Cumhuriyet University Faculty of Science
Science Journal (CSJ), Vol. 38, No. 2 (2017)
ISSN: 1300-1949

Cumbhuriyet Universitesi Fen Fakiiltesi
Fen Bilimleri Dergisi (CFD), Cilt 38, No. 2 (2017)
ISSN: 1300-1949

http://dx.doi.org/10.17776/cumuscij.298272
Yariiletken Yiizeylerde Obek Olusumu ve istatistigi

Mehmet ESEN
Cukurova Universitesi Adana Meslek Yiiksekokulu, Beyazevler, Adana,

Received: 15.03.2017; Accepted: 23.03.2017

Ozet: Calismada yariiletken yiizeyler Monte Carlo yontemi ile biiyiitiilmiis, belirli bir kaplama oranina
eristikten sonra yiizeye gelen pargacik akisi durdurularak yiizeyin denge sekline ulagmasi beklenmistir. Daha
sonra ylizey lizerinde olusan bir atom yiiksekligindeki 6beklerin istatistiki dagilimi incelenmistir. Caligma farkl
sicakliklar, farkli aki degerleri ve farkli kaplama oranlar i¢in tekrarlanmis, bunlarin 6bek istatistigi tizerindeki
etkisi aragtirilmigtir. Ayrica 6bek olusumu ve bunlarin istatistigi ile problemin enerji parametreleri arasindaki
baglantilar1 aragtirilmistir. Caligmada 60, 80, 100, 130K sicaklik degerleri kullanilmistir. Simiilasyon yiizeyi
olarak 200x200 atomdan olusan kare bir 6rgii secilmistir. Yiizey kaplama orani %5, %10 ve %15 degerlerine
ulagildiginda biiyiitme durdurulmus ve dengeye ulagsmasi beklenmistir. Yiizeyde olusan 6beklerin istatistikleri
incelendiginde yiizey sicakligi, aki ve kaplama oraninin dbeklerin istatistiklerini etkiledikleri goriilmiistiir.

Anahtar Kelimeler: Monte Carlo, Aki, Biiyiitme, Obek, Istatistik

Cluster Formation on Semiconductor surface and Statistics

Abstract: In the present study semiconductor surfaces are grown by Monte Carlo technique where particle flux
coming to the surface is stopped after the particle coverage of the surface has reached a predetermined value and
thereafter the simulation is continued untill the surface reached its equilibrium shape. Then the statistical
distribution of monolayer clusters is examined. The study is carried out for different growth temperatures, different
particle flux values to the surface and different coverage values and their effect on the statistics of clusters is
investigated. Furthermore the relation between the energy parameters of the problem and cluster formation and
their statistics are studied. In this study 60, 80, 100 and 130 K temperature values are used. The simulation area is
chosen as a 200x200 square grid. When the coverage reached a value of 5%, %10 and 15%, the growth is stopped
and the surface is allowed to equilibrate. When the statistical distribution of clusters is investigated, it is observed
that the distribution is affected by temperature, particle flux to the surface and the coverage of the surface.

Keywords: Monte Carlo, Flux, Growth, Cluster, Statistics

1. GIRIS

Yiizeylerin olusumu hakkinda deneysel ve teorik calismalar, yaygin sekilde yapilmistir ve etmektedir
[1-13]. Yariletken yiizeylerin yilizey yapisini incelemek, yariiletken yiizeylerin cihaz yapimindaki
teknolojinin gelisiminde 6ncii bir rol oynar. Deneysel caligmalarda biiyiitme, ve 6lgme deneysel siiregler
olup biiyiitme siirecinin seyrini gozlemlemek igin biiylitme siireci durdurulup O6l¢me yapmak
gerektiginden, biiylitme siirecinin siirekliligi devamlilik arz etmez ve nihai yiizey sekillerinde
farklilagmalar olusabilir. Bu noktada teorik incelemelerin 6nemi artmaktadir. Teorik yiizey biiyiitme
sirasinda tiim parametreler kontroliimiiz altinda olmakta ve teorik ¢alismada analizin, tersi istenmedigi
stirece biiylime yapisinin degisimine etkisi olmaz. Kristal yariiletken yiizey biiyiitme tercihleri amaca
gore degisebilmektedir, ani ve yliksek aki ile biiylitme, diisiik aki ile katmanlar tamamlanarak biiyiitme,
basamaklar halinde biiyiitme gibi yontemler kullanilmaktadir. Yariletken yiizey biiyiitme
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tekniklerinden biri de sinirli bir aki gonderilerek ylizeyin kismi olarak kaplanmasi ve olusabilecek
basamaklar, adaciklar, tek/ikili/liclii atom Obekleri gibi yapilarin, aki kesilerek, belirli bir siire
aktivasyonlarimi aym kinetik ve termal sartlar saglanarak belirli bir zaman siirdiirmektir. Biiyiitme ve
dinlendirme siiregleri sirasinda yiizeyin nasil degisecegi ve bilylimenin nasil siirecegini o ana kadar
olusmus yiizey yapisi, termal parametreler, ylizey enerji parametreleri, aki miktar1 gibi parametreler
etkiler. Yiizeyin smirli kaplanmasi sirasinda pargaciklarin yiizey {izerinde serbest difiizyonu,
basamak/6bek kenar1 boyunca difiizyonu, basamak kenarina birlesme/ayrilma siirecleri, basamak/6bek
tizerinden alt terasa ge¢me gibi siiregler ylizey dinamigini belirleyen siireclerdir ve yiizeyin nihai
seklinin olusmasinda etkilidir. Bahsedilen siirecler icerisinden Schwoebel bariyer etkisi; yani iist
terastan alt terasa enerji bariyerini gecerek inme igin gegerli olan bariyer enerjisi sifir (0) kabul
edilmistir, boylelikle teras iizerinde yeni teras olusumu engellenmistir. Bu nedenle bu ¢aligmada sadece
bir atom yiiksekliginde obeklerin olusumu ve onlarin istatistigi aragtirilmistir. Deneysel ¢aligmalarda
gbzlenen yiizeye aki gelmesi ve yiizeyden atom buharlagsmasi olaylarindan, ylizeyden atom
buharlagsmasi (desorbtion) olay1 simiilasyona katilmamistir. Yiizey obeklerinin olusumu, &beklerin
difiizyonu konular iki boyutlu sistemler i¢in incelenmis olup olusan 6beklerin 6lgeklenerek hetorojen
bir dagilima sahip olduklar1 gozlenmistir. Benzeri ¢aligmalar 2ve 3 boyutlu sistemler i¢in yapilmigtir [8-
9].

2. TEORIK ALTYAPI

Simiilasyon sirasinda Kinetik Monte Carlo ( KMC) algoritmas: kullanilmigtir. Yiizeyde bulunan
atomlarin hareket edebilme olasiliklar1 yonlere bagl olarak hesaplanmig ve olusabilme olasiligina bagli
olarak, rasgele bir say1 yardim ile olayin olusmasi saglanmistir. Zamanin 6telenmesi de rasgele bir say1
secilerek ve pargaciklarin toplam gegis oranlari kullanilarak yapilmaktadir[10]. Simiilasyonlar sirasinda
biiyliyen yilizeyde bulunan atomlarin basamaga baglanma veya basamaktan ayrilma olasiliklari, iist
terastan asag1 inme olasiliklar1 Scwhobel bariyer etkisi, yiizey iizerinde serbest difiizyon, basmak kenar1
boyunca diflizyon olaylart KMC algoritmasina dahil edilen yiizey olaylaridir[11,12]. Yiizeyde bulunan
bir atom kare orgii lizerinde bos olan komsu bir konuma gececegi sirada

E = Eq + nE, (1)

kadarlik bir enerji bariyerini asmak zorunda kalmaktadir. Burada E4 yilizeydeki serbest, bagi
bulunmayan bir atomun yiizeydeki difuzyon bariyer enerjisidir. Ej, ise iki birbirine bagli atomlarin bag
enerjisidir, n ise bir atomun bag yaptigr komsu atom sayisim gostermektedir. n = 1,2,3,4 degerlerini
alabilir. n = 4 oldugu durumda atomun hareket etme olasilig sifir (0) kabul edilmistir. Basamak/6bek
boyunca hareket i¢in asilmasi gerekli enerji Eg4g dir. Bu enerji bariyerleri (E4 harig) Sekil 1'de sembolik
olarak gosterilmistir. Bir atomun komsu bos bir noktaya ge¢cme olasiligi,

w(T) = v exp(—E/kgT) (2)

ile verilir. Burada v bir atomun/pargacigin yiizeye dik olarak yaptigi salinimlarin frekansi, kg Boltzmann
sabiti, T ortamin mutlak sicakligidir. Atomun titresim frekanst v, 102713571 civarindadir ve
simiilasyon i¢in 10*3s™1 degeri kullanilmustir, kullanilan metot hakkinda detay icin [13] calismasina
bakilabilir. Simiilasyon sirasinda enerji parametreleri meV cinsinden olmak tlzere E, = 125,E; =
150,E; = 0 ve E;; = 100 olarak sec¢ilmistir. Burada 6nemli olan enerji bariyer degerlerinin mutlak
degerinden ziyade onlarin birbirlerine gore degeridir. Simiilasyon T = 60 — 130 K sicaklik degerleri
icin ylizeye gonderilen farkli parcacik aki degerleri i¢in yapilmistir.
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Yiizeyde olusan tiim olaylarin olusabilme olasiliklar sicakliga bagli olarak artmaktadir ¢linkii Denklem
(2)'de goriilebilecegi gibi sicaklik yiizey aktifligini arttirmaktadir ve 6zellikle tek atomlarin yiizey
tizerinde diflizyonunu arttirmaktadir. Simiilasyon sirasinda uzunluklari a cinsinden 200x200 boyutunda
bir simiilasyon yiizeyi kullanilmistir. Yiizey %5 (yani 2000 atom), %10 (4000 atom) ve %15 (6000
atom) oranlarinda kaplanmustir.

Yiizeyin kaplanmasi Monte Carlo (MC) yontemi ile yiizey tizerinde rastgele secilen bos bir noktaya bir
parcacik yerlestirilmesi seklinde yapilmistir. Yiizeye gonderilen parcacik akisi bagka tiirlii
belirtilmediyse yiizey saniyede 0.18 pm mertebesinde biiyiiyecek sekilde secilmistir. Akinin goreli
olarak yiiksek secilmesinin sebebi M C simiilasyonlarini hizlandirmak i¢indir. Kaplama oranlariin
sinirli tutulmasi deneysel c¢alismalarda sik uygulanan bir yontemdir ve ylizeydeki atomlara olasi en
diizgiin sekilleri olugturmasina zaman ve olanak tanimaktadir. Bu kaplama oranlar1 ve sicaklik
degistirilerek yiizeyde olusan adacik (6bek) istatistikleri incelenmistir. Yiizeyde olusan adaciklarin
sekillerinin, aki miktar1 ve sicaklik parametrelerinden daha fazla etkilendigi goriilmistiir. Diisiik aki
miktar1 ve diisiik sicakliklarda olusan adaciklar kareye yakin paketlenmis sekillerde bulunmustur. Fakat
cok diisiik sicakliklarda ise ak1 miktari diisiik dahi olsa olusan adaciklar sagaklanarak olusmus ve kapali
paketlenmis formu olusmamaktadir. Cok yiiksek sicakliklarla ilgili sonuglar burada gdsterilmemistir
fakat bu durumda adacik olugsmamakta veya olusmus adaciklar dagilarak yiizeyde tekli atom halinde
rastgele difiizyona ugramaktadir.

3. BULGULAR ve TARTISMA

Yapilan caligmada 200x200 kare bir 1zgara iizerine gonderilen belirli bir parcacik akisi altinda yiizeye
gonderilen parcaciklarin dagilimi ve olusan yapilarin sekilleri incelenmistir. Yiizey tizerinde bulunan
bir parcacik kare 6rgii nedeniyle sadece dort yonde ilerleme olasiligina sahiptir. Parcaciklarin bir
konumdan bagka komsu bir konuma gegme olasiliklan yiizeydeki biitiin pargaciklar i¢cin Denklem (2)
kullanilarak hesaplanmistir. Pargaciklarin hareketi Kinetik Monte Carlo yontemi[10, 13] kullanilarak
yapilmstir. Calisma ylizeyin belirli kaplama oranlari i¢in gerceklestirilmistir, kaplama oranlari sirasi ile
%S5, %10 ve %15 olarak secilmistir. Bunlara karsilik gelen yiizey morfolojileri sirasi ile Sekil 2, 4 ve
6'da ve bu ylizeylere karsilik gelen yiizey iizerindeki 6beklerin istatistigi ise sirasi ile Sekil 3,5 ve 7'de
gosterilmistir. Verilen bir sicaklikta yiizeye gelen parcacik akisi rastgele sayilar segilerek kontrol edilmis
ve istenen oranda kaplama sayisina erisilince yiizeye gelen pargacik akisi durdurulmustur. Bundan sonra
yiizeyin dinamigi Monte Carlo yontemi ile incelenmeye devam edilmis ylizey dengeye ulasana kadar
simiilasyon siirdiiriilmiigtiir. Simiilasyon sirasinda yiizeyde olusan obeklerin istatistigi takip edilmis
onemli bir degisikligin artik olusmadig1 ana kadar simiilasyona devam edilmistir. Ug ve daha fazla
parcacigin olusturdugu gruplar 6bek olarak kabul edilmis, digerleri istatistige dahil edilmemistir.
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Sekil 1. Bir yiizey tizerinde atomlarin hareketleri sirasinda agsmak zorunda olduklar1 potansiyel enerji engelleri. Eq
ylizey iizerinde serbestce hareket eden bir pargacigin agmasi gereken enerji engeli, Ep bir 6bek kenarinda bag
yapmis bir atomun, en yakin komsu atomuyla yaptig1 bag enerjisidir. Ek bir pargacigin bir basmak veya 6bek
kanarindan asag1 inerken agmasi gereken ilave enerji engelidir ve Schwoebel bariyeri olarak bilinir bu ¢aligmada
0 kabul edilmistir ¢linkii sadece tek katmandan olusan yapilar incelenmistir.

T=60K

(a) | (b)

T=100K T=130K

(d)

Sekil 2. %5(2000atom) doluluk orani ve 4.0e-8 ylizey akisi ile bilyiitiilmiis farkli sicakliklardaki yiizeylerin
dengeye ulagtiktan sonraki goriiniimleri.
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Sekil 3. %5 doluluk orani ve farkl sicakliklar igin dengeye ulasmis yiizeylerdeki 6bek sayilarinin istatistikleri.
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T=60K

(d)

Sekil 4. %10(4000atom) doluluk oranmi ve 4.0e-8 yiizey akisi ile biiyltiilmis farkli sicakliklardaki yiizeylerin
dengeye ulagtiktan sonraki goriiniimleri.

Yiizey sekilleri incelendiginde %5, %10, %15 kaplama oranlar igin, Sekil 2(a), 4(a) ve 6(a)'da
goriildiigli gibi 60K sicakligina karsilik gelen ylizeylerde bir 6bek olusumu yok denecek kadar azdir.
Bunun sebebi sicakligin diisiik olmasi ve bu nedenle yiizeye gelen atomlarin hareket kabiliyetlerinin ¢ok
az olmasi sebebiyle ilk geldikleri yerlerden yiizey ilizerinde hareket edememeleridir. Bu durumun
olugmasinin sebebi (2) nolu denklemle agiklanabilir. Yiizey iizerinde serbestce hareket edecek bir
pargacigin Eq enerji engelini asmas1 gerekir (Sekil 1). Sicaklik diisiik oldugunda exp(—E;/kg T)
teriminin argliimani biiyiidiigiinden parcacigin ylizey iizerinde hareket olasiligi da azalmaktadir. Bu
durumda yiizeye gelen her parcacik yiizeye kondugu noktadan hemen hemen hi¢ uzaklasamamakta ve
boylece obek olusumu meydana gelmemektedir. Fakat yiizey kaplama orani arttiginda pargaciklar
arsindaki mesafe azaldigindan Sekil 6(a)'da goriildiigi gibi ¢ok nadir de olsa kiiciik boyutlu dbeklerin
olusmast meydana gelmektedir. Bu durum 6bek istatistigini veren Sekil 3,5 ve 7'nin T=60K sicakligina
karsilik gelen grafiklerine bakildiginda agik¢a goriilmektedir. Ornegin Sekil 7'de goriilebilecegi gibi
yiiksek kaplama oranlarinda ¢ok az da olsa 10-50 atomlu birka¢ 6bek mevcuttur.
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Sekil 5. %10 doluluk oran1 ve farkli sicakliklar i¢in dengeye ulasmis yilizeylerdeki 6bek sayilarmin istatistikleri.
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(d)

Sekil 6. %15(6000atom) doluluk orani ve 4.0e-8 yiizey akisi ile biiyiitiilmiis farkli sicakliklardaki yiizeylerin
dengeye ulagtiktan sonraki goriiniimleri.
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Sekil 7. %15 doluluk orani ve farkli sicakliklar i¢in dengeye ulasmis yilizeylerdeki 6bek sayilarmin istatistikleri.
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Her kaplama oram i¢in Sekil 2,4 ve 6'da verilen yiizeyler (a)-(d) siras1 ile incelendiginde, sicaklik
arttikca yiizey aktifliginin arttigi ve bdylelikle difiizyon olaylarimin olusma olasiligiin arttig
gozlenebilir. Diflizyon olaylarimin artmasi neticesinde atomlarin yan yana gelme olasiliklar artmis ve
komsu olan atomlar Ey enerjisi ile aralarinda bag yaparak dbeklesmeler olusmustur. Her aki miktar1 igin
sicakligin artmasi 6beklesmeyi arttirmistir.

Yukaridaki tartismadan da anlasilabilecegi gibi 6bek olusumu hem sicaklik hem de yilizeye gelen
pargacik akisimin kontrolii altindadir. Sicaklik parcaciklarin ylizey iizerindeki hareket kabiliyetlerini
arttirdifindan pargaciklar yiizey iizerinde daha genis bir alanda gezinmekte bdylece birbirleri ile
karsilasarak bag yapma olasiliklar1 artmaktadir. Ug veya daha fazla parcacigin bir araya gelerek dbek
olusturmasi, Obegin bulundugu bdlgede serbest gezinen parcaciklar icin yiiksek enerji ile
baglanabilecekleri bir merkez olusturmaktadir. Bir 6bek kenarina yapisan bir parcacik bir veya daha
fazla bag yaptigindan, 6bek kenarlar pargaciklarin baglanabilecekleri ve kararli kalabilecekleri
merkezlerden olusmaktadir. Obek alan1 ne kadar biiyiikse bu merkezlerin sayis1 da o kadar fazladir.
Aslinda 6bek kenar uzunlugu 6begin alaninin kokii ile orantilidir.

Obeklerin baslangicta olusmaya basladigi noktalarin nasil dagildigi detayli olarak incelenmemistir, fakat
bir 6bek bir kez olustuktan sonra etrafindaki serbest atomlar i¢in bir tuzak gorevi gordiigiinden, bir
obegin yakin cevresinde baska bir 6begin olusma olasiligi oldukea diisiiktiir. Obekler arasindaki
ortalama mesafe yiizeye gelen parcacik akisina bagli olacaktir fakat bu durum detayl: incelenmemistir.

Sekil 2,4 ve 6'da gosterilen yiizeyler incelendiginde dbeklerin sekillerinin hemen hemen kare seklinde
oldugu goriilecektir. Bunun bir sebebi segilen orgiliniin kare olmasidir. Bir diger sebebi ise sicakligin
yeterince yiiksek olmamasidir. Obek kenarindaki bir pargacik ii¢ bag yaptigindan baglarmi koparma
olasilig1 oldukca diisiiktiir. Obek kenarinda hareket eden tek atomlar ise bek kosesindeki bosluklari
doldurarak obekleri daha kararli hale getirmektedirler. Bu nedenle sicakligin ¢ok yiiksek olmadigi
durumlarda en kararli 6bek sekli kare veya dikdortgen seklidir. Obekler aslinda siirekli bir parcacik alis
verisi igerisindedir. Bir Obekten pargacik kopmasi en biiyiik olasilikla koselerden olabilir, ¢iinkii
digerlerine nazaran en az sayida bag yapan parcaciklar bunlardir. Bu ¢alismada gosterilmemistir fakat
sicaklik arttirilirsa dbekler koselerden parcacik salmaya baslayacak ve 6bek koseleri yuvarlanacaktir.
Ayrica bagka bir ¢aligmada detayli incelendiginden burada géz oniine alinmamistir fakat 6beklerin her
biri yiizey lizerinde bir biitiin halinde gezinmektedir. Bu konunun detaylar1 igin [14] ¢aligmasina
bakilabilir.

Yiizey lizerinde olusan Obekleri olusturan parcacik sayilar1 ve Obek sayilari agisindan yiizey
morfolojisinin istatistiginin detaylar1 Sekil 3,5 ve 7'de goriilebilir. Genel kural olarak diisiik sicakliklarda
¢ok sayida ama kiigiik boyutlu 6bekler mevcuttur. Sicaklik arttikca kii¢iik 6beklerin birlesmesi sonucu
daha biiyiik 6bekler meydana gelmekte bdylece az sayida fakat biiyiik boyutlu 6bekler meydana
gelmektedir. Obeklerin sayis1 ve boyutu ayrica yiizeyin kaplanma oranina da bagldir. Ornegin diisiik
sicakliklardaki dagilima 6rnek olarak T = 80 K i¢in kaplanma oram diisiik ise 6bek sayis1 ve obekleri
olusturan parcacik sayis1 da diigiiktiir. Ayni sicaklik i¢in kaplama orani arttiginda hem &bek sayis1 hem
de dbekleri olusturan pargacik sayisi artmaktadir (Sekil 3, 5 ve 7).

4. SONUC

200x200 boyutunda secilen diiz bir yilizey iizerine parcacik akisi gonderildiginde yiizeyde olusan
adaciklarin (Obeklerin) olusmasit ve bunlarin dagilimi sicaklifin ve yiizey kaplama oraninin bir
fonksiyonu olarak Kinetik Monte Carlo yontemi ile incelenmistir. Obek olusum diisiik sicaklik ve diisiik
kaplama orani degerlerinde ¢ok azdir. Bunun sebebi hem diisiik sicaklik nedeniyle parcaciklarin hareket
kabiliyetlerinin az olmas1 hem de pargaciklar arasindaki ortalama mesafenin biilyiik olmasi1 nedeniyle
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parcaciklarin bir araya gelerek adacik olusturmasinin zor olmasidir. Sicaklik arttiginda adacik olusma
orani ve yeterince parcacik varsa (kaplama orani yiiksekse) adaciklari olusturan pargacik sayisi da
artmaktadir. Yiizey sekilleri ve Obek istatistikleri farkli sicaklik ve yilizey kaplanma oranlart igin
sunulmusgtur. Sicaklik ¢ok yiiksek oldugunda 6bekler dagilmaktadir fakat bu calismada bu konu detayli
incelenmemistir.
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