizi w-20 taramasi alinarak elde edilebilir. Bu taramalarin sonuglar harita

formatinda verilir. Boyle haritalar grafikize etmek i¢in, gelen demetin numune yiizeyiyle

yaptig1 ag1t (w) ve sagilan demetin gelen demetle yaptigi agi (20) genellikle ters orgii
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birimlerine doniistiiriilir. (IRLU=1A"=2(sin6/A). Bu déniisim asagidaki formiillerle

yapilir;
Sy = %{cosw — cos(260 —w)} S, = S—; (2.9)
S, = %{sinw + sin(26 — w)} S, = Z—i (2. 10)

Bu bagmtilar, dlglimlerde kullanilan agilarin direk olarak ters uzaydaki koordinatlara

dontisimiinii saglar. Bir yazilim ters uzayda tarama yapar ve gerekirse bu tekrar

difraktometre agilarina doniistiiriilebilir. Kristolografide Sx ve S; birimleri ve IkI=1/A gibi

bir dalga vektorii kullanmak kolaylik saglar. Ters orgii araliklari, ilgili diizlemler arasi

bosluklarin tersi oldugu i¢in bu birimler segilmistir (6rnegin, sagilma vektorii Seoo2 nin

uzunlugu 1/dooo2’dir). Ama katt hal fiziginde Qx ve Q: birimlerini kullanmak yaygindir.

Burada dalga vektorii IkI=2I1/A ve sacilma vektorii, Sooo2’nin uzunlugu A/2dooo2’dir.

Literatiirde her iki kolaylikla da karsilasilabilir.

Cizelge 2.3. Yiiksek ¢oziiniirlikli difraktometrelerdeki tarama tipleri, w gelen 1sinla

numune yiizeyi arasindaki acgidir, 20 gelen ve kirinima ugramis isinlar
arasindaki agidir [27]

Tarama tipi

Aciklama

20-w

Numune w kadar ve dedektor 20 kadar dodiiriiliir. Agisal oran 1:2 dir. Ters uzayda S
orijinden disa dogru hareket eder. S’nin biiyilikliigii degisir ama yonii ofsete bagli olarak
ayni kalir. 20-w taramalari i¢in X ekseni 20 birimindedir. W-20 taramalart i¢in ise X
ekseni w birimindedir. Ofset yokken w=60dir. Bu ters uzayda simetrik bir taramadir.(6-

20). Toz numuneler i¢in standart tarama tipidir.

w-20

Basit olarak bir 20-w taramasidir ama X ekseninde w vardir. Yansima ve yiiksek

¢Oziintirliiklii galigmalar icin standart tarama tipidir.

26

Kaynak ve numune sabit tutulurken dedektor hareket ettirilir. S vektorii Ewald

kiiresinin etrafinda bir ark ¢izer. S’nin hem yonii hem biiyiikliigii degisir.

W-taramasi

Dedektor sabit kalir ve numune w ekseni etrafinda dondiiriiliir. Ters uzayda S orijin

merkezli bir yay ¢izer. S’nin biiylikliigli ayni kalir ama yonii degisir.
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Cizelge 2.3. (devam) Yiiksek ¢oziniirliiklii difraktometrelerdeki tarama tipleri, w gelen
1s1nla numune yiizeyi arasindaki agidir, 20 gelen ve kiriima ugramis 1sinlar
arasindaki agidir [27]

Tarama tipi Aciklama
Birbirinin ¢arpani olmayan oranlarda w ve 20 taramalari igin yazilim kullanilabilir. Bu
Q-taramast taramalar ters uzayda verilen bir yonde S’yi tarar. Istenilen sekilde ters uzay haritalart
elde edilebilir.
Numunenin ¢ ekseni etrafinda dénmesidir. S’nin biyiikligii aym kalir ama numune
¢ hareket eder. Ters orgii noktast S’ye dogru gider ve S’ nin yont degisir
X ¢ taramalarina benzer. Farkli olarak numune y ekseni etrafinda dondiiriiliir.

Sekil 2.11°de ters orgii noktalarini genisleten faktorler gosterilmistir ve her gesit taramay1
genisleten faktorler Cizelge 2.4°te 6zetlenmistir. Mikro yapisal 6zellikler kadar numunenin
fiziksel biiyiikligli, sekli ve cihazsal genisleme taramalar1 etkileyebilir. Bu faktorler
kompleks bir sekilde i¢ icedir ve her faktore gore genislemenin ayrilmasi zordur. Tipik
olarak pikin sekli Gaussian (G) veya Lorentzian (L) olabilir. Bunu etkileyen faktorler

asagidaki esitliklerle birlestirilmistir.

BL = Brumune t Bcinaz

(,Bnumune = .Bboyut + ﬁgerilme + .Boryantasyon) (2- 11)

.8(2; = .Brztumune + :Bc?ihaz

(ﬁ%umune = ﬁgoyut + ﬁgerilme + Bgryantasyon) (2- 12)

Pik carpanlar1 veya genislikleri, yart maksimumda tam genislikleri ile 6l¢iilmiistiir. III grubu
nitrit taramalariin genislemesine katkilarin ayristirilmasi daha detayli olarak boliim 2. 13.

1’de izah edilmistir.
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®-20

000

Sekil 2.11. Ters uzayda farkli tarama tipleri ile alinan yonelimler

Bazi diisiik siddetli desenler, ters uzay haritalarinda goriilebilir. Dalga boyu izi, AA’ daki
kiiciik yayllmadan kaynaklanir. Bu, ko ve kn’in uzunlugunda kiigiik bir kaymaya neden olur.
Boylece sagilma vektorii S orijinden radyal yonde kayar. Dalga boyu izi ters uzayda
orijinden uzaklasir. Dedektoriin izi gelen 1s1min acisal sapmasindan kaynaklanir (8). Bu
durum gelme acis1 w’da kii¢iik bir kaymaya neden olur. Son iz Ewald kiiresinde bir tanjanta
yonelmistir. Bu S; ekseniyle 20/2 acis1 yapacak dogrultudadir. Monokromatdr veya kaynak
izi, kirinim agis1 20°da kiiciik bir kaymaya sebep olan, kirinima ugramis 1smin agisal
sapmasinda kaynaklanir. iz, S; ekseniyle 2w/2 agis1 yapar. Ancak bu analizér izine zit yonde
olusur. Analizor ve monokromatdr izi arasindaki ag1 20°dir. Bu etkiler sekil 2. 10’a bakarak
goriilebilir. Sekil 2.10’a bakarken w, 0, A ve S’deki kiiclik degisimler hesaba katilmalidir.
Ug iz, sadece ¢ok giiclii bir yansimanin ¢evresinde gdzlenebilirdir. (eger ii¢ eklemli bir
analizér kullamldiysa). Iki eklemli bir analizér kullanilsa da bunlar belirgin olurlar. Bazen

Sekil 2.12°de gosterildigi gibi tek bir iz goriiliir.
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Cizelge 2.4. Ters uzayda ters 6rgii noktalarinin farkli yonlerde genislemelerine neden olan
faktorler. Farkli tarama tiplerinde goriilen genislemeler, farkli numune
kusurlarinin ters Orgii noktalarin1 nasil genislettigi hesaba katilarak
anlasilabilir. Bu 6zel bir tarama tipinin noktayla hangi dogrultuda kesisecegi
hesaba katilarak yapilir. Kusurlardan kaynaklanan zayif difiize sagilmalar da
goriilebilir. Birka¢ genisleme faktorii etkisi ters uzayda bir elipsoid olusturmak
icin birlesebilir. Bu elipsoidin baslangi¢ ekseni asagida verilen yonlerden farkl

bir yondedir.
Ters uzayda genislemenin yonii Genislemeye neden olan olasi faktdrler

Kiiciik tabaka kalinlig1, koherent olarak kirmima ugramis
Diisey domenlerin kiiciik diisey genisligi, diisey gerilme veya

bilesik dalgalanmalari.

Koherent olarak kirmima ugramis domenlerin kiigiik
vatay yatay genisligi, yatay gerilme veya bilesik dalgalanmalari
Origin merkezli yay (w taramast) Alttas egriligi, egim veya burkulma kaynakli dislokasyon

Gerilme veya bilesik gradyenlerinden kaynaklanan ig
Origine yonelen ¢izgi (w-26 taramasi) | diizlem uzayinda degisme, X-15m1 dalga boyunda

degisme.

Cihaz tiretiminde alttas egriligini goriintiilemek de dnemlidir (k). Alt tas egriligi w taramasi
genisliklerini, w-20 piklerini ve yansima verilerini etkileyebilir. Neyse ki egriligin yarigapi
R (R=1/k) acik bir dedektérle HRXRD kullanilarak ol¢iilebilir. Bu 6l¢lim w taramasini
kaydederek, demeti numunenin {izerinde bilinen bir mesafede (x) tutarak, hareket ettirerek
ve sonra ikinci w taramasmi kaydederek yapilir. Iki taramadaki pikler arasindaki agisal

denge (0w) egriligin yarigapina su sekilde bagimlidir;

(2. 13)

R

Ama bu alttasin egriliginin kiiresel oldugu durumda gecerlidir. Eliptik veya silindirik alttag

egriliklerinde, egrilik degeri numunenin rotasyonuna gore degisir.
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Sekil 2.12. Safir alttasa ait simetrik 006 yansimasinin ters uzay haritasi

Bu ayn1 zamanda S’ye de demetin doniistiirtilmesiyle baglidir. Yani, III-grubu nitritler i¢in
egrilik degerleri, alt tagin {izerinde en az iki yonelim i¢in demet doniisiimleri kullanilarak

yapilmalidir.

2.4. Girisim Sacaklar1 ve X-Isim1 Yansimalari

Girisim pikleri, w-20 taramalarinda kirinim piklerinin tabaninda siklikla goriiliir. Bunlar iki
sacak arasindaki aralik (sinfi-sin6j yaklasik olarak =A@) yani i ve j arasinda n. derecedendir.

Ve bunlar film kalinlig1 ile ters orantilidir.(simetrik taramalar i¢in).

R )
T 2(sin6;-sin6;)  2A6cosh

(2. 14)

A, X-151n1min dalga boyudur. Cok katmanli siiper 6rgii veya kuantum kuyusu yapilari i¢in
daha karmagsik bir ifade ortaya cikar. Bu durum toplam kalinliktan kaynaklanan zayif
sagaklar ve tek katmandan kaynaklanan giiclii sacaklar seklindedir. Bu kirinimla iliskili
fenomenadir. Daha net sagaklar, ¢oklu tabaka da iki malzemenin bosluklar1 arasinda terslik

varken elde edilir (gerilme gradyenti yok gibi).
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(a)
/j-w— Arayiiz piiriizliligiinden

kaynaklanan hizh siddet
diisiisii

Diiz yiizevden Fresnel
diismesi

|

(b)

Yiizey tabakadan

kayna klﬂbin sacaklar

v\
v’\/\_/\ﬂ AAA A

v

Siddet dismesi

intensity (logarithmic scale)

\/

ince gémiilii tabakadan

/ kavnaklanan sacaklar

(1] 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0
0/20 (°)

Ters uzaym orijini

Sekil 2.13. Numunedeki bilesiklerin yansima taramalarinin simule edilmis hali

Benzer sacaklar (bazen Keissing sacaklari da denir) diisiik agili X-1g1mm1 yansimasi
Olctimlerinden de ortaya ¢ikabilir. X-151m1 i¢in kirilma indisi genellikle 1°den kii¢iik oldugu
icin diiz bir numuneden toplam harici yansima cok kii¢tik kritik bir aginin “0¢” altinda olur.
Bu agidan biiyiik degerlerde demet numuneyi delmeye baslar ve yansima siddeti diiser. Yani
X-151n1 yansima taramalari, kiiciik agilarla yapilir ve bu taramalar ters uzayin orijine yakin
bolgelerini etkili bir sekilde inceler (0000). Bu durum Sekil 2.13’de gosterilmistir. Bu
bolgede numune kesme cubugu da incelenebilir. Sacaklar bu bolgede iist iiste binmistir.
Burada siddet 1/61° ye bagh olarak diiser (Fresnel diigmesi). Ama kirinim piklerinin
cevresindeki girisim sacaklart mevzusunun tersine, XRR’ daki sacaklar elektron
yogunlugundan kaynaklanir. Bu yogunluk sagak araligini degil sacak yiiksekligini etkiler
(A0 radyan cinsinden). Sagak yiiksekligi bilesikten bagimsizdir. Bu genellikle basit optikle
anlasilir. [12]’de daha fazla detay verilmistir. Sagak aralifi i¢in asagidaki yaklasiklik

kullanilabilir;

AG ~ 2 (2. 15)

Bu yaklasiklik yiiksek siddet olmadigi durumda iyi sonug verir(kritik ag1 gibi). Optik bir

analoji olan Snell ve Fresnel yasalarini kullanarak;
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mA (67 — 62) = (sin?6, — sin?8,) (2.16)

@2t)?

Bu durumda yapici girisim olusur. Sucessif maksimay1 hesaba katarak, i ve i+1, mj Ve Mix+1.

Dereceden ve kritik ag1y1 elimine ederek;

(2m;+1)2?

@0z (074 — 67) = (sin*0;4, — sin®6;) (2.17)

Béylece sin0i+1-sin®0i’nin m;’ ye gore grafigi A%/(2t)?’nin gradyentidir ve kalmligin tam bir
Olciisiinii verir. Bu girisim sagaklarindan, giivenilir sonuclar elde etmek icin modeller
yapilmali, simiilasyon yaziliminda hesaplamalar yapilmali ve modeller verilere
uyarlanmalidir. Girisim sagaklariin nasil olustuguna dair daha detayh bilgi [2-8] ve [28]
referanslarda verilmistir. Ve tipik yansima verisi boliim 2. 4 ve 5’te gosterilmistir. Kaliteli
deneysel veri gereklidir. Taramay1 baslatmak icin, kii¢iik w acis1 ayarlamasinda bir w
taramasi ve y taramasi yapilmalidir ve bu agilardaki offsetler ayarlanmalidir. Bu durumlar
w-20 taramasinin ¢ubuk boyunca yapilmasini saglar (6zel bir simetrik-tarama geometrisi).
Ozel olmayan taramalar (2w esit degildir 20 durumu) ve ters uzay haritalar1 orijin civarinda
daha detayl1 bilgi verebilir. Burada karmasik modelleme gerekir. Deneysel olarak yansima
verilerinde 1iyi sacgaklar elde edebilmek icin, kiicliik bir demet iraksamasi gerekir. Ara
yiizlerdeki piiriizliiliik ve difiizyon artan bir sagilma vektdriiyle yansimanin daha ¢abuk
diismesini saglayabilir. Alt tas egriligi de sacaklar1 genisletir ve numunenin fazla
aydinlatilmas1 en kiigiik agidaki veriyi etkiler. Asir1 aydinlatma numunenin boyutlarini
biiyiik tutarak engellenebilir. Bu ayn1 zamanda demet genisligini yariklar kullanarak veya
bir bigcak kenar1 kullanarak azaltarak yapilabilir (ikinci yontem siddete de azalmaya neden
olur). Alternatif olarak bir simiilasyon yazilimi aydinlanma etkileri i¢in kullanilabilir.
Deneysel ayarlamaya rehberlik etmesi icin modelleme yazilim1 kullanarak tam bir yansima
taramasi simiilasyonu yapmak genellikle faydalidir. Mesela eger ¢ok ince filmler analiz
ediliyorsa o zaman biiyiik oranda diisiik ¢ozilintirliiklii w-26 taramasi ve yiiksek gelen demet
siddeti zayif ve genis yansima maksimasi i¢in gereklidir. Diger taraftan eger ¢ok kalin
filmler analiz ediliyorsa diisiik oranda bir yliksek ¢oziiniirliiklii tarama gerekir. Bu ¢ok
sayida dar ve yakin aralikli maksimayr ¢ozmek icin gereklidir. Genellikle yansima
maksimalarinin pozisyonu tabaka kalinliginin belirlenmesi i¢in mantikli bir sonug verir.

Ama en 1yi sonucu elde etmek i¢in sonuglarin simiilasyonu gerekir. Simiile edilmis verilerin
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farkli yapisal parametrelere hassasiyeti i¢in bazi modeller kurulmalidir. Bu ozellikle
kompleks Ill-grubu nitritleri incelerken gereklidir. Yakin bir tarihte XRR kullanilarak
yapilan bir round-robin ¢alismasi gosterdi ki, yiiksek dinamik siddet araligina sahip olmak,
simule edilmis verinin tam uyusmasi i¢in ve yeterli kalitede veri elde etmek i¢in hayati onem
tasir [29]. Tabaka kalmligmin belirlenmesinin tekrarlanabilirligi tipik olarak 1A
mertebesindedir. XRR’de hata kaynaklari hakkinda detayli bilgi veren ve hatalar1 azaltmaya
yonelik yaklagimlardan bahseden bir kaynagi takip etmek faydali olur.

2.5. Orgii Parametre Olciimleri, Gerginlik ve Alasim Bilesigi

Orgii parametre dlgiimleri, yerel gerginlik ve baski, asilama miktari, bilesik ve filmlerin
1s1sal genlesme katsayilart hakkinda bilgi verir. X-1s1n1 kirinimi bunun i¢in ideal bir tekniktir.
Si ve GaAs gibi miikemmel malzemeler icin 107°de bir gibi bir hassasiyetle 6l¢iim
yapilabilir [30]. Ama yanal gerginlik ve genis aralikli referanslar, 6rgli parametreleri ve
Poisson’un oranlari, III-grubu nitritler i¢in 6zel meselelerdir. Alagim filmler i¢in, orgi

parametreleri lizerinde gerginligin etkileri ve bilesik etkileri ayrilmalidir.

2.5.1. Orgii parametresi icin yaklagik ve kesin él¢iimler

Orgii parametreleri i¢in iki yaklasim vardir. Yaklasik dlciimler, bir tabaka pikinin bir alttas
pikinden bulunmasini igerir. Bu, bir veya birkagc RSM taramasiyla yapilir. Bu taramalar
yaklagik gevseme veya uyumsuzlugu verir. Ama bu Ill- grubu nitritler i¢in daha az
uyumludur. Clinkii alttag ve tabaka pikleri biiyiik oranda ayrigmistir. Bunun nedeni alttagin
kendisi genellikle gerilmistir. Alisilmis olarak, baska bir III-grubu nitrit tabakasi piki,
gerginligi ve bilesimi belirlemek i¢in kullanilir. Ama gerilmemis III-grubu nitrit 6rgii
parametreleri tam bilinmez. 20 pozisyonu tam olarak kalibre edildiginde ve ¢oklu dl¢timler
kullanildiginda kesin yaklagimlar tercih edilir [31]. Bunlar Ill-grubu nitrit alttaslar icin
tercthen kullanilir. Halbuki siklikla daha ince ve ¢oklu IIl-grubu nitrit tabakalari igin
yaklagik uyumsuzluk belirlenir. Her iki yaklagimin ayni 6rnekte kullanilmasi agiklayict

olabilir.
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2.5.2. Hizh orgii parametre ol¢iimleri

Orgii parametrelerinin belirlenmesine dair literatiirde ¢ok sayida yaymn vardir [32]. Burada
sadece Ill-grubu nitritler i¢in en faydali metotlardan bahsedilmistir. Siklikla deneyci filmin
orgli parametrelerinin hizli bir tespitine ihtiya¢ duyar. Sifir 20 pozisyonu onceden kalibre
edilmelidir [33]. Ol¢iim igin tam yansimalar secilmelidir. Bragg yasasindaki 0 ag1s1, bir grup
ozel diizlemler arasindaki mesafeyi elde etmek igin (dnki) kullanilir. dhk’deki hata Bragg

yasasinin tiirevini alarak bulunur.

Adpgi
Anki

= COtGh,dAH (218)

Burada A9, 0°daki adim araligidir. Ayrica diizlemlerde biiyiik agilarda kirinima ugramis dni
degerlerine ihtiya¢ duyulur. (0002 yansimasi 17 derecede olusur ve kullanilmamalidir.)

Asagidaki denklem dn’yi heksagonal sistemlerdeki Orgli parametreleri a ve c’ye

iliskilendirir.
1 4h%2+k2+hk 12
% = + = (2.19)

Burada iki bilinmeyen var, dyleyse en az iki dnk 6l¢limii gerekir.(Sekil 2.14) Genellikle ¢’nin
direk bulunabilecegi bir veya iki biiyiik acili simetrik yansima 6l¢iiliir (genellikle dogos Ve
dooos). Sonra bir veya iki biiyiik agili asimetrik yansima 6l¢iimii dnceden bulunan c’yi
kullanarak a’y1 bulmak i¢in yapili (genellikle dio-15, d2025 Veya dzo-24). Bu yansimalar iyi bir
siddete sahip olmalidir ve 0001 diizlemlerinden biiyiik bir agisal dengelemeyle ¢ikmalidir.
(Siddet 10-15, 20-25, 10-15 ve 10-16 serilerinde azalir.)
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Iki biiyiik ag1l1 simetrik yansimayi &lg. (0006) ve (0004)

Iki biiyiik ag1l1 asimetrik yansimayi 6l¢.(1015) ve (2024)

!

dooos Ve dooos’ti kullanarak Es. 3.1°den ortalama bir ¢ 6rgii

l

d1015, 02024 ve ¢’yi Es. 3.1°de kullanarak ortalama bir a 6rgii

parametresi bul.

parametresi bul.

a’ da ki tahmin: bazi kisimlar 10*’te.

¢’ de ki tahmin: 10"*’te bir kisim.

Sekil 2.14. Hizli 6rgii parametresi belirlemenin basamaklari

2.5.3. Yaklasikhiklarin icerigi

Hizli ol¢glim metodunun, diisiik orandaki dogrulugu, pik pozisyonunun tam
Olciilmemesinden kaynaklanir. Ayrica analizdeki hatalarin propogasyonundan, Ol¢iim
sicakligimin kotii kontrolii ve kirilma etkilerinin diizeltilmemesinden de kaynaklanir (hava
ve numunenin kirilma indisleri arasindaki fark). Ozellikle gegerli asimetrik yansimalar,
sadece ¢ ekseninden hafif¢e kaymis diizlemlerden kaynaklanir. Yani a 6rgii parametresine
daha az hassasiyet vardir. Birde genellikle 6nce ¢ bulunur. Dolayisiyla a degerindeki hata,
c’ye bagliligi oraninda artar. Sonug olarak a c’den daha biiyiik bir hatayla bulunur. Eger orgii
parametresi degisimi varsa a ve ¢ parametreleri tutarsiz olabilir. Bu tutarsizlik koti
kalibrasyondan da kaynaklanabilir. Béylece a ve ¢ parametreleri tipik olarak 10*’de bir

hatayla kestirilebilir (Cizelge 2.5-7’ye bakiniz.).

2.5.4. Orgii parametrelerinin dl¢iimlerle kestirilmesi

Dabha tutarli sonug elde edebilmek i¢in, difraktometre ve numune sicakliklar1 bilinen ve sabit
bir degerde tutulmalidir. Bircok malzeme igin 1s1sal genlesme katsayis1 degerleri 10°-107°
K? araligindadir. Béylelikle 6rgii parametrelerindeki 6lgiilebilir degisimler 1C sicaklik
degisiminden kaynaklanabilir. Ayrica hesaplamalarda kullanilan X-1511 dalga boyu

belirtilmelidir. Kristolografi igin belirtilen Cu Kgi A’nin uluslararasi ¢izelgedeki degeri
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1,5405974(15)A dur [34]. Pik fit etme yazilimi kullanilarak pik pozisyonu tam olarak
belirlenmelidir. Eger pik ¢ok keskinse pikin merkezi kullanilmalidir. Sonra bilindik bir

Ol¢iim metodu kullanilmalidir.

2.5.5. Cift eksenli gerilme durumu

Ik yiiksek yiizdeli tahmin metodu Bon tarafindan ileri siiriilmiistiir [35]. Bu metotta hem
pozitif hem negatif 20 degerleri i¢in (sifir hatasini ortadan kaldirmak icin) tek bir yansimada
Ol¢iimler yapilir. Ve d araliklari kristal kurulumundaki Slgtimlerin arasindaki farktan elde
edilir. Bu Fatemi tarafindan GaN i¢in Herres [36] tarafindan InGaN i¢in ¢ikarilmistir. Her
iki metottada agik bir dedektor kullanilir (¢ift eksenli difraktometre). Bu metotlar ayni
bolgeden bir dizi yansima kullanarak d araliklarinin w kurulumundaki farktan faydalanarak
tam olarak belirlenmesini saglar(¢ ve y kurulumlari sabittir.) Bu sayfalar w’daki pozitif ve
negatif offsetle 6l¢iilmiis 0004 ve 0006 ve 10-15 yansimalarin1 gésteriyor. Ama buradan 20-
25 ve 20-24 gibi ilave yansimalar da ¢ikarilabilir. w kurulumundaki farklara dayanan
yaklagimin esas avantaji, elde edilen yliksek siddetlerdir. Bu hizli 6l¢lim yapmay: saglar.
Ama Fewster’in metodu (20°nin kesin bir 6lgekte dl¢iildiigii metot) daha uygulanabilirdir.
Ciinkii hatali kalibrasyon, kivrimli Ornekler ve oOrgli parametresi degisimlerinden
kaynaklanan hatalar1 minimize edebilir. Bu metotlarin herhangi biriyle elde edilen 20
degerleri diizeltilmelidir. d araliklarini elde ederken, kirilma etkileri sonuglar1 etkileyebilir.
Fewster deneysel olarak elde edilen 20 degerlerini diizeltmek i¢in basit bir esitlik vermistir.
Bu esitlik 0, w ofseti ve X-151n1 kirilma indisine baglidir. Diizeltilmis degerler tipik olarak
deneysel degerlerden 10°,10° 20 gibi bir oranda saparlar. Digerleri (mesela Darakchieva

[37]) diizeltilmis d araliklarin1 ¢ikarmak i¢in deneysel 20 degerlerini kullanirlar;

coff _ A ) . .
A’ = o o (1 +— Gh) (simetrik yansimalar) (2.20)
qeorr — 4 ( 8 cos(Onki~Wnk) (asimetrik yansimalar) (2.21)

hkl ™ 25inOpk; Sin(20p i —Whr)SIiNWh

Bu denklemlerde, A, X-1s1n1 dalga boyu, 0n ve Bnu, sirastyla simetrik ve asimetrik piklerin

acisal pozisyonuna isaret eder. dnk, hkl diizlemleri arasindaki mesafedir. whk gelme agist, 9,
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kirilma indisidir. Hesaplamada kolaylik icin, 6=4,48x107 noAo?’dir. Ao angstrom cinsinden
dalgaboyu ve no her A2 basina diisen elektron sayisidir. Bdylece ¢ ve a degerleri bazi farkli
dhit " degerleri kullanilarak bulunabilir. Burada Es. (2.19) kullanilmalidir [38]. d’nin her
degerindeki hata da Es. 3.1°den elde edilebilir. En kiigiik kareler uyum prosediirii [23-24] ve
[25]’1e agirlikli ortalama faktorleri literatiirde anlatilmigtir ve kristolografik yazilim da
vardir. HRXRD olctimlerindeki hatalarin tam anlasilmasini saglayan bilgiler Fewster
tarafindan verilmistir ve en kiiciik kareler konusu [26]’da verilmistir. Genel olarak hatalar
kiigiiktiir. 10®°da iki yaklasiklik vardir. Orgii parametreleri, yiiksek kaliteli malzemeyle
keskin pikler verir ve gercekei olarak elde edilebilirler (Sekil 2.15).

| Oda sicakligini dl¢ ve sabit tut. |

| Cift eksenli gerilme var mi? Kontrol et. |

Eger cift eksenli
gerilme varsa

A 4
Coklu biiyiik acili yansimalan 6lg. Eger
acik bir dedektor kullaniyorsaniz, ¢ ve ¢
eksenlerinin hareket ettirilmedigi bir seri
olg. 1015, 1016, 2024, 2025, 0004 ve
0006 gibi.

Es. 3.3 ve 3.4’0 kullanarak kirilma igin
biitiin dna degerlerini diizelt.

v
Es. 3.2’ye en Kkiigiik kareler fitini
kullanarak 6rgii parametrelerini elde et.

A 4
Olgiilen 6rgii parametreleri ile birlikte X-

1511 dalgaboyunu ve sicakligi bildir.
Tahmin: 10® da yaklasik iki parga.

Sekil 2.15. Kesin 6rgili parametresinin belirlenmesi i¢in bir metodun 6zeti
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2.5.6. Iki eksenli olmayan gerginligin varhig

Orgii parametresi olgiimleri yapilirken, genellikle alttastaki gerginligin rotasyonel olarak
simetrik oldugu kabul edilir.(iki eksenli) Ama alttasin yanlis kesilmesiyle dogan triklinik
ayrilmalar gézlemlenmistir. Ayrilmis yapilarin kirinim profilleri hesaplanabilir [39], ama bu
I11-grubu nitritler i¢in yapilmaz. Filmin gerilme durumunu tam olarak karakterize edebilmek
icin ikiden fazla dnw Olglimiine ihtiya¢ vardir. Eger birim hiicre heksagonal ise ¢ok kii¢iik
gerilme seviyelerinin varligi kabul edilebilir. III- grubu nitritlerden SiC gibi ayrilmisg
filmlerin 6rgii parametreleri i¢in yaklagik bir yontem bilinmektedir ama bunu diger alttaglar
icin kullanmak zordur. Eger 6rgili ayrilmasi varsa en az dokuz biiyiik acili pik dl¢tilmelidir.
dnki i¢in olan denklem ii¢ bilinmeyen triklinik 6rgii parametresi ve ii¢ bilinmeyen hiicre agisi

icin Ol¢lilmelidir.

2.6. 111-Grubu Nitritlerde Orgii Parametrelerini Etkileyen Faktorler

XRD teknigile yapilan dl¢limlerde asagidaki faktorler, orgii parametrelerini etkiler.

1) Potansiyel etkisinde deformasyon. Elektrik olarak aktif olan kusurlar yariiletkenlerde
iletim bandin1 deforme edebilir [40]. Bu durum elektron konsantrasyonundaki artigla 6rgii
parametrelerinin artmasina neden olur [41]. N bosluklarin1 da igeren bdyle kusurlar ve
metal ansiteleri ve dislokasyonlar en saf malzemelerde bile bulunabilir.

2) Dopant biiyiikligii etkisi. P- tipi asilama i¢in Mg ve n-tipi asilama i¢in Si genellikle
kullanilir. Ama O,C,H gibi safsizliklar asilamaya karisabilir ve esas govde malzemede de
var olabilir. GaN’taki Mg ve O i¢in, dopant biiyiikliigi pozitif etkilidir. GaN’taki Si ve
Be icin bu etki negatiftir. GaN’taki Mg icin konusursak 1x10%° cm konsantrasyon ¢ ve
a’da %0,1 genislemeye neden olur [42]. Ani kusurlar da boyut etkisi yapabilir. 1x10%°
cm? “lik bir Ga ansite konsantrasyonu 6rgii parametrelerini yaklasik %0,005 artirabilir.
Ama dislokasyonlar ve N bosluklarinin 6rgii parametrelerine etkisi net degildir.

3) Yanal gerilme. Bu gerilme oldugu diisiiniilmeyen 6rneklerde bile genellikle vardir. Kalin
GaN filmlerde gerilme oldugu diisiiniilmez, ama bu kalin ve serbest duran tabakalar i¢in
bile dogru degildir. Govde GaN kristalerde de gerilme olabilir. Bunun nedeni N yiiziiniin
ve Ga yliziinlin farkli biiylitme oranina sahip olmas1 ve farkli dopant katilim oranlarinin

olmasidir. Bu farkli oranlar i¢ gerilme yapar. Ayn1i HVPE ile biiyiitilen GaN gdvde
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ornekler veya N yiizii ve Ga yiizii i¢in belirlenen 6rgli parametreleri genellikle farklidir.
Generasyon, tekrar dagitma ve difiizyon yanal gerilmeye 6nemli katki yapar.

4) Isisal genlesme katsayisina asilamanin etkisi. Daha yiiksek elektron konsantrasyonlari
veya metalik dropletler, 1sisal genlesme katsayisini artirir. Bu verilen sicaklikta orgili

parametrelerinin artmasindandir.

Ilave olarak hem safsizliklar hem harici kusurlar(dislokasyonlar gibi) I1I- grubu nitritlerin
esneklik Ozelliklerini etkileyebilir. Bunu onlarin baskiya karst tepkisini degistirerek
yaparlar. Ustelik Si gibi dopantlar, biiyiitme sirasinda ortaya ¢ikan gerilmeleri
etkileyebilirler [43]. Homoepitaksiyel GaN filmler bile %0,02 gibi bir orgii parametresi
uyumsuzluguna sahiptir [44].

Cizelge 2.5. Nominal olarak gerilmesiz AIN’1n c/a oranlar1 ve drgii parametreleri

a c cla
3,1106 +0,0003** | 4,9795 +0,0002** | 1,6008+0,0002*2
3,110+0,001*® 4,980+0,001*" 1,601+0,001*°
3,11197+0,00002¢ | 4,98089+0,00004¢ | 1,60056+0,00002°
3,1114+0,0001¢ 4,9792+0,0002¢ 1,6003+0,0001¢
3,1111+0,0003*® | 4,9788+0,0003*¢ 1,6003+0,0002¢
3,112+0,001*f 4,978+0,001*f 1,600+0,001f
3,1112+0,0001¢ | 4,9810+0,0002*¢ 1,6010+00019

Cizelge 2.6. Nominal olarak gerilmesiz GaN’1n c/a oranlar1 ve 6rgii parametreleri

a c cla
3,1896+0,0003** | 5,1855+0,0002*2 1,6258+0,0002*
3,1878+0,0003° 5,1850+0,0002° 1,6265+0,0002°
3,1892+0,0009¢ 5,1850+0,0005° 1,6259+0,0007¢
3,1890+0,0003¢ 5,1864+0,0002¢ 1,6263+0,0002¢
3,1881+0,0003¢ 5,1856+0,0002¢ 1,6265+0,0002¢
3,1893+0,0003*f 5,1851+0,0002*f 1,6258+0,0002*

- - 1,6264+0,0015¢

3,18843+0,00001"

5,18524+0,00001"

1,62627+0,00001"

3,1888+0,0008"

5,1850+0,0002

1,6260+0,0005'

3,1896+0,0002)

5,1855+0,0002!

1,6258+0,0002)

3,189440,0002%

5,1865+0,0001*

1,6267+0,0002"

3,1890+0,0003 "

5,1850+0,0002"

1,6262+0,0002

3,28940+0,00001™

5,18614+0,00002™

1,62606+0,00001™

3,1890+0,0003"

5,1862+0,0002"

1,6263+0,0002"

[45a,46b,47¢,48d,49¢e,50f,519]-[52h,53),54k,551,56m,57n,58a,59b,60c,61d,62¢,63f]
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2.7. Referans Orgii Parametreleri ve Gerilmenin Belirlenmesi

Cizelge 2.5, Cizelge 2.6 ve Cizelge 2.7 gerilmemis AIN, GaN ve InN malzemelerin 298
K’de orgii parametrelerini gostermektedir. Ayni metotlarla biiylitiilen ve nominal olarak
asillanmamis Orneklerde bile tutarli referans degeri yoktur. Cizelge 2.8, Cizelge 2.9 ve
Cizelge 2.10 AIN, GaN ve InN icin benzeyen genis aralikta Poison oranlart degerlerini
gostermektedir. ¢/a’nin wurtsite yapilardaki teorik degeri 1,633 tiir. Sadece c¢/a<=1,633 olan
yapilar kararlidir. Ideal olmayan bilesiklerde c/a ve u degerlerinin degisimiyle wurtsite yapi

deforme olabilir. “u” degeri su ifadeyle verilir;

a1 (2.22)

T 3¢2 4

Eger c/a oran1 degisirse, u degisir ancak bag uzunluklart ayni kalir, bag acilari ayrilir. Cizelge
2.5, Cizelge 2.6 ve Cizelge 2.7 referans c/a orani acik bir dngoriiyle ifade edilebilir. Mesela
GaN kristalleri i¢in c/a oran1 1,6265 bulunmustur, bu deger baska bir c¢aligmadaki
gerilmemis GaN Ornegi i¢in bulunan deger ile ortligmektedir. a/c oran1 AIN i¢in 1,6006 ve
InNi¢in 1,6121 olarak bulunmustur. Bu oranlar, artan hidrostatik basin¢la ve artan sicaklikla

biraz diisebilir ama fark kiigiiliir.

Cizelge 2.7 Nominal olarak gerilmesiz InN’1n c/a oranlar1 ve orgii parametreleri

a

c

cla

3,5378+0,00012

5,7033+0,00012

1,6121+0,00012

3,5374+0,0001°

5,7027+0,0005"

1,6121+0,0002°

3,5390+0,0001°¢

5,7083+0,0001°

1,6130+0,0001°

3,5366+0,0005¢

5,7009+0,0005¢

1,6120+0,0005¢
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Cizelge 2.8 AIN i¢in dl¢iilmiis veya hesaplanmis elastik sabitlerden elde edilen Poisson orani

degerleri(v)
Olgiilmiis Hesaplanmis
v v
0,177+0,0132 0,224f
0,207+0,05*® 0,200f
0,179+0,001%*¢ 0,255¢9
0,255+0,001*¢ 0,257"
0,245+0,0017*¢ 0,203
0,236/
0,207
0,244
0,176™

[64a,65h,66¢,67d,68a,69b,70c,71d,72e,73f,74g,75h,761,77j,78k,791,80m,8 1m]

2.7.1. Homojen gerilme

Gerilme serbest referans parametreleri co ve ao ile verilir.

g = (2.23)
gq = (2.24)

Govde GaN’da hidrostatik gerilme baskindir ve bu asilama ve kusurlardan etkilenir. ki
eksenli gerilme genellikle film-alttas 1sisal genlesme katsayisi ve Orgii parametresi
uyumsuzlugundan kaynaklanir. Ama tipik iki eksenli gerilmelerle kiyaslandiginda, referans
orgli parametrelerindeki degisim biiyiiktiir. Ortalama referans degerleri kullanilabilir ama
bunlar giivenilmezdir. Alternatif olarak iki eksenli gerilmenin i¢ diizlemden dis diizleme
ast1g1, gerilme olmayan bir yon vardir. Wurtsite III- grubu nitritler i¢in bu yon (20-22)

diizlemlerine dikin yakinindadir.
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Cizelge 2.9 GaN igin Ol¢iilmiis veya hesaplanmis elastik sabitlerden elde edilen Poisson
orani degerleri(v)

Olgiilmiis Hesaplanmis
v v
0,202+0,050? 0,212
0,156+0,033" 0,182
0,228+0,035°¢ 0,205
0,21240,001¢ 0,119™

0,23+0,06° 0,185"
0,146+0,035f 0,158°
0,17+0,03™ 0,222°
0,183+0,003" 0,190¢
0,18+0,03™ 0,197
0,184s
0,202
0,166"
0,161"
0,248

[82, 83, 84, 85, 86, 87, 88, 89, 90, 91, 92]

Cizelge 2.10 InN i¢in Ol¢lilmiis veya hesaplanmis elastik sabitlerden elde edilen Poisson
orani degerleri(v)

Olgiilmiis Hesaplanmig
v v
0,21+0,05° 0,274"
0,254°¢
0,272¢
0,238°
0,272

Cizelge 2.11 AIN, GaN ve InN’1n hesaplanmis ve 6l¢iilmiis Young modiilii degerleri. Biitiin
degerler GPa birimindedir

AIN GaN InN
374+15° 2879 145
308,3" 290+20"

295° 290

317¢ 279

322°

329f

[93a,94b,95¢,96d,97¢,98f]
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a ay

a a,

Sekil 2.16. Gerilmis ve rahatlamis InGaN tabakalari i¢in ters uzay haritalari

2.7.2. Coklu IIT-grubu nitrit tabakalarda gerilme ve gevseme

Eger GaN tabakasi iizerine AIN tabakasi biiyiitiiliirse, karsit uzayda yanyana benzer
yansimalar olur. Ustteki diizlemin, diizlemigi orgii parametreleri alttaki tabakaninkilerle
gerilmis duruma gelir ama arayiizden de gevser. Ustteki diizlem L’nin i¢ diizlem gevseme

yiizdesi R% alttaki diizlem S’e gore su sekilde verilir;

Ly Srngon
d" (olg;ulen)_dII (6lglilen)

Ry, = 100 (2.25)

L S
d (0)_d|| ©

[1l-grubu nitritler i¢in, eger asimetrik RSM Sekil 2.16a” ya benzerse, bir film altindaki
tabakaya gore tam olarak gerilmis demektir. Eger RSM Sekil 2.16b’dekine benzerse tabaka
kismen veya tamamen gevsemis demektir. Gerilme RSM’lerde goriilen spotlarin diizlem dis1
ayrilmalarini da degistirir. Heksagonal yapidaki bir alasim i¢in, gevsemeyi elde edebilmek
i¢cin tam Orgli parametrelerini bilmek gerekir. Referans 6rgii parametrelerindeki belirsizlik
R%’deyi hata konusu yapar. Kesin mod yerine, yaklasik bir modda calisarak hata
azaltilabilir. Her iki modda da referanstaki belirsizligin etkilerinin iyi bir kontroliinii saglar.
Eger tabakalar arasinda bir tilt oldugu varsayilirsa farkli ¢ kurulumlarinda daha fazla 6l¢iim

gerekir.
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2.7.3. Alasimlarda gerilme ve bilesik belirlenmesi

Optoelektronik bir cihazin yayimladigi 1s18in dalgaboyunun belirlenmesi, 151k salan
bolgenin bilesiginin ana faktoriidiir. Ama I11- grubu nitritlerdeki piezoelektrik bolgeler, bant
biikiilmesi olusturarak salma dalga boylarini etkiler.(kapali quantum stark etkisi) [99]
Gerilme 151k salan bolge tlizerinde piezoelektrik alanlar1 degistirebilir. Bu yiizden salma
dalga boylarin1 da etkileyebilir. Alasim filmlerin 6rgli parametreleri gerilme ve bilesikten

etkilenebilir, bu ylizden her etki birbirinden ayrilmalidir.

2.8. Uclii Alasimlar (InGaN gibi)

Eger malzeme gerilmesiz kabul edilirse, o zaman bilesik 6rgili parametrelerini etkileyen tek
faktordiir ve sadece Orgili parametresinin Olcililmesine gereksinim vardir. Vegard’in kurali
uygulanir. Bu kural 6rgii parametrelerinin uctakiler arasinda dogrusal olarak degisecegini

vurgular. AIGaN’1n ¢ parametresi igin soyle verilir; (x, AlIGaN’m mol kesri)[100].

e (x) = c§™N (1 = x) = ™ (). (226)

Vegard’in kurali, AIGaN filmler i¢in muhtemelen giivenilirdir. Burada GaN ve AIN
arasindaki 6rgli uyumsuzlugu sadece %?2’dir (Diisiik In’lu InGaN filmler i¢in veya AlInN
icin) [101]. Sekil 17, film tam olarak gerildiginde hiicre parametrelerinin farkinin artmasini
gostermektedir. Heksagonal bir sistemde basit ¢ift eksenli gerilme i¢in, diizlemdis1 gerilme,

diizlemdis1 gerilmeye ayrilma faktoriiyle baglidir (D)[102].

Colcilen—Co __ D (aélgﬁlen_ao) _ _ 2c3 (aélgﬁlen_ao) _ 2 (aﬁlcﬁlen_ao) (2 27)
e = —_— === )= - (=), .

Co [e1)) C33 [¢1)) 1-v 1)

Burada Cmeas V€ ameas Olgiilmiis gerilme parametreleridir. co Ve ao gevseme parametreleridir.
C13 Ve Ca3 esneklik sertlik tensoriiniin bilesenleridir ve y poisson oranidir. Film alttasa uymak
icin tam olarak gerildiginde denkleme basit bir diizeltme yapilir. Bunu diizlemdisi

parametreyi gevseklik degerine uyarlamak i¢in yapariz [103].
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AlGaN GaN
_ (1-v) (Ciciten—C0 )

T (1+v) (cfN-c§aN)

(2.28)

Poisson’un orani, ugtakiler arasinda dogrusal olarak i¢ kutuplanmustir.

Film asagidaki tabakaya kismen gerildiginde i¢ diizlem ve dig diizlem parametreleri hem
gerilmeden hem de bilesikten etkilenir. Oyleyse hicbir parametre tek basina belirlenemez,
ikisi birlikte belirlenmelidir. Tekrar, ilgili Poisson orani1 ve esneklik sabiti uctaki degerler
arasinda dogrusal olarak i¢ kutuplanmistir. Denklemler birlestirilir ve sonug elde edilir.
Referans [98], kolayca ¢oziilebilecek X i¢in ilave bir agiklama yapar. Bu ¢6ziim az dogrudur,
clinkii bu ¢oziim esneklik sabitinin bilesikle degismedigini varsayar. Gevsemis InGaN
filmlerin birim hiicre parametrelerini gerilmis degerlerden elde etmenin grafiksel bir metodu

referans [20]’de verilmistir.

Alasim filmim gevsemesini ve kimyasal bilesigini elde etmek i¢in ve a ve c¢’nin tespiti i¢gin
simetrik ve asimetrik yansimanin minimumuna ihtiya¢ vardir (Eger bir tilt’ten veya diger
diizlem igi farktan siipheleniliyorsa boliim 2. 20. 1°de anlatildig gibi 6l¢ilimler birden fazla
¢ kurulumu i¢in yapilmalidir). Sonugta bilesik i¢in 6n bir tahmin yapilmalidir. Vegard
kuralina gore esneklik sabitleri bilesikle dogrusal olarak degisir (Cizelge 2.8-10’da verilen

uc degerleri kullanarak).

Herhangi bir oryantasyondaki gerilmis kiibik filmler i¢in ifadeler de gelistirilmistir [104].
Hem i¢ diizlem ve hem de dis diizlem parametreleri tekrar Slgiilmelidir. Referans orgii
parametreleri gereklidir ve Poisson oran1 Vegard kuralindan tahmin edilmelidir. Bilesik
degerlerinin dogrulugunu kontrol etmek i¢in bir hata analizi yapilmalidir. Elbette gerilme
durumu iki eksenli simetrik olmayabilir. Togliente ve arkadaslari, MOW’lar ve ayrilmis
filmler i¢in bir analiz prosediirii gelistirmistir. Bunu gerilmemis bir SiC film i¢in yapmustir.
Bu prosediir yiiksek sicaklikta iiretilen filmlere uyarlanamaz. Ciinkii bu tiir filmlerde ytliksek
dogrulukta alasim bilesiginin belirlenmesi zordur. Alasim filmlerinin kesin bir kalinligin
Onilinde gevsemesi 6nemli olabilir [105]. Mesela, GaN iizerine biiyiitiilen InGaN filmlerin
W-20 taramalarinda genellikle ¢ift pik goriiliir. Bunun nedeni, bilesik olarak diizgiin filmin
tam olarak gevsemis veya gerilmis dilimleridir [106]. Ama, biiylitme sirasinda gevseme
olusursa, buna bilesik degisimleri de eslik edebilir [107]. Ciinkii alttaki tabakanin
gerilmesine katyon katilim orani da baglidir [108]. Ozellikle bol InGaN’ta [109] genis
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skalali bilesik faz ayrilmasi olabilir. Baz1 arastirmacilar InGaN’1 tam bir alagim gibi kabul

etmezler [110].

2.8.1. Dortlii alasimlar

AIN ve InN’in dalga boyu aralig1 (6,2 eV-0,67 eV) {¢lii alagimlarla karislanabilmesine
ragmen, dortlii alasimlar bant araliginin ve gerilme durumunun bagimsiz kontroliinii saglar.
Mesela, AllnGaN alagimlar, InGaN quantum kuyulari1 [111] i¢in gerilme miihendisliginde
kullanilir. Ayn1 zamanda AlGaN quantum kuyularinin [112] verimlerini bulmak icin de
kullanilir. 2,97 eV ve 6,28 eV [113] dogrudan bant araligina sahip SiC-AIN dortli
alagimlarda biiyiitiilmiistiir. Bunlar optoelektronik uygulamalarda faydalidir. Es. 2.26

Vegard kurali ve Poisson orani kullanilarak dortlii alasimlara uyarlanabilir. AllnGaN igin;

AUGaN — ANy 4 yInNy, |y 6aN (] _ oy _ 3, (2.29)

Gerilme etkileri kaldirilsa bile, farkl bilesikler yine ayn1 6rgii parametrelerine sahip olabilir.
Bu ylizden Rutherford geri sagilmasi veya fotoliiminesans gibi farkli bir teknik tam bilesigi

belirlemek i¢in gerekebilir.

2.8.2. Referans Poisson denklemi ve esneklik sabiti degerleri

Gerilmis alagim filmlerin, gerilmemis orgii parametrelerini bulmak icin, tek eksenli Poisson
orant y kullanilir. Bunu i¢ diizlem ve dis diizlem 6rgii parametrelerini eslestirmek i¢in
yapariz (Es. 2.30). Ayn1 zamanda, kuantum kuyularinin kalinliklarini ve bilesigi bulmak icin
simiilasyonlar kullaniriz. Bu simiilasyonlar, bant aralifi biikiilme parametreleri, alttas
egriligini film stresine baglarken ve film baskisini film gerginligine [114, 115] baglarken
kullanilir. Es. 2.27°den [0001] diizlemi boyunca heksagonal bir sistem i¢in tek eksenli

Poisson orani, esneklik sabitlerine su sekilde baglanmistir;

2= pis (2.30)

1-v C33
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(12

(2.31)

= T
1+(£)

Cizelge 8-10°da [0001] oryantasyonlu filmler i¢in, referans tek eksenli y degerlerinin bir
Ozeti verilmistir. Muhtemelen, esneklik sabitlerini tam olarak Olgerken ve hesaplarken
karsilagilan giicliiklerden dolay1, biiyiik farkliliklar vardir [116]. Bu farkliliklar, numuneler
arasindaki farklililk ve hesaplamada kullanilan esneklik sabitlerinin  se¢iminden
kaynaklanabilir. Egik kenar dislokasyonlar1 filmin uygulanan baskiya tepkisini etkileyebilir.
Poisson orani dislokasyon yogunluguyla degisebilir y= 0,212 degeri hemen hemen
miikemmel GaN i¢in en giivenilir degerdir. Halbuki y=0,183 degeri MOVPE ile biiyiitiilmiis
GaN icin tam degerdir. Bu sonug¢ ortalama bir dislokasyon yogunlugu i¢indir. InN ig¢in

v=0,272 ve AIN i¢in y=0,203 degerleri en giivenilir degerlerdir.

2.8.3. Alasim filmlerde siralama

I11- grubu nitritlerde XRD kullanarak alagim siralamas1 gézlemlenmistir. Bu gézlem AlGaN
[117] ve InGaN’1 [118] kapsar ve biiyiitme sartlarina giiclii bir sekilde bagimlidir. I1I. Grup
atomun tabakalarinin [0002] diizlemine y181ldig1 zaman ortaya ¢ikar. Mesela siralanmis bir
InosGaopsN alagiminda wurtsite birim hiicreler (1/3,2/3,0) pozisyonunda In atomlar1 ve
(2/3,1/3,1/2) pozisyonlarinda Ga atomlar igerir. Beklenen ise In ve Ga atomlarinin o iKi
miimkiin tarafta rastgele dagilmis olmalariydi. Bu durumda c ekseni boyunca In-Ga-In-Ga
yigilmasi olur. (1:1) siralamasi ve orijinal simetride azalma olur. Bu azalma 0001, 0003 ve
0005 yansimalart tiretir. 1:3 siralamasi (Ing 25Gao 75N alasiminda goriilebilir). 0001/2 ve 0001
tipi yansimalara neden olur. 11-21 ve 11-23 gibi yasak asimetrik yansimalar da goriilebilir.

Ustelik siralamanin cesidine bagli olarak biitiin yasak pikler goriilebilir.

Wurtsite yapidaki IIl-grubu nitritlerin siralamasinin = AI-N,Ga-N ve In-N’in bag
kuvvetlerindeki biiylik farkliliklar yiiziinden(bu farkliliklar kinetik etkilere atfedilir) arttig1
diistintliir [119, 120]. Siralamanin adim kenarlarinda basladigi ve farkli adim kenari
bolgelerinde farkli III. Grup katyonlarin tercihlerinden dolayr ortaya ¢iktigr diisiiniiliir.
Yigilmis sirali tabakalar arasinda ortaya ¢ikan i¢ gerilmeden dolayr bunun termodinamik
olarak kararsiz bir olusum olmasi beklenir. Bu durum atom biiyiikliigii farkliliklarina ragmen
diistintiliir. Makro olgekteki gerilme siralamaya neden oldugu i¢in, siralama ve gevseme

arasinda biiyiitme sirasinda bir i¢ oynama olabilir. Diisiik bant aralikli siralama bolgeleri
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eksiton yerlesme merkezleri gibi davranabilir. InGaN ve AlInN’taki siralama bant araligi
biikiilmesini artirabilir ve film gerilmeye maruz kaldiginda olusan pieozoelektrik alanlarin
kuvvetini azaltabilir. Siralanmis bolgelerin analizi XRD kullanarak miimkiindiir. Siralanmis
filmin orani, yasaklanmig 0001 pikinin ve izinli 0004 pikinin siddet oranimi gozleyerek
goriintiilenebilir. Ote yandan siralamanin ¢esidi 0001 pikinin 20 pozisyonuyla incelenebilir.
Burada 1:1 siralamasi alasimin %50’sinin beklenen 0001 pozisyonuyla ortiisiir. Boyut,
mozaik yap1 ve siralanmis bolgenin gerilmesi yasak bolgenin genislemesinin analiziyle
bulunabilir. Bu analiz béliim 2. 14. 2°de anlatilan metotlarla yapilir. Ozellikle 1 tekken
siralanmig bolgeler arasindaki antifaz domenler 0001 yansimalarini genisletir. Bu ayni
zamanda yogunluklarin tahmin edilmesine de meydan verir. Antifaz domenlerin bir
incelemesi Warren’de [121] bulunabilir. Ama 0001 yasak piki, miikemmel olmayan bir
monokromatorden yayilan harmonik X-1s11 dalga boyu yliziinden veya ¢oklu kirinimdan
ortaya ¢ikabilir [122] (X-1511 tiiplinlin voltajin1 azaltmak harmonikleri azaltabilir). Bu
yiizden herhangi bir gozlenen 0001 pikinin dogusu, siralamanin varoldugu sonucuna

varilmadan Once dikkatlice incelenmelidir.

2.9. Zorlama

I¢ diizlem c¢ift eksenli baski (o) biiyiitme siirecinde ortaya cikar. Bu siire¢ asilama, orgii
parametrelerindeki uyumsuzluk, film ve alttag arasindaki 1sisal genlesme katsayisini igerir.

Stres genellikle film gerginligi (¢) ve film egriligi (R) dl¢tilerek bulunur.

2.9.1. Gerilme ol¢iimlerden stresin bulunmasi

Eger rotasyonel olarak simetrik bir gerilme durumu varsa, stres gerilmeden bulunabilir. Cift
eksenli gerilme €3(b) ve i¢ diizlem cift eksenli stres ¢(b) arasindaki iliski Es. 2.32 ve 2.33’de

verilmistir (y, Poisson orani ve E young modiiliidiir).

el =26 (2.32)
PO (2.33)
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Esneklik sabitleri cinsinden asagidaki esitlik gecerlidir.
0" =(c11+c1p—2 613) @ (2.34)

Genellikle £,®=¢, kabul edilebilir. Daha karmasik ifadeler hidrostatik gerilmeyi hesaba

katarak ¢ikarilmistir.

2.9.2. Egrilik dl¢iimlerinden stresin bulunmasi

Gerilme Ol¢iimleri zaman alir ve gerilme degerleri tam dogru olmayabilir.(kesin olmayan
referans Orgii parametreleri yiiziinden). Birde wurtsit III-grubu nitritler anizotropiktir,
Oyleyse izotropik stres izotropik gerilme olusturmaz. Bunun yerine stres alttag egrilinden
bulunabilir. Bunu yapmak i¢in Stoney formiilii [123] ve kii¢iik diizeltmeler kullanilir [124].
Ama bu benzer alttash ve young modiillii ince filmlere uyarlanabilir. Daha genel olarak

gecerli bagmtilar kullanilmalidir. Ornegin;
* ’ tsga !
o* =E! e [1+4Eft; — t7]. (2.35)

Burada a egrilik (egriligin yarigapinin tersi),c sapmaya neden olan ani stres, ts Ve tf, alttas ve
filmin kalinliklari, E’s, kiiresel egriligi olan bir alttagin etkin young modiilii, Er ve t;, filmin
ve alttagin young modiillerinin orani, ts/tf (sirasiyla) [125]. Diger ¢alismacilar tarafindan
benzer ¢ikarimlar yapilmistir. Daha biiyiik streslerde egrilik eliptik olur. (Sekil 18). Bu
durumda, stres yine iki egrilik 6l¢limiiyle bulunabilir. Bagintidaki a ve b elipsin maksimum

ve minimum eksen uzunluklaridir.

Es ts(a+b
O_* — S2 S( )
1-vg 6tf

3(vs+1)

|1+ (1435 f+1))Eftf - 5| (2.36)
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2.10. Alttas Kesimleri ve Egim

Alttaglarin yiizeyi, kristolografik bir yiizeye paralel olarak agiklanir. Ama pratikte bunlar
arasinda acgisal kesim olabilir.(ylizey adimlar1 bu sekilde olusur) Eger yiizey diizlemi izinli
bir yansimaya denk geliyorsa, kesim 6lgiilebilir. Asimetrik bir yansima bilinen bir yonelime
paralel olan numunenin rotasyonel hizalamasi i¢in kullanilir. Bu $=90 derecelik araliklarla
yapilan 4 tane w taramasi alindiktan sonra olur. W offset agis1 yatayda (an )ve diiseyde (ov

)agilarinin yar1 farki, yanlis kesilme agisi a ve i¢ diizlem agis1 X’i verebilir (Sekil 2.18) [126]

a = tan~t\/tan?ay + tan?a, (2.37)
tan X = 2% (2.38)
tanay

Egim (kesime benzer sekilde) epitaksiyel tabakalar arasinda olusabilir. Bu durumda dogru
olmayan gevseme degerleri elde edilebilir. Ust diizlemin ters érgii noktasi, alt diizlemin ters
orgli noktasina gore donecegi i¢in Olgiimler farkli ¢ degerlerinde yapilarak bu hata

diizeltilebilir.

(a) (b) (c)

>

Sekil 2.17. Artan gerilme durumunda alttas ayrilmalari
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Kristalografik diizlem

Sekil 2.18. Agilarin gosterimi

(a) (b)

—
-
- / \ "
- e
™
~
o

Sekil 2.19. Vida ve kenar dislokasyonlarindan kaynaklanan yanlis yonelim

2.11. c- Diizlemli GaN Filmlerde Dislokasyon Yogunlugunun Belirlenmesi

[0001] yonelimli c- diizlemli GaN filmler normal olarak [0001] diizlemi boyunca ¢izgi
yonelimli dislokasyonlar igerir. Bunlarda kenar(b=1/3<11-20>), karismis (b=1/3<11-23> ve
vida (b=<0001>) tipindedir. Genellikle %2’den az vida dislokasyonu olur[127, 128], ama
karigmig dislokasyonlarin, kenar dislokasyonlara oran1 degiskendir[129]. Her dislokasyon
tipi, yanal bir 6rgii ayrilmasiyla ilgilidir.[0001] boyunca devam eden dislokasyonlar igin,

kenar dislokasyonlar1 6rgii burkulmasi igerir, vida dislokasyonlar1 6rgii egimi igerir ve
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karismis dislokasyonlar her ikisini de igerir.(Sekil 2.19)[130] Elbette eger bir dislokasyonun
yoni degisirse dislokasyon tipi degisir. Bu ayrilmalar i¢in mozaik modeliyle yaklasiklik
yapilabilir. Bu model filmlerin kusursuz bloklardan olustugunu kabul eder. Bu bloklar
birbirine gore egimlidir veya burkulmustur. Orgii egimi veya burkulmasinin tam degerleri
dislokasyon yogunluklariyla iliskilendirilebilir[131, 132]. Burada malzemenin [0001]
yonelimli heksagonal oldugu varsayilir. Diger yapilar ve yonelimler bolim 2. 20°de

tartisilmastir.

2.11 ve 2.12 denklemlerinden Hondon ve Aumbach’in[133] kullandig1 gibi herhangi bir w

taramasi agagidaki gibi genisler.(Pik sekillerinin Gaussian oldugu diisiiniiliirse)

Bi =BG + B + BZ + BZ + BL + BF (2.39)

Bm, Olciilmiis FWHM, Po, gelen rocking egrisi genisligi, Bd, cihazsal genisleme, Bq, Orgii
rotasyonlar1 ve dislokasyonlardaki genisleme(egim veya burkulma), Be, 6rgli gerilmesi
yiiziinden genisleme (dislokasyonlarda), B, sinirli korelasyon uzunluklarindaki genisleme,
Br, alttas egriliginden dolayr genigleme. o ve g egim ve burkulmayla kiyaslaninca
kiiciiktiir, ancak Be,BL ve Pr biiylik olabilir[ 134]. Biiylik dislokasyon yogunluklu filmlerde
Ba baskindir ve dislokasyon yogunluklarinin bir 6l¢iisii olarak kullanilabilir[ 135]. Gaussian
piki profilinin kabuli, tist kisim yiiksek dislokasyon yogunluklu filmler i¢in dogru olabilir
ama diisiik dislokasyon yogunluklu filmler igin dogru olmayabilir[136]. ikincisi i¢in, pik
genisliginin 6l¢timleri direk olarak verilerden ve ikisinin oranindan bulunabilir. Bu ikili pik
sekline katkida bulunan Gaussian(G) ve Lorentzian(L) bilesenlerinin oranlarinin
belirlenmesinde kullanilir[137]. Alternatif olarak, profil fit etme yazilimi FWHM’yi verir.

Bu yazilim B, L,G oranini da verir.(Pseudo- VVoight fonksiyonunu kullanarak).

2.12. Egim

Karigmis ve vida dislokasyonlarindan faydalanarak orgii egimini 6lgmek icin 0001
yansimalarinin w taramalarindan faydalanilir[ 138]. Kenar dislokasyonlar1 0001 diizlemlerini
ayirmaz, ¢linkii onlarin Burger vektorleri o diizlemlerin i¢indedir [139]. Cogunlukla kenar
dislokasyonu ihtiva eden filmler i¢in ¢ok diisiik 0001 w taramasi genisligi beklenir. Ama

daha yiiksek degerler asagidaki nedenlerden dolay1 gézlenebilir.



47

Ik olarak, diisiik dislokasyon yogunluguna sahip filmler yiiksek oranda egri olmaya
meyillidir. Bu durum w taramalarin1 kolay kolay diizelmeyecek sekilde genisletir.(Sekil
2.18)[140]. ikinci olarak, kenar dislokasyonlarm [0001] yoniinden egilmesi alisilmis olarak
dislokasyon azaltma teknikleri sirasinda olusur. Mesela, iki adimhi ELO [141],
pendeoepitaksi, arayiizlerin kullanilmasi, kasitli ada olusumu gibi egik diizlem veya
dislokasyon egriliklerini kontrol etmek i¢in g.(bxu) goriinmezlik kriteri kullanilabilir [142,
143, 144]. Burada g 000I’'nin yansimasi, b, Burger vektorii, u, dislokasyon ¢izgi
dogrultusudur. Eger g.(bxu) esit degil 0 ise o zaman dislokasyon w taramalarinin yansimasi
g’yi etkiler[145]. Mesela, b=1/3 <11-20>li dislokasyon [0001]’den 6teye egildiyse, 0001
yansimalarmin w taramalarini genisletir. Halbuki, [0001] boyunca uzanan saf dislokasyonlar
bunu yapmaz. Boylece egim degeri umulandan yiiksek olurken, burkulma degeri ayni kalir.
(Bu siirpriz degildir, ¢iinkii film icindeki dislokasyonlarin ¢izgi uzunlugu artmistir.) Ugiincii
olarak, i¢ rocking egrisi genisligi ve cihazsal genisleme diisiik dislokasyon yogunluklu
filmler i¢in 6nemli olabilir ve dikkate alinmalidir. Egimin bagka kaynaklari da olabilir.
Ozellikle ELO filmlerde Wing bolgesi genellikle serit yoniine dik olarak egilmistir [146].
Bu gibi numuneleri karakterize etmek i¢in, numune en az 180 derece adim adim
dondiiriilmeli ve 0001 w-FWHM’ler her adimda ol¢iilmelidir. Diger bir mesele de govde
plakalar ve kalin HVPE filmler gibi 6rneklerde w’da c¢oklu piklerin gozlenmesi olabilir.

Burada tek ve biiyiik ¢ekirdekler olabilir.

2.13. Burkulma

2.13.1. Vida simetrik w taramasi ol¢iimleri

Burkulma, genellikle kenar ve karigmis dislokasyonlardan kaynaklanir ve kapali eksen
yansimalarimin w taramalariyla olgiiliir.(h veya k esit degildir 0)[147]. Vida simetrik w
taramalar1 kullanilmalidir ¢linkii asimetrik w taramalar1 sadece egime duyarlidir (b6liim 2.
3). Ikinci olarak yiizeye dik diizlemler direk olarak incelenmediginde w taramasi
burkulmadan oldugu kadar egimden de etkilenir. (1=0). Bu yiizden biiyiik y a¢ilarinda olusan
yansimalar kullanilir. Boylelikle w-FWHM bir i¢ diizlem burkulmasinda baskindir.
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2.13.2. ¢ olciimleri

Asimetrik yansimalarin ¢ taramalar1 da burkulmay1 6lgmek i¢in kullanilir. (Numune tarama
sirasinda alttag normali etrafinda dondiiriilityor)[148] Burada kirinim spotu vida simetrik w
taramalarindakiyle ayni1 yonelimdedir. Heinke’ nin calismasina gore, biiyiik ofsetlerde ¢
taramalar1 ve vida simetrik w taramalar1 iyl uyum gosterir. Diisiik ofsetlerdeki benzer
taramalar uyumlu degildir. Ama HRXRD’nin farkli tarama geometrisi, oldukca yiiksek
yanal demet 1raksamasinin ¢ taramalarini1 6nemli dlgiide genislettigi anlamina gelir. (vida
simetrik taramalarini az genisleten, diisiik diisey iraksamanin tersine) ¢ taramalar1 yiiksek

burkulmali kusurlu filmler i¢cin uyumludur.

2.13.3. Dogrudan i¢-diizlem o6l¢iimleri

Numune ylizeyine paralel olan diizlemler, gelen X-151n1 demetinin ¢ok kii¢lik bir agiyla
numuneye girmesi saglanarak Olgiiliir. X-1s1m1 kirilma indisi 1’den kiigiiktiir. Toplam
yansima i¢in, gelme acist sinir agisindan kiigiikse yansima olusur (0,05 veya 1,5 derece gibi)
demetin bir kismi, numuneyi delen ve kristal diizlemlerinden sagilan gecici bir X-151m1
dalgasi1 olusturur.(kritik ac1 civarinda GaN i¢in 10nm derinlik). Bir metotta numuneyi w=-
90 dereceye ayarlayarak ve y eksenini kullanarak numuneyi tam olarak demetle kii¢iik bir
a¢1 yapacak sekilde egerek Ol¢lim yapmaktir [149]. Sonra w taramalarini yapmak i¢in ¢
ekseni kullanilir. Bu durum w-20 taramalar1 veya RSM’lerin elde edilmesini engeller.
Alternatif olarak, paralel bir demet mevcutsa, y=90 dereceye ayarlanir, hafifce diizeltilmis
numune tutucu kiigiik acgili bir egim saglayacak sekilde ayarlanir. Yaklasik i¢ diizlem
rotasyonel hizalamasi ve ¢ ayarlamasi elle yapildiktan sonra standart ayarlamalar yapilir ve

W ve W-20 taramalar1 yapilir. Bunlar ters uzay haritasini verir.

Alternatif olarak, kenar geometrisi kullanilabilir. Numunenin ilgilenilen diizlemden ayrildig:
ve ayrilmis diiz tutulan yilizeyden yukarda tutulur. Bundan sonra standart bir w taramast
yapilir. Burada kiigiik 6rnek alanindan dolay kiigiik siddetler gortilebilir. Gegis deneyleri de
kullanilabilir. Bu deneyler alttagin direkt olarak 1sina dik tutuldugu yerde yapilabilir. Ama
demet siddetinin bir¢ogu yiizey tarafindan sogurulur. Diisiik kirinim siddetleri biitiin bu
metotlar i¢in problemdir. Siklatron X-isin1 kaynaklari ince filmler igin kullanilabilir, ama

genelde extrapolasyon metotlar1 daha pratiktir.
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2.13.4. Extrapolasyon metotlar1 ve burkulmanin belirleyicileri

Ik metot Srikant ve arkadaslari tarafindan ortaya atilmistir. Bunu bir mozaik film yapisi
iizerinde calisarak yapmuslardir. Bir dizi w taramasi genisliginin, her diizlemin 0001
diizlemiyle yaptig1 y agisina karsi grafigi cizilmistir [150]. Bu simdi ¢ok kullanilan bir
metottur. Data yliksek kusurlu GaN filmler i¢in ¢ikarilmis bir modelle fit edilmistir. Bu
model i¢in gereken bir fit etme parametresi kullanilmistir ve genisletme faktorleri ve pik
seklindeki olas1 degisimler de ihmal edilir. Sun ve arkadaslar1 [151], sadece tek bir simetrik
ve tek bir vida simetrik yansimanin w-FWHM lerini kullanmistir. Bunlar y acisina gore
grafik edilmistir. Bu modelde sadece burkulma agis1 degigmistir. Burkulma tahmini olarak
bulunmasina ragmen, bunun nedeni w taramalart i¢in agik bir dedektor kullanilmasi olabilir
[152]. Hem simetrik w taramalar1 genislikleri hem de asimetrik ¢ taramalarinin  agisina
gore grafikleri cizilebilir. ¥ =90 derecede her ikiside ayni degeri verir [153]. Fakat ¢
taramalar1 demet sapmasiyla genisleyebilir, dyleyse bu metot yiiksek kusur yogunluklu
filmler i¢in daha uygundur. Lee ve arkadaslari, bir veya daha ¢ok vida simetrik pik i¢in ise
yarayacak benzer bir metot yayinladilar. Boliim 2.20.2. Burkulma degerlerinin 1yi
belirliyicileri vardir. 30-32 FWHM’si genellikle burkulma agisinin bir Sl¢iisii olarak
kullanilabilir. Cilinkii y=62,7 derecede olusur. Vickers ve arkadaslari 30-32 yansimasinin
geniglikleri ile i¢ diizlem 10-10 yansimasi arasinda mantikli bir uyum oldugunu buldular.
Henke ve arkadaslari, ger¢cek burkulma acisinin daha yiiksek oldugu sonucuna vardilar. 30-
32 w-FWHM nin yaklasik 1,14+0,04 kat1 kadar. Alternatif olarak, 20-21 yansimas1 daha iyi
bir belirleyici olabilir.(y=72,9 derece). Birde Zheng ve arkadaslar1 12-31 yansimasi i¢in
(x=78,6 derece) hem w taramalar1 hem de ¢ taramalarinin ayni sonucu verdigini gordiiler.
Analizér kullanilmadigr i¢in w-FWHM’ler ihmal edilebilmesine ragmen sonuglar
extrapolasyon metotlartyla bulunanlarla Ortlistii. Birgok rapor yiiksek dislokasyon
yogunluklu, egimli ve burkulmali filmleri anlatir ve bu yaklagimlar diisiik dislokasyonlu
malzemeler i¢in faydasizdir. Sekil 2. 20°de farkli dislokasyon yogunluklariyla GaN filmin
extrapolasyon egrisi goriilmektedir. Daha az dislokasyonlu filmler i¢in diger w taramasi
genisleten kaynaklar 6nem kazanir. Alttas egriligi, kalinlik, kusur yogunlugu degisimleri ve

dislokasyon faktorii farkliliklari(farkli yansimalardan) 6nemli olabilir [154].
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2.13.5. Burkulma ve egim i¢in derinlige duyarh metotlar
Derinlige duyarli w taramasi analiz metotlar1 Lyons ve Holwell [155] tarafindan ileri

striilmiistiir ve digerleri tarafindan gelistirilmistir [156, 157]. Artan gelme agilariyla tek bir

asimetrik yansimanin w taramalar1
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Sekil 2.20. Farkli dislokasyon yogunluklarina sahip filmlerin FWHM degerlerinin  agisina
kars1 grafigi

almmigtir. Bu taramalar kirmmim geometrisini asimetrikten vida simetrige cevirerek
alinmistir.(w’dan ’ye). Bu yaklasim GaN tabanli LED yapilara uygulanmistir.(Reiher ve
arkadaglar1) [158]. Bu arastirmact 10-13 yansimasindan derinlige duyarl bilgiyi ¢ikarmak
icin bir algoritma kullanmistir. Pik genisliginin sonuglart egim ve burkulmanin bir

karigimidir. Bu yiizden burkulma ve egimi ayirabilmek i¢in ilave dl¢timler gerekebilir.

2.13.6. Diger genisleme faktorleri mevcutken egim ve burkulmayi bulma

Alttag egriligi w taramasi genislemesinin 6nemli bir kaynagidir. Bu yiizden X-151m
demetinin biiylikliigliniin azaltilmasi Onemlidir. Simetrik w taramalart i¢in, X- 1511
demetinin yiiksekligi sinirlanmalidir. Ote yandan vida simetrik w taramalari igin demet
genisligi sinirlandirilmalidir. Burada yiikseklik numuneye dik olan demet boyutu ve genislik
numune diizlemine paralel olan demet boyutudur (0 derecede ,w ve 20°da). Alttas egriliginin

etkileri karmasik olabilir ama demetin sinirlandirilmasi bunlart minimize eder. Alternatif
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olarak numuneden kiiciik bir dilim kesilerek incelenebilir. Daha sonra diger genisleme

kaynaklarina yonelinebilir.

Kirinim pikleri, cihaza ait parametreler veya numuneye ait parametreler tarafindan
genisletilebilir. Basitlestirmeler yapilabilecegi gibi tim genisleme faktorlerinin ayrilmasi
zor olabilir. Etkili bir yaklasim, genisleme faktorlerini bir araya birlestiren modellerle
deneysel veriyi simule etmektir. Daha sonra deneysel veriyi modele fit ederiz. Ancak Il1-
grubu nitritler i¢in modeller iyi agiklanmamustir. Birka¢ faktorii birbirinden ayirmak icin
basitlestirilmis metotlar kullanilir. Bu basitlestirmelerde genisleme i¢in birgok kabul yapilir.
Gergekte yaklasimlar, boyut geniglemesi (BL) ve gerilme genislemesi (Be)’yi ayirmaya
yoneliktir. Bunlar 0 ile farkli olarak degisir ve farkli pik sekilleri verir. Williamsen-Hall
metodu [159, 160] birinci igin gecerli bir metottur. Ikinci igin tek ¢izgi metodu kullanilir.
Boyut genislemesi Lorenzian olarak ve gerilme genislemesi Gausian olarak alinir [161].
Waren-Aumback analizi biitiin pik profilinin Fourier analizini icerir [162]. Bu analiz boyut
ve gerilme etkilerinin ayrilmasina izin verir. Ne yazik ki, dislokasyonlardan kaynaklanan
gerilme orijinal analizle tutarsiz olarak degisir [163]. Yiiksek kaliteli ve kirli olmayan
deneysel veri gerekir. Bunlar diger genisleme faktorlerinden etkilenmemelidir. Pik
genisliklerine dayali metotlar burada tartigilmistir.
Cizelge 2.12. X ekseninin w agisiyla Ortiistiigli taramalar1 temel alan boyut ve gerilmenin
grafiksel analizini temel alan denklemler. As, ters uzay birimlerinin profilinde
integral ¢carpanina isaret eder.(As=(2Pcos0)/A w-20 taramalar1 i¢in ve As=fs, w

taramalari i¢in. B, dl¢iilen integral carpani ve 0 Bragg acisidir. Yanlis yonelim
terimi o burkulma veya egim i¢in kullanilabilir

Genisleme Gergek uzay Ters uzay
Size (L) B = A As, =~
2LcosO L

Gerilme (g) B = 2etanf As. = 2¢es
Yanlis yonelim (o) Bo =« As, = as

2.13.7. Pik genisliklerine bagh metotlar

Bolim 2.3’de anlatildigr gibi, pik genislikleri, pik genislemesine olan farkli katkilari
birbirinden ayirmak i¢in kullanilabilir. Bu metotlar toz numunelerin w-26 taramalarina
uygulanabilir. Ama epitaksiyel filmlere ve diger tarama ¢esitlerine de agilim yapilabilir.

Diisiik diisey korelasyon uzunlugu(L)(gercek uzayda), ters uzayda RLP’nin biiyiik diisey
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genislemesine neden olabilir. Buna boyut genislemesi denir(bdliim 2.3) Diisiik L degerleri,
genellikle kiiclik film kalinliklar1 veya film ylizeyine egimli ya da paralel yakin yerlesmis
kusurlardan kaynaklanabilir. Diisey gerilme degisimleri (¢ veya 1,25 eéRMi)de diisey
gerilmeye neden olabilir.(Be). Bunlar w-20 taramalariyla dedekte edilebilir. Benzer bir
analiz, i¢ dlizlem taramalari kullanilarak, yanal korelasyon uzunluklart ve gerilme
degisimleri i¢in yapilabilir. Simetrik yansimalardaki w taramalar1 hem egim hem de yanal
korelasyon uzunluklar1 hakkinda bilgi icerir. w-20 ve w taramalar1 i¢in boyut ve gerilme
genislemelerini agiklayan denklemler Cizelge 2.12°de verilmistir. Boyut ve gerilme
genislemelerine olan etkiler 2.11 ve 2.12 denklemlerine dayanan grafiklerle birbirinden
ayrilabilir. William ve Hall metallerle ¢alistilar ve ger¢cek uzayda Lorentzian profillerini
kullandilar. Pik genisliklerini ters uzayda kabul etmek daha basittir.[131]’de oldugu gibi.
Verilen veriyle kiyaslamanin kolaylig1 agisindan, gercek uzaydaki pik genislikleri hesaba
katilir. Mesela Lorentz pik profilini kabul edersek; Es. 2.11 (Btotcosd/A’nin sinf/A’ya gore
grafigi 0002 ve 0004 ve 0006 i¢in w-260 taramalarindan 4¢ egimli diiz bir ¢izgi ve 1/2L kesme
noktali bir grafik verir). Ters uzayda genislikleri kapsayan denklemler(AStot) veya w
taramasi uygulamast esit olarak kullanilabilir.(Sekil 2.21) Onemli olarak integral sinirlar1 B
bu denklemlerde kullanilir. Gaussian pikleri i¢in 3, FWHM ile aynidir. Lorentzian pikleri
icin B, FWHM nin 0,62 katidir. Bu denklemler w agisiyla taramalara uygulanir. X eksenine
gore grafigi cizilir. Hacimsel agirlikli bir boyutta L’yi verir [164]. Karmasik profil

kullanmak yerine, Lee ve arkadaglari tarafindan yeni bir metot gelistirilmistir.
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Sekil 2.21. Simetrik w taramalari i¢in tipik bir grafiksel ayirma ¢izgisi metotta pik profiline
Lorentzian ve Gaussian katkilariin orani basit bir pik fiti ile bulunur
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Herhangi bir hkl yansimasmin vida simetrik w taramasina, egim, burkulma ve smirli

korelasyon uzunluklarinin katkis1 asagidaki ifadeyi kullanarak ayrigtirilabilir.

i 1/L)"
Bl = (Beuecosx)™ + BewiseSing)™ + L2 (2.40)

[Kpkt™

IKhkKII sagilma vektoriiniin siddetidir. n=1 Lorentz piki i¢in, n=2 Gaussian piki i¢in ve 1<n<2
ikisinin bilesimi i¢in.(1/L terimi 2IT/L ile degistirilebilir. Bu eger ters uzay farkl bir sekilde
aciklandiysa gecerlidir. (Boliim 2.3). Ama IKhkII ayn1 agiklanmalidir ve L ile ayn1 birimde
verilmelidir.). Lorentzian ve Gaussian piklerinin kesri 1 ile verilir. Bir¢ok pik Gaussian
tipindedir. Son terimi atmak, yiiksek dislokasyon yogunluklu filmlerde 6nemsiz bir hataya

neden olur. ikincisi icin Es. 2. 40 su sekilde basitlestirilebilir.

szlkl = (ﬁmtcosx)z + (ﬁtwistsm)()z- (2.41)

Bu denklemin bir dizi vida simetrik w-FWHM’nin y acisina karsi en kiigiik kareler
yontemiyle fit edilmesi hem egimi hem burkulmay1 verir. Bu diisiik siddeti olan yiiksek
acili yansimalarda, 6zellikle yiiksek kusurlu filmler igin faydalidir [165]. Offseti olmayan
(x=0) simetrik pikler i¢in ve n =1 durumunda Es. 2. 40 klasik bir William-Hall tipi analiz

verir. Bu analiz Sun ve arkadaslarinin ki ile aynidir.

2.14. Ters Uzay Haritalar:

Yanal korelasyon uzunlugunun genisleme etkileri ve egim, asimetrik bir yansimanin tek bir
ters uzay haritas1 kullanilarak ayrigtirilabilir. III- grubu nitritlerin ters 6rgii noktalar1 w
taramas1 yoniine hizalanmis bas eksenleriyle genellikle eliptiktir. Sekil 2.22°de yanal
korelasyon uzunluklar1 ve egimin ayristirilmasina yonelik grafik bir metot gosterilmistir.
(Sekil 4’e bakin). Bu yaklasimda bazi zorluklar olabilir. Eger 6rgii noktast Sekil 2.22°de
gosterilen diger yone egildiyse diisey boyut genislemesi muhtemelen dominanttir. Simetrik
Olctimlerin egim degerleri de kullanilabilir. Ve asimetrik yanal korelasyon uzunlugu bu
degeri bilerek c¢ikarilabilir. Ters uzay haritalar1 bu faktorler dikkate alinarak

modellenebilirler. Ek olarak, egim, burkulma (Ba) ve yanal korelasyon uzunluklari(BL ve
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Bsize) w taramasi genislemesinin kaynaklar1 olmayabilirler. Daha 6nce bahsedildigi gibi
mikrogerilme olabilir veya alttas biikiilmesi, uyumsuz dislokasyonlar durumunda analiz

daha az giivenilir olur.

Sz

A GaN 1014

> S,
0000

Sekil 2.22. Egim ve yatay korelasyon uzunluklarinin yiiziinden olan genislemenin grafiksel
ayrimi

2.14.1. Dislokasyon yogunluklarinin egim ve burkulmadan bulunmasi

Genellikle, w taramalarindaki genisleme faktorleri ayrismistir, boylelikle dislokasyon
yogunluklar1 bulunabilir. Yiiksek kusurlu ITI-grubu nitrit filmlerde 6rgli burkulmasi ve egimi
direk olarak dislokasyon yogunluklar ile ilgilidir. Mesela, mikrogerilim, yanal korelasyon
uzunluklar1 ve difuze sa¢ilma buna dahildir. Prensipte, pik genislemesi birde
dislokasyonlarin film i¢inde uzaysal dagilimma da baghdir. Metallerde dislokasyon
yogunluklar ile ilgili ¢alismalar 1950’lerde Hirch ve Kelly [166] tarafindan baslatilmistir
ve hala simdiki yaklagimlarin temelini olusturmaktadir. Bu yaklagimlar Egim/burkulma,

mikrogerilim veya difuze sagilmayi kapsar.

2.14.2. Dislokasyon yogunluklari icin basit denklemler

Gay ve arkadaslar1 ilk 6nce dislokasyon yogunluklarmmi w-FWHM ile ilgkilendirdiler.
Mozaik bir yapiyi ele alarak, dislokasyonlarin ¢ekirdek sinirlarinda oldugunu kabul ederek

dislokasyon yogunlugunu yaklasik olarak (Dg);



55

Dy ~ £ (2.42)

ile verilecegini sOylediler. Burada b, Burger vektoriiniin uzunlugu, B, w-FWHM ve t

ortalama ¢ekirdek boyutudur. Benzer fakat daha dogru bir formiil asagidaki gibidir;

_ __ B
B ™ 21b.dy (2.43)

Chirchia ve arkadaglar1 [167], bunu kenar dislokasyonlar1 i¢in sonlu boyut etkilerini
aciklayan bir denklemle birlestirdiler. (Cizelge 2.12).Be, burkulma degeridir ve bu deger

egimden ve sinirli korelasyon uzunlugundan etkilenir.

— 1 2 _ 0.91
DB - 2.1b.dg \/'BC (d06059> ' (244)

Eger do tam bilinmiyorsa, iki etkiyi bolmek daha kolay olabilir ve bunun yerine Es. (2.43)
ve (2.46)’y1 kullanabiliriz. Dislokasyonlarin rastgele dagilimi i¢in Kurtz ve arkadaslari [168]

tarafindan bir denklem Onerilmistir;

ﬁZ

Ve Dunn ve Koch;[169]

D, = £ (2.46)

" 435p2°

Es. (2.43) ve (2.46) gosterir ki, mozaik film yapisi i¢in dislokasyon yogunlugu f ile
orantilidir ama rastgele bir dislokasyon dagilimi i¢in B? ile orantilidir. ikincisi farkli pik
sekilleri de verir. (2.43) ve (2.46) denklemlerinin her ikisi de GaN filmlerin dislokasyon
yogunluklarini elde etmek i¢in kullanilir. Es. (2.45) III-grubu nitritlerde kenar ve vida

dislokasyon yogunluklarin1 hesaplamak i¢in kullanilmistir. Bu hesaplamalarda 0002’nin
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FWHM’sini ve 10-12 veya 12-31’in yansimalar1 kenar ve vida dislokasyonlari i¢in ayr1
denklemlerde kullanilmistir. Yiiksek dislokasyon yogunluklar i¢in (2.44) ve (2.46)
denklemleri kullanilarak bulunan sonuglar arasindaki fark kiiciiktiir. Bunun nedeni iki
modeli karsilastirirken dislokasyon bosluklar1 arasinda kii¢lik bir fark olmasidir. Ama bu
fark daha kiiciik kusur yogunluklarinda 6nemli hale gelebilir. Diger ¢alismalar gostermistir
ki Es. (2.47) kiiciik kusur yogunluklu filmler i¢in daha tutarli sonu¢ vermektedir. Wilkens
ve arkadaslar1 [170], eger dislokasyonlarin Burger vektorleri dis bir mesafeden kesecek
sekilde ayarlanirsa gerilme enerjisinin azaltilabilecegini gostermislerdir. Kogner ve
arkadaslari, korelasyon durumunda rastgele dislokasyon dagilimi i¢in Es. (2.43)’in
diizeltilmesi gerektigini gostermislerdir. M, korelasyon derecesini, L, Burger vektoriiniin

sifira ortalandig1 bolgenin alanidir.

__ 18B2cos?6p
E = 28+inm)zb?’ (2.47)
_ a6z ~
Ds = Zamnoz (burada M = L./ Dp). (2.48)

M, yaklasik,1°’den cok biiyiik bir degere kadar degisebilir. 1’e yaklasik deger yiiksek
korelasyon, 1°den ¢ok biiyiik deger korelasyon yok anlamina gelir. M, ihmal edilmemelidir.
Korelasyon XRD ve TEM arasinda dnceden gozlenen ayriliklart agilayabilir. Korelasyon
hesaba katildiginda, dislokasyon yogunlugu degerleri 10 kat artabilir. Korelasyon, yiiksek
dislokasyon yogunluklu filmlerle iligkilidir. Bu ylizden Es. (2.43) benzer ornekler igin
gergek dislokasyon yogunlugunu verebilir. Es. (2.44) ve (2.46) yliksek dislokasyonlu filmler
icin uygundur. (genis w-FWHM) o6te yandan Es. (2.43) diisiik dislokasyon yogunluklu
filmler i¢in yeterlidir.(dar w-FWHM). Karisik dislokasyonlar, bir karisik dislokasyonun bir

kenar ve bir vida dislokasyonun toplamina esit oldugu varsayilarak hesaba katilabilir.
Pratikte dislokasyon yogunluklart yanal korelasyon uzunluk Ol¢limlerinden elde

edilebilir.(L11). Rastgele bir dislokasyon dagilimi i¢in, dislokasyon yogunluklari (Dg) su

sekilde verilir;

Dy = —. (2.49)
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Lu degerleri sik sik dikkate deger hatalarin konusu olur. Bu yilizden egim ve burkulma

Ol¢iimler, dislokasyon yogunluk dl¢timlerinde tercih edilir.

2.15. Pik Profili Analizi Metotlar1

Pik genisligi oldugu kadar pikin sekli de dislokasyon yogunluklar1 hakkinda bilgi toplamak
icin kullanilir. Ozellikle her pikin tabanindaki difuze sagilmadan faydalanarak. Pik profili
analizinin bir 6zeti Kuzel [171] tarafindan verilmistir. Okuyucu genellikle Krivoglar, Ungar,
Grama ve Wikers ‘in yayinlarina ¢alisir [172]. Pik profili analizi hakkinda (III- grubu
nitritler i¢in) az calisma vardir. Sadece Kogoner ve arkadaslari direk dislokasyon

yogunluklari ile ilgili olan difuze sagilmay1 modellemistir.

2.15.1. Ters uzay haritalarinin modellemesi

Bagka bir modelleme ¢alismasi Holy ve arkadaslarininkidir [173]. O, ters uzay haritalarini
modellemek i¢in kinematik teoriyi kullanmistir. Egimin ve yanal korelasyon uzunlugunun
etkilerini ayirt edebilmek i¢in ekstra verilere ihtiyac duyulsa da, bu, dislokasyon yogunlugu
belirlenmesi i¢in kullanilmistir [174]. Bu yiiksek dislokasyon yogunluklu &rnekler igin en

1yi yontemdir. Ciinkii sagilma kinematik teoriyle agiklanabilir.

2.16. Coklu Tabakalar ve Kuantum Noktalari

Stiper orgiiler ve kuantum yapilar III-grubu nitrit cihazlarda siklikla kullanilir. Quantum
kuyulart LED’lerin ve LASER’lerin 151k salan bolgelerinde kullanilan ince yapilardir (tipik
olarak 1-10nm). QW malzemenin bant araligi, diger tabakalarinkinden disiiktiir. Bu sayede
elektron ve holleri icerir ve 1sinimsal yeniden birlesmeye izin verir. Coklu QW tabakalar da
kullanilabilir. Diger siiper orgii veya c¢ok tabakali yapilar Bragg yansiticilar1 [175] olarak
kullanilabilir. Ayn1 zamanda dislokasyon azaltict olarak da kullanilabilir. QW’lerin ve
bariyerlerin bilesik, kalinlik ve gerilme durumlari, bant araliklar1 ve cihaz igindeki elektrik
alanlar1 kontrol eder. Bunlar salma dalga boylarimi ve verimleri etkiler. Bir de siiper
orgiilerdeki kalinlik ve gerilme Bragg yansiticilarinin optik ve yapisal 6zelliklerini inceler
[176]. w-26 taramalari, kiiglik agilt X-1s1n1 yansitma taramalari ve RSM’ler bdyle yapilari
analiz etmek icin kullanilir. Bir ¢ok kirinim profili 6zelligi baz1 6rnek parametrelerinden

etkilendigi i¢in simiilasyon yazilimi gereklidir. Basit kinematik teoriye bagli simiilasyonlar
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yeterlidir, ama daha miikkemmel yapilar i¢in dinamik teori gerekir. ilgili simiilasyon yazilimi
genellikle X-1sin1 ekipmaniyla birlikte alinir ve kirinim igin genellikle optik ve dinamik
teoriyi kullanir [177]. Ucretsiz yazilim internette vardir ama diger yazilimlara ulasmak igin
yazarlariyla isbirligi kurmak gerekir. Giivenilirlik ve kabullenmeler ve yazilimin
parametreleri hesaba katilmalidir. Yazilim paketleri arasinda farkliliklar vardir [178]. Bu
farkliliklar III- grubu nitritler i¢in azdir. Standart kitaplar kullanilarak buradaki formiillerle
kinematik simiilasyonlar olusturulabilir. III- grubu nitritler i¢in elde edilen veriler kinematik
teoriyi kullanan simiilasyonlara uyumludur. Tam dinamik teoriyi kullanan simiilasyonlara
daha az uyumludur. Ciinkii III- grubu nitritler kusursuz kristal degildirler. Demek oluyor ki,
kirmimin fiziksel yapiyla nasil bir iliskisi oldugunu anlamak i¢in, tutarli simiilasyonlar
hazirlamak ve deneysel veriyi yorumlamak gereklidir. Simdi III-grubu nitrit

caligmalarindaki temel yapilar tartisacagiz.

2.16.1. Tek quantum kuyular1 (SQWs)

Bir SQW ii¢ faktorle karakterize edilir. Kuyu bilesimi, kuyu kalinhigi(tw) ve kaplama
malzemesinin kalinligi(tc). Ama SQW’den elde edilen kirmnim profilleri sadece iki faktore
baglidir. Toplam kalinlik(tw+tc) ve ortalama bilesik (Xtw/(tw+tc))(kuyunun ve kaplama
tabakalarinin) [179]. SQW’nin tipik bir w-20 taramas1 Sekil 2.24’de gosterilmistir. Temel
SQW pikinin pozisyonu, toplam kalinlik ve ortalama bilesikteki degisimlerden etkilenir.
Temel SQW piki, altindaki tabakanin pikine dogru kayar ¢ilinkii SQW piki, pikin kuyrugunda
stiperimpozedir [180]. Bu yilizden giivenilir bilgi elde edebilmek i¢in, sa¢ilma profili simule
edilmeli ve deneysel veri ile kiyaslanmalidir. Ne yazik ki, X, tw ve tc’nin farkl

kombinasyonlarina dayanan simiilasyonlar deneysel veriyle benzer bir fit verebilirler.
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Sekil 2.23. Ters uzaydaki kirinimin ¢oklu tabakalardaki semasi

Ideal olarak diger bir teknik kullanilabilir. Bu teknikte tek bir degisken bilinmektedir. Diger
iki degisken simiilasyon kullanilarak bulunabilir. Tek degiskeni belirlemenin en kolay yolu
QW kalinlig1 tw’yi bulmak i¢in X-151n1 yansimasi kullanmaktir [181]. SQW yapilarin kiigiik
acilt X-151m1 yansimalarindan sacaklar gozlenir. Bu sagaklar SQW’nin alt ve iistiinden
yansiyan X- 1sinlarimin girisiminden kaynaklanir. Bu yansimalar, 6rnek yilizeyinden de
olabilir. Fresnel sag¢ilmasini cikararak osilasyonlar daha kolay gozlenebilir. Bunlar
polinomial bir ifade ile daha kolay tahmin edilebilir. Bu girisim sagaklarinin periyodu,
kaplama tabakasimin kalinlig1 tc azaldikca artar. Osilasyonun siddeti tc artinca artar. Bu
artma SQW ve altindaki tabakanin bilesik farkindan da kaynaklanabilir. Osilasyonlar wo

pozisyonunda sifira diiser. Bunlar sadece SQW kalinligina baghdir.
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Sekil 2.24. Analizor bir kristal kullanilarak elde edilmis InGaN-GaN tekli kuantum
kuyusuna ait w taramasi

SQW yapist ve bilesigin osilasyonlari nasil etkiledigi bilgisi simule edilmis yansima verisini
iretmek ve ayarlamak i¢in kullanilabilir. Bu veriler deneysel verilerle daha etkili uyum
saglar. Bu, deneysel sonuglar1 degisen tw ve tc’li yapilar icin tiretilmis bir dizi simule edilmis
kiiclik agil1 yansima taramalari ile kiyaslayarak yapilabilir. III- grubu nitrit 6rneklerin piiriiz
ve egriliginden dolay1, yiiksek kaliteli deneysel veri elde etmek zor olabilir. Eger durum
boyleyse demet boyutunu azaltmak faydali olabilir veya daha kalin bir kaplama tabakasi
kullanmak. Onceki béliimlerde biiyiik acili yansimalar tavsiye edilse de, burada daha kiigiik

acil1 0002 yansimast kullanilir. Ciinkii zayif pikleri 6l¢gmek i¢in daha biiyiik pik gerekir.

2.16.2. Coklu kuantum kuyular:

Coklu kuantum kuyulari, III- grubu nitrit LED ve LASER yapilarda kullanilir. Literatiirde
InGaN/GaN MQW ’ler hakkinda yayin ¢oktur. Bunlar, yesil, mavi ve UV ledlerde biiyiik i¢
kuantum verimleriyle kullanilir. InGaN ve AlGaN’ta da kullanilir. UV salicilarda bu yapilar
poptilerdir. Siiper orgiideki sagilma, sagilmaya optik agidan bakarak anlasilabilir. Burada
kalinlik sagaklarinin sayis1 tekrarlamanin sayistyla iligkilidir. SQW’ler gibi MQW ’lerde ii¢
faktorle karakterize edilebilir. Bilesik (X), kalinlik (tw) ve bariyer kalinlhigi (tb).
MQW’lerden X-151m1 verisini elde etmek daha kolaydir. Ciinkii toplam kalinlik daha
biiyliktiir. Bu kalinlik X-1s1n1 verilerini sikistirir ve siddeti artirir. Ek olarak, bu modelden

yola ¢ikarak verilerin nasil etkilendigi agiklanabilir. 10 tekrarli AlGaN/GaN MQW’ler i¢in
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w-20 taramasi Sekil 2.24’de gosterilmistir [182]. SQW’ler i¢in oldugu gibi 0. Dereceden
piki iceren sacilma modeli, stiper Orgiiniin i¢inde ortalama bilesikle hareket eder. Bu
kuyularin ve bariyerlerin bilesikleriyle ilgilidir.(dw-db). Ayn1 zamanda kalinliklariyla da
iliskilidir(tb-tw) ve bu dar aralikl1 bir pik verir.

davT = dbtb + dwtw (250)

Boliim 2. 3 ‘de verilen denklemleri kullanarak, toplam tekrar kalinligi T=tw+tb siiper orgii
piklerinin agisal ayrilmasindan elde edilir. Daha yakin yerlesmis ortalama pikler toplam
kalinlig1 verir [183]. Daha az tekrarlamali bir MQW yap1, daha genis kalinlik sagaklari ve
stiper orgii piklerine sahiptir. Pikler yilizey pikine gore daha az siddetli olurlar ve daha az
stiper orgii piki arka plan kirliliginden ayirdedilebilir. Bu ylizden ¢ok tekrarlamali MQW
yapilarin analizi daha kolaydir. Daha kalin qw’ler ve yiiksek i¢ yapilit MQW’ler gibi.
Optoelektronik cihaz yapilarinin cogunlugu 5-10 tekrarlamali MQW ler igerir. Cizelge 2.13
bir MQW’nin kirilma profili veya siiper orgii yapisinin iizerinde farkli parametrelerin

etkilerini Ozetler.
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Sekil 2.25. Agik bir dedektorle elde edilen AlIGaN-GaN MQW?’ ye ait w taramasi

Veriler genellikle 0002 yansimasinin w-20 taramalarindan elde edilir. Cilinkii siddet
yiiksektir ve daha fazla SL piki dedekte edilebilir. 0002’deki w-20 taramalarinin pik
pozisyonlart bilesik ve gerilim farkliliklarindan kaynaklanan birim hiicre parametresi
degisimlerine daha az duyarli olmasina ragmen bu gecerlidir [184]. Sekil 2.25 hem biiyiik

acili kirmim hem de diisiik agili yansima verilerinin simiilasyonunu gosterir. Bunlar bir dizi
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InGaN/GaN MQW ’lerin %5-25 X, kalinlik oram R(tw/tb)2-4, tekrar kalinlig1 T(100 A) ve
10 tekrarlamanin hesaplanmasi girisimden once elde edilmistir. Pik pozisyonlart hem X’e
hem R’ye bagli olarak degisir. SQW’ler i¢in oldugu gibi X, tw, tb’nin kombinasyonlarindaki
kiigiik farkliliklar i¢in yapilan simiilasyonlar aynt MQW verilerine uyabilir. Eger veriler
kiigiik bir ac1 araliginda elde edildiyse bu gecerlidir. (3 derece veya 6 derece, 20). SL piklerin
ilgili siddetleri bir zarf fonksiyonuyla belirlenir. Bu fonksiyon temelde R’ye baghdir. Zarf
fonksiyonunun minimumu eksik SL piki verir. Bunlar biiyiik a¢1 araliginda elde edilen
kirmim vektorlerinden elde edilir.(6-7 derece(w)-12-14 derece(20)) gibi. Eksik SL piklerinin
pozisyonlart R’ye baglidir. Bu zayif ve yliksek dereceden SL pikleri agik bir dedektorle w-
20 taramalarindan oOl¢iilebilir. Arka plan sagilmasini 6nlemek i¢in bir yarik kullanilir. Kiigiik
kalinlik sacaklar1 dagilsa da Sl piklerinin ilgili siddetleri korunabilir. Deneysel verilerde
mimimumun agikca goriildiigii yerde, R, verileri bir dizi simiilasyonla kiyaslayarak
bulunabilir. Tarama genis aralikta olmali, pik siddetleri yiiksek olmali ve iki minimum
arasinda en az bir SL piki daha dedekte edilmis olmalidir. Sonug olarak bilesik X, biitiin pik
pozisyonlarimi kullanarak belirlenebilir. Simiilasyon en iyi modeli olusturdugunda, en iyi
modelden kiigiik farkliliklari olan daha ileri simiilasyonlar belirsizliklerin tahmin edilmesine
yardim eder. Kiiclik agik yansima verisinde de minimum gozlenebilir. Onlarin yaklagik
siddetleri sadece R’ye baghdir ve bilesikten bagimsizdir. Bir dizi simiilasyon o6rnek
parametrelerini belirlemek i¢in kullanilabilir (Sekil 2.25). Bu SQW’ler igin kullanilan
yaklasima benzerdir ve eger SL piki siddetleri disiikse MQW’ler i¢in faydalidir [185].
Yansima verileri R’deki degisimlere daha az duyarhidir ve eger ornek ¢ok piiriizlilyse
diisebilir, bu yilizden biiylik acili w-20 taramalar1 eger siddetler yeterliyse daha iyidir. Bu
siddetler coklu ve yiiksek dereceden SL piklerinin dedekte edilmesine miisaade eder. R bir
kez giivenli olarak bulundugu zaman X, tw ve tb simule edilmis veriyi, merkez bdlgenin
ikinci bir w- 26 taramasina uyarlayarak bulunabilir. Bu InGaN ve AlGaN i¢in gosterilmistir
[186].

Yiiksek bir sagilma kontrasti i¢in eksik SL pik pozisyonlar1 bilesikten fark edilir sekilde
etkilenir hale gelir. O zaman veriler bir dizi modelden faydalanarak daha kolay simule
edilebilir. Bu modeller, 0. Dereceden SL pikinin tam pozisyonunu vermesi i¢in farkli alagim
bilesikleri ve kalinliklarini igerir. Bunlardan sonra R’ye uydurmak i¢in minimum sagilma
zarfinda tekrar kullanilir. Alternatif olarak, onceki metot kullanilabilir. Onceki metot farkls
alasim bilesiklerinin hesaplamalar1 yapildi§i zaman gegerlidir. Ikincil iyon kiitle

spektrometresi gibi diger bir metot veya siklatron radyasyonu kullanan anormal X-1s1m1
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sacilmast X’i bulmak i¢in kullanilabilir. Ya da tw ve tb’yi bulmak i¢in Rutherford sagilmasi
kullanilir. Genelde bircok QW yapist tam gerilmistir ve 6lgiilmiis dn’den gerilmenin
etkilerini kaldirmak ic¢in uygun esneklik sabitleri gerekir. Biitin QW diliminin ortalama
bilesigini elde edebilmek i¢in bu gereklidir. Eger ¢ift eksenli gerilme yoksa X yanlis olur.
Diisiik gerilmeler i¢in, bir simetrik veya asimetrik pikten bulunan sifirinci dereceden pik
onceden bahsedildigi gibi islem gorebilir. Bu ortalama bir bilesik i¢in gereklidir. Buradan R
belirlendiginde alagim bilesigi elde edilebilir. Daha biiyiik gevsemelerde diger faktorler
Degisik  bir Ale

dontistiirmektir. Bu doniisiim bolim 2.3 teki bagintilar kullanilarak yapilir. Sonra Fourier

hesaba katilmalidir. yaklasimda w-20 taramalarinin eksenini
dontigimii verilere uygulanir. Bu donisiimde piklerin periyodikliklerini verir. Ama,
verilerin yiiksek kaliteli ve genis aralikta olma gerekliligi, III-grubu nitritler i¢in bu
yaklagimi uygunsuz yapar.

Cizelge 2.13. QW’lerin ve siiper rgiilerin w-20 kirinim taramalarini ve kiigiik acili yansima
taramalarini etkileyen faktorler.

Faktor W-20 taramalar1 Yansima
QW?’lerin ve bariyerlerin bilesigi(x) Stfirinct  dereceden ve SL pik | Pik siddetleri
pozisyonlari ve siddetleri
Tekrar kalinligr T=tp+tw Sifirnc1  dereceden ve SL  pik | Pik pozisyonlari ve siddetleri

pozisyonlari ve siddetleri

Tekrarlarin azalan sayisi

Biitiin piklerin genislemesi (alttas piki
haric)

Biitiin piklerin genislemesi

Tekrarlarin azalan sayisi

Iyi girisim sacaklarmin sayis1

Iyi girisim sacaklarinin sayisi

Kalinlik oran1(R=tn/tw)

SL minimumlariin pozisyonu

Zayif piklerin pozisyonu

asimetri

Toplam kalinhik (MQW’ler ve | Sacak araligi Sacak aralig1
stiperorgiiler)
Kuyu-bariyer sagilma faktorii Pik siddetleri ve SL siddetlerindeki | Pik siddetleri

Piirlizsiiz ve difiize arayiizler

Daha yiiksek dereceden gozlenebilir
SL pikleri

Artan 20 ile siddet kayb1

Bilesik veya kalinlik degigimi

Pik genislemesi

Pik genislemesi

MQW tekrar kalinlik degisimi

Artan mesafe ile SL genislemesi artar

Artan 20 ile pik genislemesi artar

Bilesik siniflandirilmasi

Daha yiiksek dereceden SL piklerinin
siddetinde diisme

Yiiksek dereceden piklerin siddetinde

diisme

Kristal kusurlari

Pik genislemesi

Onemli bir etki yok

Tabaka yigmmin alt kisminda tekrar

kalinlik farka

Hafif pik genislemesi

Dabha yiiksek 26’larda pik aralig1 fark:
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2.17. Diger Siiper Orgiiler

Stiper orgii tabakalar, birkag on nm kalinliginda olabilir, AIGaN/GaN siiper orgiiler alan
etkili transistorlerde kullanilir ve hem AlGaN/GaN hem de AlInN/GaN siiper oOrgiiler
dagitilmis Bragg reflektorlerinde kullanilir.(DBR’ler). DBR’ler benzer orgii parametreleri
ile degisen tabakalar icerirler ama bu tabakalarin kirilma indisleri farklidir. Bu tabakalarin
kalinliklar1 se¢ilen bir dalgaboyunu yansitacak sekilde kesilmistir. Yansitmayi artirmak i¢in
coklu tabakalar kullanilir. Bu durum gerilmeyi yiikseltir. RSM’ler gerilim durumunu bulmak
ve gevsemeyi ¢ikarmak i¢in kullanilir. Siiper orgiiler MQW’den daha kalin tabakalar
icermeye yaklastiginda, SL pikleri daha yakin yerlesir ve w-20 taramalarinda genellikle daha
bliylik karisiklik goriliir. Gerilmede asimetrik SL pikleri {iretebilir ve gevseme sacgaklarin
dagilmasina neden olur [187]. Cizelge 2.13 bir kirilma modelinde degisen yapisal
parametrelerin etkilerini 6zetler. MQW ler i¢in oldugu gibi, yansima verilerinin ise yaradigi
simiilasyonlar gerekir. Tekrar kalinhigi T, denk.2.15 veya 2.16’y1 kullanarak SL pik
aralifindan elde edilebilece§ine ragmen, tabaka kalinliklar1 ve bilesik i¢in iyi bir sonug
bulunamayabilir. Birka¢ c¢esit gerilme durumunun miimkiin oldugu hemen hemen

miikemmel yapilarda bile bu gegerlidir [188].

2.18. Homojen Olmayan, Piiriizlii ve Kusurlu Tabakalarin Analizi

Simdiye kadar, milkemmele yakin yapilar hesaba katilmisti, bunlarin tabaka kalinliklar1 ve
bilesikleri 1yi tanimlanmisti. Simiilasyonlarda, QW profilinin genellikle kare oldugu kabul
edilir ve QW’nin bilesik ve kalinlik agisindan homojen oldugu kabul edilir. Bu her zaman
olmayabilir. Mesela UV ve yesil bolgede 151k salan InGaN QW ’ler tabaka kalinlig1 ve bilesik
acisindan homojen degildir [189]. Homojensizlikler, rastgele bir alasimdan beklenen nano

skalali bilesik dalgalanmalarindan daha biiyiik skalalidir ve XRD ile dedekte edilebilir.
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Intensity (au)

Sekil 2.26. MQW’ler icin agik dedektorle simulize edilmis biiyiik ac1 w taramalari

XRD ortalama bir bilesik bilgisi ve QW genisligi bilgisini verir. Bu bilgi liiminesans
davranigin1 yansitmaz. Yerel homojensizlikten kaynaklanan pik genislemesini veren

simiilasyonlar gerekir [190].

Psedomorfik degil

/\

Psedomorfik koherent koherent degil

Tampon

Sekil 2.27. Siiper orgiilerde farkli gerilme veya rahatlama olasiliklari

Ek olarak, arayiiz piriizliligii ve dagilimi, pik siddetlerinin umulandan daha c¢abuk
diismesine neden olur. Arayiiz piiriizliligi ve dagilimi degerlerini w-20 taramalarindan
cikarmak zor olabilir, bunun nedeni ekstra dagilim sacilmalaridir. Ama bunlar
simiilasyonlarla dedekte edilebilir. Bu, yiliksek agilarda siddet kaybma bakilarak da
yapilabilir. Biiyiik acilarda kiigiik bir dagilim sagilmasi vardir. Ust ve alt arayiizlerdeki
puriizlilliikk farklar1 da ayirt edilebilir. Mesela, eger kaplanmis bir QW nin bir tarafindaki
piirtizliillik daha fazla ise, kiigiik a¢1 yansimasi verilerinden elde edilen osilasyonlar sifira
diismez, ama sagilma zarfinda hala tanimlanabilen bir minimum olur, bu kuyu kalinligini
temsil eder. Osilasyonlarin modeli, alt veya {ist arayiizlerden hangisinin daha piiriizlii veya
dagilmis olduguna gore degisir. Bu o6zellikle InGaN QW’lerle ilgilidir [191]. Bunlarda
araylizler QW’nin altinda veya iistiinde daha dagimiktir [192]. Tek tabaka yiiziinden
plriizliillik ve araylizlerdeki dagilma yiiziinden siniflandirma aynmi tip QW’ler igin

incelenmistir. Her tabaka, altindaki tabakaya uyum saglasin diye gerilmis kabul edilir. Bu
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dogru olmayabilir. Ozellikle tabakalar, bilesik olarak farkliysa bu dogru degildir
(Sekil 2.27). Mesela, AlGaN/GaN QW ’ler, alttaki GaN’1n i¢-diizlem 6rgii parametrelerine
uysun diye gerilmistir. Ciink{i her tabaka arasinda oldukga kiigiik bir 6rgii uyumsuzlugu
vardir. In igerigi InGaN/GaN QW leri ylikselttigi i¢in biiyiik 6rgii uyumsuzlugu ortaya ¢ikar.
Bu kiigiik kritik kalinliga neden olur. Eger dislokasyonlar varsa, InGaN tabakalar i¢in kritik
kalinlik beklenenden biiyiikk olur. Buna ragmen o&zellikle daha kalin tabakalar igin
gevsemenin olugsmast muhtemeldir. Bir dizi MQW’nin i¢inde birkag QW’nin tepesinde
gevseme olusabilir [193]. Bunun nedeni uyumsuzluk gerilmesinin yapida olusmasidir.
Gerilmenin gevsemesi eksiton yerellesmesini azaltir. Bunun nedeni kusurlarla iligkili
olmasidir. Gevseme ters uzay haritasi kullanilarak dedekte edilebilir ve w-20
taramalarindaki SL sagaklarinin dagilmasini gosterebilir. Kusur iliskili genislemede pikleri
dagitir. Bunun simule edilmesi kusurlarin tip ve dagilimlarini bilmeden zor olur. w-20
taramalarindaki etkileri belli bir alttas egriligi kabul edilerek yaklasik olarak bilinebilir. III-
grubu nitritlerdeki kusur iligkili genislemenin sonucu, arayiiz piriizliliigiiniin analizidir.

MQW periyodunun degisimi AlGaAs/GaAs tipinin arayliz siniflandirilmasi gosterilemez.

2.19. Quantum Noktalari(QD’ler)

[1l-grubu nitrit quantum noktalarina dayanan optoelektronik cihazlar, yiiksek verim ve
yiksek 1sisal kararlilik gosterirler [194]. Bunlarin beyaz 1sik iiretimi ve tek foton
kaynaklarinda kullanilmasi ilgi alanidir. QD’lerin tabakasi oldukga piiriizlii QW’ye benzer,
bu yiizden QD’lerin karakterizasyonu olduk¢a zordur. Bunun nedeni diisiik kirinim siddeti
ve XRR’daki 20’nin artmasiyla siddetteki hizl disiistiir. Dagilim sacilmasi, yanal pik
genislemesi veya uydu olusumu QD’lerden elde edilen RSM’lerde tipik olarak goriilebilir.
QD’ler iistiine birgok caligma yiiksek siddetli siklatron radyasyonu kullanilarak yapilmistir
[195]. Bu kiigiik gelme agili X-151n1 sagilmasiyla yapilmistir. X-1s1n1 kirmimi ise QD’lerde
yanal korelasyon, gerilme dagilimi bilesik degisimlerini bulmak i¢in yapilmistir [196]. Bir
QD iizerinde hem gerilme hem bilesik degisimini bulmak i¢in karmasik metotlar gerekir.
QD’ler ve ilgili nano yapilarin analizi hakkinda daha fazla bilgi [6,218,219]’da vardir. Ne
yazik ki nitrit QD’ler i¢in yeterli bir calisma yapilmamistir. Arsenik QD’ler laboratuvar
cihazlartyla analiz edilmistir [197]. QD’lerin boyutu sekli ve bilesimi RSM’den
bulunmustur. X-1511 yansimasi kullanilarak, herhangi bir tip QD nin, uzaysal korelasyonu,

boyut ve sekli c¢ikarilabilir. Bu kristal miikkemmeliyeti gerektirmez [198]. Bu teknikler
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modern Ill-grubu nitritler i¢in uyarlanabilir. Bu QD’ler yiiksek nokta yogunlugu ve diisiik
kusur iligkili geniglemeye sahiptir [199].

2.19.1. Tabaka kalinh@1 ve bilesik degerlerindeki hatalarin kaynaklari

Bir¢ok 0zellik tabakalarin kalinligina ve bilesimine bagli oldugu i¢in hatalar1 belirlemek
onemlidir. Normal olarak bu, bir dizi simiilasyon iireterek yapilabilir. Ortalama fite yakin
parametreler kullanilarak bu yapilabilir. D1 hata baglari, simiilasyonlarin deneysel verilerle
ortlismedigi parametrelerle aciklanir. Hata numunenin yapisina ve bilesigine gore degisir.
Sadece 0002’nin w- 20 taramalarini kullanarak analiz edilen SQW’ler i¢in hatalar ihmal
edilmeyecek kadar biiytiktiir. Fit’i daraltmak i¢cin XRR verileri kullanilmalidir. SQW’lerin
iizerindeki daha kalin kaplama tabakalar1 XRR’dan elde edilen daha iyi kuyu kalinlig
degerleri verir. w- 20 taramalarindan ise daha az iyi bilesik degerleri verir. Clinkii tabaka pik
pozisyonu kaplama tabakanin katilimiyla daha baskindir. SQW’ler i¢in olan hatalar
MQW’lerden daha fazladir. Bunun nedeni w-20 taramalarindan elde edilen genis ve diisiik
siddetli piklerdir. Tipik olarak SQW kalmhig +1,5 A ve 2,5 A arasindaki hatalarla
belirlenebilir. Ve bilesikler +%?2 ve +%4 araligindaki hatalarla bulunabilir. Genel olarak QW
ve bariyer tabakalar1 arasindaki bilesiksel kontrastin biiylik olmasi ve daha genis kuyular
daha az hataya neden olur. MQW bilesikleri ve kalinliklar tipik olarak sirasiyla £%1 ve £1
A’luk hatalarla belirlenebilir. TEM ve XRD arasinda benzer seviyede uyumluluk rapor
edilmistir. Hatanin 6nemli bir kaynagi, Poisson oranlarindaki belirsizlik, referans orgii
parametreleri ve Vegard kuralinin tutarlili§idir. Bunlar boliim 2.20.1°deki veri tablolarindan
tist ve alt baglar1 kullanarak tahmin edilebilir. InGaN/GaN MQW’ler i¢in 6rgii parametresi
belirsizligi +%0,5 hataya neden olur ve Poisson orani belirsizligi MQW bilesik degerlerinde
+%]1 hataya neden olur. Burada iist ve alt sinirlar i¢in mantikli degerler kullanilmistir. Bu
AlGaN ve diger alasimlar i¢in farkli olabilir. Bunun nedeni, alasim ve onu olusturan
iceriklerin 6rgli parametrelerinin farkinin kii¢iik olmasidir. Bu herhangi bir referans 6rgii
parametresi belirsizligini 6nemli yapar. Her zaman oldugu gibi her sistem icin hatalar ayri

calisiimalidir.
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2.20. Polar Olmayan ve Yaripolar III-grubu Nitrit Filmler

Optoelektronik cihazlarin temelinde genel olarak 0001 yonelimli filmler vardir. Ama
bunlarin verimleri quantum-stark etkisiyle sinirlanir. (QCSE) [200]. Wurtsite kristal yapz,
merkezi simetrik degildir ve 0001 diizlemi boyunca polar eksene sahiptir. Bu diizlem
boyunca polarizasyon alanlari kendiliginden olusur. Farkli bilesiklerin kuantum kuyularinda
bulunan ilave gerilme 0001 diizlemine paralel ilave bir piezoelektrik polarizasyon alanina
sebep olur. Bu alanlar bant yapisini eger ve elektronlar ile hollerin QW ’nin z1t taraflarinda
birikmesine neden olur. Bu 1s1nimsal yeniden birlesme verimini diisiiriir. Eger polar eksen
kuantum kuyusuna belli bir aciyla duruyorsa, bu etki azalir. Bu farkli film oryantosyanlar

kullanilarak elde edilebilir [201].

c—diizl“emi

r-diizlemi

(1702)

a-diizlemi

(1120)

>y

m-diizlemi
x (1070)

Sekil 2.28. ilkel olmayan heksagonal hiicre agisindan, polar ¢ diizlemi, yaripolar r diizlemi
ve polar olmayan a diizlemi yonelimleri

Yaripolar oryantosyonlar (10-12) r diizlemi veya diger diizlemleri icerir.(10-11),(10-13) ve
(11-22). Piezoelektrik polarizasyonun ¢ diizlemiyle 45 dereceye yakin egim yapan diizlemler
icin sifira yaklagsmasi tahmin edilir. Bu durum bu konuyu ilgin¢ yapar. Polar olmayan a
diizlemi (11-20) veya m diizlemi(1-100) oryantasyonlar esit derecede ilgingtir. Ciinkii polar
eksen, kuantum kuyusuna paraleldir ve bu yiizden polarizasyonla ilgili etkiler beklenmez.
Yiiksek i¢ quantum verimi ve QCSE’nin olmayisi, diisiik kusur yogunluklu polar olmayan
m diizlemli GaN’1n biiyiitiilmesiyle olusturulmus mavi 11k salan cihazlar i¢in gosterilmistir
[202]. Polar olmayan ve yaripolar I1I-grubu nitritlerin biiyiitiilmesiyle ilgili daha fazla bilgi
[203]’de verilmistir. Ne yazik ki polar olmayan ve yaripolar filmlerin incelenmesi daha
zordur. Bunun nedeni yiiksek kusur yogunluklari ve birim hiicrenin daha diisiik i¢ diizlem

rotasyonel simetrisidir. Film ylizeyi oryantasyonu bagintilarini da ifade etmek zor olabilir
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¢linkii bunlar filmin biiyiitiilme siirecine gore degisir. Asagidaki boliimler polar olmayan ve

yaripolar III-grubu nitritlerin XRD analizi hakkinda mevcut bilgileri vermektedir.

2.20.1. Gerilme ve orgii parametreleri

Polar olmayan ve yaripolar filmler i¢in termal genlesme katsayisi ve esneklik sabitleri ve
yiizey diizlemde anizotropiktir. Mesela, hem GaN’in hem de safirin termal genlesme
katsayilar1 a eksenine paralel oldugu durumda, ¢ eksenine paralel oldugu durumdan daha
bliyliktiir. Bu yiizden film gerilimini belirlemek daha zordur. Cilinkii ona simetrideki bir
degisim eslik eder. Ilging olarak diizlem disindaki sifir gerilmeyi 6l¢gmek miimkiindiir. i¢

diizlem gerilmesi var olmasina ragmen bu miimkiindiir.

GaN eeeeean . GaN

(1120] / (1120] ,-*

— l' . .' ‘,
(ioo] ¢ s 7 E
L~[0001]\ s :
Safir

Sekil 2.29. Biiyiitme siirecinde ortaya ¢ikan miimkiin ortorombik birim hiicre ayrilmalari

Gerilme durumunu tam olarak karakterize etmek i¢in bir¢ok yansimanin 6lglilmesi gerekir.
Ama gercekte daha az yansima geometrik olarak elde edilebilir. Ise yarar yansimalar da,
gerilmis yapinin yeni 6rgii parametreleri a,b,c’ye farkli olarak duyarhidir. Polar olmayan
filmler 0001 diizlemine dik durumda, paralel oldugu duruma gore daha az alttas egriligi
gosterirler ve ortorombik olarak ayrilmiglardir.(Sekil 2.29) [204]. Bu durum gerilmeyi
Olcerken hesaba katilmalidir. Genel olarak baskici gerilme gozlenir. Daha ince filmlerde
diger tiir gerilme olabilir. x, y ve z eksenlerinin [11-20],[1-100] ve [0001] yonlerinde oldugu

yerde gerilmeler su sekilde verilir.

Eyy = — zl—: Exy — ‘;1—2 €57 a-diizlemi (11-20) malzeme icin, (2.51)



Eyy = Exx ~ o Ezz m-diizlemi (1-100) malzeme igin, [205] (2.52)

A diizlemli malzeme i¢in a ve b parametreleri bir dizi heksagonal yansima kullanilarak
bulunabilir. 11-20 ve 22-40 simetrik yansimalar1 gibi ve 21-30,20-20,30-30 asimetrik
yansimalar1 gibi. Bunlar sadece w ve 20 acilarin1 degistirerek bulunabilir. Farkli ¢ ve y
acilarindan elde edilen yansimalar ¢ Orgii parametresini bulmak i¢in gerekir. Alternatif
olarak ¢ Orgii parametresinin direk i¢ diizlem OSlgiimleri 0004 ve 0006 yansimalarini
kullanarak yapilabilir [206]. Bu sadece diisiik kusur yogunluklu filmler i¢in pratik bir
yontemdir. Bu tip filmlerde mantikli bir signal-to-noise oran1 elde edilebilir. Benzer olarak
yansimalarin genis bir araligi m diizlemli malzemeler i¢in se¢ilmelidir. Biitiin ortorombik
Orgii parametreleri a, b, c’yi bulmak i¢in her yansimadan elde edilen dn« degerleri
kullanilabilir. Bu Es. (2.53)’e en kiigiik kare fitiyle yapilir. Sekil 2.11°de gosterilen

prosediire uyarak

=44 (2.53)

Heksagonal miller indisleri (hkil), ortorombik indisler (hkl)’ye doniistiiriilmelidir. Sonra
Es.(2.9) kullanilmalidir [207]. Sonra referans orgii parametreleri kullanilarak gerilme
bulunabilir. Bunlar ilkel olmayan ortorombik birim hiicreye doniistiiriilmiistiir [235]. Elde
edilen Orgii parametreleri secilen yansimalara ¢ok duyarli olabilir veya diger agirlikli
parametrelere de duyarl olabilir. Bu duyarlilik muhtemelen farkli delme derinlikleri veya
kusurlardan kaynaklanan anizotropik pik kaymalarindan kaynaklanir. Daha biiytlik bir hat
Orgli parametresi ve polar olmayan ve yaripolar malzemelerde gerilme belirlenmesiyle
ilgilidir. Birim hiicrenin triklinik bir ayrilmasi beklenebilir. Bu durum yaripolar
oryantasyonlar i¢in gecerlidir. Bunun nedeni filmdeki anisotropi ve ylizeyin termal genlesme
katsayist ve esneklik sabitleridir. Az sayida ¢aligma gerilme analizi hakkinda bilgi verir.
Yiizey oryantasyonuna bagli olarak orgii parametresi belirlenmesi i¢in Tagliente ve
arkadaslarininkine benzer bir metot kullanilabilir. Aksi halde tiim miimkiin biiyiik a¢ili
yansimalar Olciilmelidir ve elde edilen dnwi degerleri en kiiciik kare fiti ile bir triklinik

hiicrenin 6rgii parametreleri i¢in kullanilmalidir [22].
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Yaripolar veya polar olmayan III-grubu nitritlerin bilesimini tam olarak bulabilmek igin
esneklik sabitleri bilinmelidir. Az sayida ise yarar deger yaymlanmistir, c- diizlemli
malzemelerin esneklik sabitlerini yeni bir eksen setine doniistiirerek bunlar1 bulmak
miimkiin olmasina ragmen. esneklik sabitleri olmadan, 6l¢iilen 6rgii parametreleri tizerinden
gerilme etkileri ve alagim bilesigini ayirt etmek miimkiin degildir. Esneklik sabitlerinin
yoklugunda birbirine paralel olan diizlemlerin ters uzay haritas1 gosterilebilir. Bu i¢ diizlem
gevsemesinin yaklagik bir 6l¢iisiinii verebilir. Bu deger ylizeyinkine yakindir. Ayni zamanda

alasim bilesiginde kaba bir 6l¢iimii yapilabilir.

Cizelge 2.14. Polar olmayan ve yaripolar III-grubu nitrit filmler i¢in yigilma kusurlarini
Ozetleyen bilgi. R y1gilma kusuru yerdegistirme vektoriidiir. Yigilma siralari
sik1 paketlenmis [0001] yoniinde verilmistir. Her biiylik harf ITI-N atomik ¢ift

tabakayi belirtir.
Yigilma kusur tipi R Yigilma sirast
Ih % <20-23> ABABCBCBC
1
I2 3 <1-100> ABABCACAC
K] higbiri ABABCBABA
E % <0001 > ABABCABAB
. . 1
Prizmatik 5 <10-11> {-12-10} diizlemleri boyunca olusur

2.20.2. Kusurlar

Heteroepitaksiyel, polar olmayan ve yaripolar filmlerde kusur yogunluklari ¢ diizlem
filmlerinkinden c¢ok daha yiiksektir ve basit kusur azaltma teknikleri bunlarda daha az
basarilidir. C diizlemli III-grubu nitrit filmler genellikle saf kenar, karigmis veya vida
dislokasyonlar1 icerir. Polar olmayan ve yaripolar filmler ek kusurlar icerir. Bunlar
Cizelge 2.14-15te  Ozetlenmistir [208]. Hem i¢ hem dis diizlem hatalar
miimkiindiir.(BSF).I1 BSF atomik bir diizlemin yerlesmesiyle olusur.(1/2(0001)) bunu bir
kayma takip eder. 1/3<1-100>bunlar kismi dislokasyonlarla baglidir ve biiylitme
hatalarindan ortaya ¢ikar. Tipik olarak gdzlenen BSF’lerin 9%90°1 I1 tipindedir. Ciinkii
bunlar en diisiik olusum enerjisine sahiptir. I3 BSF’ler ¢ift I1 BSF’sine benzerler ve bunlarin
teorik olarak I1’den sonra ikici olusum enerjisine sahip oldugu tahmin edilir [209]. Herhangi

bir dislokasyonla bagi oldugu gézlemlenmemesine ragmen bunlar TEM’le dedekte edilir ve
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ekstra spotlar olusturur. Bu ekstra spotlarin nedeni ¢ ekseni boyunca birim hiicrenin
ciftlenmesidir. Bu 0001/2 spotlar1 XRD ile de gozlenebilir. I2 BSF’ler basit olarak 1/3<1-
100> kaymasi igerir ve kismi dislokasyonlarla baghdir [210]. Bunlar biiyiitme esnasinda
veya sonrasinda baskidan dolay1 olusur. Enerji olarak hem I1 hem I3 ten biiyiiktiir.

Cizelge 2.15. Polar olmayan ve yaripolar III-grubu nitrit filmlerde bulunan dislokasyonlar
icin 6zet bilgi. b dislokasyon Burgers vektoriidiir

Dislokasyon tipi B Baglar
Franck-Schockley kismi % <20-23> l1
1
Schockley kismi 3< 1-100 > I2
1
Franck kism 5< 0001 > E
. 1 L
Saf (a-tipi) 3 <11-20> hi¢biri
. 1 L
Saf (a+c tipi) 5 <0001 > higbiri
Saf (c-tipi) % <10-10> BSF’ler/PSF’ler
. 1
Merdiven-gubuk 3 <-3-2-10>

Daha az gozlenirler. E-tipi BSF’ler nokta kusurlarla olusur ve dislokasyonlarla ¢evrilidir ve
en yiiksek enerjiye sahiptir dolayisiyla normal olarak deneysel gézlenemezler. Prizmatik
kusurlar da vardir(PSF). Tipik olarak iki I1 tipi BSF’yi baglar. BSF ve PSF’nin kesisim
noktasinda da bir dislokasyon vardir. Filmler genellikle 10°-10° cm™ gibi bir BSF yogunlugu
ve 10 cm? gibi bir dislokasyon yogunluguna sahiptir. Bu yiizden bu kusurlar XRD
verilerini gii¢lii bir sekilde etkiler. 102 cm™ gibi diisiik bir PSF yogunlugu XRD sacilmasinda
onemli degildir. Bu kusurlar hakkinda daha fazla bilgi [210]’da bulunabilir. Epitaksiyel
yanal fazla biiylitme kusur yogunluklarini azaltmak i¢in kullanmilmistir [211]. BSF’ler
maskenin yanlis hizalandig1 fazla biliylimiis bolgelere katilabilir. Daha diisiik kusur
yogunlugu yanyliz epitaksiyel yanal fazla biiyiitmeyle elde edilebilmesine ragmen bu
gecerlidir [212]. Cok kalin ve HVPE ile biiyiitiilmiis ¢ diizlemli alttaslarin dilimlenmesiyle
elde edilmis govde yiizeyler kullanilarak en diisiik kusur yogunluklar1 elde edilebilir.
Bunlarda dislokasyon yogunluklar1 107 cm gibi diisiiktiir ve hatalar yoktur [213]. Gergek
govde biiyiitme metotlar1 kullanilmasina ragmen bu gegerlidir [214]. Bu yiizeylerin iizerine
biiylitiilmiis konuyla ilgili cihazlar ¢ok verimlidir. Ama bu ylizeyler kiiciik alanlidir,

pahalidir ve kolay bulunmaz. Bu yiizden zararsiz kusur yogunlugu Olgiimleri,
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heteroepitaksiyel biiyiitmenin iyilestirilmesi i¢in gereklidir [215]. c- diizlemli malzemeler
icin simetrik w taramali FWHM’ler siklikla kusur yogunlugunun kaba bir 6l¢iimii igin
kullanilabilir. Hem polar olmayan hem yaripolar oryantosyanlar i¢in simetrik yansimalarin
w taramast FWHM’leri numune, diizlemde dondiik¢e periyodik olarak degisir [216]. Bu
degisim M tipi veya W tipi olabilir. Bu biiyiitme sartlarina baglidir [217]. Bu MOVPE ve
MBE i¢in oldugu kadar HVPE i¢in de olur. Bu anisotropik alttas egriligine atfedilebilir.
Diisiik egrilikli govde malzemeler ve diisiik kusur yogunluklari i¢in bodyle bir sey
yoktur[218]. Daha kii¢iik kristal simetrisi dnemli olabilir. Bunun nedeni kusurlarin ters 6rgii
noktalarin1  genisletmesiyle anisotropi  olusturmasindandir.  Yiizey gerilmesinin
gevsemesinin etkileri(delme derinlikleri farkiyla birlestiginde) farkli yansimalar arasinda w
taramast FWHM’lerinde fark olusturur. Sonu¢ olarak, polar olmayan ve yaripolar
oryantosyonlarda w taramast FWHM’leri kusur yogunluklarinin agik belirleyicisi degildir.
Ama bazi istisnalar olabilir. Bunlar elektron mikroskopisi tabanlhidir. Eger gR=n sart1
saglandiysa kusurlar XRD’de goriilmez. Bu yiizden polar olmayan ve yaripolar GaN igin
10-10 ve 20-20 yansimalar1 11 ve 12 BSF’leri ile genisletilir. Vida simetrik geometride
incelendiginde bu durum gecerlidir ama 30-30 yansimalar1 bundan etkilenmez. FWHM nin
30-30 yansimasindan yola ¢ikarak 10-10 ve 20-20 yansimalari BSF’lerin genislemeye
katkisinin belirleyicisi olarak kullanilabilir. BSF yogunluklarini belirlemek i¢in 10-10 ve 20-
20 yansimalarinin William-Hall analizine dayanan bir teknik gelistirilmistir [219]. Ama bu
diger kusurlarin yogunluklarmin o6nemli oldugu Orneklerde basarili degildir. Kusur
yogunluklariyla ilgilenenler igin ZnO ve ilgili malzemeler i¢in yazilmis olanlar faydal

olabilir. Clinkii wurtsite ZnO yapilarin nitritlere benzer kusur tipleri vardir [220].

2.20.3. Quantum kuyulari

Biiyiik kusur yogunluklar1 ve yiizey piiriizliiliiklerine ragmen, polar olmayan ve yaripolar
cihazlar yine de yapilabilir. Tipik olarak quantum kuyular1 bu yapilardandir. Diisiik kusur
yogunluklu malzemeler i¢in ¢ok yiiksek i¢ quantum verimi miimkiindiir. Oldukga sasirtici
olarak X 1s1n1 yansimasi bariyerden-kuyuya kalinlik orani R’yi bulmak i¢in kullanilabilir.
Bu Xisin1 demeti yiizeye paralel olarak yonlendirildiginde miimkiindiir [221].(Sekil 2.30).
Bir w-20 taramasinda sifirinci dereceden maksimumun pozisyonu R ile belirlenir. Ayni

zamanda kimyasal bilesik ve esneklik sabiti ile de belirlenebilir. R biliniyorsa, esneklik
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sabitlerinin uygun bir koordinat sistemine doniistimiinden sonra bilesik sifirinci dereceden

yansimanin pozisyonundan belirlenebilir.

2.21. Kiibik ITII- Grubu Nitritler

Bir¢ok III-grubu nitrit wurtsite (heksagonal) yapida olmasina ragmen, meta kararli zinc-
blende(kiibik) yapida biiyiitiilebilir. Bu yapinin bant aralig1 3,2 eV gibi kii¢iik bir degerdir
[222]. NaCl yapida GaN’da incelenmistir, ama bu yap1 kararsizdir ve indirek bant araligina
sahip oldugu tahmin edilmektedir. Bu 6zellik onu biraz pratik kullanimli yapar, kiibik faz
denk olmayan biiylitme teknikleri ve diisiik biiyiitme sicakliklariyla kararli hale getirilebilir.

Simulasyon

Intensity (logarithmic)

05 1 15 2 25 3 35
®-20 (@)

Sekil 2.30. Yaripolar ¢oklu kuantum kuyusu yapisindan kiigiik acili X-1s1n1 yansimalari
[223]

100 yonelimli kiibik ITI-grubu nitrit fiilmler ilgi alan1 olusturur, ¢linkii onlar pizoelektrik etki
gostermezler. Bu yiizden wurtsite IIl-grubu nitritlerin polar olmayan ve yaripolar
oryantasyonlarma alternatif teskil ederler. Ustelik atomik olarak piiriizsiiz yiizeyleri 100
yiizeyli, kararli 001 yonelimli kiibik ITI-grubu nitritlerden ayirabilmenin anlami onlarin laser
yapilarda kullanilabilecegini gdsterir. Zinc-blende yap1 termodinamik olarak meta kararl
oldugundan tipik problem heksagonal malzemenin film i¢inde bulunmasidir. Bir de Zinc-
blende I11-grubu nitritlerde kusur enerjisi azdir. Bu yiizden kiibik malzeme genellikle yiiksek
yogunluklu kusur igerir. Bu kusurlar [111] A ve [111]B diizlemindedir. Kiibik III-grubu
nitritler heteroepitaksiyel olarak biiyiitiilebilir. Mesela, GaAs ve Si iizerine. Bu yiizden

gerilme olabilir. XRD, gerilme durumunu analiz etmek i¢in kullanilabilir.
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2.21.1. Orgii parametreleri ve gerilme

Kiibik filmlerin orgii parametreleri Sekil 2.11°de 6zetlenen prosediirle dlgiilebilir. Ama
farkli yansimalar Slciilmeli ve farkli denklemler kullanilmalidir. Bunun nedeni 6lgiilen dhki
degerleri ile birim hiicre parametreleri arasinda iliski kurmaktir. Denklemin se¢imi, gerilimi

azalmis birim hiicrenin ayrilmasina baglidir.

1 h2+Kk2+12 s

i (kiibik), (2.54)
1 h2+k%2 12

PR +5 (tetragonal). (2.55)

Cizelge 2.16. Kiibik ITI-grubu nitritlerin esneklik sabitleri(hesaplamalardan)

Cu Cr Cus
AIN 304 160 193
294 160 189
313 168 192
348 168 135
304 152 199
313 156 202
GaN 293 159 155
285 161 149
296 154 296
274 166 199
InN 187 125 86

Tamamuiyle gerilmemis olan kiibik filmler i¢in a 6rgili parametresini bulurken verilen bir hkl
yansimasindan diizlemler aras1 bosluk dnki’nin sadece bir kez dl¢iilmesi yeterlidir. Ama bu
hi¢ gerilme olmadigin1 kabul etmek icin yeterli degildir. Cift eksenli gerilmis 100 diizlemli
kiibik filmler icin, kiibik birim hiicre tetragonal olarak ayrilmis hale gelir ve i¢ diizlem a ve
dis diizlem c orgii parametrelerini elde edebilmek i¢in en az iki farkli dn Sl¢limii gerekir.
Cift eksenli gerilmis 111 yonelimli kiibik filmler i¢in kiibik birim hiicre rombohedral olarak

ayrilmig hale gelir. Ama rombohedral bir birim hiicreyi kullanarak gerilmis filmi agiklamak
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oldukea giictiir. Ciinkii hem 6rgii parametreleri hem de birim hiicrenin eksenleri arasindaki
ac1 kiibik birim hiicreye gore degisir. Bu yiizden yansimalari ayrilmig 111 yonelimli kiibik
filmden indekslemek daha iyidir. Bunu daha biiyiik bir heksagonal birim hiicre kullanarak
yapariz. Bu durum, pik pozisyonlarindaki degisimlerle, heksagonal 6rgii parametreleri
arasinda iligki kurmay1 kolaylastirir. Bu durumda en az iki farkli dnk Slgiimii gerekir. Yiiksek
siddetli yansimalar, dios(heksagonal), do0)kiibik, di-12(heksagonal), d11)kiibik’i igerir. Her
zaman oldugu gibi miimkiin en yiiksek 20 acisinda olusan yansimalar, hatalar1 azaltmak i¢in

kullanilmalidir.

Kiibik III-grubu nitritler, wurtsite 1ll- grubu nitritlere gore genellikle daha kiigiik
sicakliklarda biiyiitiillir. Bunun nedeni termodinamik olarak kararli wurtsite fazin
goriiniimiinii engellemektir. Boylece onlar daha az gerilmeli olmaya meyleder. Ama gerilme
hala 6nemli olabilir. 100 yonelimli kiibik filmlerdeki gerilmeyi bulabilmek icin asagidaki
bagntilar kullanilabilir. Burada ap gerilmis 6rgli parametresidir. c11 Ve Ci2 kiibik esneklik

sabitleridir.

dik _ _ __ 2Vigo ( paralel _
(aélgﬁlen aO) T T 10100 As1ciilen ao): (2.56)
2v 2c
Burada —2% ==—2 (2.57)
1-v490 C11
_ C12
Ve o wig= 2 (2.58)

111 yonelimli kiibik filmlerdeki gerilmeyi bulmak i¢in, asagidaki bagintilar kullanilabilir.
Burada a ve c dlgiilmiis 6rgii parametreleridir (ilkel olmayan heksagonal hiicre i¢in). c11, C12,

Ca4 kiibik esneklik sabitleridir.

(Cslgiiten—C0)/C0 _  2V111 (2.59)

(asigiten—a0)/ao 1-v144’

1ci11+2c12—2cC
U111 == 12 ~ 44 44. (260)
2 C11+2C12+C44_
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Kiibik III- grubu nitritler i¢in esneklik sabitleri veya poisson orani i¢in deneysel veri yoktur.
Bu yiizden hesaplanmis esneklik sabitleri c11, C12 Ve Cas Cizelge 2.16°da verilmistir. Poisson
orani ve Young modiilii farkli oryantasyonlardaki filmler i¢in degiskendir. Ciinkii IT1I-grubu
nitritler esneklik olarak anisotropiktir. Tipik olarak 111 y6nelimli filmler 100 y6nelimli

filmlere gore daha katidir.

Kesin gerilmeyi bulmak icin referans 6rgli parametreleri kullanilir. 100 yonelimli filmler
icin gerilmemis Orgili parametresi ao gerekir. 111 yonelimli filmler icin gerilmemis
heksagonal oOrgli parametreleri a ve c¢ bilinmelidir. Burada anex.=Sin45ap(kiibik) ve
Chex.=3d111(kiibik). Ama III- grubu wurtsite nitritler gibi referans 6rgii parametrelerini tam
olarak tanimlamak miimkiin degildir. Bunun nedeni dopant seviyelerindeki degisim, tasiyici
yogunluklart ve referans numunelerdeki yerel gerilmedir. Birkac giivenilir referans orgii
parametresi literatiirde vardir. Kiibik malzemeler i¢in, her film i¢in gerilmemis Orgii
parametreleri bulunabilir. Bu tam bir Poisson orani kullanilarak yapilabilir. I¢ diizlem ve dis
diizlem kiibik oOrgii parametrelerinin esit oldugu biliniyorsa bu gerilmemis Orgil
parametrelerini bulmamiza yardim eder. Alternatif bir metot ise farkli kalinliklarda iki veya
daha fazla film biyilitmektir ve i¢ diizlem ve dis diizlem parametrelerinden ikisi esit

bulununcaya kadar islem yapmaktir.

O zaman kiibik alasimlarin kompozisyonu, heksagonal malzemelerden daha kolay
bulunabilir. Burada gerilmemis 6rgli parametreleri kullanilir. Vegard kurali kullanilarak
bilesik ve gerilmemis orgii parametreleri bulunabilir. Kiibik III- grubu nitritler i¢in referans
Orgii parametresi tam degerleri bilinmemektedir. Ama her son {iyenin filmlerini biiyiitmek
ve gerilmemis Orgli parametrelerini elde etmek gerekmektedir. Bu bilesigi bulmak icin
Vegard kuralim1 kullanmadan o6nce yapilir. Hesaplanmis orgii parametresi degerleri

kullanilmamalidir. Ciinkii bunlar genis degisimler gosterir.

2.21.2. Kiibik ve heksagonal fazlarin hacim kesirleri

I1l-grubu kiibik nitritler meta kararlidir ve heksagonal fazda olabilirler. Benzer olarak
dengede olmayan sartlarda biiyiitiilmiis kiibik III-grubu nitritler kiibik faz igerebilirler. XRD
potansiyel olarak mevcut kristal fazlarmi belirlemede faydalidir. Ornegin kristolografik

iliskiler miimkiin ikizleme ve hacim kesirlerini bulma XRD ile miimkiindiir. Ama bu iki yap1
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arasindaki benzerlikten dolayr karisiktir. Heksagonal ve kiibik olarak siki paketlenmeye
dayanan wurtsite ve zinc-blende kristal yapilar mevcuttur. Bu ylizden bunlar I1I-grubu nitrit
cift tabakalar bakimindan farklidir. Cok yakin 20 agilarinda ve herbir yapidan olan bir¢ok
yansima olugur, mesela kiibik 111 ve heksagonal 002 yansimalari. Farkli w ve y’deki diger
tek yansimalar faz belirlemesi igin gerekir, diger fazla iliskili bir fazin oryantasyonu

hangisinin dominant faz oldugunu gosterir.

Ik dnce heksagonal 0001 oryantasyonlu bir faz diisiinelim, bu faz kiibik ve 111 oryantasyon
icerikli olsun. Kiibik 111 yansimasini, heksagonal 0002 yansimasindan ayirt etmek zor
olabilir. Ama bunlar bir RSM’de ayrilabilir. Bu Li ve arkadaslar1 [224] tarafindan
gosterilmistir. 200 kutup seklinden gelen ek bilgi kiibik bir fazin oldugunu dogrulayabilir ve
bir ikizleme verebilir. Alternatif olarak, benzer 20 fakat farkli offsetli iki yansima segerek
tek kutup sekli her iki fazda i¢ diizlem bilgisi verir. Bunlar kiibik 311 ve heksagonal 11-
22°dir. ikisi de 20 yaklasik 70 derecedir fakat offsetler yaklasik 29 derece ve 58 derecedir.
Kiibik 200 ve heksagonal 10-12 yansimalarinin siddetleri kullanilabilir. Bu kiibiklerin
heksagonal fazlara oranini bulmak i¢in uygun bir skalada yapilir. Bu biiyiitme sartlarini
tyilestirmek i¢in yeterli olabilir. Ama hacim kesirlerinin tam bir Ol¢iisiinii elde etmeye
calisirken hemen hemen ayni gelme agili iki yansima kullanmak uygun olur. Bunun nedeni
siddet diizeltmelerini minimize etmektir. Iki faydali cift, kiibik 311 ve heksagonal 10-14
yansimalar1 ve kiibik 200 ve heksagonal 10-11 yansimalaridir. Pik siddeti su bagintiyla

verilir.

I = IOmV|Fhkl|2N2LP€_2M, (261)

Burada lo gelen X 1sin1 siddeti, M ¢oklu V hacim faktorii, Frk yapr faktoridiir. N, birim
hacim basina diisen birim hiicre sayisidir, L, Lorentz faktoriidiir,P, polarizasyon faktorii, e
M sicaklik faktoriidiir. Bu faktorlerin birgogu, benzer 20 acili iki yansima segildigi zaman
sabit tutulur. Cokluluk ve yapr faktoriinii hesaba kattigimizda, piklerin integre edilmis
siddetlerinin orani, var olan kiibik ve heksagonal fazlarin oraninin agik bir belirlenmesini
verir. Ama, eger kiibik faz film-yiizey arayiiziinde konsantre ise farkli y degerlerinde delme
derinliklerindeki fark, farkli ¢ift yansimalardan farkli sonug verebilir. Heksagonal igerikli
001 yonelimli kiibik filmler igin analiz daha karmagsiktir. Simetrik w-20 taramalar1 sadece

001 oryantasyonlu kiibik fazi gosterir. Ciinkii kiibik ve heksagonal fazlar (111)/(001)
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diizlemlerinde kusurlarla iligkilidir. w-20 taramalar1 gostermese de, heksagonal faz mevcut
olabilir [225]. Burada heksagonal 10-11 yansimasi kiibik 002 yansimasindan yaklasik 7
derece farklidir, bu yiizden kutup sekilleri sagilma vektoriiniin bir haritas1 bir RSM veya
rocking egrileri heksagonal fazin varhigimi gostermek i¢in kullanilabilir. Morfoloji,
heksagonal igerigin iizerine kiibik olarak biiylitiilmiis ve baskin olarak kiibik olan filmde ¢ok
karmasik olabilir. Bu karmasik iligkileri anlayabilmek i¢in ilave kutup sekilleri gerekir.
Q’nun yazisindaki harita heksagonal igerikli temel kiibik fazi gosterir ve ilave kiibik
ikizlerden daha zayif pikleri gosterir. Faz belirlemesi i¢in, heksagonal 10-11 siddet oram
malzemenin heksagonal/kiibik oranin1 gostermek icin kullanilir [226]. Bu genellikle
biliylitme sartlarini iyilestirmek icin yeterlidir. Belirleyici is i¢in yapir faktoriinde, hacim
faktoriinde ve multiplisitede uygun diizeltmeler yapilarak Es. (2.61) kullanilmistir. Onceden
anlatildig1 gibi heksagonal/kiibik oran1 yansimalar1 toplayarak, multiplisiteler, sacilma
faktorleri ve hacimlerdeki fark hesaba katilarak elde edilebilir. Eger sadece bir faz analiz
edilecekse, sadece o yapiya 6zgii bir yansima bulunmalidir. Mesela heksagonal ve kiibik
GaN’n toz kirinim modellerinin kiyaslanmasi gosterir ki kiibik 200 ve heksagonal 10-12
yansimalar1 6nemli dl¢lide farkli 20 degerlerinde olusur. Bu yiizden kiibik fazin i¢ diizlem
oryantasyonu, kismi bir kutup sekli gosterilerek bulunabilir. Burada difraktometre kiibik 200
yansimas1 i¢in 20’ya ayarli olmalidir. Bu tip analiz, kiibik fazda bir ikizleme verir.
Heksagonal fazdan gelen piklerden kaynaklanan karisiklik olmadan bunu yapar. Her iKi
fazin i¢ diizlem oryantasyonu bir dedektor penceresiyle Ol¢iilebilir. Bu pencere her fazdan
gelen yansimay1 yakalayacak sekilde biiyiik olmalidir. Mesela kiibik 311 ve heksagonal 11-
22 gibi. Herres ve arkadaslari, 10-12 heksagonal ve 200 kiibik yansimalari civarinda ¢
taramalarindan elde edilen siddetleri kiibik/heksagonal oranini goriintiilemek i¢in kullandi.
Ama her iki fazin hacim kesrini tam olarak almaya ¢alisirken hemen hemen ayni gelme agil
iki yansima almak iyidir. Boylece toplam siddetler diizeltmeye gerek kalmadan

kiyaslanabilir.

2.21.3. l11-grubu nitritlerde kusur belirlenmesi

Kiibik GaN’ta bulunan temel kusurlar, [111]A ve [111]B bulunan kusurlardir. Burada
dislokasyonlar da bulunabilir. Kusurlar filmlerdeki gerilmeyi rahatlatabilir. Tozlarin veya
polykristal malzemelerin kusur analizleri iyi yapilmistir. Ama III-grubu kiibik nitritlerin

kusur analizi hakkinda az ¢alisma yapilmistir. W taramali FWHM kusur yogunluklari i¢in
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kullanilmistir [227]. (111) w-20 FWHM bir de <I11> dogrultusunda korelasyon
uzunlugunun belirleyicisi olarak kullanilabilir. Genislemenin diger kaynaklar1 igin
diizeltildiginde kusurlar aras1 ortalama uzakligin bir 6l¢iisiinii verebilir. Kusurlar, oldukca
zayif gerilme alam ile gevrilidir. Oyleyse dislokasyonlar veya diger kusurlarin varligi

FWHM’de 6nemli degisiklere sebep olabilir.

I11-grubu nitrit filmlerin analizinde XRD tabanli teknikler, kesin orgii parametresi belirleme
metotlarini igerir. Ayn1 zamanda QW’lerin ve ¢ok katmanlilarin analizini de igerir. Diizgiin

olmayan tabaka kalinliklar1 ve bilesik hesaba katilmalidir.

Alagim filmlerin Orgii parametrelerinde gerilme ve bilesiklerin etkilerinin ayrilmasi da
incelenmistir. Ancak sonuglarin tutarliligi esneklik sabitleri ve referans orgi
parametrelerinin tam bilinmesiyle miimkiindiir. Dislokasyon yogunluklarinda w taramalari
onemli bir rehberdir. Ama alttag gerginligi ve dislokasyon biikiilmesi FWHM’yi 6nemli
olgtide etkiler. Gelismekte olan arastirma alanlari, III-grubu nitrit yapilari, kiibik GaN gibi

malzemeleri igermektedir.

2.22. Optik Ozellikler

2.22.1. Fotoliiminesans (PL)

Resim 4.1. Foto liiminesans 6l¢iim cihazi
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Foto liiminesans Ol¢iimleri(PL), Jobin Yvon Fluorolog-550 PL sistemi kullanilarak
yapilmustir. Burada 50 mW HeCd laser (A = 325 nm) 151k kaynag1 kullamlmstir. Olgiimler

oda sicakliginda yapilmistir.

Bir malzeme 151k kullanilarak uyarilabilir. Bir foton bir atomun elektronuna carptiginda, bu
elektron daha iistteki bir enerji seviyesine uyarilir. Maddeler kararli olmay1 tercih
ettiklerinden dolayi, bu iist seviyeye ¢ikan elektron dogal olarak temel seviyeye geri doner.
Ekstra enerji farkli bir foton olarak salinir. Bu fiziksel olay foto liiminesans (PL) olarak
adlandirilir. Salinan fotonun enerjisi tam olarak iki seviye arasindaki enerji farkina esittir.

Bu enerji araligi PL piklerini kullanarak hesaplanabilir.

2.22.2. Gegirgenlik

Resim 4.2. Gegirgenlik 6l¢iimlerinin yapildigi cihaz

Bu ¢alismada, optik gegirgenlik olgtimleri UV-Vis spektrometrenin (Lambda 2S, Perkin
Elmer) oda sicakliginda ve 200-1100 nm aralifinda yapilmistir. Gegirgenlik, malzemeden
gecen 15181n siddetinin malzemeye gelen 15181n siddetine oran1 olarak tanimlanabilir (T=I/1o).
Gegirgenlik ve yansima malzemenin sogurma ve kirilma 6zelliklerine baglidir. Optik
gecirgenlik Olgiimleri, optik sogurma katsayilar1 ve bazi safsizliklarin belirlenmesinde
kullanilir. Safsizliklar optik Ol¢limlere denk gelir. Baz1 safsizliklar titresimsel modlar
yiiziinden karakteristik cizgilere sahiptir. Mesela InGaN’daki Ga ve N gibi. Yariiletkende

sogurulan bir foton bazi titresimlerin etrafinda ve bazi safsizliklarin etrafinda yerel
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titresimsel modlara sahiptir [237]. Gegirgenlik ol¢limleri sirasinda, foton numuneye gelir ve
gecirgenlik dalgaboyunun bir fonksiyonu olarak olgiiliir. Yariiletkenin bant araligi, foton
enerjisinin fonksiyonu olarak sogurma katsayisinin olgtimii ile belirlenebilir. Bant

aralifindan daha biiyiik enerjiye sahip fotonlar sogurulur [238].

2.223.FTIR

Resim 4.3. FTIR o6l¢iimlerinin yapildig: cihaz

Diisiik 151k enerjisinin bir problem teskil ettigi durumlarda Fourier doniisiim spektroskopisi
spektrumlar elde etmek i¢in oldukca basarili bir yontemdir. InGaN ve GaN i¢in optik FTIR
spektrumlar1 bir Bruker Vertex 80 IR spektrometresi ile 7500-400 cm™ araliginda
Olciilmiistiir. FTIR gegirgenlik 6l¢iimleri FTIR spektrumunda girisim sagaklart olusturur.
Buna ilave olarak gegirgenlik dlgiimleri 4000-400cm™araliginda ATR ile yapilmistir. ATR
metodunda EWs kullanildig i¢in bunlar yilizeydeki fononlar1 direkt olarak uyarabilir ve LO

ve TO optik fononlariin gézlenmesini saglayabilir [30].

2.22.4. Raman

Raman sac¢ilmasi, 151k molekiiler titresimlerle etkilestigi zaman olusur. Bu daha ¢ok bilinen
kizil6tesi sogurma spektroskopisi ile benzerdir ancak farkli kurallart vardir. Raman etkisinin
olusabilmesi icin titresim sirasinda bir molekiiler polarizite degisimi gerekir. Raman
spektrumunda kizil6tesinde bulunmayan bazi titresimler goriiriiz. Bunun nedeni farkli se¢im

kurallandir.
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Raman spektrumunu elde etmenin ilk adimi numuneyi lazer gibi monokromatik bir 1s1kla
aydinlatmaktir. Sagilan birgok fotonun enerjisi degismez. Buna Rayleight sac¢ilmasi denir.
10 milyonda bir foton enerji kaybeder ya da kazanir (Raman sagilmasi). Bu Raman
kaymasinin olusmasinin sebebi fotonlarin molekiiler titresimlerle enerji aligverisinde
bulunmasidir. Enerji kaybedilmesi durumuna STOKES, enerji kazanilmasi durumuna

ANTI-STOKES denir.

Gonderilen fotonlarin enerjisindeki degisim molekiiliin titresim frekansina baghidir. Titresim
cok hizliysa (yiiksek frekans) hafif atomlar kuvvetli baglarla bagli demektir, bu durumda
enerji degisimi 6nemlidir. Eger titresim yavagsa (disiik frekans), agir atomlar zayif baglarla

baglidir. Bu durumda enerji degisimi kiigiiktiir.

Bu tez ¢alismasinda numunelerin Raman spektroskopisini elde etmek icin Gazi Universitesi

Eczacilik Fakiiltesinde bulunan Imaging (Micro Publisher 5.0 RTV) marka Raman

spektroskopi cihazi kullanilmistir (Resim 4.4).

Resim 4.4. Raman Spektroskopi Cihazi (Imaging Micropublisher 5.0 RTV)
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2.23. Morfolojik Ozellikler

2.23.1. AFM

Numunelerin morfolojik 6zellikleri yiiksek performansli Atomik kuvvet mikroskobunun
dinamik tarama modu kullanilarak yapildi. AFM goriintiileri InGaN ve GaN giines pili

yapilarinin yiizey morfolojisinin iyi bir belirleyicisidir.

2.23.2. SEM

Numunelerin yiizey morfolojisi taramali elektron mikroskopisi (SEM) ile de belirlenebilir.
SEM diger optik mikroskoplara gore daha iyi ¢oziiniirliik ve daha yiiksek biiyiitme oranina
sahiptir (25x10%). Elektron kaynagindan salinan elektronlar hizlandirilip numune yiizeyine
carparlar. Bu elektronlardan bazilar1 esnek ¢arpismalarla yansir ve bazilar1 da esnek olmayan
carpismalarda ikincil elektronlara sebep olur. Bu ikincil elektronlar SEM goriintiisii

olusturur.
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3. DENEYSEL YONTEM

Trimetilgalyum (TMGa), Trimetilindiyum (TMIn) ve amonya sirasiyla Ga, In ve N’a
ayristirilir. Bu ayristirma MOCVD reaktdriinde (Aixtron 200/4 HT-S) diisiik basinglarda ve
diisiik sicaklikta GaN (LT-GaN) tabakalar, TMGa, Trimetilaliminyum (TMAI) ve amonya
(Bu gazlarin transferi yiiksek sicaklikta H kaynagi kullanilarak olugturulmustur) kullanilarak
Al,03 alttagin iizerine InGaN yap1 biiyiitiilmiistiir. Ug ¢esit numune olusturulmus ve bunlar
Ornek A, B, C olarak isimlendirilmistir. Epitaksiyel biiyiitme isleminden &nce, Al,O3 alttas
10 dakika 1100 °C azot atmosferinde tavlanir. Bu islem tizerindeki oksit tabakay1 kaldirmak
icin yapilir. ilk adimda diisiik sicakliktaki GaN(LT-GaN) tabakanin amaci orgii
uyumsuzlugunu gidermek icindir. Biitin numuneler LT-GaN tabakalarin1 farkl
kalinliklarda igermektedir (Sekil 1). Sonra bes tane GaN tabaka katkisiz olarak 200 mbar
sabit basingta dislokasyonlar1 azaltmak i¢in biiyiitiiliir. Biitlin bu durumlar her {i¢ numune
icin de gegerlidir. Ornek A’da 2,45 dakika LT-GaN, bes katkisiz GaN(toplamda 1,9 pm),
1,9 um n-GaN, 200 nm InGaN, 25 nm dereceli InGaN, 50 nm p-InGaN ve 20 nm kalinliginda
p-InGaN tabaka biiyiitiildii. Ormek C igin, 3,30 dakika LT-GaN, bes tabaka katkisiz
GaN(toplamda 2,1 pm), 2,04 pm n- GaN, 20 nm InGaN, 160 nm dereceli InGaN, 20 nm
InGaN, 50 nm p- InGaN ve 20 nm kalinliginda p-InGaN tabaka biiyiitiildii.

Ornek A Ornek B Ornek C
p-InGaN Layer p-InGaN Layer
p-InGaN Layer p-InGaN Layer p-InGaN Layer

Graded InGaN Layer

Ud-GaN Layer

1. T-CiaN

p-InGaN Layer

Ud-GaN Layer
L. T-CGaN

Graded InGaN Layer

Ud-GaN Layer

LT-GaN

Sekil 3.1. 6H-Al>O3 alttas lizerine biiyiitiilen farkli tampon tabakalara sahip LT- GaN
epitabakalar

Kontaklar1 olusturmak i¢in, Leybold Univex Electron Beam Evaporation metalizasyon
sistemi kullanilmistir. Ti (10 nm)/Al (20 nm)/ Au (20 nm) alasimlar1 n- tarafi i¢in
kullanilmistir ve Ni(40 nm)/ Au(150 nm) alagimlar1 p tarafi kontaklar i¢in kullanilmistir.
Metal deposizyon siirecinde n tarafi ve p tarafi kontaklar sirasiyla 550 °C ve 530 °C’de 1-
1,5 dakika tavlanmistir. InGaN gilines pili i¢in biliyiitme kosullar1 Sekil 3.1°de verilmistir.
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Cizelge 3.1. Biiylitme Sartlar1

Numune-C

p-InGaN tabaka (2) t~20 nm

p-InGaN tabaka (1) t~50 nm

InGaN tabaka (1) t~20 nm

Dereceli InGaN tabaka t~160 nm

InGaN tabaka (1) t~20 nm

n-GaN tabaka t~2,04 um

ud-GaN tabaka (5) t~1.7 um

ud-GaN tabaka (4) t~2 min

ud-GaN tabaka (3) t~1 min

ud-GaN tabaka (2) t~2 min

ud-GaN tabaka (1) t~10 sec

LT GaN NL (3,30 min)

Numune-B

p-InGaN tabaka (2) t~20 nm

p-InGaN tabaka (1) t~50 nm

InGaN tabaka (2) t~20 nm

Dereceli InGaN tabaka t~160 nm

InGaN tabaka (1) t~20 nm

n-GaN tabaka t~2,04 um

ud-GaN tabaka (5) t~1.7 um

ud-GaN tabaka (4) t~2 min

ud-GaN tabaka (3) t~1 min

ud-GaN tabaka (2) t~2 min

ud-GaN tabaka (1) t~10 sec

LT GaN NL (3,30 min)

Numune-A

p-InGaN tabaka (2) t~20 nm

p-InGaN tabaka (1) t~50 nm

InGaN tabaka t~220 nm

n-GaN tabaka (6) t~1,9 um

ud-GaN tabaka (5) t~1.5 um

ud-GaN tabaka (4) t~2 min

ud-GaN tabaka (3) t~1 min

ud-GaN tabaka (2) t~2 min

ud-GaN tabaka (1) t~10 sec

LT GaN NL (2,45 min)
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4. DENEYSEL BULGULAR VE YORUMLAR

4.1. XRD Analizi

Numunelerin XRD analizi (yiiksek ¢oziiniirliiklii X-151n1 kirinimi) HR-XRD D-8 Discovery
cihazi ile yapilmistir. Bu teknigin normal XRD’ye gore avantajlari: dort kristalli Gy
monokromatore sahiptir. Bu monokromatdriin yonelimi (002)’dir ve bu monokromatdér tek
dalgaboylu yiiksek ¢oziiniirliiklii pik kullanir. Kqi Ve Kq fonksiyonlarini birbirinden ayirir.
CuKq tiipti kaynak olarak kullanilir. Simetrik ve asimetrik diizlemlerde iyi kirnim sartlari

elde etmek i¢in 6 ve 20 eksenlerinden baska. x, y, z, ¢ ve y eksenleri kullanilmigtir.
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Sekil 4.1. Ornek A, B ve C’nin (004) Miller yansima diizleminde HR-XRD roking egrileri

Sekil 4.1 ti¢ farklt numune i¢in roking egrilerini gostermektedir. A numunesi i¢in GaN tepe

pikinin solunda InGaN piki tam olarak ayrismamistir. Numune B i¢in GaN pikinin solunda



89

InGaN pik belirgin degildir. Ama buradaki zayif uydu pikleri agik¢a goriilebilir. Numune C
icin GaN tepe pikinin solunda InGaN piki hemen hemen belirgindir ama numune A’da
oldugu gibi burada da tam ayrismamistir. Bu ayrismamis InGaN piklerinin nedeni mikro
yapisal kusurlar olabilir [233, 234]. Vegard yasasina gore alasimdaki In orani1 (x) su formiille

hesaplanabilir:

‘= c(InGaN) —c,(GaN)

¢,(InN)—c,(GaN) (1)

Bu formiildeki c- hesaplanmig Orgii parametresi ve co evrensel orgii parametresidir. In
oranlar1 sirastyla numune A i¢in, 0,105 ve 0,183, numune B i¢in, 0,136 ve 0,249 ve numune
C i¢in 0,048 ve 0,207 olarak hesaplanmistir. Birinci deger InGaN|1 ve ikinci deger InGaN2

tabakalari i¢indir.
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Sekil 4.2. (002) simetrik ve (102) asimetrik diizlemlerinde GaN ve InGaN tabakalar i¢in
FWHM’nin sicakliga gore degisimi

Sekil 4.2 A, B ve C numunelerinde simetrik (002) diizlemi ve asimetrik (102) diizlemi i¢in
FWHM’nin (Yann pik yiiksekligindeki genislik) sicakliga (T) gore degisimini
gostermektedir. (002) simetrik diizlemi igin, artan biiyilitme sicakliklarinda GaN tabaka i¢in
FWHM degerleri InGaN tabaka i¢in oldugundan daha azdir. GaN i¢cin FWHM nin degisimi
sicaklik arttik¢a artar. InGaN tabaka i¢in FWHM degeri ise GaN tabaka i¢in oldugundan
daha fazla artar. (102) asimetrik diizlemi i¢in 400°C ‘ye kadar FWHM degeri 6nce artar
sonra artan sicaklikla hafifce diiser. InGaN tabaka i¢in ayn1 diizlemde FWHM degerleri artan

sicaklikla sadece artar. InGaN tabaka i¢in hesaplanan degerler GaN tabaka i¢in oldugundan
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daha fazladir. InGaN tabakanin degerlerindeki artiy GaN tabakaninkilerden %25 daha

fazladir.
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Sekil 4.3. Ornek A, B ve C’nin a) InGaN ve b) GaN tabakalar1 i¢in (002), (101), (102), (004),
(121), (006), (105) Bragg kirinim agilarina bagl olarak FWHM degerleri

Bir de Sekil 4.3 (002), (101), (102), (004), (121) ve (006) diizlemlerindeki tiim taramalar1
temsil eder. Burada InGaN ve GaN tabakalarin FWHM degerleri ve pik pozisyonlari
goriilmektedir. Sekil.4.3 kullanilarak her ii¢ numune i¢in ayn1 diizleme ait FWHM degerleri
kiyaslanabilir. InGaN tabakada FWHM degerleri B ve C numunelerinin (002) ve (004)



92

diizlemleri i¢in birbirine yakindir. A numunesinde ise FWHM degerleri her iki diizlem i¢in
daha disiiktiir. Her ti¢ numunenin (102), (121) ve (006) diizlemleri icin FWHM degerleri
birbirine ¢ok yakindir. GaN tabaka i¢in (002) diizleminde FWHM degerleri her numune i¢in
(101) diizleminde oldugu gibi birbirinden farklidir. (102) ve (004) diizlemleri i¢in FWHM

degerleri her {i¢c numune igin de birbirine yakindir.

4.1.1. Gerilme

Epi tabakadaki i¢ diizlem ¢ift eksenli gerilme Es. (4.2)’u kullanarak hesaplanabilir. Eger ¢ift
eksenli stress bir yonelim boyunca biliniyorsa [229, 230].

2
o =(Cy+Cyp- Zﬁ)‘g: (4.2)
33

Burada gerilme (Ss)evrensel ve deneysel Orgii parametrelerinin farkinin deneysel orgii
parametresine boliimii ile bulunur. Es. (4. 2)’da parantezin i¢i eksenel modiil olarak

isimlendirilir (My). Boylece ift eksenli gerilme su formiille hesaplanabilir; o, =M &’

f“a
[229]. Biitiin numuneler i¢in hesaplanan ¢ift eksenli gerilmeler Sekil 4.4’te gosterilmistir.
Bu sekil sicakliga bagli olarak c¢izilmistir. Cift eksenli gerilme 6zellikleri GaN tabaka igin

artan davranis gosterir ama InGaN tabaka i¢in artan sicaklikla azalir.
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Sekil 4.4. GaN ve InGaN’dan olusan yapilar i¢in ¢ift eksenli gerilmenin sicakliga bagh
degisimi
320°C’den sonra her tabaka i¢in ¢ift eksenli gerilme degeri farki artan sicaklikla azalir. Cift

eksenli gerilmenin degerlerindeki farkliliklar genis bir sicaklik araliginda goriiliir. Bu

farkliliklar GaN ve InGaN’1n 1s1sal genlesme katsayilarinin farkli olmasindan kaynaklanir.

4.2. a-, c- Orgii Parametreleri, Gerilme Stres Analizleri ve Isisal Genlesme
Katsayilar:

MOCVD ile biiyiitiilen InGaN/GaN yapilarinin yapisal 6zellikleri yliksek ¢oziintirliiklii X-
1511 teknigi ile incelendi(HRXRD). incelenen (hkl)diizlemlerine gére a- ve c- orgii
parametrelerinin kiiciik farkliliklar gdsterdigi gozlemlendi. Bulunan a- ve c- oOrgi
parametrelerinin hata hesaplar1 da yapildi. incelemeler ii¢ farkli numune iizerinde yapildi.
Her {i¢c numune i¢in de hata yiizdesinin %2’den kiiclik oldugu goriildii. Biiyiitme
kosullarindan kaynaklanan kristal kalitesi farkliliklarina her ii¢ numunede de rastlandi. Ayn1
zamanda, kristal boyutu, gerilme ve stres gibi parametreler de belirlendi. Stresin belirlenmesi
sirasinda, esneklik sabitleri, Young modiilii ve Poisson oranini da igeren iki farkli yontem
kullanildi. Bu iki farkli metottan bulunan sonuglar birbirleriyle kiyaslandi. InGaN’in
simetrik (002), (004), (006) ve asimetrik (121) diizlemleri i¢in 1sisal genlesme katsayilari
hesaplandi. Bu hesaplamalar 100 °C sicaklik farki igin yapildi. HRXRD’den elde edilen pik



94

pozisyonlariin veri tabanindakiyle yaklasik ayni oldugu goriildii. Hesaplamalardan elde
edilen biitiin sonuglar ilerleyen bdliimlerde tablolar halinde verilmistir. Elde edilen
sonuglarin daha 6nce farkli aragtirmacilarin ¢alismalarinin sonuglariyla ve gergek degerlerle

uyumlu oldugu goriilmiistiir.

4.2.1. Orgii parametreleri

HRXRD tekniginde paralel demetteki Kq1 Ve Kqo piklerini birbirinden ayirabilmek igin ve
Ke2’yi elimine edebilmek i¢in Goebel aynasiyla birlikte Ge 022 (+,-,-,+) monokromator
kullanilmistir. Simetrik ve asimetrik yansimalarla birlikte, Bragg acis1 0 ve 6rgili egim agis1
T su ifadelerle hesaplanabilir; 6=(0++0.)/2, 1=(0+-0.)/2[228]. Bozulmus InGaN hexagonal
birim hiicresinin a- ve c- orgii parametreleri uygun (hkl) yansima agilariyla hesaplanabilir.

Cizelge 4.1°de baz1 diizlemlere karsilik gelen t agilar1 verilmistir.

Cizelge 4.1. (101), (102), (106), (121) diizlemlerine karsilik gelen t acilar1

(hkl) T (derece)
(101) 61,9599
(102) 43,1913
(106) 17,3763
(121) 78,6181

InGaN tabakasinin 6rgli parametreleri Vegard yasasi kullanilarak hesaplanabilir. x tane InN
orgii parametresi ve (1-x) kere GaN gergek Orgii parametresinin toplami ile bulunabilir. x

numunelerdeki In icerigidir. Bu icerikte yine Vegard yasasi ile hesaplanir.

alnGaN = (x)alnN + (1—x)aGaN (4.3)

clnGaN = (x)cInN + (1— x)cGaN (4.4)

Eger Es. (4.1) ve (4.2)’nin son terimleri yerine Es. (4.3) ve (4.4)’ten elde edilen degerleri
kullanirsak deneysel degerlere ulasiriz. Eger literatiirdeki gercek degerleri kullanirsak kesin

degerlere ulasiriz. Hata hesabi ise bulunan bu iki degeri kullanarak yapilabilir. Kiibik sistemi
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referans alarak ve GaN tabakanin 6rgii parametrelerini belirlemek i¢in sint ve cost diizeltme

carpanlar1 Es. (4.3) ve (4.4)’te kullanildu.

Al

C=——M—
2sin@dcost

a__/%/4/3\/h2+hk+k2

2sin@sint

(4.5)

(4.6)

Yukarida bahsedilen a- ve c- 6rgii parametreleri GaN ve InGaN tabakalar i¢in Cizelge 4. 2,

4.3 ve 4. 4’te verilmistir. Bunlara ilave olarak gercek a- ve c- degerlerini, a- Ve c-‘nin dl¢iilen

degerlerine kars1 C0s%0/sin® grafigini ¢izerek bulunabilir. Bu grafik Sekil 4.5°de

gosterilmistir. Bu grafigin Y eksenini kesme noktalar1 gergek a- ve c- orgii parametrelerini

Verir.

Cizelge 4.2. GaN igin 0rgili parametreleri

Ornek A Ornek B Ornek C
(hki) c(hm) a(nm) c(nm) a(nm) c(hm) a(nm)
(101) 0,5172 0,3169 0,5161 0,3204 0,5150 0,3197
(102) 0,5184 0,3138 0,5108 0,3135 0,5104 0,3133
(121) 0,5179 0,3169 0,5071 0,3170 0,5070 0,3169
Cizelge 4.3. InGaN i¢in 6rgili parametreleri
Ornek A
(hkl)  a(kesin)(nm) a(hesaplanmis)(nm) %Hata(a) c(kesin)(nm) c(hesaplanmis)(nm) %Hata(c)
(101) 0,3227 0,3207 0,60 0,5280 0,5270 0,19
(102) 0,3225 0,3180 1,41 0,5280 0,5279 0,01
(121) 0,3226 0,3171 1,72 0,5280 0,5275 0,09
Ornek B
(hkl)  a(kesin)(nm) a(hesaplanmis)(nm) %Hata(a) c(kesin)(nm) c(hesaplanmis)(nm) %Hata(c)
(101) 0,3237 0,3249 0,39 0,5314 0,5296 0,34
(102) 0,3237 0,3190 1,40 0,5314 0,5256 1,10
(121) 0,3237 0,3220 0,50 0,5314 0,5229 1,63
Ornek C
(hkl)  a(kesin)(nm) a(hesaplanmis)(nm) %Hata(a) c(kesin)(nm) c(hesaplanmis)(nm) %Hata(c)
(101) 0,3206 0,3214 0,24 0,5316 0,5265 0,97
(102) 0,3206 0,3152 1,64 0,5315 0,5228 1,68
(121) 0,3206 0,3187 0,58 0,5315 0,5201 2,21
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Cizelge 4.4. GaN ve InGaN tabakalar i¢in gercek a- ve c- 6rgii parametreleri

GaN InGaN
Gergek -a(nm) Gergek- c(nm)
S.A 0,3164 0,5183
S.B 0,3151 0,5046
S.C 0,3152 0,5047
0,3180
a)
Ornek A icin gercek a
031754 T Ornek B icin gercek a g
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=
=
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o
=
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=
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Sekil 4.5. Omek A, B ve C’deki GaN ve InGaN tabakalar igin cos?0/sinf’nin orgii

parametrelerine gore grafigi



97

4.2.2. Gerilme, stres ve kristal boyutu

Gerilme oOl¢limlerinden stresi bulmak miimkiindiir. Eger rotasyonel olarak bir simetrik
gerilme durumu varsa stres gerilmeden hesaplanabilir [229]. Cift eksenli gerilme &,, Stresle

birlikte Es. (4.7)’de verilmistir.

:, :@ 4.7)

Burada & gerilme, 6* stres, v poisson orani ve E Young modiiliidiir[230]. Esneklik sabitleri

yardimiyla stress Es. (4. 8) ile bulunabilir.

2c,;’
o*=(Cy+C,— C—)ga [230] (4.8)
33

Es. (4.7)’deki gerilme degeri (ea), sinf’nin BcosO’ya kars1 grafigi ¢izilerek bulunabilir.
Burada f modifiye edilmis FWHM degeridir. Bu grafik Sekil 4.6’da gosterilmistir. Bu
grafigin egimi €a degerini verir. Grafigin Y eksenini kesme noktasi kA/L’yi verir. Genellikle

k=1 almir. L ise kristal boyutudur [231].



98

a)| GaN
2,0 o~
~
~
~ -
- ~ Ornek A
1,8 4 = e (:?I'l]ek B
R ——— Ornek C
1,6 - :
<
=
—
5 1.4
o s
w
o
=
(<=8
1,2 -
1,0 -
0,8 -
0,2
sin®
b) InGaN
6
‘7._“7..,_ Ornek A
s | ""-...,\ .......... Ornek B
Tl TN ——— OrnekC
—
b
=]
-
&
'
D
w
=]
L
@
1 T T T
0,2 0.4 0,6 0,8 1.0
sin@

Sekil 4.6. Ornek A, B ve C’deki GaN ve InGaN tabakalar i¢in sind’nin Bcos0’ya karsi grafigi

Stres Es. (4.7) ve (4.8)’den bulunur. Young modiilii ve esneklik sabitleri kullanilarak

bulunan stress

degerleri Dbirbirleriyle uyum

i¢indedir.

Sonuglar Cizelge (4.5)’de

Ozetlenmistir. Bu ¢alismada Young modulu 305, Poisson orani 0,183 ve esneklik sabitleri

Ci1, C12, C13, Caz strastyla 390, 145, 106, 398 GPa olarak alinmustir.



Cizelge 4.5. GaN tabakalar i¢in Kristal boyutu, gerilme ve stress degerleri
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Ornek A Ornek B Ornek C
Gerilme (GPa) -0,0015 -0,0016 -0,0016

Kristal boyutu (nm) 73,36 70,03 66,98
Young modiili ile stres(GPa) -0,5599 -0,5973 -0,5973
Esneklik sabitleri ile stres(GPa) -0,7178 -0,7656 -0,7656

4.2.3. Isisal genlesme katsayilar:

Bir katinin 1s1sal genlesme katsayisi 1 °C sicaklik farkiyla boyda meydana gelen degismedir.

Termodinamikten bilindigi gibi 1sitilan her madde genlesir ¢linkii maddenin atomlarinin

enerjisi artar ve daha hizli titresirler. Bunun sonucunda birbirlerinden ¢ok kiiciik 6lgekte de

olsa uzaklagirlar. Aynit durum mevcut yapilar i¢in de gecerlidir. Bu ¢alismada da ornek A,

B, C sittigimizda genlesir [15]. Orgii parametrelerindeki degismenin yardimiyla, 1sisal

genlesme katsayilar1 simetrik (002), (004), (006) ve asimetrik (121) diizlemleri i¢in

hesaplanmaistir. Sicaklik degisimine gore orgili parametreleri Cizelge 4.6’da her {i¢ 6rnek i¢in

de verilmistir.

Cizelge 4.6 a) Ornek A igin degisik sicakliklarda nm boyutunda c- 6rgii parametreleri

(hkl) 300°C 350°C 400 °C 450°C
(002) 5,305565878 5,28229216 5,373110254 5,267880735
(004) 5,293512834 5,28381001 5,295430549 5,277142891
(006) 5,287514874 5,28456077 5,288110591 5,280896717
b) Ornek B icin degisik sicakliklarda nm boyutunda c- érgii parametreleri
(hkl) 300°C 350°C 400 °C 450°C
(002) 5,30645493 5,310133801 5,32701156 5,315456902
(004) 5,31336219 5,314826238 5,32174101 5,316132613
(006) 5,31631280 5,316973498 5,31884296 5,316605611
¢) Ornek C igin degisik sicakliklarda nm boyutunda c- érgii parametreleri
(hkl) 300°C 350°C 400 °C 450°C
(002) 5,28386391 5,289526127 5,296216777 5,286450331
(004) 5,29109573 5,293751383 5,295883831 5,291714065
(006) 5,29385443 5,295677721 5,295606374 5,294052621
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d) (121) diizlemi i¢in degisik sicakliklarda Ornek A, B ve C’nin nm boyutunda a ve ¢ rgii
parametreleri

Ornek A Ornek B Ornek C
Sicaklik(°C) a c a c a c
300 3,37166 5,27568 3,22032 5,22925 3,18724 5,20146
350 3,17134 5,27520 3,21966 5,22798 3,18534 5,19811
400 3,17365 5,27778 3,22210 5,23243 3,18952 5,20544
450 3,17331 5,27809 3,22107 5,23055 3,19065 5,20741

Isisal genlesme katsayilart Es. (4.9) ve (4.10) kullanilarak hesaplanmistir.

dl =l,.a.dT (4.9)

Burada dl sicaklik farkiyla boyda meydana gelen degisme, lo genlesmeden 6nceki uzunluk,
a 1s1sal genlesme katsayist ve dT genlesmeye neden olan sicaklik farkidir. Eger Es. (4. 9)’da
a yalniz birakilirsa, 1s1sal genlesme katsayisini veren formiil bulunur. Bu esitlik Es. (4.10)’da

verilmistir [232].

05—lﬂ 4.10
l, dT (4.10)

Farkl diizlemlerdeki 1sisal genlesme katsayilar1 Cizelge (4.7)’de verilmistir.

Cizelge 4.7. Ornek A, B ve C icin farkl diizlemlerde 1s1sal genlesme katsayilari

Diizlem a - Ornek A(1/°C) a — Ornek B(1/°C) a - Ornek C(1/°C)
c-002 1,42197E-05 3,87389E-05 2,33785E-05
c-004 3,62276E-06 1,57693E-05 9,04934E-06
c-006 1,12665E-06 4,75924E-06 3,30938E-06
c-121 3,99077E-06 6,08758E-06 7,65075E-06
a-121 6,26314E-06 5,44245E-06 7,13665E-06

Isisal genlesme katsayilarindaki farkliliklar1 daha detayli anlatabilmek icin Sekil 4.7°de pik

pozisyonlarindaki kaymalar gosterilmistir.
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Sekil 4.7. a), b) Ormek A’nin GaN tabakasi igin (002) ve (121) diizlemlerinde pik
pozisyonlarindaki kayma
c), d) Omek B’nin GaN tabakasi igin (002) ve (121) diizlemlerinde pik
pozisyonlarindaki kayma
e), f) Omek C’nin GaN tabakasi icin (002) ve (121) diizlemlerinde pik
pozisyonlarindaki kayma
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Bu sekiller sicakliktaki artmayla pik pozisyonlarinda meydana gelen kaymalar
gostermektedir. Bu kaymalar 1s1sal genlesme katsayilarinda farkliliklara neden olur ¢ilinkii
orgii genlestiginde a- ve c- 6rgili parametreleri degisir. Sekil 4.7de sadece simetrik (002) ve
asimetrik (121) diizlemleri i¢in pik pozisyonlarindaki kaymalar 6rnek olarak gdsterilmistir.
Gortldiigii gibi (121) asimetrik diizlemi ile kiyaslandiginda simetrik (002) diizlemi igin
pikler birbirinden daha fazla ayrilmistir. (121) diizlemi i¢in 1sisal genlesme katsayisinin
diger diizlemden 10 kat daha biiyiik hesaplanmasinin nedeni budur. Bu sonug¢ Sekil 4.7°den
kontrol edilebilir. Orgii parametrelerinin hesaplanmasinda pik pozisyonlar: Es. (4.3) ve
(4.4)" e gore bliyiik rol oynamaktadir. Farkli 6rnekler i¢in hesaplanan 1sisal genlesme
katsayilarindaki farkliliklar mevcut yapiy1 olusturan kristallerin miikemmeliyetini tahmin

etmek icin kullanilabilir. Kusurlarin bir kismi biiyilitme sirasinda ortaya ¢ikmais olabilir.

4.3. Williamson Hall

Radyal dogrultuda simetrik yansimalarin taranmasiyla, goriildii ki; ¢ ekseni boyunca
heterojen gerilme ve alt tabakaya parallel olan diisey kristal boyutu Bragg yansimalarinda
bir genislemeye neden olur. Simetrik ve asimetrik taramalar i¢in, gelen ve yansiyan dalga
vektorleri z ekseninde bulunur. Bunlar yansima diizlemini igerir. Yanal Kristal boyutu ve
mozaik bloklarn egimi simetrik kirilmalardan elde edilir. Bunlar z eksenine paralel olan
HR-XRD pik egrilerinde genislemeye neden olur [232]. Bu iki etkinin katkis1 yansima
diizleminin genislemesinde dogrusal bagimlilik olusturur. Bu durum her ikisinin etkisini
ayirt etmek i¢in kullanilir. Bunun ic¢in bir Williamson-Hall grafigi kullanilabilir (WH). Bu
grafik dogrusal bir grafiktir. Bu grafik FWHM’yi yansima agilarinin bir fonksiyonu olarak
kullandigimiz dogrusal bir grafiktir. Bu yansima agilar1 roking egrilerinden elde edilir. Bu

grafik FWHM*sin(0)/A fonksiyonunun sin(0)/A’ya kars1 grafigidir [235, 236].
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Sekil 4.8. b) (002), (004), (006) diizlemlerinde kenar mozaik bloklar1 i¢in Ornek A, B ve
C’deki InGaN tabakalarin Williamson-Hall grafigi

Sekil 4.8 (a) ve (b)’de GaN ve InGaN tabakalarin (002), (004), (006) diizlemleri icin WH
grafikleri gosterilmistir. FWHM 6l¢iilen profilin toplam genisligidir. A ve 0 sirasiyla X-
1sinlarinin dalgaboyu ve gelme agisidir. WH grafiginin egimi diizlemin egim ag¢isini verir.

Mozaik blogun yanal uzunlugu ise (L) fitin y eksenini kestigi noktadan bulunur. Bu fitler
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y=Yo+a*x gibi bir dogru denklemi ile ifade edilir. A numunesinin InGaN tabakasi i¢in yo ve
a degerleri sirastyla (-4,37), (39), B numunesinin InGaN tabakasi i¢in (0,16), (18,55), C
numunesinin InGaN tabakasi i¢in (-0,78), (19,89), A numunesinin GaN tabakas1 i¢in (-
0,0126), (10,59) ve B ile C numunelerinin GaN tabakas1 i¢in (0,026), (9,7) olarak
bulunmustur. WH grafiginin iki sinirlamasi vardir. Birincisi, ¢ok kristalize olma durumunda
egim sifira gider. Ikinci sinirlama ise amorf yapiya sahip olma yani kristallikten uzak olma
durumunda veya zayif boyutlu ¢oklu kristal yapisinda olma durumudur. Bu ¢alismada zay1f
kristal yapi, yanal ve diisey kristal uzunluklar1 iki simir arasinda belirlenmistir. Cizelge

4.8’de elde edilen veriler goriilebilir.

Cizelge 4.8 InGaN ve GaN tabakalarin Egim, Yanal uzunluk, Diisey uzunluk degerleri

Ornek A Ornek B Ornek C
Sicaklik (°C) Yanal Diisey Yanal Disey Yanal Diisey
Egim Egim Egim
(nm)(x10%)  (nm)(x10°) (nm)(x10%)  (nm)(x10%) (nm)(x10%)  (nm)(x10%)
GaN 1,7 9 321,4 1,7 9 3214 1,8 22,5 300
300 InGaN1 4,2 9 264,7 5 9 450 6,8 5,63 187,5
InGaN2 4,2 9 264,7 5 9 450 6,8 5,63 187,5
GaN 1,7 22,5 321,4 1,6 1,5 3214 1,8 22,5 300
350 InGaN1 3.8 22,5 204,5 43 9 225 6,8 5,63 187,5
InGaN2 3,8 2,2 204,5 4,3 9 225 6,8 5,63 187,5
GaN 11 0,1 321,4 1,7 5 321,4 1,8 22,5 300
400 InGaN1 54 5,6 450 3 6,4 150 6,8 5,63 187,5
InGaN2 54 5,6 450 3 6,4 150 6,8 5,63 187,5
GaN 1,9 0,6 375 1,7 5 346 1,8 22,5 300
450 InGaN1 2 5 150 31 75 166,6 6,8 5,63 187,5
InGaN2 2 5 150 31 75 166,6 6,8 5,63 187,5
GaN 1,7 2,2 346 1,8 15 346 1,8 22,5 300
500 InGaN1 4,7 11,3 195 31 225 180 6,8 5,63 188
InGaN2 4,7 11,3 195 31 225 180 6,8 5,63 188

GaN tabakasi i¢in, A numunesi i¢in egim agilar1 400 ve 450 °C igin harig biitiin sicakliklar
icin hemen hemen aynidir. 400 °C’de bir azalma ve 450 °C’de keskin bir artma vardir. B
numunesi i¢in egim acist degerlerinde artan sicaklikla 6nemli bir degisme yoktur. C
numunesi i¢in de durum aynidir. GaN tabakanin yanal kristal uzunluklar1 artan sicaklikla
dalgalanmalar gosterir. 350 °C’de keskin bir sekilde artar ve 400 °C’de tekrar keskin bir
sekilde diiser. 450 ve 500 °C’de numune A i¢in hafifge artar. Numune B igin yanal kristal
uzunlugu degeri numune A i¢in oldugundan daha yavas degisir. Numune C i¢in ayn1 degerler
artan sicaklikla degismez. Biitiin numuneler icin diisey kristal uzunlugu degerleri artan
sicaklikla ¢ok biiyiik farkliliklar gostermez. InGaN1 tabakasi i¢in, A numunesinin egim agisi
degerleri artan sicaklikla hafif dalgalanmalar gosterir. Numune B i¢in de durum aymidir.

Numune C i¢in egim acist degerleri artan sicaklikla degismez. Yanal kristal uzunlugu
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degerleri, 350 °C’de hizl1 bir sekilde artar ve 400 °C’de birden diiser bu sicaklik degerinden
sonra hafifce artar. Numune B i¢in yanal kristal uzunlugu degerleri 450 ve 500 °C’de ani bir
artma gosterir. Numune C i¢in yanal kristal uzunlugu degerleri biitiin sicakliklarda aynidir.
Numune A igin diisey kristal uzunlugu degerleri 400 °C’de bir pik yapar diger sicakliklarda
cok onemli bir degisiklik gdstermez. Numune B i¢in diisey kristal uzunlugu degerleri ¢ok
fazla degismez ancak 300 °C’de degeri maksimumdur. Numune C igin diisey kristal
uzunlugu degerleri artan sicaklikla degismez. InGaN2 tabakasi i¢in egim acis1 degerleri
numune A ve B i¢in dalgalanan bir davranig gosterir ama numune C igin bu degerler sabittir.
Bu durumlar yanal kristal uzunlugu degerleri i¢in de aynidir. Diisey kristal uzunlugu
degerleri numune A i¢in 400 °C’de bir pik yapar ve degerler diger sicakliklarda degismez.
Numune B igin diisey kristal uzunlugu degerleri 300 °C hari¢ diger sicaklilarda hemen
hemen aynidir. Numune C i¢in ise diisey kristal uzunlugu degerleri biitiin sicakliklarda
aynidir. Buna ilave olarak GaN tabakada ylizeye paralel olan mozaik blok uzunluklart
InGaN igin olanlardan daha biiyiiktiir. Bu durum numunelerin ¢abuk sogutulmasindan
kaynaklanabilir. Bunun sonucunda tabakalar mozaik bloklar olarak olusur. Ayni zamanda
WH grafigini ¢izerken, FWHM*cos(8)/A’nin sin(0)/A’ya kars1 grafigi diiz bir ¢izgi verir. Bu
grafigin Y eksenini kesme noktasi paralel mozaik blok uzunlugunu verir(yo). L1=0.9/(2yo)
denklemini kullanarak L+’i hesaplayabiliriz. elstres degeri bu fitin egiminin direkt olarak

4*e1degerini vermesiyle hesaplanabilir [233, 234].

8
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Sekil 4.9. a) Ornek A, B ve C’nin GaN tabakalar1 icin (002), (004), (006) diizlemlerinde
diisey mozaik boyutunun Williamson-Hall grafigi
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Sekil 4.9. b) Ornek A, B ve C’nin InGaN tabakalar1 i¢in (002), (004), (006) diizlemlerinde
diisey mozaik boyutunun Williamson-Hall grafigi

Sekil 4.9°da GaN ve InGaN i¢in WH grafikleri goriilebilir. Bu dogrusal grafikler y=yo+a*x
gibi bir dogru denklemi ile ifade edilebilir. Numune A’nin InGaN tabakasi i¢in yo Ve a
degerleri(14), (-6,4), numune B’nin InGaN tabakas1 icin (14), (-13), numune C’nin InGaN
tabakasi i¢in (12), (-11), numune A’nin GaN tabakasi i¢in (8,6), (-9,3), numune B’nin GaN
tabakasi i¢in (8,1), (-8,9), ve numune C’nin GaN tabakasi igin (7,9), (-8,5) olarak
bulunmustur. Cizelge 4.8’de GaN tabakasi igin paralel kristal uzunluk degerleri gortilebilir.
Bu degerler artan sicaklikla hafif¢e azalir ve artar. InGaN tabaka icin bu degerler siirekli

azalir ancak 400 °C harigtir.

4.3.1. Kenar ve vida dislokasyonlar

108-10'2 cm araligindaki dislokasyonlar tedirgin edici dislokasyonlar olarak kabul edilir
(TD). Safir iizerine biiyiitiilen azot tabanli tabakalar 6rgii uyumsuzlugundan dolayi tedirgin

edici dislokasyon 6zelligi gosterir [234, 235].,

Bu calismada, GaN ve InGaN tabakalar safir lizerine biiyiitiildiiglinde biiyiik 6l¢iide tedirgin
edici dislokasyon yogunlugu o6zelligi gosterir. Bu gibi tabakalarin iizerindeki
dislokasyonlarin {i¢ ¢esidi vardir [20,23]. Bunlar Burgers vektorii ile verilen <a> kenar

dislokasyonu, yine <c> Burgers vektorii ile verilen vida dislokasyonu ve <c+a> Burgers
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vektorii ile verilen karisik tip dislokasyondur. Kristallesme seviyesi ile ortaya ¢ikan
sonuglar1 gorebilmek i¢in iki yontem kullanilir. Ik metotta kenar(Dkenar) Ve Vida (Dviga) tipi

dislokasyonlar epitaxial tabakalarda asagidaki gibi hesaplanir;

2 2
=B o S 171 (@11)
screw edge

Burada B FWHM degeridir ve HRXRD roking egrileri ile oOlgiiliir. Kristallik durumunu
belirler. ( GaN igin bviga=0,5185 nm, bkenar=0,3189 nm ve InGaN igin bvida=0,5198 nm,
bkena=0,3417 nm.) Ikinci metoda gore, kenar ve vida dislokasyon yogunluklar1 Burger
vektoriine, egim ve yanal mozaik uzunluguna baglidir. Her ¢esit dislokasyon, yanal mozaik
uzunlugu, egim ve burkulma acilarina bagimlidir. Metzger ve arkadaslari tarafindan
bildirildigi gibi [12] GaN filmlerin (002) diizlemindeki ortalama burkulma acis1 kenar
Burger vektorii (b=1/3(11-20)) tipi dislokasyon yogunlugu ile alakalidir. Ortalama egim
acist ise, monoton Burger vektorii b=(0001) vida tipi dislokasyon ile iligkilidir [11]. Burger
vektorti, kristal blogun (b=1/3(11-20)) kenar tipi dislokasyon yiizeyinin normali etrafinda
azimutsal donmesi ile olusur. Olgiilen burkulma, burkulma acisi ouwist’ten bulunur. Bu
aciklamalari kullanarak kenar tipi dislokasyonu hesaplayabiliriz. Eger dislokasyonlar kiigiik
boyutlu bir pargacik sinirinda toplandiysa, kenar tipi dislokasyon yogunlugu asagidaki
formiillerle hesaplanabilir [237, 238];

A 3,
Nscrew - W ' Nedge = TL” (412)

SCrew edge*

Burada aggim acist mozaik kusur egim agisidir. ag, asimetrik diizlemlerin pik genislemesidir

ve bvida Burger vektoriiniin uzunlugudur.

GaN ve InGaN tabakalar i¢in hesaplanmis TD degerleri ikinci metottan Cizelge 4.9°da
verildigi gibidir.



109

Cizelge 4.9. GaN ve InGaN tabakalar icin sicaklia bagimli olarak Vida ve Kenar
dislokasyon yogunluklari

Ornek A Ornek B Ornek C

Sicaklik (°C) 2.metot 2.metot 2.metot

Kenar D.L(x10°)  Vida D.L(x10%) | Kenar D.L(x10°)  Vida D.L(x10%) Kenar D.L(x10%) Vida D.L(x10%)

GaN 1,55 1,25 2,36 1,25 1,55 1,25

300 InGaN1 9,55 1,64 10,80 9,55 9,55 1,64
InGaN2 10,80 1,60 42,90 3,62 4,22 3,57

GaN 1,46 1,25 2,22 1,29 1,46 1,25

350 InGaN1 1,50 3,39 4,80 3,56 1,50 3,39
InGaN2 1,60 3,20 4,00 3,01 0,16 3,20

GaN 1,42 3,10 1,69 1,26 1,40 3,00

400 InGaN1 2,21 1,30 2,90 4,59 2,21 1,30
InGaN2 1,67 4,89 1,89 4,79 1,28 3,86

GaN 1,46 9,70 3,28 1,16 0,34 1,49

450 InGaN1 3,13 4,13 3,14 4,31 3,10 4,10
InGaN2 3,14 4,31 2,86 1,31 0,34 1,47

GaN 1,50 1,08 2,24 1,19 0,35 1,49

500 InGaN1 1,73 3,81 1,90 3,82 1,67 4,89
InGaN2 1,90 3,82 2,86 1,31 0,34 1,47

Ikinci metoda gore, kenar tipi dislokasyonlar once azalir sonra artar ve vida tipi
dislokasyonlar 6nce artar sonra azalir. Biitiin bu sonuglar GaN ve InGaN tabakalar i¢in artan
sicaklikla gergeklesir. Bu durumlar her iic numune i¢in de gegerlidir. Eger Cizelge 4.9
dikkatlice incelenirse goriilebilir ki TD yogunluklar1 genelde GaN tabakalar i¢in daha
disiiktiir. Bu sonug, biiyiitme kosullarina atfedilebilir. Biiylitme kosullart GaN tabakalar i¢in
InGaN tabakalara kiyasla daha optimizedir.

4.4. Ters Orgii Uzay Haritas1 Kullamilarak Yapisal Ozelliklerin Belirlenmesi

Ters 6rgii uzay haritalamasi, X-1511 kirinimindan veri elde edilmesinde kullanilan yeni bir
terimdir. Burada prensip X- 1sm1 kirimim deseninden miimkiin oldugunca ¢ok bilgi
cikarilmast ve bu islemin kirmim uzay probunun ters uzayr miimkiin oldugunca detayl
arastirmasiyla saglanir. Bu detaylar, milkemmellikten sapmalar1 ve mikroyap1 hakkinda bilgi
sahibi olmamizi saglar. Bunlar genellikle malzemenin yapisal 6zellikleri tizerinde baskindir.
Bu dijitize edilmis film metodlarina benzerdir. Ancak prob daha kiigiiktiir ve dinamik aralik
daha yiiksektir. X- 1sinlar1 kirimim teknigiyle yapilan analizler ¢ok genis bir alana yayilir ve
ters uzay haritalamasi ile ilgili kisim Fewster (1996)’da goriilebilir. Genel olarak ¢oziiniirliik
probleme uygun secilmelidir. Analiz etmek istedigimiz numunenin ii¢ boyutlu imaji temel

prensiptir. Iki boyutlu ters uzay haritalamasi numune hakkinda tahminler yapmamizi
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gerektirir, ¢iinkli bunlar sirastyla bir diizlemin yansimalar1 ve ters uzayda bir ¢izgidir. Bu

calismada numunelerin {i¢ boyutlu olarak ters uzay haritalamalari verilmistir.

h[100](x103)

h[100](x1073)

1.82

1[001]

aF

h[100](x10-3)

184
10011

©)
I g foe
=3 3 o
Sekil 4.10. a) Ornek A icin (002) diizleminde sirasiyla chi 0, 0.4, -0.4 acilarinda ters uzay

haritalar1 b) Ornek A icin (002) diizleminde softwareden chi 0, 0.4, -0.4
acilarinda 20 déniisiim ekrani ¢) Ornek A igin (002) diizleminde chi 0, 0.4, -0.4

acilarinda 20 egrileri
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Sekil 4.11. a) Ornek A igin (105) diizleminde sirasiyla chi 20.082, 20.482, 20.682 acilarinda
ters uzay haritalar1 b) Ornek A igin (105) diizleminde softwareden 20.082, 20.482,
20.682 chi agilarinda 20 doniisiim ekram ¢) Ornek A igin (105) diizleminde chi
20.082, 20.482, 20.682 agilarinda 20 egrileri
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Sekil 4.12. a) Ornek B i¢in (002) diizleminde sirastyla chi 0, 0.4, -0.4 acilarinda ters uzay

haritalar1 b) Ornek B igin (002) diizleminde softwareden 0, 0.4, -0.4 chi

acilarinda 20 déniisiim ekrani ¢) Ornek B igin (002) diizleminde chi 0, 0.4, -0.4

acilarinda 20 egrileri
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Sekil 4.13. a) Ornek B i¢in (105) diizleminde sirasiyla chi 20.082, 20.482, 20.682 acilarinda
ters uzay haritalar1 b) Ornek B icin (105) diizleminde softwareden 20.082,
20.482, 20.682 chi agilarinda 20 doniisiim ekran1 c¢) Ornek B icin (105)
diizleminde chi 20.082, 20.482, 20.682 agilarinda 26 egrileri

GaN ve InGaN gibi nitrit tabanl bilesikler heksagonal yapiya sahiptir ve ve bunlarin kristal
kalitesi simetrik piklerindeki genisleme oOlgiilerek bulunabilir. Ayni zamanda bu gibi
tabakalardaki HR-XRD donme tarama egrilerinin simetrik ve asimetrik genislemeleri
dislokasyonlardan kaynaklanir. Ters uzay haritalarinin LEPTOS yazilimi sayesinde 2 teta
verilerine doniistliriilmesiyle elde edilen tam genislik yar1 maksimum (FWHM) degerleri
GaN ve InGaN tabakalar icin Cizelge 4.10°da verilmistir. Her iki numune igin Slgiilen
degerler karsilastirildiginda (105) diizlemi i¢in olan degerlerin hemen hemen ayni oldugu
goriiliir. Bunun nedeni her iki numunedeki GaN tabakalarinin benzer biiyiitme sartlarina
sahip olmasidir. (002) diizlemi i¢in InGaN tabakanin FWHM degerleri literatiirdeki ile
kiyaslanabilir. Bu sonug¢ gosterir ki 6rnek A’daki InGaN tabakasi daha yliksek kristal

kalitesine sahiptir.
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Cizelge 4.10. Ornek A ve B i¢in GaN ve InGaN tabakalarmin (002) ve (105) diizlemlerinde

pik pozisyonlari
Ornek A Ornek B
(hkl) Pik pozisyonu (26) Pik pozisyonu (26)
002) GaN 34,563 34,563
(

(002) InGaN 34,169 33,929
(105) GaN 105,006 105,006
105) InGaN 104,241 104,319

(

4.4.1. Ters uzay haritasindan elde edilen 6rgii parametreleri

Orgii parametrelerinin hesabi, gerilme, zorlama, kenar ve vida dislokasyonlarinin hesabinda
kullanilabilir. Heksagonal yapilar i¢in a- ve c- orgii parametreleri hesaplanmalidir. Bu 6rgii
parametrelerinin hesab1 igin gerekli formiiller Es. (4.3) ve (4.4)’de verilmistir. InGaN
tabakalar1 icin Orgii parametreleri Vegard yasast kullanilarak bulunabilir. InGaN
tabakalarinin 6rgili parametreleri i¢in Vegard yasast Es. (4.1) ve (4.2)’te verilmistir. Burada
X InGaN bilesigindeki In oranidir. Bu oran Es. (4.9) ile hesaplanabilir. Ornek A ve B igin In
oranlar sirasiyla %10,5 ve %13,6 olarak bulunmustur. Es. (4.1), (4.2), (4.3) ve (4.4)’den

bulunan a- ve c- 6rgii parametreleri Cizelge 4.11°de verilmistir.

Cizelge 4.11. Ornek A ve B i¢in GaN ve InGaN tabakalardaki (002) ve (105) diizlemlerinde
orgii parametreleri

Ornek A Ornek B
Diizlem ve Bilesik a- c- a- c-
GaN (002) XXXX 5,1859 XXXX 5,1859
InGaN(002) XXXX 5,2033 XXXX 5,2033
GaN (105) 3,2650 5,1686 3,2570 5,1686
InGaN(105) 3,2650 5,1686 3,2650 5,1686

4.4.2. Gerilme, zorlama

Gerilme, referans Orgili parametreleri ag Ve Co ile tanimlanir. Bu durum Es. (4.13) ve (4.14)’de

gosterilmistir.

— Crneasurea — Co

&
c c,

(4.13)
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& = Aeasured — Qo (414)
a

Govde GaN’da hidrostatik gerilme baskindir. Bu agilama ve kusurlardan etkilenir. Gerilme
genellikle ince film-alttas 1sisal genlesme Kkatsayisi uyumsuzlugu ya da Orgi
uyumsuzlugundan kaynaklanir. Ama tipik gerilmelerle kiyaslandiginda evrensel orgi
parametrelerindeki degisimin biiyiik oldugu goriiliir. Bu gibi durumlarda ortalama evrensel
parametreler kullanilabilir ama bunlarda ¢ok giivenilir degildir. Gerilmenin, bu ¢alismanin
bazi kisimlarinda oldugu gibi, negatif degerler almasi miimkiindiir. Bunun nedeni

dislokasyonlarin ve kusurlarin 6rgii parametrelerini nasil etkileyeceginin kesin olmamasidir.

I¢ diizlem zorlama (o) bilyiitme sirasinda ortaya cikar. Bu siireg, asilama, érgii uyumsuzlugu
ve film ile alttasin 1sisal genlesme katsayilari arasindaki uyumsuzluktan kaynaklanir.
Zorlama genellikle gerilmeyi 6lgerek hesaplanir. Eger rotasyonel simetrik bir gerilme varsa

zorlama gerilmeyi kullanarak bulunabilir. Zorlama formiilleri Es. (4.15) ve (4.16)° da

verilmistir.
o (1-v)
= "7 4.15
=T (@15)
o 2V
£, = 4.16
=T (4.16)

Burada v Poisson oranidir ve 0,212 olarak alinmistir. E, Young modiiliidiir ve 287 olarak

almmuastir [14]. Gerilme ve zorlamaya ait degerler Cizelge 4.12°de verilmistir.
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Cizelge 4.12 a) Ornek A icin gerilme ve zorlama degerleri

ao Veya Co Ameas- VYA Creas. Gerilme Stres Bilesik ve diizlem
5,1855 5,1859 7,91x10-5 0,05352 GaN (002) -c
5,2808 5,2033 -0,01467 -9,92754 InGaN (002) -c
3,1896 3,2650 0,02363 8,60512 GaN (105) -a
5,1855 5,1686 -0,00325 -2,2021 GaN (105) —
3,2262 3,2570 0,0096 3,4805 InGaN (105) -a
5,28075 5,1892 -0,01734 -11,7349 InGaN (105) -c

Cizelge 4.12 b)Ornek B icin gerilme ve zorlama degerleri

ap veya Co Ameas. VEYA Crmeas. Gerilme Stress Bilesik ve diizlem
5,1855 5,1860 7,91x10-5 0,05352 GaN (105) —
3,1896 3,2650 0,02363 8,6052 GaN (105) —a
5,28075 5,1892 -0,01734 -11,7349 InGaN (105) —c
3,2262 3,2570 0,009547 3,4771 InGaN (105) -a

(002) diizlemi igin Ornek A ve B’de gerilme ve zorlama degerleri ayn1 bulunmustur. Bu

yiizden Cizelge 3 (b)’de sadece (105) diizlemi icin olan degerler gosterilmistir.

InGaN tabanli giines pili yapilarinda In oram1 x’in Ol¢lilememesi baglica bir problemdir.
Bunun nedeni gerilmenin In oranina olan katkisidir [16]. Gerilme ve In oraninin etkilerini
birbirinden ayirmak i¢in bir kiibik denklem kullanilir. InGaN’da genellikle bu tiir bir
problem mevcuttur. Bu degerleri birbirinden ayirmak i¢in kiibik denklem metodu

kullanilmastir.

Literatiirde goriilebildigi gibi, kristallerin kalitesini artirmak i¢in III grubu nitrit film ve safir
arasma bir GaN tampon tabaka biiyiitiiliir [16]. Bunun sayesinde, GaN tampon tabaka ve
kristal tabaka arasinda c- i¢ diizlem oryantasyonu saglanir. Bunun da sonucu olarak, aittas
tizerinde GaN tampon tabaka rahatlamali olarak olusur ve diizgiin bir biiyiitme saglanir [16].
Heksagonal birim hiicrenin alt ve iist diizlemleri ¢akisir ve gerilme olusur. Bu heksagonal
hiicrenin deformasyonuna neden olur ve c/a oram1 degisir [16]. Birim hiicredeki
deformasyon, heksagonal sistemler i¢in esneklik modiilii kullanilarak genellestirilmis Hooke

yasast ile ifade edilir.

Biitiin bu siirecin sonunda, epitaksiyel sistemlerdeki birim hiicrenin ¢ ekseni z eksenine veya
iic dogrultuya paraleldir. Bu durum esneklik modiiliiniin sadelesmesi ile sonuglanir [16].

Gerilme ve ¢ift eksenli gerilme durumunda, kristal yiizeyine dik dogrultuda o, =0 ve alt

diizlem g, gerilmesi ve biiyiitme yoniindeki &,, gerilmesi Es. (4.17) ile verilir.
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C
Egg = —C—B(gll +&y) (4.17)
33

o,; zorlama ve C;; Voigt’s rotasyonundaki esneklik modiiliidiir. Alt dizlemde &, = ¢, ile
izotropiktir. Uyarilmis ve kismen rahatlamis filmlerde heksagonal yap1 korunur.
Gerilmelerin tanimlanmasiyla &, = (C( L)—c,(L) )/C0 (Lyve g, = (a( L)-a, (L))/a0 (L)

esitlikleri Es. (4.18)’de yerine yazilir.

(U6 a0 a(l)-a0
Co(L) en(l)  ay(L)

(4.18)

Burada C(L) ve a(L) InGaN’m gerilmis 6rgii parametreleridir. c,(L) ve a,(L) rahatlamis
orgii parametreleridir. Gerilmis 6rgii parametreleri direk olarak XRD analizinden belirlenir.
Uyarilmus biiyiitme i¢in a(L)=a,(S) dir. Burada S alttag ve GaN tampon tabakay1 temsil
eder. ¢, Ve &,, esneklik modiilleri bilesigin kimyasal kompozisyonuna baglidir. Heksagonal

kristal sistemi i¢in Poisson orani, (001) diizlemine dik olan ¢ift eksenli gerilme Es. (4.19) ile

verilir.

o (4.19)
33

Poisson orani i¢in dogrusal iliski birinci dereceden yaklasimla Es. (4.20) ile verilir.

V(L) =x v (K) + (1= X)v (M) (4.20)

Burada K, M ve L kristal tabakay1 olusturan bilesimlerdir ve bizim ¢alismamiz i¢in InN,

GaN ve InGaN’dir. a (L), ¢,(L) ve v(L) Es. (4.18)’de yerine konulursa Es. (4.21)’teki
kiibik esitlik elde edilir.
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Px® +Qx*+Rx+S =0 (4.21)

InGaN tabakadaki In orant x InN ve GaN’in pik pozisyonlarma bagli olarak Vegard
yasasindan bulunabilir. InN ve GaN’mn pik degerlerine bagli olarak bulunan InGaN
tabakanin degerlerindeki bozukluklar orgiide gerilme oldugunu goésterir. InGaN igin x
degerindeki fark Vegard yasasi kullanilarak hesaplanabilir. InGaN i¢in olan x degerindeki
gerilmeden gelen katkiy1 ayir edebilmek icin (4.21) deki kiibik denklem kullanilabilir [16].
Bu denklemdeki P, Q, R ve S sabitlerinin anlamlari; Poisson orani ve InN ve GaN i¢in a- ve
c- evrensel drgii parametreleridir. Orgii parametreleri Vegard ve Poisson denklemleri ile elde
edilebilir. x orant uygun bir yazilimla bulunabilir. Bu x degerini kullanarak gerilme

hesaplanir.

=(v(InN)—-v(GaN ))((a0 (InN))-a, (GaN ))(c0 (INN)—c, (GaN)) (4.22)

Q=(1+v(GaN))(a, (InN)—a,(GaN ))(c, (InN )—c, (GaN ))+(v(InN )-v(GaN )

(4.23)
[(ao(lnN)—ao(GaN)) ,(GaN ) +(a, (GaN ) - (|nGaN))(c0(|nN)—cO(GaN))]
R =(a,(InN)—a,(GaN))[ (1+v(GaN))c,(GaN ) —c(InGaN ) |+
(¢ (InN)—c, (GaN))[ (1+v(GaN))a, (GaN ) —v(GaN )a(InGaN ) |+ (4.24)
(v(InN)-v(GaN))(a,(GaN)—a(InGaN))c,(GaN )
S =(1+v(GaN))a,(GaN)—c,(GaN)—v(GaN)a(InGaN)c,(GaN ) - .25

a,(GaN)c(InGaN)

Bu denklemlerdeki GaN ve InN igin olan sabitler sirasiyla CS*M =0,51850nm,
a%™ =0,31892nm, C'™ =0,57033nm, a!™ =0,35387nm, GaN i¢in C_=103G Pa,
C,; =405G Pa, InN i¢in; C, =92G Pa, C,, = 224G Pa seklindedir [14]. Kiibik denklemin

ii¢ tane reel kokii vardir. Ancak bunlardan sadece bir tanesinin fiziksel anlami vardir. X orani

degeri O ile 1 arasinda degisir. InGaN tabakalar i¢in In oran1 x 6rnek A ve B i¢in sirasiyla
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%9,82 ve %15,11 olarak bulunmustur. In oraninin tam degeri hesaplanirsa gerilme de tam
olarak hesaplanabilir. Bu tam degerin hesaplanmasinda ters uzay haritasinin biiyliik 6nemi
vardir. Standart 6l¢iimler sirasinda ortaya ¢ikan pik kaymalari ters uzay haritalamasi metodu
ile engellenebilir. Ornek A’daki InGaN tabaka icin gerilme degerleri 2,68x107 c- ve -
3,37x102 a- seklindedir. Ornek B icin ayni degerler sirasiyla, 5,88x103, -7,53x1073,dir.

Buradaki gerilme hesaplamalar1 InGaN’in evrensel degeri ve Ax/x, denklemine gore
yapilmistir. Burada Ax=x-X,’dir ve x, X, gerilmis ve gerilmemis evrensel orgii

parametreleridir.

4.4.3. Dislokasyonlar

Kenar, vida ve karisik tip dislokasyonlar Kurtz tarafindan bulunan bir metotla hesaplanabilir
[234]. Bu metotda dislokasyonlar Burger vektoriiniin uzunluguna ve FWHM degerine

baghdir. Vida ve kenar tipi dislokasyonlar Es. (4.26) ve (4.27) ile hesaplanabilir.

ﬂz
D. =
° 9b5CreW2 (4 26)
ﬁZ
D, = 4.27
B 9bedgez ( )

Burada B, FWHM degeridir ve b Burger vektdriinliin uzunlugudur. Burger vektoriiniin
uzunlugu bscrew=5,185 NM Ve Degge=3,196 nm alinmistir [233]. Burger vektoriiniin uzunlugu
orgli parametreleri ile aynidir. Burger vektoriinii kullanarak kenar tipi dislokasyonlar
kristalin yiizeyinin normali etrafinda azimutsal doniisiiyle uyumlu hale gelir. Karigik tip
dislokasyon ise kenar ve vida tipi dislokasyonlarin toplami olaral hesap edilebilir. Bu esitlik
Es. (4.28)’de gosterilmistir.

DB (4.28)

DB,,., + DB

mixed — screw edge

Hesaplanan dislokasyon yogunluklar1 Cizelge 4.13’te gosterilmistir.
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Cizelge 4.13. Orneklerin vida ve kenar tipi dislokasyon yogunluklari

Bilesik ve FWHM(Der.) brenar-C buida-a DByenar DBuida
diizlem
GaN(002) O.A 1,169 5,185 XXX 0,005648 XXX
InGaN(002)0.A 0,4359 5,185 XXX 0,0007853 XXX
GaN(105) O.A 0,2182 5,185 3,196 0,000197 0,000518
GaN(105) O.B 0,2173 5,185 3,196 0,000195 0,000514




4.5. Optik Karakteristikler

4.5.1. Fotoliiminesans
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Sekil 4.14 PL spektrumunun tasiyict yogunluguna bagimliligimi gostermektedir. Bu
spektrum laserle elde edilen eksitasyon sayesinde olusmustur. Diisey eksen logaritmik
skalaya ayarlanmistir. Bu spektral degisimi genis bir aralikta inceleyebilmek i¢in yapilmustir.
380 (3,24 eV) nm dalgaboyu civarinda, GaN’1n bilesenlerinden biri numune C’de keskin bir
pike sebep olmustur [24]. Bu durum, bu bilesene ait tasiyict yogunlugunun bu spektral
bolgede biiyiik oldugunu gosterir. Her {i¢ bilesende de genis bir yesil emisyon merkezi ~520
nm (2,38eV) dalga boyu civarinda goriilebilir. Bu emisyonun orijini bazi safsizliklar ve yerel
kusurlara atfedilebilir [25]. Bu maksimuma denk gelen dalga boyu bant araligi (Eg) yi

E = h*c/4 denkleminde yerine koyarak bulunabilir. Numuneler A, B, C i¢in bant araliklar

sirastyla 2,4 eV, 2,35 eV ve 2,38 eV olarak hesaplanmistir. Dalgaboyunun 650 nm
degerinden sonra PL siddet eksenindeki diisiis bu degerden sonra InGaN’in herhangi bir
enerji seviyesi bileseni olmadigini gosterir. Eksitasyonla olusan stimulasyon igin gelen

fotonun enerjisi tam olarak atomun enerji seviyelerinden birine esit olmalidir [238].

Bu c¢alismada InGaN ve GaN’in yasak enerji araliklann (Eg), PL ve sogurma
spektrumlarindan hesaplanmistir. Enerji araligi sogurma spektrumu kullanilarak da
hesaplanabilir. Sogurma varsa yansima yoktur. Tiiketim ise gelen fotonun enerjisinin
malzeme igerisinde aniden diismesidir. Kirilma indisi, sogurma katsayisi, tiikketim katsayisi
ve kalinlik gibi bazi optik 6zellikler (Swanepoel 1983) tarafindan bulunan bir metotla
hesaplanabilir. Bu metodun InGaN/GaN yapiya uygulanabilmesi i¢in gegirgenlik
spektrumuna ihtiya¢ vardir. Gegirgenlik numuneye gelen ve numuneden gecen 1$in
siddetlerinin oranidir. Swanepoel metodunda maksimum gegirgenlik (Tm) ve minimum
gecirgenlik(Tm) degerleri uygun bir yazilimla belirlenir. Bu degerlerin olusturdugu fit
cizgileri zarf metodunda kullanilir. Bu metottan elde edilen sonuglar literatiirle iyi bir uyum
icindedir. Sekil 4.14 a, b, c PL’1 enerjiye baglh olarak ve kiigiik grafikler dalga boyuna bagl
olarak gostermektedir. Numunelerin Eg’leri PL’deki pik kullanilarak hesaplanabilir. Enerji-
siddet grafigindeki pik merkezi tam olarak Eq degerini verir. Ornek C i¢in olan PL grafiginde
InGaN pikinin solunda bir pik daha vardir. Bu pikin GaN’a ait oldugu tahmin edilir.
Literatiirde InGaN’1n E4’si mavi bolgededir. Ama burada yesil bolgeye kaymistir. Bu durum

In katkisindan kaynaklanmis olabilir.
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4.5.2. Gegirgenlik

Gegirgenlik dl¢timlerinin spektrumu dalga boyunun %T ’ye gore grafikleri ¢izilerek bulunur.
Bu grafik Sekil 4.15°de gosterilmistir. Bu grafige gore 151k yakin goriiniir bolgede tamamen
sogurulmustur ¢390 nm). Numune A’ya ait oldugu tahmin edilen kirmizi egri numune B ve
C egrilerine gore daha keskin bir sekilde yiikselmistir. Bunun nedeni GaN’1n bant araliginin
mavi bolgede olmast olabilir. Spektrumun diger kisimlarinda siddet degerlerinin
dalgalanmalarindan baska biiyiik bir fark yoktur. Bu dalgalanmalar kalinlik farkliliklarindan
kaynaklanabilir. Kalinliklar tabakalarin yar1 gecirgen pencereler olarak davranmasina neden
olabilir. Bu durum InGaN giines pilinin verimini etkiler [236]. Gegirgenlik spektrumundaki
girisim sagaklart film kalinliklarindaki degisimlere baglidir. Bant araliklari girigim
sacaklarmin yiiksek enerji sinirlarindan belirlenir [236]. Ama bu sogurma sinir1 bant

araligia denk gelen banttan banda gecisten ziyade eksitonlar sayesinde olabilir.
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Sekil 4.15. InGaN/GaN yapisinin gegirgenlik spektrumu

Olgiilmiis bir gecirgenlik spektrumundan enerji araligini belirlemenin tek bir prosediirii

yoktur. Bu yiizden PL dl¢limleri bant araligini belirlemek i¢in kullanilir. InGaN/GaN/Al203
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MQW yapinin gegirgenlik 6l¢timleri yapilmistir. Optik gegirgenlik spektrumu kullanilarak,
film kalinligi, kirilma indisi, tliketim katsayisi ve sogurma katsayist hesaplanabilir.

Asagidaki denklemlerde ns alt tabakanin kirilma indisidir (Safir).

Sekil 4.15°de numunelerin gegirgenlik spektrumlart goriilebilir. Sekil 4.15°deki kiiciik
grafiklerde zarflar goriilebilir. Bunlar iist ve alt zarflar olarak cizilmistir. Tm ve Tm
matematiksel bir model olarak ifade edilirse Es. (4.29) elde edilir. Kirilma indisi i¢in gereken
denklem Es. (4.30) dadir. Es. (4.30) deki N Es. (4.31) kullanilarak bulunabilir.

Ax
B oxene
—Cx+Dx (4. 29)

AX
T =
B +Cx+ Dx

n=[N +(Nz_nsz)yz]llz (4. 30)

N :1(1_'_ n52)+ 2ns(TM _Tm)
2 T, XT, (4. 31)

Film kalinlig1 ardisik Tm ve Tm degerleri kullanilarak hesaplanabilir. Kirilma indisi degerleri
n(M1) ve n(A2) kalinlik denkleminde kullanilir.

{o x4,
2[n(4) 4, —n(4)A] (4.32)

Burada t film kalinligidir. Kirilma indisinin dalga boyuna bagimli olarak degisimi Sekil
4.16°da gosterilmistir.
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Sekil 4.16. Kirilma indisinin dalga boyuna gore degisimi

Omek B’ de kirilma indisi de@erleri dalgali bir defisim gostermistir. Bunun nedeni
yiizeydeki pinhollarin yogunlugu veya yapidaki In katkisinin homojen olmamas: olabilir.
Sekil 4.21°de pinhollar goriilebilir. Ornek A ve C’de kirilma indisi degerlerinin dalga boyuna
gore degisimleri normaldir. Ornek A i¢in kirilma indisi degerleri hemen hemen sabittir. Bu
durum o6rnek A’nin kristal kalitesinin ve biiyiitme sartlarinin optimize oldugunu gosterir.
Zay1f ve orta bolgede sogurma katsayisi a sifir degildir ve Es. (4.29)” daki x 1°den kiigiiktiir.
Bu bolge i¢in kirilma indisi Es. (4.30)’da verilmistir. Es. (4.29)’da ki x Es. (4.33) ile
hesaplanabilir.

— EM _[EM2 - (n2 —1)3(n2 _ ns4)]l/2

X= 3 2
(n-1)°(n-n,") (4. 33)
Buradaki Em Es. (4. 34)’den bulunur.
8n°n ) ,
E, =——+("-1)(n"—n,")
Ty (4. 34)

Tm’ye gore x Es. (4. 35)’den hesaplanabilir.
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. Em _[Em2 _ (n2 _1)3(n2 _ r.|s4)]1/2
(n _1)3(n - nsz) (4_ 35)

Bu denklemde Em Es. (4. 36) ile hesaplanabilir. Bu ¢alismada x her iki yontemle de
hesaplanmistir ve uyum iginde olduklar1 goriilmiistiir. Cizelge 4.14’de bulunan x degerleri
gosterilmistir. Em, Em ve N hesaplamalarda kullanilan parametrelerdir ve adlar1 yoktur.

Sogurma katsayisi (o) x kullanilarak Es. (4. 37) ile hesaplanir.

2
E - 81 M (-t -n?)

T, (4. 36)

ve tiiketim katsayisi (k) Es. (4. 38) ile hesaplanir.

gt |n(1)

t X (4.37)
Lz

iy (4. 38)

Sogurma, soniim ve kalinlik degerleri Cizelge 4.14’de gosterilmistir.

Cizelge 4.14. X degerleri, soniim, sogurma katsayilar1 ve kalinlik

Ornek Tm'den X Tm'den X
A 11,87 11,83
B 11,75 11,70
C 11,82 11,78
- Sontim Sogurma Ortalama
Ornek Kalinlik
Katsayisi Katsayis
(nm)
A 2,1x10%? 2,4x10* 10229,50
B 2,2x1072 2,6x10 9457,847

C 2,2x1072 2,5x10* 9706,214
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Yariiletken malzemelerde, foton enerjisinin sogurma katsayisina etkisinden faydalanarak,
yasak enerji aralig1 belirlenebilir. Sogurma egrileri Sekil 4.17°de gosterilmistir. Yiiksek
enerji bolgesinin fitinin x eksenini kesme noktasi yasak enerji araligi degerini verir. Egq

degerleri her lic numune i¢in de 2-3 eV araliginda bulunmustur. Bu sonu¢ PL sonuglariyla

uyumludur.
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Sekil 4.17. Ornek A, B ve C i¢in sogurma spektrumlari
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453.FTIR

Biitiin numunelerin ATR spektrumu 670-690 cm™ araliginda keskin bir sogurma piki
gosterir. Gozlenen bu pik frekans resonansi sonucudur. Bu rezonans gelen 1gimanin dalga

vektoriiyle ara yiiz polaritonlarinin eslesmesiyle olusur [239].

InGaN giines pilinin FTIR spektrumu Sekil 4.16°da gortilebilir. Bu grafik dalga sayisinin
gecirgenlige karst degisimini gosterir. Her {i¢ numune i¢in {i¢ ortak 6zellik spektrumda

goriilebilir.

1) 2000-1000 cm! spektral araliginda In iliskili gerilmis bantlarin siddeti diiser. Bu durum
In-Ga ve Ga-N baglarindan kaynaklanir [240].

2) 3000-3500 cmispektral aralifinda dalgalanmalarin siddetindeki artma gegirgenlik
goriilebilir. Bu InGaN baglar ile alakalidir. Bunlar bu spektral aralik civarindaki LO ve
TO fononlaridir [240].

3) Spektrumun diger kisimlarinda keskin bir bant yoktur ve siradan dalgalanmalar
goriilebilir [240].
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Sekil 4.16. InGaN aktif tabakanin FTIR titresim spektrumu

Spektrumdaki biitiin 6zellikler birden fazla 6l¢iim yapilarak kiyaslanabilir. Spektrumdaki
egrilerin kalinliklar1 kiyaslanarak fotometrik uygunluk goriilebilir [33]. Siddeti dikkate

alarak, 2000 cm™ civarindaki maksimumun gecen elektronlarin olusturdugu titresimsel
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modlardan kaynaklandigi goriilebilir. Bu maksimum In igeren yapisal kusurlardan da

kaynaklanabilir.

4.5.4. Raman spektroskobisi

Numunelerin her biri ayr1 ayr1 785 nm dalga boyuna sahip lazer ile 60 s taranmistir.

Numunelere ait Raman spektrumlari sirasiyla Sekil 4.17-18-19° da gosterilmistir.
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Sekil 4.17. Ornek A i¢in Raman spektroskopisi
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Sekil 4.18. Ornek B i¢in Raman spektroskopisi
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Sekil 4.19. Ornek C icin Raman spektroskopisi

Bu ¢alismanin onceki boliimlerinde oldugu gibi, malzemenin kimligi, stres, kristal boyutu,
Raman spektrumu kullanilarak tahmin edilebilir. Raman spektroskopisi, InGaN/GaN yapist
hakkinda 6nemli bilgiler sunmustur. Ga, N, In ve safir i¢in, pik merkezi, pik yiiksekligi, pik
alan1 ve FWHM degerleri, Cizelge 4.15°te gosterilmistir. Raman spektroskopisinden bir tane
daha elementin varligi tespit edilmistir. Bu, havayla uzun siire temas etmekten olusan beyaz

pastir.

Cizelge 4.15. Ornek A ve B i¢in Raman analizi

0.4 O.B

Ga ALO; In N B2 Ga ALO; I N Bevaz

pas pas

Pk | 244 419 571 133627 1078 | 244 419 571 130811 1078
Merkezi

PikAlan: 1 308 105 820 1760 324 | 321 262 947 1739 692
orani(%)
Pik

Yiiksekligi | 2,22 583 10,74 7603 516 | 58 798 1889 4553 21,76
Orani(%)

FWHM 3409 891 1248 26,69 xxxx | 33,83 954 10,65 2537 XXXX

Cizelge 4.15’te goriilebilecegi gibi, pik siddeti orani, pik alani oran1 numunelerdeki element
miktarlarin1 tahmin etmek i¢in kullanilir. Dislokasyon yogunlugu yiiksek oldugu i¢in, pik

siddeti oran1 yiizde olarak numunedeki malzeme miktarini belirlemek i¢in daha giivenilirdir.
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Raman spektrumundan elde edilen FWHM degerleri kristal boyutu ile ilgilidir. Tek

atomlarin atomik yarigapini hesaplamak Es. (4.39) ile miimkdiindiir.

. 13
F="1%-A"1g] (4.39)

Burada ro katsayisi yaklasik olarak 1.2 fm alinir. A periyodik cetveldeki atom numarasidir
ve r atomik yarigaptir. Ga ve N i¢in olan atomik yarigaplar Cizelge 4.15’te FWHM degerleri
ile kiyaslanmistir. Gortildiigii gibi bunlar 1yi bir uyum igindedir. Atom numaralar1 Ga ve N
icin Ga>N seklindedir. Ayn1 sekilde FWHM degerleri de Ga>N gibidir. Eger Cizelge 4.15
dikkatlice incelenirse 6rnek A icin olan FWHM degerleri genel olarak 6rnek B’den

biiyliktiir. Bu sonucta gosterir ki kristal kalitesi 6rnek A icin daha yiiksektir.

Raman spektrumundan bir de stres degerleri hesaplanmistir. S6z konusu malzemeler igin
baskisiz pik merkezi degerleri RRUFF veri tabanindan alinabilir. Eger bu degerler deneysel
degerlerden ¢ikarilirsa ve kalibrasyon sabitlerine boliiniirse MPa biriminde stresi elde ederiz.

Bu iliskiyi gosteren esitlik Es. (4.40)’da verilmistir.

o(MPa) = Aw(cm™) [19] (4.40)

XRD ve Ramandan elde edilen stress degerlerinin kiyaslamasi Cizelge 4.16°da verilmistir.
Stresin hesaplanmasi N pik merkezi kullanilarak yapilmistir. Cilinkii bu numuneler i¢in en

siddetli pik N’indir.

Cizelge 4.16. XRD ve Raman’dan elde edilen stress degerlerinin kiyaslanmasi

0.4 O.B
XRD ’den stres(MPa) -559,9 -597,3
Raman’dan stres(MPa) 1,017 -5,69

Cizelge 4.16°da goriilebilecegi gibi XRD ve Raman’dan bulunan stres degerleri arasinda
biiyiik fark vardir. Raman sacilmasimin dogasinda alttas biikiilmesi veya dislokasyonlari
algilama gibi bir durum yoktur. Bu ylizden XRD sonuglar1 daha giivenilirdir. Stres

degerlerindeki (-) isareti baskict stres oldugunun kanitidir.
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Yukarida agiklandig1 gibi Raman spektrumunda algilanan bir element daha vardir. Bu da
beyaz pastir (3Zn(OH)2ZnCO3H20). Beyaz pas nhumunelerin havaya temasi ile olusan bir
tabakadir. Ornek A’da beyaz pasin siddeti daha azdir. Bunun nedeni numunelerin farkli
temizlenme siireleridir. Calismamizin onceki boliimlerindeki XRD analizine benzer olarak
malzemenin kimligi siddetten, bireysel bant degisimlerinden kristalite, numunenin

pozisyonuna gore spektrumdaki degisimlerden ise kompozisyon ve stres belirlenebilir.

Raman spektroskopik verileri mevcut ¢calismada InGaN/GaN yapist hakkinda 6nemli bilgiler
sunmustur. InGaN/GaN/Al,03 yapisinin Raman spektrumu 1340 cm™ civarinda keskin bir
pik vermistir. Bu pik InGaN/GaN yapisinin lizerine biiyiitiildiigl Safir (Al2O3) yapisiyla veri
tabaninda ortiigmektedir. Bu titresim Al2O3’lin bag gerilmesinden kaynaklanmaktadir. 425
cm?® civarinda GaN’in Ga-N bagindan kaynaklanan bir pik daha vardir. Sirastyla,
570 cm™’de InGaN ve 1075 cm™ civarinda zamanla olusan beyaz pas pikleri de goriilebilir.
Omek A’da beyaz pas pikinin siddeti, 5rnek B ve C’ye nazaran daha azdir. Bunun nedeni
numunelerin oksit tabakalarini gidermek igin kimyasal isleme tabii tutulmalaridir. Ornek A
15 dakika, 6rnek C, 5 dakika kimyasal temizleme islemine tabii tutulurken, 6rnek B herhangi
bir kimyasal temizleme islemine sokulmamistir. Bu yiizden 6rnek B’deki beyaz pas piki en

siddetlisidir. Bu beyaz paslar AFM goriintiilerinde net olarak segilebilir.

4.6. Morfolojik Ozellikler

4.6.1. AFM

Sekil 4.20. InGaN/GaN giines pilinin 3D AFM goriintiileri. a) Ornek A b) Ornek B ¢) Ornek
C (oda sicakliginda)
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Sekil 4.20 numune A, B ve C’nin 5x5um? tarama alaninda goriintiilerini gdstermektedir
(3D). Numune A’nin yiizeyi numune B ve C’ye gore daha homojendir. Numune A’nin daha
plriizsiiz bir yiizey morfolojisi vardir. Yiizey piirtizliliiglinii belirlemede kullanilan RMS
degerleri numune A, B ve C i¢in sirastyla 4,883nm, 10,225nm ve 10,045nm’dir. RMS
degerlerindeki farkliliklar artan parcacik boyutu ile ilgilidir. Bu sonu¢lar WH metodundan
hesaplanan parcacik boyutu degerleri ile uyum i¢indedir. Numune A ve B’nin ylizey tabakasi
daha siki ve beyaz bolgelere sahiptir. Bu beyaz bdlgeler numunelerin havayla temasi ile
olusan oksit tabakalardir. Numune A’da daha az beyaz bolge vardir ve koyu renk hakimdir.
Numune A’nin goriintiisiinde beyaz ve piramit sekilli bolgeler goriilebilir. Piramit seklindeki
tepeler Ga ve onun Ustlindeki beyazlar oksitler olabilir. Her i¢ numunenin de yiizeyinde
siyah noktalar ve rastgele dizilmis tepeler goriilebilir. Bu durum gosterir ki numuneler
basamaklar halinde biiyiitiilmiistiir. Basamaklar halinde biiyiitme piirlizsiiz ylizey
morfolojisi saglar ve bu durum cihazin performansini iyi yonde etkiler [240]. Numune A, B
ve C’nin yiizeyinde rastgele yonelmis tepeler siyah noktalarla birlesmistir. Basamaklar
halinde biiyiitillen GaN tabakalarin yilizeyinde bu tepelere birlesmis noktalar vida tipi
dislokasyonlarla ilgilidir [240]. GaN tabakalarin yiizeyindeki piiriizliiliik tepe genislikleri ile
yakindan iligkilidir. Tepe genisligi arttikga yiizey piriizliligi azalir. Numunelerin yiizey
goriintiileri literatiirdeki ile benzerdir. AFM goriintiileri InGaN ve GaN giines pili yapilarinin
yiizey morfolojisinin 1y1 bir belirleyicisidir. Bu goriintiilerin gosterdigi sonug, biiyiitme

sirasindaki degisimlerin ylizey morfolojisini etkiledigi seklindedir.

4.6.2. SEM

Sekil 4.21°de Ornek A, B ve C i¢in SEM goriintiileri goriilebilir. Bu goriintiilerde pinhollar
acikca goriilmektedir. Safir ve GaN aras1 6rgii uyumsuzlugu ve termal genlesme katsayilari
arasindaki farkliliklar nedeniyle ara yiizde tedirgin edici dislokasyonlar (TD)’ler olusur. Bu
TD’ler tasiyict yogunlugunu destekleyen mikro borular gibi davranir. Bu borularin
yiizeydeki uglar1 pinhollart olusturur. Dislokasyon noktalart (pinhollar) birim alan basina
sayilip dislokasyon yogunlugu hesaplanabilir. Omek A, B ve C’de dislokasyon
yogunluklar;, 108, 2x10° ve 8x10° cm? olarak bulunmustur. Bu sonuglar XRD’den

hesaplanan dislokasyon yogunluklari ile uyumludur.
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Sekil 4.21. InGaN/GaN MQW yapilarin SEM goriintiileri

Ters V seklindeki bazi1 6rgii bosluklar kesitten olan SEM gortintiilerinde goriilebilir. Lokal
bolgede statik iyon itmesi ve bu ters V’nin sivri ucunda biiyiime, iyonlarin agirlik etkisi ile

cokmesi sayesindedir. Bu ilging ve heyecan verici bir gézlemdir.
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5. SONUC

InGaN giines pillerinin yatay ve diisey mozaik uzunluklari, kenar ve vida dislokasyonlari
gibi mozaik parametreleri HRXRD teknigi ile belirlenmistir. GaN ve InGaN tabakalar i¢in
AFM, SEM, FTIR, PL, gecirgenlik ve Raman 6zellikleri incelenmistir. Sonuglarin literatiirle
uyum ic¢inde oldugu goriilmiistiir. AFM sonuglarinda gozlenen pargacik boyutunun WH
metodundan elde edilenle uyum i¢inde oldugu goriilmistiir. FTIR, PL ve ge¢irgenlik
Olciimleri gostermistir ki bant araligt hemen hemen literatiirle ve 6nceki ¢aligmalardakiyle
aynidir. AFM goriintiilerindeki beyaz renkli piramite benzer sekiller numunelerdeki Ga
iizerinde bir oksit tabakasinin olustugunun gostergesidir. PL spektrumunda goriildiigii tizere
bant aralig1 elektromanyetik spektrumda mavi bolgeye dogru kaymuistir. Biitlin bu sonuglara
gore yapisal, morfolojik ve optik Ozelliklerin artan sicaklikta birbiri ile uyustugunu
sOyleyebiliriz. Ayn1 zamanda 6rnek A’daki InGaN tabakanin diger numunelere gore daha

optimize oldugunu sdyleyebiliriz.

Ayrica bu ¢alismada HR-XRD’den elde edilen omega piklerinin FWHM degerleri GaN ve
InGaN i¢in ayr1 ayr1 kiyaslanmistir. Goriilmistiir ki GaN tabakalar i¢in ol¢iilen FWHM
degerleri her li¢ numune i¢in de birbirleri ile hemen hemen aynidir. A numunesindeki InGaN
tabakanin FWHM degerleri numune B ve C’ye gore daha azdir. Bu durum 6rnek A’daki
InGaN tabakasinin daha iy1 bir kristal kalitesine sahip oldugunun bir gostergesidir. Bunlara
ilave olarak HR-XRD ol¢timleri kullanilarak a- ve c- 6rgii parametreleri, gerilme, zorlama
ve kristal boyutu da belirlenmistir. Orgii parametreleri igin hata hesab1 da yapilmistir. Hata
yiizdesinin  biitiin numuneler icin %2’den kiiciik oldugu belirlenmistir. Orgii
parametrelerinin hesabi sirasinda GaN tabakalar i¢in kiibik sistem referans alinmistir ve
formiillerde t a¢1 diizeltmesi kullanilmistir. InGaN tabakalar i¢in ise Vegard yasasi
kullanilmistir.  Sin@’nin fcos@’ya karst grafigi ¢izilerek Kristal boyutu ve gerilme
hesaplanmigstir. Esneklik sabitleri, Young modiilii ve Poisson orani zorlamay1 hesaplamak
icin iki farkl yontemde kullanilmis ve sonuglarin birbiri ile uyumlu olup olmadig1 kontrol
edilmistir. Her ii¢ numune i¢in bulunan farkli sonuglarin tabakalarin biiyiitiilmesi sirasinda
meydana gelen kalibrasyon kaymalarindan ileri geldigi sOylenebilir. Bir de 1s1sal genlesme
katsayilar1 hesaplanmistir. Artan sicaklikla piklerin pozisyonlarindaki kaymalar grafik
olarak verilmistir. Isisal genlesme katsayilar1 i¢cin bulunan degerlerin de literatiirle uyumlu

oldugu goriilmiistiir.
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Yapisal 6zellikler i¢in son olarak InGaN/GaN/Al203 giines pili yapisinin 6zellikleri ters uzay
haritalamasi teknigi kullanilarak da incelenmistir. RSM’ nin tercih edilmesinin sebebi diger
tip taramalara gore evrensel degerlere daha yakin sonuglar vermesidir. Bu ger¢ek bu
calismada da gbze carpmustir. Ornegin RSM’den faydalanarak elde edilen a- orgii
parametreleri evrensel degerlere ¢ok yakindir. Burada mozaik kusurlar da belirlenmistir.
Oncelikle RSM verileri LEPTOS yazilimi1 yardimiyla w-0 verilerine doniistiiriilmiistiir.
Daha sonra XRD teknigindeki standart denklemler kullanilarak gerilme, zorlama ve
dislokasyonlar hesaplanmistir. Gerilme 6rgii parametrelerinden faydalanilarak bulunmustur.
Bununla baglantili olarak zorlama, gerilmeden faydalanilarak hesaplanmistir. InGaN tabaka
icin olan Orgli parametreleri Vegard yasasi ile bulunmustur. Bu tabakadaki In alagim orant
da belirlenmistir. Ve Kurtz’un formiilii kullanilarak kenar, vida ve karisik tip dislokasyon
yogunluklari1 hesaplanmistir. Sonuglarin evrensel degerlerle ve onceki arastirmacilarin
buldugu sonuglarla gayet uyumlu oldugu goriilmiistiir. Buna goére, XRD tekniginde RSM

metodunun kesinlikle daha dogru sonug verdigi bir kez daha ispatlanmistir.

HR-XRD sonuglarina gore hesaplanan a-, c- Orgii parametrelerinin ili¢ numune igin,
incelenen (hkl) diizlemlerine gore, biraz farkli oldugu gozlemlenmistir. Bu az farklilik
biliylitme sartlarinin benzerliginden ileri gelir. Bu ¢alismada numunelerin incelenmesi igin
300-500 °C sicaklik araligimnin segilmesinin nedeni, bu sicaklik araligi disinda FWHM

degerlerinde 6nemli bir degisiklik olmamasidir.

FTIR ve PL spektrumlarinda bant araligi degerlerinin mavi bdlgeye denk geldigi
goriilmistiir. 390 nm civarinda 151k neredeyse tamamen sogurulmustur. Bu sonug literatiirle
uyumludur. Bu ¢alismada optik 6zellikler detayli incelenmistir. PL ve Tau metodundan elde
edilen yasak enerji bant araliklar1 2-3 eV araliindadir. Swanepoel metoduna gore, safirin
iizerindeki filmin kalinlig1 10000 nm civarindadir. Bu sonug biiyiitme sartlar1 ile uyumludur.

Kirilma indisi degerleri yaklasik olarak 1,76 olarak tespit edilmistir.

Yapilarin Raman analizi de yapilmistir. Raman analizinde kompozisyonun disinda stres
degerleri de belirlenmistir. Ayrica Raman spektrumunda, yapilarin uzun siire havayla
temasityla olusan beyaz pas pikleri net bir sekilde gdzlemlenmistir. Bulunan stres
degerlerinin XRD’den elde edilen stres degerleriyle ayn1 dereceden oldugu goriilmiistiir.

Raman analizinde detekte edilen beyaz pas AFM goriintiilerinde goriilebilir.
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Literatiirde burkulma ve egim agilariyla ilgili sadece birka¢ calisma dikkat ¢ekmistir.
Omegin Lafford ve arkadaslari, alasimin igerifinin ve ara tabaka kalmliginmn
AlxGai-xN/AIN/GaN ¢oklu yapilarin, egim ve burkulma agilarmin tizerindeki etkilerini
incelemistir. Wang ve arkadaslar kristal boyutunun, egim ve burkulma acilarma etkisini,
GaN {izerine Metal Organik Kimyasal Buhar Biriktirme yontemiyle (MOCVD) biiyiitiilen
InN’1n etkilerini aragtirmiglardir. Yine Lafford ve arkadaslari, GaN epitaksiyel tabakalardaki
burkulmayi, biiylitme sicakliginin bir fonksiyonu olarak oOl¢miislerdir. Ayrica optik
ozellikler agisindan Swanepoel (1983), tek tabaka yap1 icin zarf metodunu ileri stirmiistiir.
Zarf metodu, optik 6zellikleri belirlemek i¢in kullanilmigtir. Bu ¢alismay1 6zgiin kilan, zarf
metodunun ¢ok tabakali yapiya uyarlanmasidir. Bulunan sonuglar ortalama degerlerdir. PL
spektrumunda pik merkezinden elde edilen yasak enerji bant araligi degeri de Tau

metodundan elde edilen sonugla iyi bir uyum i¢indedir.

fleriye doniik olarak, PL siddetinin XRD verilerindeki FWHM degerlerine kars: grafigi
cizilerek stres hesaplanabilir ve “XRD vs Raman for InGaN/GaN structures (2019)” isimli
caligma genisletilebilir. Buna ilaveten Swanepoel zarf metodundan belirlenen séniim ve

sogurma katsayilarindan faydalanarak dielektrik 6zellikler karakterize edilebilir.
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