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ÖZET 

Sputtering sistemi ile Ge alltaş üzerine 500 nm olarak büyütülmüş Si, Ti, Au ve ZnO 

epitaksiyel tabakaların rastgele dağılmış diskolasyonların bulunduğu X-ışını difraksiyon 

profillerinin pik çizgi şekli analiz edildi. Pik noktasının en yoğun kısmında pik davranışı 

Gauss fonksiyonuna uygundur. Fakat, XRD pikin sağ ve sol iki kuyruğu q-3 güç yasasına 

uymaktadır. Rastgele diskolasyonlar için tipik olan q-3 bozunumu açık dedektör ile omega 

XRD eğrilerinde gözlenir. Tüm profil, sınırlı bir rastgele diskolasyon dağılımı ile iyi bir 

şekilde fit edildi. Hem yaklaşık 1010 cm-2 mertebesinde kenar diskolasyonlarının 

yoğunlukları ve hemde yaklaşık 103 nm korelasyon uzunlukları elde edilir. Dislokasyon ve 

koreleasyon hesapları için Kragner in metodun da bulunan yarı deneysel denklemler 

kullanılmıştır. İyi bir fit için fit iterasyon adımı ortalama 9,0x106 mertebesinde alınmıştır. 
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ABSTRACT 

With the sputtering system over the Ge subsrate magnified as 500 nm Si Ti, Au and ZnO 

containing random scattering epitaxial layer dislocations of XRD peak profiles were 

analyzed. The most intensive part of the peak point behavior conforms to the Gaussian 

function. Although the tail of the left and right XRD peaks comlien with q-3 law. q-3 decay 

can be seen in the outdoor detector with omega XRD curve typical for random dislocations. 

All profile fitting with limitted random dislocation scattering. Both dislocations densities 

about 1010 cm-2 order of edge and 103 nm correlation lengths are obtained. Experimental 

equations in Kragner method has been used for dislocation and correlation calculation. 

Iteration step has been taken in an average of 9,0x106 for a good fit. 
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1. GİRİŞ 

 

Yapı kusurları opto elektronik aygıtların optik ve elektrik performansını olumsuz yönde 

etkilemektedir. Yapının optimize edilmesi başta gelen çözüm yöntemlerinden bir tanesidir 

[1]. En önemli yapı kusuru olarak dislokasyon görülebilir. Dislokasyonun artması yapıda 

yüzey çatlamalarına sebep olmaktadır. Ayrıca ufak taneli aynı tür poli-kristaller de yapıyı 

optiksel ve elektriksel olarak etkileyebilmektedir [2]. Germanyum iyi bir yarı iletken olup 

5,78 Å örgü uzunluklu kübik yapılı oda sıcaklığında 0,67 eV band enerji aralığına sahiptir. 

Hatta iyi bir alttaş olarak da kullanılmaktadır [3]. Ge alttaş üzerine büyütmelerde örgü 

uyumluluğuna bağlı olarak büyütülen tampon tabakalarda kusur düzeyleri değişmektedir. 

Yüzeye paralel ve dik örgü düzlemlerin sınırlı durumlarda, X-ışını yansımalarının 

genişlemesi üzerine kenar ve vida dislokasyonların etkisi, yaygın olarak tabaka eğimi ve 

tabakaların burkulması ile alakalıdır. Bu durum rastgele dağılımlı dislokasyonlar 

tarafından sebep olan bozulmalar için yanlış yönelimli bloklardan kaynaklanır. Bu 

durumda ortalama karekök değerinde kusurların tanımlanabilmesi tam olarak yeterli 

değildir [4]. Kristalize tabakası örneğin Ge, Ti, Au ve ZnO için simetrik piklerin Bragg 

yansımaları bütünüyle çok daha dardır. Çünkü bu yapılar kenar dislokasyonlarından 

etkilenmez, ayrıca kenar dislokasyonlar yüzeye paralel örgü düzlemleri içerisinde kusurlar 

üretir fakat tabaka normali boyunca bu düzlemlerin pik pozisyonlarını etkilemez. Kenar 

dislokasyonları en yüksek değeri, yüzeye dik örgü düzlemlerinden gelen kırınım desenleri 

ile elde edilir. Bu kırınım geometrisinde X-ışını yüzeyi yalayarak gelir [4]. 

Girişte problemi iyi tanımlayabilmek için konun temellerini burada verilmesi iyi olacaktır. 

Bunun için Kaynak [5, 4] de Kaganerin yöntemi kullanarak dislokasyon kristal boyutunu 

hesaplamak için kullanılacaktır. Laboratuvarda kolayca gerçekleştirilebilen alternatif 

geometri asimetrik (skew) geometridir. Bu geometri yarı simetrik (gelen ve kırılan dalgalar 

yüzeye doğru aynı açıya sahip) aynı düzlemde olmayan (yüzey normali gelen ve kırılan 

dalga boyları ile tanımlanan yüzeyde uzanmaz) Şekil 1.1’de gösterilen geometridir. Artan 

eğimli örgü düzlemi ile kırınım yansımalarını ölçerek yüzeye dik örgü düzlemlerini 

bulabiliriz. Geniş eğimler tek yansımaya odaklanarak tarama eğrisi elde edilebilir. 4-

çember kırınımölçer simetrik geometri için gereklidir. Çünkü örnek yüzeyin normaline 

göre eğimlidir. 3-çember kırınımölçer üzerine aynı olmayan asimetrik düzlemleri kenar 

dislokasyonlara daha az duyarlı olup yüzeye paralel örgü kısımlarına dokunur [5]. 
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Şekil 1.1. Eğri geometrisi x-ışını kırınımı taslağı. Gerçek yansımanın örgü düzlemleri, 

şeklin sol alt kısmında tasvir edilmiştir. Gelen dalga Kin ve kırınan dalga Kout 

numune yüzeyine aynı  açısını yapar. Saçılma vektörü Q numune yüzeyine  

açısı yapar [5] 

Asimetrik geometri X-ışını kırınımın krokisinde, örgü düzlemleri için keskin 

yansımalarının şekli altta sol kısımda gösterilir. Gelen dalga Kin ve kırınan dalga Kout örnek 

yüzeyi ile aynı açı  dir. Saçılma vektörü Q örnek yüzeyi ile  açısı yapar. Kırınım 

pikinin maksimumdaki yarısının pik genişliği (FWHM) yalnız dislokasyon yoğunluklarına 

bağlı değil ayrıca dislokasyonlar arasındaki korelasyonlara bağlıdır. Daha da fazlası o, 

saçılma vektörünün doğal yörüngelerine, dislokasyon hattı yönüne ve Burger vektör 

yönüne bağlıdır [5, 6]. Sunulan çalışmada bütünüyle kırınım profilinin çizgi pik şekli ve 

özellikle pikin kuyruk bölgeleri analiz edildi. Kaganer tarafından tez doğrultusunda q-3 güç 

yasası takip edilerek dislokasyon yoğunlukları tanımlandı. Yönteme göre bütün kırınım 

profili korelasyon fonksiyonuna nümerik olarak Fourier dönüşümü uydurulur ve bu sayede 

dislokasyon yoğunlukları ve dislokasyon korelasyon menzilleri elde edilir [5].  

Kristal yapı kusurları için X-ışınları kırınımı analizi iyi bir teknik olarak karşımıza 

çıkmaktadır. Farklı kırınım piklerinin yansımalarının karşılaştırılmasında yaygın olarak 

kullanılan yöntemler etkili geleneksel yöntemlerdir. İncelenen örnekte örgü kusurları 

nedeniyle karşımıza iki durum çıkmaktadır. Bunlardan biri pik genişlemesi diğeri ise 

kristal boyutun sonlu boyutta olmasıdır. Kristal boyut etkileri saçılma vektörüne bağlı 

değil iken kırınım pikinin zorlama genişlemesi saçılma vektörünün uzunluğu ile orantılıdır. 

Bu sayede Williamson-Hall bağıntısında ardışık piklerin yansımaları ile zorlama ve kristal 

boyut katkılarını ayırt edebiliriz. Ayırma metotlarına göre bütün pikler Lorentz ya da 

Gaussian’a göredir. Geçerliliği olmayan metotlara göre pik yalnızca kristalin mükemmel 

olması tahminlerine dayanır. Yeni gelişmelere göre yapı bozukluklarının ve Burgers 
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vektörlerinin saçılmasına bağlı olarak yönelimli düzlemler için düzeltmeler önerilmektedir. 

Gelecek kilometre taşı olarak Warren ve Averbach tarafından önerilen kırınım pik 

profilinin Fourier analizi üzerinedir [7, 8]. Araştırmacıların analizlerinde başlama noktası 

toz kırınımında grain yönelimi üzerine ortalamadır. Ters uzayda saçılma şiddetinin uygun 

integrasyonu, gerçek uzayda korelasyon fonksiyonunu bir boyutta kesmesi durumudur. 

Toz kırınım literatüründe korelasyon fonksiyon terimini kullanmaz fakat pik şiddetinin 

Fourier dönüşümü sabitini tercih eder. Burada bu nicelik çift korelasyon fonksiyonu olarak 

isimlendirilir. Kristoglafide aynı fonksiyon patterson fonksiyonunu kaynak gösterebilir. 

Warren-Averbach [7, 8] analizinin yaklaşımı, korelasyon fonksiyonu sırasıyla kristal boyut 

ve strain etkilerini tanımlayan terimlerini dikkate alır. Bununla birlikte, düzgün olmayan 

zorlama Gaussian fonksiyonu ile tanımlanırken grainlerin sınırlı hacimleri, Lorentzian piki 

ile tanımlanır (üstel düzeltme fonksiyonudur) ve kristal boyutu ile zorlama etkileri Fourier 

dönüşümlü pik profili diferansiyeli sayesinde ayırt edilir. Birçok durumda sonraki adım 

yeterli kesinlikte değildir. Bunun sebebi gürültülü deneysel datadan elde edilen birkaç 

Fourier sabitlerine bağlı olmasıdır. Balzar bu sorunu pik profillerinin Voigt fonksiyonu 

olan Lorentz ve Gaussian ’nin toplamında olan bir pik profilleri kullanılmasını önermiştir. 

Deneysel pik profilleri yalnız voigt fonksiyonu ile tanımlanamaz ve değişik diğer 

fonksiyonu teorik olarak fenomenolojik temellerde önerilmiştir [9].  

Düzgün olmayan zorlamanın, Gaussian korelasyon fonksiyonunu kullanmaya yol açması 

memnuniyet verici bir durumdur. Bu zorlamanın karmaşık doğasının dikkate alınması 

rastgele dağılımlı kristalin örgü noktasından kaynaklanır. Ancak Krivoglaz ve Ryboshapka 

[10, 11] gösterdiler ki zorlamanın çok önemli bir kaynağı ve yaygınlığı olan rastgele 

dislokasyonlar için doğru değildir. Daha ziyade onlar ifadelerine göre dislokasyon 

hattından R uzaklıkta zorlamanın yavaş (αr-1) bozunumu korelasyon fonksiyonunun 

geliştirilmesine yol açar ve korelasyon fonksiyonu [5]: 

𝐺(𝑥) = 𝑒𝑥𝑝 (−𝐶𝜌𝑥2 ln
𝐿

ξx
)                (1.1) 

olur. Burada büyük C~1, x yönüne (korelasyonda ölçülen keyfi bir yöndür) göre Burgers 

vektörü ve dislokasyonu yörüngesine bağlı olarak boyutsuz bir faktördür. Saçılma vektörü 

Q ‘ya bağlılığı Cα (Q.b)-2 ile gösterilir. Dislokasyon yoğunluğu birim hacim başına 

dislokasyon çizgilerinin toplam sayısı olarak tanımlanır. Düz dislokasyonlar için , 
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dislokasyon çizgilerine dik bir düzlemin birim alanı başına dislokasyonlarının sayısına 

eşittir. 𝜉 = |𝑄. 𝑏| 2𝜋⁄  düzelmesiz dislokasyonlar için boyutsuz faktör iken, ~1, dir 

boyutsuz bir faktördür [5].  

Rastgele ve düzeltilmemiş dislokasyonlar için kaynağı L kristal hacmi olarak görülür. Bu 

yüzden genelde L, rastgele düzensiz dislokasyonlar ile sınırlı kristalin kırınım pik genişliği 

sonsuza yönelmesi olarak tanımlanır [10]. Willkens [12-14] dikkat etmektedir ki bu kusur 

yakınsaması, dislokasyonlar ile bir kristalin elastik enerjisinin yakınsaması olarak aynı 

kaynağa sahiptir. Elastik enerji:  

2 ln /µb L a                   (1.2) 

Denklemi ile orantılıdır. Burada µ shear modülüdür. B burgers vektörünün uzunluğudur ve 

a örgü aralığıdır. Sistemde dislokasyon şiddetinde çok az düzenleme ile elastik enerji 

azalır. Dislokasyonların pozisyonları rastgele olur fakat Burgers vektörlerine bağlı değildir. 

Bu yüzden bazı karakteristik skalaları aşan bir bölgede burgers vektörü toplamı sıfır olur. 

Daha sonra dislokasyon görüntüleme ile elastik enerji ve kırınım pik genişliği sınırlı 

kalmaktadır. Willkens, kristali hücrelere bölerek dislokasyonların sınırlandırılmış rastgele 

dağılımlarını tanıtmıştır ve her bir hücredeki toplam Burgers vektörü sıfır olarak 

tanımlamıştır [12-14]. Eşitlik 1.1’in fonksiyonel formu değişmemektedir bu durum 

hücrelerin sınırlı hacimleri olarak anlaşılmalıdır. Krivogaz ve arkadaşlarının [10, 15], 

ekranlama korelasyonlu dislokasyon dağılımları, geniş bir grup için geçerli olduğuna dair 

aynı sonucu göstermiştir.  

Ayrıca dislokasyon ekranlamanın sınırlı limiti olarak iki boyutlu kristali kullanırız. Burada 

dislokasyonların elastik enerjileri entropik -TS terimle karşılaştırılır. Burada T sıcaklıktır. 

S entropi  
2

ln /L a  dislokasyonun yerleştiği örgü noktalarının sayısıdır. Her iki elastik ve 

entropik terimleri 𝑙𝑛𝐿 ile orantılıdır. Sonuçlardan biri, bazı Tm sıcaklıkları üzerindeki 

dislokasyonlar, malzemenin erimesi ile dislokasyona yol açan termal olarak uyarılmış 

dislokasyon çiftlerinin çözülmesi ile üretilir. Korelasyon fonksiyonunun hesaplanması 

yüksek korelasyonlu dislokasyon sisteminde denklem 1’deki logaritmik terimin 0 olması 

ile gözükür [16].  
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Korelasyon fonksiyon Eşitlik 1.1 in fourier dönüşümü pikin merkezinde Gaussian şeklini 

verir. Gaussian pik şeklinin menzili boyutsuz faktör ile verilir ve M artarken artar [5]. 

M L p                   (1.3) 

Önemli derecedeki bir pik şiddeti yoğunluğunun kırınım pikinin kuyruğunda Gaussian pik 

şeklinde sapar. Dislokasyonlara göre kırınım piki kuyruğu 3( )I q q olarak evrensel yasa ile 

temsil edilir. Bu yasa Eşitlik 1.1 fourier dönüşümünden elde edilir [17]. q−3 yasası geniş q 

değerlerinde geçerlidir. Saçılma diskolasyon çizgilerine yakın zorlanmış bölgelerde yer alır. 

Bu bölgede kristal örgü ağırlıklı olarak yanlış yönlenmiştir, bu durumda Bragg yasası yerel 

olarak dalga vektörü q için sağlanır. Bu bölgelerdeki hacim hesaplamaları q−3 bağımlıdır [10, 

17, 18]. q−3 asimtotu dislokasyon zorlama alanlarında saçılmanın genel bir özelliğidir ve 

yeterince geniş q değerlerinde herhangi bir dislokasyon dağılımı için gerçekleşir. Özellikle 

bu durum, dislokasyon duvarında (küçük açılı domain sınırları) bulunan dislokasyonlar 

arasında ters ortalama uzunluğunu geçen q dalga vektörlerinde dislokasyon duvarları için 

geçerlidir [10]. Groma ve arkadaşları [17, 19, 20] I(q)‘nın sınırlandırılmış momentlerin 

hesaplarına dayalı pik profil analizleri için metodlar geliştirmiştir. Özellikle yeniden 

kısıtlandırılmış ikinci derece moment 𝑣(𝑞) = ∫ 𝑞2𝐼(𝑞)𝑑𝑞
𝑞

−𝑞
 ve ln( )q  ile orantılıdır. Bu 

durumda onlar ortalama dislokasyon yoğunluğunu tanımlamak için kullanılır. Yüksek 

mertebe momentler dislokasyon yoğunluklarını tanımlar. 

Ge, Ti, Au ve ZnO, epitaksiyel filmler için iyi bir kristal yapıyı oluşturur. Burada 

dislokasyonlar yüzey üzerine dik ayarlanır. Filmler toz örneklerin aksine yönelimlidir. Bir 

boyutlu korelasyon fonksiyonunun terimlerinde problem, ancak toz kırınım tekniğinin 

avantajını kullanarak ve açık dedektör ile ölçümler yapılarak aşılır. Bu korelasyon 

fonksiyonu toz kırınım şiddet yoğunluğu ortalamasına çok benzer bir ortalama gösterir. 

Şiddet, kırınım vektörü yönleri boyunca toplam yerine yayılan demetin yönleri boyunca 

toplanır. Ters uzaydaki integrasyon toplamı aksine gerçek uzaydaki kesilmelere yol açar.  

Bu tez çalışması şu sıralama izlenilerek düzenlenmiştir: Birinci bölümde; temel bilgilere 

değinilmiştir. İkinci bölümde, malzeme büyütme teknikniği olan magnetron büyütme sistemi 

ile çalışmamıza yön veren boyutları ile ele alınmaktadır. Üçüncü bölümde; X-Işınları ve 

yöntemlerine yer verilirken, dördüncü bölümde dislokasyon yöntemi olan profil fit yöntemi 
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verilmiştir. Beşinci bölümde sonuçları tartışarak tez çalışmamızda katkı sunulmasını 

amaçladığımız bilgiler vermeye gayret gösterdik. 
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2. BÜYÜTME TEKNİĞİ 

2.1. Püskürtme (Sputtering) Yöntemi 

Son 20 yıl boyunca magnetron kaplama yoğunluk yapışkanlık yüzey pürüzlülüğü, 

kristallenme ve ayrıca endüstriyel uygulamalardaki maliyet gibi film özelliklerinin ve 

mikro yapısının hassas ayarlanmasına imkân verdiğinden kaplama endüstrisinde yer alan 

en önemli tekniklerden birisidir (diğer film katkılama işlemlerindeki akım bariyerini aşmak 

için). Bariyerin aşılması için filmin katkılama işlemleri bilimsel ve teknolojik olarak 

sınıflandırılabilir [21]. Bu bilimsel konulardan bir tanesi mikroyapı ve ilgili özelliklerin 

kontrolü amacıyla kullanılan plazma parametrelerinin filmin çekirdeklenme ve 

büyütülmesi amacıyla anlaşılmasıdır. Diğer bir bilimsel engel ise ince film yapısı ile 

plazma parametrelerinin ilişkisinin basınç, girişteki güç yoğunluğu ve işlem sıcaklığı gibi 

parametreler ile ilgili olmasıdır. Çeşitli magnetron kaynakları ve işlemlerinin çeşitli 

uygulama amaçları için bulunması magnetron kaplama teknolojisinin avantajını özetler. Bu 

avantajlardan en önemlisi geleneksel magnetron kaplamanın limitlerinin açılarak yüksek 

oranda katkılama yapılabilmesi ve yüksek yoğunlukta film sentezi için magnetron 

kaplamanın plazma yoğunluğunun kontrolü ve geliştirilebilmesidir. Buna imkân veren 

teknikler darbeli kaplama, ikili magnetron kaplama [22], ICP ve mikrodalga yardımlı 

püskürtmedir [23,24]. Plazma yoğunluğu ICP veya mikrodalga yardımı püskürtme ile 2-3 

mertebe ile 1011 - 1013 cm-3 olarak yükseltilebilir. Bu sayede yüksek yoğunlukta ve daha iyi 

bir film, aha yüksek katkılama oranı elde edilebilir. Yüksek güç darbeli (HPP) magnetron 

püskürtme yüksek yoğunluklu plazma püskürtmesi elde edilebilmesi için kullanılabilir [25-

29]. Bu alandaki son araştırmalara göre HPP magnetron tahliyesi boşaltımdaki [6] 

iyonizasyon oranınını artırarak [27] darbe parametrelerinin kontrolü ile film yapısını 

değiştirir [28,29]. Düşük enerjili film katkılama yeni bir teknik olup ve özellikle düşük 

sıcaklık işlemlerinde kullanıldığı gibi film katkılama engeli için görüntüleme cihazları da 

kullanılabilir. Buna OLED (organik ışık emici diyot) ekranları gösterebiliriz [30,31]. Bu 

tür uygulamalar için yapılacak işlemlerden biri yüzey hedefli magnetron kaynaklı 

püskürtmedir. Yüzey hedefli magnetron kaplama özellikle düşük sıcaklıklarda ki 

uygulamalarda boşaltım kontağı yoğunluğu genel magnetron kaynağından [32] düşük iken 

kullanışlıdır. Düşük sıcaklıktaki film katkılama yakın zamanda hong tarafından rf 

magnetron kaplama yaklaşımında kullanılmıştır [33].  
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Toplama işlemini ve sistemine yeni bir bakış açısı olarak püskürtme Hedef kullanımının 

verimliliğini yükseltmek amacıyla düzlemsel magnetron kaynağının modifikasyonun 

hedefleyen altında hareket eden manyetik düzenek ile yapılmıştır. Bazı durumlarda Ayrıca 

Hedef kullanımının verimini %80 kadar yükseltmiştir [34,35]. Silindirik kaplama kaynağı 

döngüsel hareketli hedef mekanizması kullanılarak da hedef verimini %80 kadar yükseltir 

vb Prosedür büyük olanlar için uygulanmakta kullanılabilir [36].  

Film üretimi hakkındaki bir konuda sentezlenen filmlerin düşük sıcaklık yüksek 

kristallenme magnetron kaplamasındır. Polimerlerin veya camlarının metalizasyon, kristal 

oksit ve nitrit filmlerin [22,37,38] sentezi için düşük sıcaklıkta gerçekleştirilen bu işlemleri 

geliştirilmesi için çalışmalar yapılmaktadır [39, 40]. Düşük alttaş sıcaklığında sentezlenen 

yüksek sıcaklıktaki kristal yapı darbeli magnetron püskürtmenin sırasındaki plazma 

parametrelerinin ile partiküllerin enerjisini kontrolü yumlu olmalıdır [41].  

Bilimsel araştırmalar çekirdekler ve büyütme mekanizmasını gelişmesi için odaklanmasına 

rağmen enerji ile plazma parametrelerinin ilişkilendirmesi yönünden kısıtlıdır. Bu sebeple 

bu çalışma filmin çekirdeklenme ve büyütmesini magnetron püskürtme sırasındaki verdiği 

enerji yönünden bir temel oluşturacaktır. Katkı Lan oğlum filminin yapısını kontrol etmek 

için yapılan plazma tanımasın uygulaması magnetron püskürtme boşaltımı için 

uygulanacak plazma tanılama cihazlarının önizlemesi olacaktır. 

 

 

Şekil 2.1. Magnetron püskürtme sistemi 
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Magnetron boşaltımı oluştuğundaki giriş enerjisi magnetron bakımından kaynaklı enerji, 

boşaltımda kaynaklı çeşitli parçacıklar, elektronik aksiyon ve radikaller, sistemdeki aktive 

edilmiş parçacıkları enerjinin çeşitli formlarına dönüşür. Altaş yüzeyin aktarılan genişin 

enerjisi aşağıdakilerden oluşur:  

 Hedef düzeyinde püskürtme sırasında ekilen iyonların çalışması ile üretilen hedef 

yüzeyi kaynaklı radyasyon ısısı  

 Boşaltılan gazları ve püskürtülen parçacıkların iyonlarının enerjiye dönüşmesi  

 Boşaltılan gazları ve püskürtülen ne türlerinin içindeki aktive olan nötrallerin enerjiye 

dönüşümü  

 Boşaltımdaki doğal radyasyon olan türlerden kaynaklı radyasyon enerjisi  

 Katı filmi dönüşürken gizli ısı aşaması  

 Sisteme ait kafes duvarları gibi çevresel ısı kaynakları 

Magnetron püskürtme sırasındaki bütün enerji akışı Şekil 1'deki gibi birkaç şekilde 

sınıflandırılabilir:  

 Nötrler ve iyonlara ait kinetik enerji Ek 

 Çoğunlukla uyarılmış nötrlerin enerjisi (elektronik durum enerjisi) Eel.st 

 Plazma ile Hedef yüzeyi arasındaki radyasyon akışı Erad 

 Sıcak elektronların enerjisi içinde Ee  

Film yüzeyine aktarılan toplam giriş enerjisi şu terimlerin toplamı şekilde yazılabilir:  

𝑡𝑜𝑝𝑙𝑎𝑚 𝑒𝑛𝑒𝑟𝑗𝑖 = 𝐸𝑎 + 𝐸̃𝑛 + 𝐸̃𝑖 + ∆𝐻𝑐𝑜𝑛𝑑 + 𝐸𝑒 + 𝐸𝑒𝑙.𝑠𝑡 + 𝐸𝑟𝑎𝑑. Ea, püskürtülen atomların 

enerjisi,  𝐸̃𝑛 ve 𝐸̃𝑖  sırasıyla hızlı nötrlerin ve iyonların yüzeyi ulaşması ile oluşan etkin 

enerjileridir. ∆𝐻𝑐𝑜𝑛𝑑 ısı yoğunluğu, 𝐸𝑒𝑙.𝑠𝑡 elektronik durum enerjisi, Ee serbest 

elektronların enerjisi, Erad film yüzeyinin soğurduğu plazmadan oluşan radyasyon akışıdır. 

Yüzeyi iletilen toplam enerji aşağıdaki yollarla kısmen harcanabilir:  

 Film yüzeyine tekrar püskürtülen parçacıkların ilettiği enerji  

 Yüzeyden kaynaklı radyasyon  

 Alt taştan yüzeye ısı transferi ve film büyütülmesi sırasındaki filmin biçimi  

Filmin çekirdeklerini ve büyütülmesi için üretilen toplam enerji toplam giriş enerjisi ile 

toplam harcama enerjinin dengesinden oluşur film üretimi sırasında bütün enerji 

terimlerini hesaplama ve ölçümlerine göre istenilen film yapısının sentezi ve dizaynı 
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plazma parametrelerinin kontrolü ile çeşitlerine göre mikroyapı ve plazma parametrelerine 

bağlıdır. 
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3. MALZEME BÜYÜTÜLMESİ VE KARAKTERİZASYONU 

Bu bölümde Sputterring plazma sistemi ile Ge üzerine büyütülen Au, Si, Ti ve ZnO 

kaplamaların büyütülmesi ve kullanılan çeşitli yapısal XRD teknikler tartışılmıştır. 

3.1. Deney 

Püskürtme sistemi, vakum ortamında hedef malzemeden (target) fiziksel olarak koparılan 

atomların, alltaş üzerine ince film oluşturulması için yaygın şekilde kullanılabilen bir 

sistemdir. Bu sistemde Ar+ gibi reaktif olan iyonlar yüksek gerilim altında hızlandırılır ve 

hedef malzeme hızlandırılan bu iyonlar tarafından bombardıman edilmektedir. 

Bombardıman sonucu hedef malzemeden sökülen moleküller alttaş üzerine 

biriktirilmektedir. Bu sistemdeki en büyük avantaj, sistemin düşük sıcaklıklarda biriktirme 

işlemine imkân vermesidir. Dolayısıyla hemen her tür alttaşa istenilen malzeme 

biriktirilebilmektedir. Şekilde hedef malzemeden bir molekülün kopartılması ve alttaş 

yüzeyine yerleşmesi gösterilmiştir. Buradaki kesikli çizgilerle taranan mavi renkteki bölge, 

Ar+ iyonları (sarı renk) tarafından oluşturulan plazma ortamıdır. Püskürtme yöntemi ile 

çeşitli iletken, yarıiletken veya yalıtkan malzemeler elde edilebilmektedir. İletken 

özellikteki malzemeler DC Magnetron Püskürtme, yalıtkan malzemeler ise RF Magnetron 

Püskürtme yöntemiyle oluşturulmaktadır ve Şekil 3.1’de gösterilir. 

 
 

Şekil 3.1.  Argon gaz atmosferinde radyo frequency (RF) magnetron püskürtme sistemi 

(BESTEC GmbH, Berlin, Germany).  
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Au, Si, Ti ve ZnO yapılarının Ge üzerindeki büyümesinde kullanılan püskürtme tekniği, 

yüksek vakumda katı metale yüksek voltaj uygulayarak atomları uzaklaştırır. İletken 

malzeme bir anot olarak kullanılırken, materyal bir metal katot olarak kullanıldığında 

yüksek bir vakum ortamında kaplanacaktır. Anot ve katottan oluşan tüpe argon gibi inert 

bir gaz gönderildikten sonra, alt ve üst elektrot arasında bir plazma oluşur ve yüksek 

voltajda plazma oluşur. İstenen gerilim elde edildiğinde bir kıvılcım çıkışı meydana gelir. 

Püskürtme yöntemleri radyo frekansı (RF), manyetik alan, triyot, doğru akım (D.C.) ve 

iyon demeti püskürtme (4) olarak uygulanır. Bu çalışmada, D.C. Si, Au, Ti ve ZnO, 

mevcut diode püskürtme ile yüksek kristalize Ge üzerinde büyümüştür. Doğru akım 

püskürtme yönteminde, kaplama malzemesi katoda yerleştirilirken, kaplanacak malzeme 

anodiğe yerleştirilir. 

 
 

Şekil 3.2. Doğru akım (D.C.) püskürtme yöntemi 

Şekil 3.2’de sistemdeki su, katot malzemesinin arka yüzeyinin hasar görmemesi ve anotun 

istenen şartlara göre ısıtılması veya soğutulması için tasarlandığı şekilde soğutulur. Argon 

gazı odaya sokulduğunda, anot-katot tabakası DC'ye maruz kaldığında ve gerilim 

uygulandığında, plazma oluşur. Argon iyonları, katetere sonuna doğru hızlanırken hedef 

materyali dağıtır ve bu işlemin sonunda substrat yüzeyi kaplanır. Ge üzeri Au, Si, Ti ve 

ZnO kaplamalar kristalize olarak ve yüksek X-ışınları pikini sağlamak için 500 nm olarak 

kaplandı. Örnekler oda sıcaklığında 10-3 mbar kristalize değeri oluşturcak şekilde 500 nm 

kalınlıkta kaplama yapılmıştır. 
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3.2. X-Işını Kırınımı 

X ışını kırınımı (XRD), malzemelerin kristal yapısını incelemek için kullanılan deneysel bir 

yöntemdir. XRD ölçümünde, monokromatik bir X-ışını ışını numuneye çarpar ve ölçüm 

geometrisine bağlı olarak kırılır, yansır veya dağılır. Kırılmış ışınların yoğunluğu dedektör 

ile farklı açılardan ölçülür. Numunenin yapısal bilgisi ölçülen eğriden çıkarılabilir. 

 
 

Şekil 3.3.  Kullanılan APD 2000 PRO difraktometrenin bir fotoğrafını gösterir CuKa, X-Işını 

tüp, optik, gonyometre, detektör, bilgisayar ve X-ışını jeneratöründen oluşur.  

X-ışını kırınımı (XRD), yarı iletken malzemelerin, özellikle de heteroyapıların 

çalışılmasında önemli bir araçtır. Bu nedenle, homojonksiyonlar ve heterojonksiyonları 

içeren cihazların çalışmasına dahil edilmelidir. Ölçümün ana amacı, epitaksiyal tabakaların 

örgü sabitini belirlemektir. Bu değerleri kullanarak, strainin doğru hesaplanması ve 

heterojektörün bileşimi yapılabilir. Ayrıca, arayüz kalitesi, eğme ve diskolasyon 

yoğunluğu hakkında bilgi de incelenebilir. X-ışını kırınımı kullanarak malzeme 

kompozisyonlarının hesaplanması ile ilgili detaylar başka yerlerde açıklanmıştır [42,43]. 
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Bu karakterizasyon tekniği, kristal büyümesinin, malzeme kompozisyonunun 

tanımlanmasının ve cihaz waferlarının yeterliliğinin optimizasyonu için çok önemlidir. 

3.3. Bragg Yasası ve XRD Ölçümlerinde Kullanımı 

Tek renkli bir ışın olan X-ışınları bir kristalin atomlarından dağılır ve belirli açılarda yapıcı 

bir girişim oluşturur. Bragg’ın yasası, kırılan radyasyonun en yüksek yoğunluğunun θ 

tatmin edici şekilde bulunduğunu belirtmektedir. 

2 sind                     (3.1) 

Burada 𝑑 = √ℎ2+𝑘2 + 𝑙2 çinko blende kristal kafesinin kırılma (hkl) kristal düzlemleriyle 

örgü sabiti (a) ve X-ışını radyasyonunun dalga boyu arasındaki mesafedir. Kristalin örgü 

sabitinden alınan bilgiler 2θ-ω ölçümleriyle elde edilebilir. Bu ölçümde, aparatın 2θ ve ω 

açıları, difraksiyon açısının function bir fonksiyonu olarak kırınım yoğunluğunu elde 

etmek için eş zamanlı olarak değiştirilir. Bu tezde, yüksek çözünürlüklü ve tozlu 

kurulumlarda 2θ-ω ölçümleri yapılmıştır. Bu yapıların faydaları farklıdır ve bu nedenle 

ikisi arasındaki seçim, numuneye bağlıdır. 

Epitaksiyel filmlerde yüksek çözünürlüklü XRD ölçümleri yapılmıştır. Bu ayarın açısal 

çözünürlüğü, tabakaların kalınlığı ile örgü sabitini tanımlamak için son derece yüksek ve 

sonuç olarak, zorlanma durumu ve kristalin bileşimi doğrudur. Bu tez için HRXRD 

ölçümleri, kırılmış ışın tarafındaki bir üç eksenli geometri kullanılarak, 12 arklık bir 

analizör kristal kabul açısı ile gerçekleştirilmiştir. Gelen ışın demetinde, X-ışını ışını bir X-

ışını aynası boyunca yönlendirildi ve dört Ge (220) kristal ile monokromatize edilmiştir. 

Toz XRD kurulumu tipik olarak malzemelerin mükemmel olmayan kristal yapı ve 

yönelimle incelenmesi için kullanılır. Bu tezde nanotel örneklerinin yapısal çalışmaları için 

toz XRD kurulumu seçilmiştir. Tipik olarak, toz XRD ölçümleri polikristalin toz 

örneklerine, bunun sonucu olarak uygulandı. Bu tipteki numunelerin içindeki kristalitler 

birbirlerine göre eğimlidir. Toz XRD kurulumu, yapının zayıf X-ışını optikleri ve yüksek 

X-ışını radyasyon yoğunluğu nedeniyle bu örneklerin XRD çalışmaları için çok uygundur. 

Zayıf optikler, her zaman Bragg’ın durumunun yerine getirilebileceği ve kristal yapısına 

ilişkin bilgilerin toplandığı bir şekilde hizalanmış bazı kristalitelerin var olduğunu garanti 
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eder. Toz XRD kurulumunun optikleri sadece iki yarıktan oluşur, X-ışını kaynağının 

önünde dedektörün ve diğerinin önünde ölçüm sırasında açılan her ölçüm açısında 

numunenin aynı bölgesinden saçılır. 

3.4. Enine Tarama Ölçümleri 

X-ışını kırınımlı eğri ölçümlerinde, 2θ açısı Bragg açısına ve kırılan yoğunluğa göre 

sabittir. Numune ω açısı sallanarak ölçülür. Sonuç olarak, sallanan eğri ölçümleri, sallanma 

eğrisinin pikinin genişliğini ve şeklini etkileyen kristal bozukluğundan gelen bilgiyi içerir. 

Bozukluk, kristal kusurları, alttaş eğriliği, mozaik oluşumu ve aynı zamanda fonon 

titreşimleri gibi birçok sebepten kaynaklanabilir [44]. Bu bilgiyi sağlamak için enine 

tarama ölçümleri gerçekleştirilmiştir. Enine tarama ölçümü, yüksek çözünürlüklü bir 

sallanma eğrisinin ölçümünü ifade eder ve yüksek çözünürlüklü XRD ölçümlerinde 

kullanılan kuruluma benzer şekilde gerçekleştirilir. Enine tarama piki profilleri, içinde iki 

bileşenli çizgi şekillerine sahip olabilir. Dar bileşen, numunenin Bragg tepe noktasıdır 

(uzun menzilli yapısal korelasyondan kaynaklanır) ve geniş bileşen dağınık saçılmadan 

ortaya çıkar. Kristallerdeki bozukluk hakkında bilgi içerir. Sallanan eğri ölçümlerinde 

(açık bir dedektörle gerçekleştirilen omega-scan), geniş ve dar bileşenler tipik olarak üst 

üste biner. Bu tezde, enine tarama analizi (bir arka monokromatör ile gerçekleştirilen 

omega-scan), rotasyon eğrisinin genişlemesini incelemek ve Létoublon tarafından sunulan 

yöntemle silikon üzerinde büyütülmüş GaP tabakalarında antifaze bozukluğuna ilişkin 

bilgileri çıkarmak için gerçekleştirilmiştir [45]. Bu yöntem, 5. bölümde daha ayrıntılı 

olarak açıklanmıştır. 

3.5. Sinkrotron XRD Topografisi 

X-ışını kırınımı topografisi, X-ışını görüntülerinin kırınımı kullanılarak kristalin 

numunelerden alındığı deney yöntemini ifade eder. X-ışını topograflarında, atomlar 

dağılma merkezleri gibi davranır. Böylelikle, kristal kusurları saran gerilim alanı 

görüntüde bir kontrast farkı oluşturur. Yeterli küçüklükte (<104cm− 2) kusur yoğunluğu 

durumunda, topograflardan misfit ve vida dislokasyonları, istifleme hataları, ikiz faylar, 

boşluklar, çökeltiler ve manyetik alanlar gibi farklı tipte kristalin defektleri çözülebilir. 

Tekniğin daha ayrıntılı bir incelemesi için bkz. Ref. [46]. X-ışını topografları, 

Hamburg'daki Hasylab beamline F1'de senkrotron radyasyonu kullanılarak yüksek 
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çözünürlüklü X-ışını filmleri (Slavich VRP-M) üzerine kaydedildi. Pozitron depolama 

halkasının bükme mıknatıs kaynağından yayılan X ışını, birçok farklı Bragg yansıması için 

dalga boyları bulunduğunu garanti eden geniş bir dalga boyuna sahiptir. Bu nedenle, X-

ışını ışını bir dizi örgü düzlemi tarafından kırılır ve numuneyi belirli bir yönelime 

hizalamaya gerek yoktur. Geri yansıma ve iletim X-ışını topografları, numuneyi 

hizalayarak, yatay doğrultunun <110> yönüne karşılık gelmesini ve [001] kristal yönünün, 

gelen ışına göre 12° 'lik bir açıda tutulmasını sağlayacak şekilde kaydedilmiştir. Film ile 

örnek arasında 60 mm’lik mesafe vardır. 
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4. TEORİ 

 

Örgü kusurlarının kusur alanlarından etkilenmiş bir kristalde X-ışınları saçılmasının şiddeti 

çift korelasyon fonksiyonun Fourier transformu olarak ifade edilebilir [5, 44]. 

   ( )rq
I G exp iqr dr                        (4.1) 

      0
r

G r exp iQ U U   
 

                     (4.2) 

Burada Q=Kout – Kin saçılma vektörüdür (Kin ve Kout sırasıyla gelen ve saçılanın dalga 

vektörüdür) ve q=Q-Q0 en yakın ters örgü vektörü Q0 dan Q nun küçük sapmasıdır. Şöyle 

ki, q<<Q U(r) verilen r noktasında kristalin bütün kusurları tarafından üretilen yer 

değiştirmeleridir. Eğer bütün kusurlar aynı tipte ise 𝑈(𝑟) = ∑ 𝑈(𝑟 − 𝑅)𝑅  toplam yer 

değiştirme ile verilebilir. Burada U(r) orjinde yerleşen bir kusur ile r noktasında üretilen 

yer değiştirmedir ve R kusurların pozisyonlarıdır. Birkaç kusur tipinin durumlara 

genişletilmesi basittir. Açı parantezleri < > kusur dağılımını istatistiksel verilerin 

ortalamasını verir. Eşitlik 5.2 bir sonsuzluğu ifade eder ve istatistiksel olarak düzgün 

örneği tanımlar. Şöyle ki, orjin seçimi yeterlidir. Sınırlı hacim etkileri konu olduğu zaman 

örneğin, epitaksiyel tabakalarda örgü uyumsuzluğu kaynaklı diskolasyonlar için 

korelasyon fonksiyonu G (r1, r2), U(r1)-U(r2) yer değiştirmelerin farkına bağlıdır ve Eşitlik 

5.1 üstel bir fonksiyondur,  1 2exp iq r r   ile verilir [47]. 

Geniş diskolasyon yoğunluğu durumunda kırınım pikleri geniştir ve korelasyon fonksiyonu 

Eşitlik 5.2 küçük uzunluklar (r=│r│) için hesaplamak gerekir. Diğer bir ifadeyle 

diskolasyon bozuklukları R-1 olarak çok yavaşça bozunur ve korelasyon fonksiyonunun 

ana katkısı, uzaktaki diskolasyonlara göredir, R>>r daha sonra yer değiştirmelerin farkı 

Taylor serisi olarak açılabilir [4]. 

       .
j

i i

i

U
Q U R r U R r QU R rQ

U


           

                (4.3) 

Gaussian rastgele değişimleri olarak R diskolasyon pozisyonları düşünülerek biri 

istatistiksel ortalama yapabilir ve Eşitlik 5.4 ile verilir. 
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   
2

/
2

i j j iG r exp rQ u R dR
 

    
 

                    (4.4) 

Burada ρ diskolasyon yoğunluğudur. Gaussian istatistiğinin kullanılması geniş diskolasyon 

yoğunluklarının sunulan durumunu sağlar. Birisi, 𝐺(𝑟) = 𝑒𝑥𝑝[− 1 2⁄ < 𝑄[𝑈(𝑟) −

𝑈(0)] >2] olarak Eşitlik 5.4’ü genelleştiremez. Bu sonraki formül diskolasyonun olduğu 

düzlem boyunca kesen Burgers vektörü tarafından diskolasyon yer değiştirmesinin 

süreksizliğinin çözümünü başarısız kılar. Aksine Eşitlik 5.3 süreksizliğe sahip değildir. 

Çünkü 𝑄0. 𝑏 çarpanı, örgü vektörü ve ters örgü vektörünün 2𝜋 lik bir çarpanıdır. Küçük 

diskolasyon yoğunluklarının işlemi rastgele dağılmış kusurlar için poisson istatistiklerine 

dayalı çok daha genel bir yaklaşımı gerektirir [47, 44, 11, 48]. Ancak Eşitlik 5.4 sunulan 

denklem çalışma için yeterlidir. Dislokasyonla rahatsız edilen alan, evrensel bir R 

bağımlılığına sahip olur, 𝜕𝑢𝑗/𝜕𝑅𝑖 = 𝑏𝜓𝑖𝑗/2𝜋𝑅 ile yazılır. Burada b, Burgers vektörü 

uzunluğudur. Ψij bir mertebesinde boyutsuz bir faktördür. Bu faktör yalnız azimuth açısına 

bağlıdır. (ϕ) Daha sonra biri 

  2 dRG r exp C r
R


 

  
 

                   (4.5) 

elde edebilir [25]. Burada: 

 
2
/ 4C Qb   ve  

2
2

0
2

ˆˆ
1

ij jr Q d



 


                (4.6) 

olur. C ve ɣ bir mertebesinde boyutsuz faktördür. Burada 𝑟̂ ve 𝑄̂ sırasıyla 𝑟̂ ve 𝑄̂ ‘nın 

yönlerinde birim vektörlerdir. Eşitlik 5.5’daki integral ξr den (Burada ξ yaklaşık 1 

boyutsuz faktördür) sınırlı L hacmine kadar alınır. Bu hacim korelasyonsuz 

diskolasyonların bütünü için kristal hacime eşittir. Daha sonra integral L/ξr ye eşittir ve  

𝐺(𝑥) = 𝑒𝑥𝑝(−𝐶𝜌𝑥2 ln 𝐿 𝑥⁄ ) denklemin’den elde edilir. Diskolasyon korela edildiği zaman 

toplam Burgers vektörü (Kesin karakteristik skala boyunca ortalama olarak) sıfırdır. 

Korelasyon fonksiyonunun fonksiyonel formu değişmez fakat L skala durumunda bir 

anlamsızlığa sahiptir [10, 12-15]. Kendimizi paralel düz dislokasyonlarla sınırlıyoruz ve z 

ekseni olarak dislokasyon çizgilerinin yönlerini alıyoruz. Daha sonra,  
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     I q G r exp iqr dr                   (4.7) 

       ,s x yI q q G x y exp iq x iq y dxdy                (4.8) 

olarak yazılır. Burada f(qz) fonksiyonu dislokasyon çizgilerinin yönünde öteleme 

değişmezler üzerinedir. Korelasyon fonksiyonunun yörüngesel bağımlılığı ve dolayısıyla 

xy düzleminde şiddet dağılımı ɣ faktörü ile tanımlanabilir (Eşitlik 5.6). Onun açısal 

bağımlılığı çok zayıf burgers vektörlerinin kristalografik olarak eşdeğer yörüngeleri 

üzerine bir ortalamada sonra Eşitlik 5.16 ve denklem 5.17’i aşağıda görebiliriz. Daha sonra 

seçilen bir yönde korelasyon fonksiyonunun çalışması korelasyon fonksiyonu yoğunluğu 

araştırmaları için yeterlidir. Doğal olarak geniş açık dedektör ile ölçümler yaparak 

yapılabilir. Şiddet Eşitlik 5.8 daha sonra Kout saçılma dalgasının bütün yönleri üzerine 

toplanır. Bu araştırmanın sonucu toz ortalamasına çok benzerdir│Kout│═k küresinin tam 

kısmı (Burada k, dalga vektörüdür.) Kout yönüne paralel düzlemler ile yer değiştirilebilir. 

Bu düzlem üzerine şiddet 8 denkleminin integrasyonu bir boyutlu integraline yol açar. 

     / cosI q G x exp iqx dx                              (4.9) 

Burada, φ,(x,y) düzlemi ve Kout arasında açıdır (Şekil 1.1’e bakınız). Açı, sin═sinψ.sinθb 

ile verilir. Burada ψ,(x,y) düzlemi ve 𝑄̂ saçılma vektörü arasındaki açıdır ve θB Bragg 

açısıdır. X ekseni, diskolasyon çizgilerine dik düzlem üzerinde Kout un yansıması boyunca 

seçilir. Toz kırınım durumu için uygun ifade yalnız x’in yönü ile farklı olur. 𝑄̂ yönlenmiş 

filmler için ve toz kırınımları için 𝑄̂ boyunca çalışır. Eşitlik 4.9’daki q dalga vektör Kout un 

yönünde q nun iz düşümüdür. Şöyle ki, q=Qw.cosθB burada w, pik merkezinde açısal 

sapmadır. Eşitlik 4.9’deki 𝑟̂ yönü kırılan dalganın yönündedir. Şöyle ki, ɣ parametresi 

diskolasyon kusurlarının bütün bileşenlerinin karmaşık kombinasyonlarını içerir. 𝑄̂ hem 

örgü zorlamasını hem de rotasyon bileşenlerini içerir. Özellikle GaN filminin kırınım 

çalışmalarında tartışılan eğilme ve burkulma katkılarını içerir. Aksine toz kırınım durumu 

𝑄 ̂  yönde 𝑟̂ için korelasyon fonksiyonunun hesaplanmasını gerektirir. 𝑄̂ yönde Ϛ koordinatı 

ile verilerek korelasyon fonksiyonu ifadesi diskolasyon civarında uϛ
2 kare zorlama bileşeni 

ortalaması ile toz kırınımı durumunda elde edilir. Denklem 4.9’daki integrasyon L de daha 

küçük uzunluklar ile sınırlandırılır. İntegralin nümerik gelişiminde Eşitlik 4.9 da verilen 

sınır integrasyon limiti, katı olarak sınırlı bir aralık üzerine alınan Fourier integrallerinde 
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yaygın olarak ortaya çıkan I(q) de fiziksel olmayan osülasyonlara yol açar. Uygun bir 

somut integral menzilini sonsuza genişleterek ve ln[(L+ξx)/ξx] ile Eşitlik 1.1’ de ln(L/ξx) 

yerine koyarak elde edilir. ξ═ξ(Q) için ifadeler karmaşık ve diskolasyon pozisyonlarında 

korelasyonların tipine bağlıdır [10,13-15]. Biz kendimizi ilk yaklaşıma sınırlandırabiliriz. 

Bu yaklaşım korelasyon tipi ξ═│Q.b│/2𝜋 bağlı değildir [5]. 

 
 
Şekil 4.1. R parametresinin farklı değerleri için integral Eşitlik 5.12’ün davranışı bütün 

eğriler ortak q-3 asimtotu ile birleşir. Bir gaussian pik profili karşılaştırma için 

ince çizgi ile gösterilir [5] 

Sonuç olarak yukarıdaki denklemler birleştirilerek kırınım şiddeti [5],   

𝐼(𝑤) =
𝐼𝑖

𝜋
∫ 𝑒𝑥𝑝 (−𝐴𝑥2 ln

𝐵+𝑥

𝑥
) cos(𝑤𝑥) + 𝐼𝑏𝑎𝑐𝑘𝑔𝑟

∞

0
          (4.10) 

ile tanımlanır. Burada Ii pilin toplam şiddetidir. Burada biz, maksimum w dan açısal 

sapmaya kadar ilerletiriz ve background şiddeti Ibackground tam formülü sağlamak için 

eklenir. Aşağıda sunulan deneysel piklerin fitleri için bu formül kullanılır. Parametre A 

(diskolasyon yoğunluğunu tanımlar.) ve B (diskolasyon korelasyon menzilini 

tanımlar.) 𝐴 = 𝑓𝜌𝑏2 ve 𝐵 = 𝑔𝐿𝐼𝑏 ile tanımlanır. Burada f ve g kırınım geometrisi ile 

verilen boyutsuz niceliklerdir. 
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jp

Æ
= =

ÆÆ
              (4.11) 

Bu denklemlerde, g için ifade ξ═│Q.b│/2 𝜋  yaklaşımı dikkate alan kenar diskolasyonlar 

için yazılır. Vida diskolasyonlar için bu ifadedeki cosψ.sinψ ile yer değiştirmelidir. 

Burgers vektöörü b nin uzunluğu hem kenar hem de vida diskolasyonları için büyük 

Burgers vektörleri gibidir. pb2<<1 boyutsuz çarpan diskolasyon çizgilerine dik bir 

düzlemde b.b her bir b.b hücresine karşı diskolasyonların ortalama sayısıdır. Dört 

parametre A, B, Ii, Ibackground ile Eşitlik 4.11 pik profillerini elde edebilmek için aşağıda 

kullanılır ve diskolasyon yoğunluğunu ve L uzunluğunu elde ederiz.  

𝐼(𝑞) = ∫ 𝑒𝑥𝑝{−𝑥2 ln[(𝑅 + 𝑥) 𝑥⁄ ]} cos(𝑞𝑥)𝑑𝑥
∞

0
             (4.12) 

Burada fonksiyon Eşitlik 4.12 nümerik olarak R parametrelerinin farklı değerleri için 

hesaplanabilir. Eğriler ortak q-3 asimtotunda birleşirler. Bu asimtot R ye bağlı değildir [10, 

14, 17, 19]. Daha sonra Eşitlik 4.10 (pik genişliği ile karşılaştırıldığında geniş omegalar 

için) asimtotik bir davranışa sahiptir;  

( )
3

i

backgr

I
I A Iw

w
= +               (4.13) 

R yaklaşık 1 için pik tepesine oldukça yakın iken R için denklem davranışının tepe 

noktasının merkezi kısmı Gaussian açısal menzili gaussian yaklaşımının geçerli olduğu 

artan R değerleri için geçerlidir. Hesaplanan piklerin FWHM değerleri için artan R ile artar 

ve  ∆𝑞 ≈ 2.4 + 𝑙𝑛𝑅 ile yaklaşılabilir. Şiddet dağılımının ikinci sınırlı hareketleri kullanılır 

[5]. 

𝑈2(𝑤) = ∫ 𝑤̅2[𝐼(𝑤̅) − 𝐼𝑏𝑎𝑐𝑘𝑔𝑟]𝑑𝑤̅
𝑤

−𝑤
              (4.14) 

Amacı asimtotik davranış 4.14’den diskolasyon yoğunluğunu elde etme amacıyla türetildi. 

Eşitlik 5.14 durum sonsuz limitte alınırken ıraklaşır. Eşitlik 4.13 ü Eşitlik 4.14’ de yerine 

koyarak, 

𝑈2(𝑤) = 𝑤𝑙𝑖𝐴 ln 𝑤 + 𝑠𝑎𝑏𝑖𝑡                (4.15) 
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bulunur. Eşitlik 4.6’daki yörüngesel C faktörünün hesaplanması gerekir [12-14] (Toz 

kırınım durumunda r vektörü, (x y) düzleminde saçılma vektörü Q nun Q dik izi boyunca 

yönlenir. Bu durumda r vektörü (x y) düzlemi üzerinde Kout un izi boyunca yönlenir ve Q 

dik vektör ile bir α açısı yapar. (Şekil 1’e bakınız). Bu açı cos α =sin QB*cosψ/cos ϕ ile 

verilir. Kenar diskolasyon için Eşitlik 4.6’yi geliştirmek hegzagonel Burgers vektörlerinin 

mümkün yörüngeler üzerine ɣ ‘yı ortalarız. (Diskolasyon çizgileri altı katlı eksen boyunca 

alınır.) ve 

𝛾𝜀 =
9−8𝑣2−2(3−4𝑣) cos2 𝛼

16(1−𝑣2)
cos2 𝜑              (4.16) 

elde edilir. Burada  poisson oranıdır. ɣe α ‘ya zayıf bağlıdır. Örneğin hegzogonel GaN 

için =0,2 alarak yaklaşıklı olarak e=0,7cos2ψ makul α açılarının bütün menzillerinde 

verilir. Vida diskolasyonları için hesaplama,  

𝛾𝜀 =
1

2
sin2 𝜑                (4.17) 

ile verilir. İki sınırlama durumu ilginçtir; Asimetrik eğilimli geometrinin sınır durumları 

olarak yalayarak gelen veya yalayarak çıkan yansıma durumları ile vida diskolasyonlarını 

çalışmak için simetrik Bragg yansıması uygun olur. 

Simetrik Bragg yansımaları için ψ=/2, =θB daha sonra φ=18 ve vida diskolasyonları 

için g=2 elde ederiz. Yalayarak gelen veya yalayarak çıkan geometri φ=ψ=0 limitindedir.  

Şöyle ki, f=ɣ/4cos2θB ‘dir. Kenar dislokasyonlar içinde 𝑔 = 2𝜋 cos 𝜃𝑏 olur Epitaksiyel 

tabakasının sınırlılık kalınlığı t (tabaka düzlemin dik diskolasyonlar ile) Warren-

Avverbach ansatz ‘ını dikkate alır [7]. 

( ) ( ) ( ) 
d s

G x G x G x=
                      (4.18) 

Gd(x) yukarıda düşünülen korelasyon fonksiyonudur. Sınırlı hacim etkilerini tanımlayan 

korelasyon fonksiyonu ( ) ( )/
s
G x exp x T= -  olarak yazılır. Bunun Fourier dönüşümü 

Lorentzian‘dır ki bu fonksiyon kalınlık değişimleri üzerine ortalamadan sonra 

[sin(qT/2)/(qT/2)]2 sınırlı aralık fonksiyonunda tahminde bulunur. Asimetrik yansımada 
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Eşitlik 4.9 kırınım dalgasında yönleri boyunca T/cosφ etki kalınlığına yol açar. Sınırlı 

hacim düzeltmesi yerine Eşitlik 4.9’un nümerik integrasyonu ile şiddetin hesaplanması 

karmaşık değildir. Deneyin çözünürlüğü pik genişliği ile karşılaştırıldığında ihmal 

edilmese bile korelasyon Eşitlik 4.18, gerçek uzay fonksiyonu, R(x) ile çarpılmak 

zorundadır. Bu durumda nümeriksel integrasyonunun ek karmaşıklığının yol açmaz. 
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5. SONUÇ VE TARTIŞMA 

Toz kırınımında pik profil analizlerinde son çalışmalar şiddet dağılımının sınırlı 

momentlerini hesaplayarak direk bir yönde q-3 asimptotunu kullanıldı. Ancak sınırlı 

rastgele diskolasyon yoğunluklarında görüntüleme menzilini pikin asimptotik kısmında 

elde edilemez. Bütün pik profilinin fiti diskolasyon dağılımını yoğunluğu ve görüntüleme 

menzili her iki parametresini sağlar. Pik profilini nümerik hesaplanması henüz bir boyutlu 

Fourier integrali içerir. Bu durum hızlıca hesaplanabilir. q-3 asimtotu kullanımı diskolasyon 

yoğunluğunun tanımlanabilmesi için çok daha güvenilir bir yoldur çünkü o diskolasyonlar 

arasında etkilenememesi ve her bir diskolasyon çizgisine yakın bölgelerdeki saçılmaya 

göredir. Şiddet dağılımının asimtotik kısmı GaN filmini x-ışını kırınım çalışmaları 

içermez. Diskolasyon yoğunluğu tanımlası pikleri FWHM ‘larına dayanır. Hem hacim 

hemde kusur etkilerini içerdiği zaman Gaussian ve Lorentz fonksiyonlarını (Psevdo-Voigt) 

toplamlarını fit edilir ve gaussian kısmının FWHM kısmı diskolasyon yoğunluğu 

tanımlaması için kullanılır. 

Simetrik veya asimetrik yansımalarının genişliği diskolasyon yoğunluklardan etkilenmesi 

ile pikin şekli değişir. Diskolasyon dağılımları aynı tür film kaplama ve büyütmelerde 

benzer olması olmasıdır. Hatta kısmi diskolasyonlar sahip filmler için verilen pik 

yansımasının genişliği diskolasyon yoğunluğuna yalnızca bağlı olmaz ayrıca sınırlı 

rastgele diskolasyon yoğunluğunda korelasyon menzillerine de bağlı olur. Bu çalışmada 

sunulduğu gibi kırınım piklerinin pik şekil analizi aynı zamanda korelasyon menzili 

genişliğinidir. Bu yüzden pik genişliğin basit düşünmesinden dolayı diskolasyon 

yoğunluğunun tahmin edilmesi çok daha güvenilir olmasıdır. Pik çizgi şekil analizi 

göstermektedir ki ve literatürden anlaşıldığı üzere filmlerinin x-ışını kırınım profilleri pikin 

merkezinde Gaussian’dır. Pik kuyrukları rastgele dağılmış diskolasyonlar ile kristallerin x-

ışını kırınımın da karakteristik güç yasasına uyar. Analizör kristali ile omega eğrileri q-4 

davranışına uyduğunda omaga eğrileri q-3 davranışını izleyen geniş açık bir dedektörle 

ölçülür [5]. 

Omega eğrilerinin açık dedektörle hem deneysel ve teoriksel olarak çalışmak çok basittir. 

Çünkü kırınım yoğunluğu daha yoğundur daha geniştir ve pik profilleri bir boyutlu Fourier 

dönüşümleri ile çift korelasyon fonksiyonu dönüşerek kırınım yoğunluğunu tanmlanır. 

Kırınım profillerinin q-3 pik kuyrukları diskolasyon yoğunluklarını çok daha güvenilir 
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tanımlamasına izin verir ve diskolasyonlar arasındaki korelasyonlar ile daha yoğundur. 

Bütün kırınım profilleri uygun paremetrelerle ana denklem fit edildi. Bunlar; ortalama 

diskolasyon yoğunluğu ρ, görüntüleme menzili veya parçaık boyutu L ile verilir. Sonraki 

nicelik sıfıra eşit toplam burgers vektörü ile hücrelerin ortalama parçacık hacimlerine 

uygunluk gösterir [5]. Sonuç kısımlarda profil fit den dislokasyon sonucunu kıyaslamak 

için Scherrer denkleminin tersini karesi dislokasyon değerini verir literatürde sık olarak 

kullanılır [40]. 

 
 

Şekil 5.1. Au/Ge(Alttaş) yapının 2Theta XRD taraması 

Yukarıdaki şekil XRD 2xTheta karşılık şiddet eğrisini gösterir. Germanyum piki 66,017 

derece ile (400) piki PDF-4-545 XRD database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=5,657Å 

olur. Yapı yüzey merkezli kübik dir. Altın piki 66,017 derece ile (400) piki PDF 4-784 

XRD database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=4,079Å olur. Yapı yüzey merkezli 

kübikdir. 
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Şekil 5.2. Ge üzeri büyütülen Au tabakasının (220) XRD düzlem yansımasının profil fit 

eğrisi 

Yukarıdaki şekil XRD Au’nun omega şiddet tarama eğrisini gösterir. XRD tarama eğrisi 

(yeşil renk) yukarıda verilen şiddet denklemi ile fit edilir. Fit eğrisi yeşil ile gösterilir. 

Şekil 5.2’de fit sonucundan ρebe
2=A/f=6,52x10-5 olarak germanyum üzeri altın elde ederiz. 

Burada be= 0,40786 nm kenar diskolasyon için Burgers vektörü uzunluğudur. Altın ince 

film için dislokasyon yoğunluğu ρe=3,919x1010 cm olarak bulunur. Basit Shereer 

denklemin yardumıyla (400) miller düzlemi üzeinden bulunan dislokasyon değeri 

5.78x1010 a çok yakındır. Kenar diskolasyonlarını arasındaki ortalama uzunluklar 

rd=1/√𝜌
𝑒

=50,5 nm olur. Şekil 5(b) ‘dan L/be=B/ρ=842 verir. Bu durum L=343 olarak 

diskolasyon korelasyonların karakteristik uzunluklarını verir. Diskolasyon korelasyonları 

karakterize eden boyutsuz parametre örnek için M=L/rd= 6,5 değerleri sonuç olarak elde 

edilir. 
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Şekil 5.3. Si/Ge(Alttaş) yapının 2Theta XRD taraması 

Yukarıdaki şekil XRD 2xTheta karşılık şiddet eğrisini gösterir. Germanyum piki 66,017 

derece ile (400) piki PDF 4-545 XRD database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=5,657Å 

olur. Yapı yüzey merkezli kübikdir. Si piki 67,9 derece ile (400) piki PDF 75-589 XRD 

database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=5,043Å olur. Yapı yüzey merkezli kübikdir. Şekil 

5.3 den görüldüğü gibi Si’nun kristal yapısı düşük pik geniş yarı genişlikten dolayı örgü 

zorlaması ve Ge 004 düzlemine doğrı Si eğimli gözükmektir. Bu durumda ofsetlerle 

birlikte pik kayması birkaç dereceyi bulur. 
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Şekil 5.4. Ge üzeri büyütülen Si tabakasının (400) XRD düzlem yansımasının profil fit 

eğrisi 

Yukarıdaki şekil XRD Ge üzeri Si’nun omega şiddet tarama eğrisini gösterir. XRD tarama 

eğrisi (yeşil renk) yukarıda verilen şiddet denklemi ile fit edilir. Fit eğrisi yeşil ile 

gösterilir. Şekil 5.4’de fit sonucundan ρebe
2=A/f=9.4x10-4 olarak germanyum üzeri altın 

elde ederiz. Burada be= 0,5658 nm kenar diskolasyon için burgers vektörü uzunluğudur. 

Altın ince film için dislokasyon yoğunluğu ρe=4.03x1010 cm olarak bulunur. Basit Shereer 

denklemin yardumıyla (400) miller düzlemi üzeinden bulunan dislokasyon değeri 

6,55x1010 a çok yakındır. Kenar diskolasyonlarını arasındaki ortalama uzunluklar 

rd=1/√𝜌
𝑒

= 49,75 nm olur. Şekil 5(b)’dan L/be=B/ρ=1923 verir. Bu durum L=1031 olarak 

diskolasyon korelasyonların karakteristik uzunluklarını verir. Diskolasyon korelasyonları 

karakterize eden boyutsuz parametre örnek için M=L/rd=1,85 değerleri sonuç olarak elde 

edilir. 
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Şekil 5.5. Ti/Ge(Alttaş) yapının 2Theta XRD taraması 

Yukarıdaki şekil XRD 2xTheta karşılık şiddet eğrisini gösterir. Titanyum piki 44,025 

derece ile PDF 88-2321 XRD database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=4,0600Å olur. 

Yapı yüzey merkezli kübik dir. Altın piki 66,017 derece ile (400) piki PDF-4-784 XRD 

database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=4,079Å olur. Titanyum yapı yüzey merkezli 

kübikdir. Ti yapısının (200) düzlem pikinin düşük şiddetli tek çeşit poli kristal yapıda 

büyüdüğü görülür. 
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Şekil 5.6. Ge üzeri büyütülen Ti tabakasının (200) XRD düzlem yansımasının profil fit 

eğrisi 

Yukarıdaki şekil XRD Au’nun omega şiddet tarama eğrisini gösterir. XRD tarama eğrisi 

(yeşil reknk) yukarıda verilen şiddet denklemi ile fit edilir. Fit eğrisi yeşil ile gösterilir. 

Şekil 5.6’da fit sonucundan ρebe
2=A/f=2,5x10-3 olarak germanyum üzeri altın elde ederiz. 

Burada be=0,32nm kenar diskolasyon için Burgers vektörü uzunluğudur. Altın ince film 

için dislokasyon yoğunluğu ρe=6,1x1010 cm olarak bulunur. Basit Shereer denklemin 

yardumıyla bulunan dislokasyon değeri 1.57x1010 ne çok yakındır. Bu hesap (200) miller 

düzlemi üzerinden hesap edildi.  Kenar diskolasyonlarını arasındaki ortalama uzunluklar 

rd=1/√𝜌
𝑒

=9,299 nm olur. Şekil 6(b)’dan L/be=B/ρ=1898 verir. Bu durum L=889 nm 

olarak diskolasyon korelasyonların karakteristik uzunluklarını verir. Diskolasyon 

korelasyonları karakterize eden boyutsuz parametre örnek için M=L/rd=1,85 değerleri 

sonuç olarak elde edilir. 
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Aşağıda şekil XRD 2xTheta karşılık şiddet eğrisini gösterir. ZnO piki 44,025 derece ile 

PDF 88-2321 XRD database karşılılık gelir örgü uzunluğu a=4,0600Å olur. Yapı yüzey 

merkezli kübik dir. ZnO pikleri 31,736 derece ile (100) piki ve 34.378 derece (002) piki ile 

PDF 89-1397 XRD database karşılığına gelir örgü uzunluğu a=3,253Å ve c=5,213Å olur. 

ZnO yapı hexagonal yapıdadır. ZnO yapının keskin XRD pikleri ile iyi kristalize yapıya 

sahiptir. 

 

 

Şekil 5.7. ZnO/Ge(Alttaş) yapının 2Theta XRD taraması 
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Şekil 5.8. Ge üzeri büyütülen ZnO tabakasının (002) XRD düzlem yansımasının profil fit 

eğrisi 

Yukarıdaki şekil XRD ZnO’nun Omega şiddet tarama eğrisini gösterir. XRD tarama eğrisi 

(yeşil renk) yukarıda verilen şiddet denklemi ile fit edilir. Fit eğrisi yeşil ile gösterilir. 

Şekil 5.8’de fit sonucundan ρebe
2=A/f=4,42x10-5 olarak germanyum üzeri altın elde ederiz. 

Burada be= 0,5241nm kenar diskolasyon için burgers vektörü uzunluğudur. Altın ince film 

için dislokasyon yoğunluğu ρe=1,62x1010 cm olarak bulunur. Basit Shereer denklemin 

yardumıyla bulunan dislokasyon değeri 4.47x1010 ne çok yakındır. Bu hesap (100) ve 

(002) düzlemleri kullanılarak ortalama olarak hesap edilmiştir. Kenar diskolasyonlarını 

arasındaki ortalama uzunluklar rd=1/√𝜌
𝑒

=78 nm olur. Şekil 5(b) ‘den L/be=B/ρ=1898 

verir. Bu durum L=989 olarak diskolasyon korelasyonların karakteristik uzunluklarını 

verir. Sonuç olarak sputtering sistemi ile Ge üzeri Au, Si, Ti ve ZnO büyütülen ince 

filmlerin XRD taramaları sonrası düzlem yansımaların profil fitleri yapılmıştır. Fit sonucu 

ile dislokasyonlar ve korelasyon uzunluğu elde edilmiştir ve Karşılaştırma için şekil 5.9 da 

verilmiştir. Sonuçlara göre dislokasyonlar aynı mertebede (~1010) sonuç vermiştir. Ayrıca 

scherrer temelli 1/D2 den hesaplanan dislokasyon şekilde kırmızı olarak gösterilir. Burada 

En yüksek dislokasyon Ti olurken en yüksek kristal boyutu Si da gözlenmiştir. 
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Şekil 5.9. Au, Si, Ti ve ZnO tabakaların 1/D2 den (kırmızı) ve profil fitden (mavi) 

dislokasyon ve korelasyon uzunluğu karşılaştırması 
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