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OZET

ALGA(IN)N/ALN/GAN HETEROEKLEM YAPILARIN ENERJi BANT
PROFILLERININ VE TASIYICI YOGUNLUKLARININ NEXTNANO®
SIMULASYON PROGRAMI KULLANARAK iINCELENMESI
YUKSEK LiSANS TEZI
SEVIL TURHAN
BALIKESIR UNIVERSITESI FEN BILIMLERI ENSTITUSU
FiZiK ANABILIM DALI
(TEZ DANISMANI: DOC. DR. SIBEL GOKDEN)

BALIKESIR, ARALIK - 2011

Bu ¢aligmada, GaN tabanli yiiksek elektron mobiliteli transistor yapilarin
cihaz performanslarimi  gelistirmek i¢in Nextnano® simiilasyon programi
kullanilarak ~ biiyiitme  parametrelerinin ~ optimizasyonu  arastirilmistir.
Kutuplanmanin indiikledigi tastyicilari igeren kendi i¢inde tutarli 1-band, 1-
boyutlu Schrodinger-Poisson denklemlerinin ¢oztimleri, AlGa(In)N/AIN/GaN
tekli kuantum kuyulu yapilar i¢in yapildi. AIN ara tabaka ve AlGa(In)N bariyer
kalinliklarinin ve bariyerdeki Al ve In mol kesirlerinin iletkenlik bant yapilari,
tasiyict yogunluklar1 ve elektronlarin olasilik dalga fonksiyonlar1 iizerine etkileri
arastirilmistir.

ANAHTAR KELIMELER: GaN, AlGaN, AllnN, tekli kuantum kuyusu,
Schrodinger-Poisson.



ABSTRACT

INVESTIGATION OF CARRIER DENSITIES AND ENERGY BAND
PROFILES OF ALGA(IN)N/ALN/GAN HETEROJUNCTION
STRUCTURES BY USING NEXTNANO® SIMULATION PROGRAM
MSC THESIS
SEVIL TURHAN
BALIKESIR UNIVERSITY INSTITUTE OF SCIENCE

PHYSICS )
(SUPERVISOR: ASSOC. PROF. DR. SIBEL GOKDEN )

BALIKESIR, DECEMBER 2011

In this study, to improve the device performance of GaN-based high
electron mobility transistor structures, the optimization of growth parameters is
investigted by using Nextnano® simulation program. For the AlGa(In)N/AIN/GaN
single quantum wells the self-consistent 1-band, 1-dimension Schrodinger-
Poisson equations including polarization induced carriers have been solved and
simulated. The effects of Al interlayer and AlGa(In)N barrier layer thicknesses
and Al and In mole fractions in barrier layer on conduction band structures, carrier
densities, two dimensional electron gas wave functions have also been examined.

KEYWORDS: GaN, AlGaN, AllnN, single quantum well, Schrodinger-Poisson
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1. GIRIS

Son yillarda yariiletken teknolojisi alaninda O6nemli arastirmalar
yapilmaktadir. Bu alanda ilk ¢aligmalar 1990’lardan itibaren Si ve III-V grubundan
olan GaAs, AlAs gibi yariiletken materyaller ile baslamistir [1]. Ancak bu
yariiletkenlerin dar bant araligma (Si 1.1eV, GaAs 1.4eV gibi) sahip olmalarindan
dolay1 kullanim alanlar1 da kisitlanmistir. Dar bant araliklarina sahip olan bu
materyallerdeki elektronlar valans bandindan iletim bandina kolayca gegebildiginden

dolay1 bu yiiksek gii¢ ve yliksek sicaklik uygulamalar i¢in uygun degildir.

[I-nitriir alanindaki ¢aligmalarin ivme kazanmaya baslamasi ile elektronik ve
optoelektronik uygulamalar i¢in bu yariiletkenler oldukca gelecek vadeden bir
materyal grubu olusturmaya baslamistir [2-3]. Bu yariiletken materyallerden olan
(GaN, AIN ve InN) termodinamik dengede hekzagonal yapida kristallenirler.
Dogrudan bant araligina sahip olan bu nitriirlerin en 6nemli 6zelliklerinden biri
AlGaN, InGaN, InAIN ve AlGalnN gibi {¢li ve dortlii bilesiklerinin
iretilebilmesidir. Bu bilesiklerin enerji bant araliklari, 0.7 eV’dan (InN), 3.4 eV
(GaN) ve 6.1eV’a (AIN) kadar elektromagnetik spektrumun yakin kizil6tesi
bolgesinden mordtesi bolgeye kadar uzanan c¢ok genis bir dalga boyu araligimi
taramaktadir [4]. Bu 0zelliklerinden dolay1 Ill-nitriir yariiletkenler goriiniir ve
mordtesi  bolgede ¢alisan 151k yayan diyotlar (LED), lazer diyotlar (LD),
fotodedektorler, optiksel dedektorler gibi birgok optoelektronik cihaz iiretiminde ve
aynt zamanda da yiiksek gili¢/sicaklik elektronik uygulamalar i¢in ¢ekici hale

gelmistir.

[I-nitriir grubu yariiletkenler yukarida verilen optiksel 6zelliklerinin ve buna
bagl gelistirilen optoelektronik uygulamalarinin yani sira, son zamanlarda elektronik
teknolojisi i¢in de yogun olarak arastirllan malzeme gruplarindan birisidir.
AlGa(In)N/GaN yiiksek elektron mobiliteli transistor (HEMT) yapilarin yiiksek
frekansh ve yiiksek gii¢lii mikrodalga uygulamalar i¢in aranan genis bant araligina,
iyl bir 1s1l iletkenlige, kendiliginden ve piezoelektrik polarizasyon alanina sahip
olmasi, HEMT yapilarin askeri ve ticari alanda (elektronik gozetimlerde, yiiksek

hizli iletisimlerde, gemi ve ugak radarlarinda, uydu iletisimlerinde, telsiz {islerinde ve
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elektronik savaslarda karistirict olarak) kullanilmasina olanak saglamaktadir. Fakat
bu alandaki mevcut teknolojinin rekabetinden dolayr GaN tabanli elektronik
aygitlarin gelisimi, optoelektronik uygulamalar kadar hizli gergeklesmemektedir.
Buna ragmen, son zamanlardaki gelismeler oldukca etkileyicidir. GaN ve GaAs
temelli transistorlerin potansiyel kullanim alanlar1 frekans ve gii¢ araliklarina gore
karsilagtirmali olarak Sekil 1.1°de verilmistir [5]. Sekilde goriildigii gibi bir
transistoriin maksimum giicii kullanilan yariiletkenin enerji bant araliginin dordiincii
kuvveti ve siiriklenme hizinin karesi ile dogru orantilidir. Dolayisiyla, nitriirlerin
enerji bant araliklar ve siirikklenme hizlar1 Si ve GaAs gibi diger yariiletkenlere gore
daha biiylik oldugundan GaN temelli yariiletkenlerden iiretilecek olan transistorlerin
daha fazla cikis giicii vermesi beklenmektedir. Ornegin, 10 GHz frekansinda
calismasi i¢in tasarlanan GaN tabanli bir transistorden yaklasik 200W lik bir teorik
¢ikis giicli ongoriiliirken, GaAs tabanli bir transistorden teorik olarak ancak 10 W’lik
bir ¢ikis giicli elde edilebilir. Transistoriin maksimum ¢ikis giicli ayn1 zamanda
frekansin karesi ile de ters orantili oldugundan tasarlanacak olan transistoriin
maksimum c¢ikis giicli ve ¢alisma frekans araligi secilen uygulama alaninin aradig

sartlara gore belirlenmelidir.

MEVCUT TEKNOLOJIK LIMITLER VE POTANSIYEL
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Sekil 1.1: GaN ve GaAs temelli transistorlerin frekans ve gii¢ araliklarina gore
kullanim alanlar1.



Sekil 1.2°de ise, 0.5 um kap1 (gate) genisligine sahip Si, GaAs ve GaN tabanli
gii¢ transistorleri igin ¢esitli aygit parametrelerinin karsilastirilmasi verilmistir [6].
Bu sekilden de goriildiigii gibi mikrodalga ya da milidalga iletim uygulamalarinin
yani sira AlGa(In)N/GaN HEMT ler Si ve GaAs teknolojisine gore GHz frekansinda
gii¢ elektroniginde oldukca 6nemli avantajlara sahiptir. Yine ¢esitli uygulamalar i¢in
ihtiyac hissedilen diisiik kayiplarda yiiksek anahtarlama frekansli aygitlarda nitriir
temelli transistorler silikon tabanli metal-oksit yariiletken (MOS) ve GaAs yapilar ile
karsilastirilabilir performans degerlerine sahiptir [6]. Ayrica, sekilde goriildigl gibi
nitriirlerin sahip olduklar1 biiylik bant aralifindan dolayi, birim alandaki akim

yogunluklar1 ve maksimum alan siddetleri diger yariiletken aygitlara gore oldukca

biyiiktilr.

Tjmax
« Genis bant araligi
Yiksek potansiyel bariyer

fmax
« Yiksek doyum hizi
Kicik parazitik kapasitans

GHz)

Maksimum alan siddeti
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20
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«Yuksek tagtyici yogunlugu 7

- I Guraltt sekli
Yiksek elektron mob(%zrans:“) r?;, (dB) « Daha az tasyic:

sacimasi

Sekil 1.2: Si, GaAs ve GaN tabanli gii¢ transistorleri i¢in ¢esitli aygit
parametrelerinin kargilastirilmast.

Nitriirlerin sahip olduklar1 temel parametrelerinin belirledigi bu teorik
limitlerin literatiirde ne oranda gercgeklesebildigine baktigimizda yine oldukca
etkileyici sonuglarla karsilasmaktayiz: Ornegin, SiC taban kristali iizerine kapi
uzunlugunun 0.45um oldugu yiiksek giicte GaN temelli modiilasyon (secici) katkili
alan etkili transistor (MODFET) yapilardan 125um genisliginde iiretilen cihazin 10
GHz’deki gii¢ yogunlugu 6.8 W/mm ve toplam giicii 4 W olarak Ol¢iilmiistiir [7].
GaN'm kullanildigt MODFET ler ile ilgili 6zellikle X-bandinda ve daha yiiksek



frekanslarda yapilan diger ¢aligmalarda daha da kayda deger sonuclar elde edilmistir.
HRL (Hughes Research Laboratories) laboratuvarlarindaki ¢aligmalarda 10 GHz’de
1 mm genisligindeki cihazda goriilen toplam gii¢ diizeyi 6.3 W olarak ol¢iilmiistiir.
Daha c¢ok ilgi ¢ekici durum ise 0.Imm genisligindeki cihazdan 6.5 W olarak
beklenilen giiciin 1sisal olarak sinirlandirilmamasidir. 10 GHz’de 11 dB’lik bir gii¢
kazancinda 0.85 dB giiriiltii olmasi1 bir baska énemli veri olarak degerlendirilebilir
[8]. Ceyrek mikronluk kapi uzunluguna sahip bu cihazlarda kanal (drain) kirilma
voltajlar1 60 V civarindadir. Bu deger de FET transistoriin performansinin oldukga

yiiksek oldugunun bir gostergesidir.

GaN tabanli yariiletken materyalin biiylitiilmesinde karsilasilan sorunlardan
bir tanesi de kullanilan alt tag malzemelerin eksikligidir. Bir malzemenin alt tas olup
olmadigin1 belirlemede en 6nemli kavram oOrgli uyusmazligidir. Bunun yam sira
kristal yapi, kimyasal, 1sisal ve elektriksel 6zellikler de onemlidir. Ciinkii bunlar
biiyiitiilen filmi 6nemli 6l¢iide etkiler. Biiyiitiilen filmin kristal yonelimi, polaritesi,
cok tipliligi, ylizey morfolojisi, gerinmesi ve kusur yogunlugu alt tas tarafindan
belirlenir. Bu ylizden alt tag seciminde hem malzemenin fiziksel 6zellikleri hem de
yukarida ifade edilen olg¢iitler dikkate alinmalidir [9]. GaN yariiletken biiyiitmelerde
en ¢ok karsilasilan alt taslar silikon (Si), silikon karbiir (SiC) ve safir (Al,03) olarak

siralanabilir.

[-nitriirlerin dikkat ¢ekici bir 6zelligi, [0001] c-dogrultusunda yiiksek bir
makroskopik kutuplanmanin olusudur. Bu kutuplanma, kendiliginden (spontaneous)
kutuplanma ve gerilme kaynakli piezoelektrik kutuplanmanin toplamidir ve
kristaldeki, gerilme ve kompozisyona baghdir [10]. [0001] dogrultusu boyunca
biiyliyen Ill-nitriir tabanli ¢oklu yapr ara yiizeylerde kutuplanmanin siireksizligi
yapinin tamaminin 6zellikleri Gistlinde 6nemli bir etkiye sahip olan giiclii bir elektrik
alan tretir [11]. Bu elektrik alan bir bant biikiilmesine ve kuantum kuyusu i¢indeki

elektron ve bosluk dalga fonksiyonlarinin rtiismesinde bir azalmaya neden olur.

Boylece Ill-nitriir yariiletkenler giiglii kendiliginden ve piezoelektrik
kutuplanma alanlar1 gibi sahip olduklar1 6zelliklerinden dolayr AlGa(In)N/GaN
tabanli ytliksek elektron mobiliteli transistorler (HEMT) ve yiiksek frekans ve yliksek
giicte mikrodalga uygulamalar1 i¢in biiylik dikkat ¢ekmektedir [12]. Bu nedenle

yiiksek performansli HEMT tasarimi1 ve uygulamalari i¢in biiylitme ve fabrikasyon



stirecleri dnemli bir yer tutmaktadir. Biiyiitiilen transistor yapilarin istenilen kalitede

olmasi i¢in de bu uygulamalara yonelik optimizasyonun iyi yapilmasi gereklidir.

Yukaridaki bilgiler 1s18inda, bu tez c¢alismasinda tasarimi yapilan
AlGa(In)N/AIN/GaN c¢oklu yapilarda, mobilite ve tasiyic1 yogunlugu gibi temel
iletim 6zelliklerinin iyilestirilmesine yonelik, bariyer kalinliginin, bariyerdeki alagim
oraninin, AIN ara tabaka kalinliginin, enerji bant profilleri ve tasiyici yogunluklar
iizerine etkileri Nextnano® simiilasyon programu kullanilarak incelendi. Literatiirde
AlGaN bariyerli AlIGaN/AIN/GaN yapilarda optimum AlGaN bariyer kalinligir 15-
20nm, AIN ara tabaka kalinligt Inm ve bariyerdeki alasim ytlizdesi de %25-%30
olarak bulunmustur [13-15]. AlGaN bariyer tabakali HEMT yapilara alternatif olarak
da ilk kez Kuzmik tarafindan GaN temelli HEMT yapilarin performansini
gelistirmek i¢in AlGaN bariyer yerine AlInN bariyer kullanilarak basarili sonuglar
elde edilmistir [16]. AlInN bariyer kullanmaktaki avantaj, alagim oraninin
ayarlanmas1 durumunda, GaN ile 6rgii ve kutuplanma uyumlu ¢oklu yapilarin elde
edilebilmesidir. In oran1 %18 oldugu zaman AlInN ile GaN arasinda 6rgii uyumu
saglanmaktadir. Bu durumda gerilmeden kaynaklanan piezoelektrik kutuplanma sifir
olur ve toplam kutuplanma yalnizca kendiliginden kutuplanmadan kaynaklanir.
Literatiirde AlInN bariyerli AIInN/AIN/GaN yapilar i¢in de optimum iyilestirmeler
AlInN bariyer kalinligr i¢cin 17-20 nm, AIN ara tabaka kalinligi i¢in Inm ve
bariyerdeki alasim yiizdesi i¢in de %18 olarak bulunmustur [17,18].

Yukaridaki literatiir c¢alismalarin 1518indan  ve neticelerinden yiiksek
frekans/giic uygulamalar1 i¢in tiretilen HEMT ler i¢cin mobilite ve tasiyict yogunlugu
gibi temel iletim 6zelliklerinin iyilestirilmesinin zorunlu oldugu ag¢iktir. Bu amaca
yonelik olarak da cihaz dizayni yapilarak, {iretime gegilmeden once, hizli ve dogru
bir simiilasyon analizi yapilmali ve biiyiitme parametreleri degistirilerek uygun
optimum degerler elde edilmelidir. Giiniimiizde bilgisayarlarin i¢ ve dig donanimin
fiyatlarindaki hizli diisiis, bilgisayarin ¢aligma giicliniin her giin gittik¢e artmasindan
dolayi, bilgisayar destekli fizigi, yariiletken cihazlarin optimizasyonu i¢in uygun bir

arag yapmistir.

Bu tez calismasinda biiyiitme parametrelerinin iyilestirilmesine yonelik olmak
tizere, AlIGaN/AIN/GaN ve AIInN/AIN/GaN farkli iki yapi tasarlanmis ve her bir

yap1 i¢in, iletim enerji bant yapilari, elektron olasilik yogunluklar1 ve tasiyici



yogunluklar tizerine, AlGa(In)N bariyer kalinliklarinin, AIN ara tabaka kalinliginin,
AlGa(In)N bariyer tabakasindaki Al ve In mol kesirlerinin etkileri teorik olarak
aragtirilmuistir. Arastirmalar Nextnano® cihaz simiilasyon yazilimi1 kullanilarak,
kutuplanmalarinin indiikledigi tasiyicilar1 da hesaba katan kendi iginde tutarli lineer
olmayan 1-boyutlu Schrodinger-Poisson denklemlerinin ¢Oziilmesiyle

gerceklestirilmistir.
Bu tez ¢alismasi asagidaki sekilde olusturulmustur:
2.Boliim: ITI-Nitriirlerin temel fiziksel 6zellikleri
3.Bolim: Simiilasyon
4.Bolim: Aly Ga;x N/AIN/GaN yapilarda alasim orani, ara tabaka ve bariyer
kalinliginin etkisi
5. Boliim: Aly In;x N/AIN/GaN yapilarda alasim orani, ara tabaka ve bariyer
kalinliginin etkisi

6.Boliim: Sonug ve Tartisma



2. III-NITRURLERIN TEMEL FiZIKSEL OZELLIKLERI

Nitriir temelli aygitlarin performanslarinin artirilmasi ve buna baglh olarak
da tasarim parametrelerinin Optimizasyonu i¢in bu yapilara ait temel baz1 fiziksel
Ozeliklerinin bilinmesi son derece Oonemlidir. Bu boéliimde, AIN, GaN ve InN
yariiletkenlerin kristal yapilarindan, AlGa(In)N/GaN yapilarin biyiitiildigi alt
taglardan, kutuplanma ve bunun ortaya ¢ikardigi yiiksek tasiyict yogunlugu gibi
fiziksel 6zelliklerinden bahsedilecektir [19,20].

2.1  Kiristal Yapisi

[-nitriir yariiletkenler, hekzagonal, ZnS (¢inko siilfiir) ve NaCl (kaya tuzu)
yapida kristallesirler (Sekil 2.1). AIN, GaN, InN yapilarin NaCl yapida
kristallesebilmesi icin olduke¢a yiiksek dis basing gerekmektedir. GaN ve InN ¢inko
stlfiir yap1 ise sadece Si, SiC, MgO, GaAs gibi kiibik alt tabakalar iizerinde ¢oklu
yapilar biiyiitme ile kararli olabilir. AIN, GaN, InN bulk yapilar i¢in termodinamik

olarak en kararli yap1 olan hekzagonal (wurtzite) yapidir.

Hekzagonal yapida bag basina baglanma enerjisi, AIN, GaN, InN ig¢in
sirastyla 2.88 eV (63.5 kcal/mol), 2.20 eV (48.5 kcal/mol) ve 1.93 eV (42.5
kcal/mol)’dur [21]. Hekzagonal ve c¢inko siilfiir arasinda hesaplanan enerji farki,
sirastyla AIN i¢in -18.41 meV/atom, GaN igin -9.88 meV/atom ve InN i¢in -11.44

meV/atom’dur.

Hekzagonal yapmin uzay grubu, Hermann- Mauguin notasyonunda P6,mc

4
6v

ve Schoenflies notasyonunda C nokta grup simetrisi ise Hermann- Mauguin

notasyonunda 6mm ve Schoenflies notasyonunda C,, *dir.

Hekzagonal yapi, iki siki paketli altigen yapinin (hep) i¢ ice gecmesi ile
olusur. Her birim hiicrede 4 tane atom vardir. Tetrahedral bag yapisina sahip
(atomlar arasindaki ag1 109°) hekzagonal yapida en yakin komsu sayis1 4 ve ikinci en

yakin komsu sayis1 12°dir.



Sekil 2.1: (a) Hekzagonal, (b) ¢inko siilfiir ve (¢) NaCl (kaya tuzu) yapilarin
sematik gosterimi.

Hekzagonal yapi,a ve ¢ Orgili parametresine sahip olup ideal bir hekzagonal
yap1 i¢in ¢/a =1.633 degerini alir. Bu yap1 i¢in bir diger parametre ise anyon ve
katyon arasindaki bag uzunlugu olan b 'nin (veya en yakin komsular arasi bag
uzunlugu) c¢ ’ye orani olan u parametresi olup ideal bir hekzagonal yapi i¢in
u = 0.375degerini alir. Sekil 2.2°de hekzagonal yap1 i¢in Orgii parametreleri, birinci

yakin komsuluk, ikinci yakin komsuluk ve atomlar aras1 agilar gosterilmistir.

[0 |

Sekil 2.2: Hekzagonal metal nitriir yapisinin sematik gosterimi.



Sekil 2.2'deki @, ¢ ve u Orgl parametreleri, b (=uc ) en yakin komsu

uzakligi, b,, b, , b; ¢ tip ikinci yakin komsu uzakligini, @ ve [ atomlar arasi

aciy1 ifade etmektedir.

Sekil 2.3°de farkli kristal dogrultular1 boyunca hekzagonal GaN’in sematik
gorliniisii gosterilmektedir. Burada kiiclik daireler atomik yarigapr kiigiik olan N
atomlarini, biiyiik olan daireler ise atomik yarigapt biiyilk olan Ga atomlarim

simgelemektedir.

(a) (b) (c)

Sekil 2.3: () [0001](b)[11-21](c)[10-10 ] dogrultularina sahip
hekzagonal-GaN.

Tablo 2.1°de ise AIN, GaN ve InN i¢in deneysel olarak gdzlenen oOrgli
parametreleri, en yakin ve ikinci yakin komsuluk uzakliklar1 ve bag acilar1 verilmistir
[22]. ¢/a orani, bilesenlerin elektronegatiflik fark: ile iliskili oldugundan en biiyiik
farka sahip bilesenlerde c¢/a oraninin, ideal degerinden daha biiylik sapmalari
gozlenmektedir. Tablo 2.1’de goriildiigi gibi GaN i¢in ¢/a oram ve u degeri
sirasiyla 1.634 ve 0.377 olarak Sl¢ililmiis olup ideal degere yakindir. Diger taraftan
AIN i¢in c¢/a orant 1.606 ve u degeri 0.382 olarak Olc¢iilmiistir. AIN ideal
degerlerden kayda deger bir sapma gostermektedir. Incelenen &rneklerdeki
homojenlik, zorlama ve bunun kismi gevsemesi ve de yliksek konsantrasyonlu
yapisal kusurlarin farkliliklarindan dolayr literatiirde Tablo 2.1°de verilen

degerlerden farkli degerler de bulunmaktadir [23-27].



Tablo 2.1: AIN, GaN ve InN i¢in deneysel gozlenen yapisal parametreler [22].

Orgii parametreleri AIN GaN InN
a (A) 3.110 3.199 3.585
c (A) 4.982 5.185 5.760
cla 1.606 1.634 1.618

u 0.382 0.377 0.379
b (A) 1.907 1.971 2.200
b, (A) 1.890 1.955 2.185
b, (A) 3.087 3.255 3.600
b, (A) 3.648 3.757 4.206
b; (A) 3.648 3.749 4.198

a 108.19 109.17 108.69
p 110.73 109.18 110.24

2.2 Alt taslar

[I-nitriir arastirmasinda temel zorluklardan bir tanesi orgli ve 1s1l uyumlu
alt taglarin eksikligidir. Kullanilan alt tag, epitaksiyel filmlerin kristal yonelimini,
polaritesini, yiizey morfolojisini, gerilme (strain) ve kusur yogunlugunu belirler.
GaN tek kristalin biiyiitiilmesindeki zorluklardan dolayr Al(In)GaN/GaN yapilar
genelde safir (Al,O3) veya SiC {izerine biiyiitiiliir. Bunlara ilaveten I1I-nitriirler Si,
NaCl, GaP, InP, ZnO, MgAl,04, TiO, ve MgO iizerine de biiyiitiiliirler. Tablo
2.2’de en ¢ok kullanilan alt tag materyallerine ait bazi parametrelerin sayisal

degerleri verilmektedir [28].
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Tablo 2.2: Safir, Si, SiC ve ZnO igin 6rgii parametreleri, 1s1l genlesme katsayilar1 ve 1s1l
iletkenlik katsayis1 [28].

Aala x106 | Ac/ex107) K
a (A) c (A)
Alt tas (1/K) (1/K) (W/emK)
Safir 4.765 10.298 7.5 8.5 0.3-0.5
Si 5.4301 3.99 1.56
6H-SiC 15.117
3.0806 ; 4.46 4.16 3.8
ZnO
3.2426 5.194 4.8 2.9 0.3-0.4
(hegzagonal)

2.2.1 Safir (A1203)

Aliiminyum oksit tek kristali olan safir, hekzagonal simetrisi, kolay olarak

islenebilmesi, maliyetinin ucuz olmas1 gibi nedenlerden dolay1r GaN epitaksi i¢in

en cok calisilan alt tas yapisidir. Sekil 2.4°de safirin [0001] dogrultusunda

hekzagonal ve rombohedral birim hiicreleri gosterilmektedir. Rombohedral birim

hiicrede toplam 10 iyon olmak iizere 4 tane Al” iyonu ve 6 tane O iyonu vardr.

Hekzagonal birim hiicrede toplamda 30 iyon olmak iizere 12 tane Al™ iyonu ve 18

tane 0~ iyonu bulunmaktadr.
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Sekil 2.4: Safirin [0001] dogrultusu boyunca (a) rombohedral ve (b) hekzagonal

birim hiicre gosterimi.
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Safir ile GaN arasinda %14-16 Orgii uyusmazligi vardir ve bundan
kaynaklanan yiiksek dislokasyon yogunlugu 10°-10'" c¢m™ mertebesindedir. Bu
yiiksek kusur yogunluklari tasiyict mobilitesini, termal iletimi ve tasiyict yasam
Omriinii azaltarak elektronik ve optoelektronik aygitlarin performansini etkiler.
Cizgisel kusurlar1 en aza indirerek performans artirma iglemi olarak da, alt tas safir
ile biiyiitiilecek yap1 arasina tampon tabakalar biiyiitiiliir. Safir ve GaN arasinda 1s1l
genlesme katsayisinda ki uyumsuzluk ise %34’tiir. Safirin termal genlesme katsayisi
GaN termal genlesme katsayisindan daha biiyiiktiir. Bundan dolay1r depolama
sicakliklarindan sogumaya birakildigi zaman iist tabakalar1 sikistirict (compressive)
bir zorlama olusur [19]. Sekil 2.5'de termal genlesme katsayilar1 ve orgii sabitleri

farkindan kaynaklanan zorlama goriilmektedir.

Sekil 2.5: Termal genlesme katsayilar1 ve orgii sabitleri farkindan
kaynaklanan zorlama.

2.3 III-Nitriir Yapilarda Kutuplanma

Katilarda atomik seviyede ii¢ ¢esit kutuplanma s6z konusudur. Birincisi,
polar molekiillerin elektrik alan ile kismi ya da tamamen kutuplamasi sonucu
olusan kutuplanma; ikincisi tamamen veya kismi iyonik kristallerde pozitif ve
negatif iyonlarin elektrik alan altinda goreli hareketleri sonucu olusan dipoliin
indiikledigi iyonik kutuplanma; ii¢linciisii ise tiim dielektrik de mevcut olan

elektronik kutuplanmadir [19,20].
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Sekil 2.6’de GaN tabaklalarin sematik gosterimi ve her birim alandaki

dipol moment gosterilmektedir.

C,

-

Sekil 2.6: GaN tabakalarin sematik gosterimi ve birim alandaki dipol momentler.

Merkez simetrisi olmayan bilesikler kristal yapilarinda, belli kristaliografik
eksenlere paralel iki zit dogrultuda atomik tabakalarin iki farkli diizenlenisini
igerirler [29]. Sonu¢ olarak da bu eksenler boyunca kristolografik kutuplanma
gozlenebilir. Hekzagonal yapili ikili A-B bilesikleri i¢in, A ve B bilesenlerinin
atomik tabakalariin dizilmesi ya [0001] dogrultusu boyunca ABAB... seklinde ya
da [000 1] dogrultular: boyunca BABA... seklinde olup birbirinin tersidir. (0001) ve
(000 1) yiizleri sirastyla A-yiizlii ve B-yiizlii olarak adlandirilir. Merkez simetrisi
olmayan bilesiklerin ince filmlerinin ¢oklu yapilarin biiylitiilmesi durumunda,
materyalin kutuplanmasi tam olarak dogrudan tayin edilememekle birlikte bu durum
deneysel olarak tespit edilir. Bu durum, GaN epitaksiyel tabakalar i¢in ve {0001}
taban diizlemine dik olacak sekilde, biliyiitme dogrultusuna sahip GaN-tabanli ¢oklu
yapilar ic¢in gecerlidir. {0001} diizleminde atomlar ikili tabakalar halinde
diizenlenirler. Bu ikili tabakalar, birbirine yakin duran hekzagonal tabakalardir.
Bunlardan birincisi katyonlar (Ga atomu) tarafindan olusurken ikincisi anyonlar (azot
atomu) tarafindan olusur ki bu durum kutuplanmaya neden olur. GaN durumunda
temel ylizey ya Ga ya da N yiizeyli olmalidir. Sekil 2.7°de de goriilecegi iizere Ga
yiizeyli tabiri, {0001} ikili tabakamin en iist konumunda [0001] dogrultusunda
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kutuplanmaya neden olan Ga atomunun oldugunu ifade eder. Geleneksel olarak z
veya [0001] dogrultusu bir Ga atomundan en yakin komsu atom olan N atomuna
dogru yonelmis bir vektor gosterimi ile verilir. Ancak, GaN’m (0001) ve (000 1)
yiizlerinin esdeger aymi yiizeyler olmayip kimyasal ve fiziksel 6zelliklerinin farkl

oldugu unutulmamalidir [30].

Ga-Yiz N-Yiiz

[0001]

Sekil 2.7: Ga-yiizlii ve N-ylizlii GaN’1n hekzagonal kristal yapisinin sematik
gosterimi.

2.4  Kendiliginden ve Piezoelektrik Kutuplanma

Dis elektrik alan yokken, GaN ve AlGaN tabakanin toplam makroskopik
kutuplanmasi, P orgii denge durumunda iken kendiliginden kutuplanma Pkg ile
gerilmenin indiikledigi piezoelektrik kutuplanmalarin, Ppg, toplamina esittir.
Kendiliginden kutuplanmanin yapisal parametrelere hassas sekilde bagli olmasindan
dolay1, GaN ve AIN i¢in kendiliginden kutuplanmada da sayisal farkliliklar mevcut
olacaktir. GaN’dan AIN’a dogru giderken kristal yapinin ideal olmayana dogru artis
gostermesi, kendiliginden kutuplanmada da bir artisa neden olacaktir. Bunun sebebi
(0001) eksen boyunca anyon ve katyon bag uzunluklarmin farkli olmasidir. Asagida,
epitaksiyel filmler ve AlGa(In)N/GaN c¢oklu yapilarin biiyiitiildiigii dogrultu olan

[0001] ekseni boyunca, kutuplanmalar incelenmistir.
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Hekzagonal kristalin ¢ ekseni boyunca kendiliginden kutuplanma Pxx=Pkkz

iken piezoelektik kutuplanma, e,; ve e,; piezoelektrik katsayilar olmak iizere

(Tablo 2.3),

Pop = e3¢, +e3l(8x +8y)

(2.1)
denklemi ile hesaplanabilir. ¢, =(c—c,)/c, , ¢ ekseni boyunca gerilmedir.
Diizlemdeki gerilme izotropik olup ¢, =&, =(a—a,)/a, dir. Burada a, ve ¢y orgi
sabitlerinin dengedeki degerleridir. Hekzagonal GaN’mn Orgli sabitleri arasindaki
iliski;

C—C _ 4 C; a—a,

Co Cy;  q

(2.2)

ile verilir. Burada, C,; ve Cj; elastik sabitlerdir (Tablo 2.3). Denklem (2.1) ve (2.2)

kullanilarak c-ekseni boyunca piezoelektrik kutuplanmanin miktar

a—a C
P,.=2 O e, — ey, —2
PE ao ( 31 33 C33j (23)

esitligi ile belirlenebilir. AlyGa(In); 4N bariyerin tiim alasim kompozisyonlari icin
[631 —e33(C13/C33)] <0 oldugu i¢in AlGa(In)N bariyer gevseme zorlanmas1 altinda

ise piezoelektrik kutuplanma negatif, sikistirict zorlanma altinda ise kutuplanma
pozitiftir. Boylece piezoelektrik kutuplanmanin biiytlikliigli ve yonii zorlanmanin
cesidine gore (2.3) esitligi ile bulunurken, yapisal parametrelere bagli olan
kendiliginden kutuplanma ise Ga(In)N ve AIN i¢in negatif olarak bulunmustur [31].
Bunun anlam1 Ga-ylizlii coklu yapilar i¢in kendiliginden kutuplanmanin Sekil 2.8’de
de goriildiigii iizere alt taga dogru olduguna isaret eder. Sonug olarak piezoelektrik
ve kendiliginden kutuplanmanin yonleri gevseme zorlanmasi durumunda birbirine
paralel olup, iist tabakalar sikistici zorlanma altinda iken birbirlerine zit yonelim
sergilerler. Kutuplanma Ga-yiizli materyalden N-yiizli materyale donerse,
kendiliginden kutuplanmanin ve piezoelektrik kutuplanmalarin ydnleri de isaret

degistirir. Sekil 2.8’de piezoelektrik ve kendiliginden kutuplanmanin dogrultular, Ga
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yiizli, N-yiizlii, gerilme varken ve yokken AlGaN/GaN ve GaN/AlGaN ¢oklu

yapilari i¢in gosterilmistir.

Tablo 2.3: GaN, InN ve AIN yariiletkenlerinin kendiliginden kutuplanma biyiikliikleri,
piezoelektrik ve dielektrik sabitleri [20].

Wurtzite AIN GaN InN
631(C/m 2) -0.60 -0.49 -0.57
€1 9.0 9.5
e 10.7 10.4 14.6

33

108 103 92

Cis

Css 373 405 224
Pe(C/m*) -0.081 20.029 20.032

Uzayda kutuplanmanin gradyenti ile verilen p, = VP olacak sekilde

kutuplanmanin indiikledigi bir yiik yogunlugu vardir. Benzer sekilde, iist/alt olarak
tanimlanabilecek AlGa(In)N(iist)/GaN(alt) veya GaN/AlGa(In)N ¢oklu yapilarin ara
yiizeyinde kutuplanma, ikili tabakanin iginde azalabilir veya artabilir. Boylece

kutuplanmanin indiikledigi iki boyutlu tabaka tasiyict yogunlugu;

0(Py + P, )= Plalt)— P(iist) = Py (alt) —{ Py (iist) + Py (iist) } (2.4)

denklemi ile verilir. Alasim kompozisyonundaki degisimler, ylizey bozukluklari veya
gerilmenin dagilimi, tabaka (sheet) yiik yogunlugunun indiikledigi kutuplanmanin
lokal dagilimmi degistirecektir. Ancak ara ylizey bolgesi boyunca kutuplanmanin
degisimi ile iligkili olan toplam tabaka yiikii ara ylizeyde mevcut olanla hemen
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hemen ayni olacaktir. Tabaka ylik yogunlugunun indiikledigi kutuplanma eger
pozitifse (+o), biiyiitmeden sonraki soguma asamasi boyunca, serbest elektronlar
kutuplanmanin indiikledigi yiikii dengeleme egilimi i¢inde olacaktir. AlGaN/GaN
bant offset degerinin yeterince biiylik oldugu ve ara ylizey piriizliiliigiiniin diisiik
oldugu kabulii yapilirsa, bu elektronlar ng tabaka tasiyici yogunluklu 2BEG
olusumuna neden olacaktir. Negatif bir tabaka tastyici yiik yogunlugu da ara yiizeyde
bosluklarin birikmesine neden olacaktir. GaN heteroyapinin lizerinde AlIGaN yapinin
bulundugu Ga-yiizlii durum i¢in kutuplanmanin indiikledigi tabaka tasiyicisi pozitif
olup Sekil 2.8.a’de gosterilmistir. Eger heteroyapi herhangi bir zorlama altinda
degilse (bu durum AlGaN kalinliginin >>65nm durumunda iken gerceklesir), AlGaN
ve GaN’in kutuplanmalar1 farkli oldugundan elektronlar ara ylizeyde hapsolacaktir.
Eger bu yap1 Sekil 2.8.b’de goriildiigi gibi pseudomorfik biiyiitiilmiisse, gevseme
zorlamasi altinda olan AlGaN bariyerinin piezoelektrik kutuplanmasi P(AlIGaN)-
P(GaN) kutuplanma farkini artiracaktir. Benzer sekilde tabaka yiikii +o ve tabaka

tastyic1 yogunlugu n, de artacaktir. Bu durumda 2BEG AlGaN/GaN heteroyapinin

ara ylizeyinde AlGaN bariyerinin hemen altinda olusacaktir. Kutuplanmanin
indiikledigi tabaka tasiyici yogunlugu negatif ise bu durumda da Sekil 2.8.c’de
gortldiigii gibi ara yiizeyde bu kez bosluklar birikecektir. Sekil 2.8.b’deki durum icin
kendiliginden kutuplanmanin yonii ile piezoelektrik kutuplanmanin yonii birbirine
paralel iken, Sekil 2.8.c’deki durum i¢in de zit yonlii olacaktir. Benzer yorumlar N-
yiizli AlIGaN/GaN heteroyapilar i¢in de gecerlidir (Sekil 2.8.d, Sekil 2.8.e, Sekil
2.8.9).
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Sekil 2.8: Kutuplanmadan kaynakli tabaka yiik yogunlugu ve zorlanma varken ve
yokken Ga ve N ylizli AlIGaN/GaN coklu yapilarda kendiliginden ve
piezoelektrik kutuplanmanin yonelimin gdsterimi.

Elektronik cihazlarin optimize edilmesi ve modellenmesi i¢in, kutuplanmanin
indiikledigi 2BEG’nin tabaka tasiyicit yogunlugunun kontrolii ve kesin bir tahmini
gereklidir. Boylece yukaridaki bilgiler dogrultusunda Ga-yiizlii AlGa(In)N/GaN ara
yiizeyde yiiksek oranda pozitif kutuplanmanin indiikledigi yiik miktar1 serbest
elektronlar tarafinda dengelenmeye calisilir ve sonugta 2BEG’na ait tabaka tasiyici
yogunlugu, x alasim oranina, bariyer kalinligina, GaN kalinligina, kapak tabaka
kalinligina, AlGa(In)N/GaN ara yiizeydeki iletkenlik bant offset degerine ve Fermi
enerjisine bagli olarak hesaplanir [13]. Bu hesaplamalar 3. boliimde bahsedilecek

olan simiilasyon programi olan Nextnano® simiilatérii tarafindan yapilmaktadr.
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3. SIMULASYON

Yiiksek performansl cihazlarin dizayni ve tiretiminde basarili elektriksel ve
optiksel optimizasyonlar1 elde etmek i¢in daha hizli ve daha dogru simiilasyon
analizleri gerekir. Bilgisayarin i¢ ve dis donaniminin fiyatlarindaki hizlica diisiis,
bilgisayarin ¢alisma giiciiniin hergiin gittik¢e artmasindan dolay1 bilgisayar destekli
fizik yariiletken cihazlarin Optimizasyonu i¢in daha uygun bir ara¢ olmaya
baglamustir. Iyi ve dogru bir optimizasyon i¢in Nextnano® simiilasyon programi
uygun bir yazilimdir [32]. Bu tez caligmasinda Al(In)GaN/AIN/GaN gibi tekli
kuantum kuyulu yapilar modellenerek, bu ¢oklu yapilarin iletim parametrelerini en
iyi verecek olan bazi biiyiitme parametrelerin Optimizasyonu Nextnano® simiilasyon

programi kullanilarak aragtirilmistir.

Nextnano® yazilim programi Si, Ge, SiGe gibi IV. grup materyalleri, ¢inko
stilfiir ve hekzagonal kristal yapisina sahip tiim III-V ve II-VI grup materyalleri ve
bunlarin 3’li bilesiklerinin bir boyutlu (1B), iki boyutlu (2B) ve ii¢ boyutlu (3B)
coklu yap1 kuantum cihazlarinin elektriksel ve optiksel 6zelliklerini inceleyen bir
simiilasyon programidir. Bu program igerisinde 8-bant-k.p modeli kullanilarak lineer
olmayan (ylik yogunlugu potansiyele bagli) 1-boyutlu Schrédinger-Poisson
denklemleri kendi icinde tutarli olarak (self-consistently) ¢oziiliir ve elektronik

hesaplamalar kuantum mekaniksel olarak hesaplanir.
Poisson esitligi;
—dive(r)gradd(r)) = p(r) (3.1

denklemi ile verilir. Burada ¢, dielektrik sabitini, @, elektrik potansiyeli ve de p,

elektronlarin, bosluklarin, iyonize verici ve alicilarin ve de piezoelektrik ve
payroelektrik yiiklerin tiimiinii igeren elektrik yiik yogunlugunu ifade eder. 1-boyutlu
Schrodinger denklemi, bir F(x) potansiyeli iginde bir boyutta bir pargaciin
hareketini inceler ve

n* 07 (x,1)

o __hm 0¥Ux,r)
ZhE‘I’(x,t)— Y +V(x)¥(x,t) (3.2)
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denklemi ile verilir.

Poisson denklemini saglamak i¢in uygun smir sartlari Dirichlet veya
Neumann sinir sartlart ile bulunur. Bu Dirichlet siir sartlart kullanilirak potansiyel

belirlenir bu da Poissson denkleminin ¢6ziimii i¢in tektir ve sabittir. Yani
(D(Z)| sivir = Sabit (3.3)

Neumann sinir sartlar1 ise Poissson denkleminin ¢oziimiinii,

o0D(z )

@), = sabit (3.4)
0z

esitligini kullanarak yapar.

Bu smir sartlar1 ayn1 zamanda Schrodinger denklemi i¢in de kullanilir.
Drichlet sinir sartlar1 sinirlarda ®(z) dalga fonksiyonunu sinirlarda tespit ederken,
Neumann sinir sartlart ®(z) nin 1.tlirevini sinirlarda hesaplar. Schrodinger denklemi,
programin input dosyasinda bizim sectigimiz sinir sartina gore ¢oziilliir ve normalize

edilir. Bu da o enerji seviyesinin bir elektron tarafindan isgal edildigini gosterir.

Bu islemler yapilirken diger temel yariiletken denklemler olan elektron ve

bosluklar i¢in akimin siirekliligi denklemi yani
= = on
VJ,-q¢.—=q.R 3.5
454 (3.5)
ve de elektron ve bosluklar i¢in akim yogunlugu denklemleri
J,=qn.u, .En +q.D_Vn (3.6)
J,=qp.u,-E,—q.D, . Vp
¢oziiliir. Boylece Schrodinger ve Poisson denklemleri yiik nétralitesini saglamak i¢in
sabit bir Fermi seviyeli termodinamik denge durumu i¢in uygun smir sartlarinda

kendi i¢lerinde tutarli olarak ¢oziilerek cihaz i¢in uygun durum yogunluklarini ve

yiik tasiyic1 yogunluklarini hesaplar.
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Program tiim enerji seviyeleri i¢in gecerli olan ve tiim uzay lizerinden degisen
bir sanki (quasi)-Fermi seviyesinin mevcut oldugunu kabul eder ve tasiyici yiik
yogunluklarii bulur. Tasiyict yiik yogunluklari hesaplanirken tamamiyla klasik
yaklasim veya kuantum mekaniksel yaklagimlar ya da bunlarin karisimi olan

yaklagimlar kullanilir.

3

Nextnano™ simiilasyon programu ile

e Dalga fonksiyonlari ve 6zdegerleri

e Piezoelektik ve payroelektrik yiikleri

e lletim ve valans bantlarina ait enerji bant profilleri
e Elektron ve bosluk konsantrasyonu

e Gerilme (strain)

e Akim

ciktilar1 elde edilir. Ancak bu program ¢iktilarini elde etmek i¢in cihazin yapisini
gosteren geometri tespit edilerek bir input dosyasi hazirlanir ve program calistirilir ve

elde edilen sonuclar herhangi bir ¢izim programi kullanilarak grafige dokdiliir.

Nextnano® simiilasyon programinda basit bir input dosyasi girdileri Tablo

3.1°de verilmistir.
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Tablo 3.1: input dosyas: girdileri.

Sicaklik 300K
Simiilasyon boyuu 1
Simiilasyon yonii 001

Gerilme hesabi

Homojen gerilme

Biiyiitme koordinati 001
Psedomorfik biiyiitme GaN-iizerine
Cikis bant yapisi Tletkenlik ve degerlik bandi

Cikis tastyict yogunluklari

Elektron ve bosluk yiik yogunlugu,
piezoelektrik ve payroelektrik yiik ve

yiizey yiik yogunlugu
Katki p-tipi veya n-tipi(varsa)
Potansiyel Varsa

Bu tezde AlGa(In)N/AIN/GaN tekli kuantum kuyulu yapilara ait cihaz

tasarimi1 yapilmis ve asagida bu yapilar i¢in simiilasyonun akis1 agiklanmustir.

AIN ara tabaka(degisken)

Sekil 3.1: AlIGaN/AIN/GaN yapisinin
geometrisi.

AIN ara tabaka(degisken)

Sekil 3.2: AlInN/AIN/GaN yapisinin
geometrisi.
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Sekil 3.1 ve Sekil 3.2 de biiyiitiilecek ve optimizasyonu yapilacak her bir
yapmin tabaka siralamasi gosterilmistir. Tabakalarin tiimii GaN-tampon (buffer)
iizerine pseudomorfik olarak biiyiitiilmiistiir. iki boyutlu elektron gazi (2BEG)
AIN/GaN tabakalar1 arasinda meydana gelir

Simiilasyonun bu yapilar i¢in akis semasi asagida aciklanmistir:

Her simiilasyon siireci simiilasyonu yapilan bolge lizerinde homojen bir
gerilim dagilimi oldugunu kabul edip gerilme (strain) hesaplamasiyla baslar. GaN-
tabanli materyallerde gerilim piezoelektrik kutuplanma fretir ve iiretilen bu
piezoelektrik kutuplanma da materyalin elektriksel ve optiksel 6zelliklerini dogrudan
etkiler [9]. Gerilim tensorii olarak tanimlanan &; deformasyon tensoriiniin simetrik

bir pargasi olup (3.7) esitligi ile verilebilir.

C(uyruy)

’ 2 : 3.7)

Burada u, orgii deformasyonundan dolay1 yerdegistirmedir. i,j={1, 2, 3} tiir.
Kosegen dis1 gerilim bilesenleri acilarin degistigi ve hacmin sabit kaldigi gerilim
altinda olciiliir. 0001 boyunca biiyiiyen hekzagonal kristal yapisi i¢in, kdsegen dist

gerilim bilesenlerinin  tiimiintin  sifir oldugu (¢, =¢,_ =¢,_=0) kabul edilir.

Kosegen boyunca yer alan gerilim bilesenleri ise kristaldeki hacim degismeyle
iligkili olan bilesenlerdir. 0001 biiyiitme dogrultusu boyunca biiyliyen hekzagonal

kristal yapisi i¢in, kdsegen gerilim bilesenleri (¢, =¢,, # ¢_,) birbiriyle iligkilidir ve

asagida verilen esitliklerde de goriiliicegi lizere 6rgii parametrelerine baghdir [11].

(aalt ust)

Al 3.8)

gzz = _2[&j8m
C33

Burada C;3 ve Cs; elastik sabitlerdir, ay; ve ayg de alt ve tist tabakalarin 6rgii

Eq =&, =

parametreleridir. € ve &y, iki-eksenli gerilimdir ve bunlar gerilimin olusturdugu

arayiizey diizlemindedirler. &,, ise tek-eksenli gerilim olup arayiizeye diktir.
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Dirichlet smir sartlar1 ve gerilim dikkate alinarak, gerilim hesabindan sonra
bant kenarlar1 hesaplanir. Hesaplanan gerilim ile her bir tabakanin piezoelektrik

kutuplanmasi (3.9) esitligi kullanilara bulunur.

m

5 — 50, }£

Ppp = 28)0({ C.. 2

(3.9)

Burada e;; ve es; piezoelektrik sabitlerdir. Toplam kutuplanmanin uzaysal
dagilim1 kutuplanmanin indiikledigi tasiyicilar1 dogurur. Ilgili tabakalarm hesaplanan
piezoelektrik kutuplanmalar1 ve kendiliginden kutuplanmalar1 dikkate alinarak, bu
kutuplanmanin indiikledigi yiikk yogunluklar1 hesaplanir. Kuantum durumlar1 daha
once belirlenen kuantum bdlgelerince tespit edilmistir. Sirasiyla baslangig bir
potansiyel deger belirlenir ve lineer olmayan Poisson denklemi yukarida hesaplanan
piezoelektrik ve kendiliginden yiiklerle ¢oziiliir. Simiilasyonun en son adiminda,
Schrodinger ve Poisson denklemleri tasiyict yogunluklari, dalga fonksiyonlari ve bu

fonksiyonlara karsilik 6zdegerler elde etmek icin kendi i¢inde tutarli olarak ¢oziiliir.

AlGaN tabakalar icin, Orgili parametreleri, elastik sabitler, piezoelektrik
sabitler Vegard’s yasasiyla hesaplanir. AlGaN tabakalarin  kendiliginden
kutuplanmalar1 bowing parametrelerini de iceren [33] (3.10 )denklemi ile asagidaki

gibi verilir.
P (Al,Ga, N)=x P (AIN)+ (1 -x)P. (GaN)+0.021x(1 - x) (3.10)

Yukarida simiilasyon akisi verilen Nextnano® yazilim programi ile, AIN ara
tabaka ve AlGa(In)N bariyer kalinliklarinin ve Al ve In mol kesirlerinin iletim enerji
bant yapilarina, elektron yogunluklarina ve dalga fonksiyonlarina etkisini aragtirmak

i¢in tasarimi yapilan yapilar bir sonraki boliimde verilmistir.
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4. AlxGa; x\N/AIN/GaN YAPILARDA ALASIM ORANI, ARA
TABAKA VE BARIYER KALINLIGININ ETKIiSi

GaN-tabanlh alan etkili transistorler yiiksek sicaklik, yliksek giic ve yiiksek
frekans uygulamalarinda dikkat ¢ekmektedirler [34-36]. Bu transistorlerle ilgili
yapilan ilk caligmalar, GaN tabakasi1 iizerine gerilme altinda biiyiitillen AlGaN
tabakasindan olusmaktadir. Bu tabakalar arasindaki gerilme bir piezoelektrik
kutuplanma alanina sebep olur. Tiim bu tabakalar piezoelektrik kutuplanmaya ek
olarak bir de kendiliginden kutuplanmaya sahiptir. Bu kutuplanma alanlar
arayiizeyde olusan iki boyutlu elektron gazinda (2BEG), yiliksek mobilite ve yliksek
tastyict yogunluguna (~1x10"cm™) sebep olur. Tasiyic1 yogunlugu ve mobiliteyi
arttirmak i¢in, lic 6nemli parametre lizerinde iyilestirmeler Onerilmistir [37]. Bu
iyilestirmelerden ilki AlGaN bariyer tabakasindaki Al-mol kesrinin arttirilmasina
yoneliktir. AlGaN bariyer tabakasindaki yiiksek Al-mol kesri, kutuplanmanin ortaya
cikardig1 tasiyict yogunlugunu ve tasiyicilarin hapsolmasini arttirmaktadir [38].
Ancak yiliksek Al mol-kesri yiliksek gerilmelere neden olacagi i¢in, mobilite ve
tasiyict  yogunlugunda oOnemli bir azalma meydana getirecek olan gerilme
durulmalarina (strain relaxations) sebep olur [39]. Iyilestirilen parametrelerden
ikincisi, ilk kez Smorchkova tarafindan tasarlanan AlGaN ve GaN tabakalar1 arasina
ince (1-2 nm) bir AIN ara tabaka eklenmesidir [14]. Bu ara tabaka elektronlarin
alasim sacilmasini azaltarak mobiliteyi arttirmaktadir [13, 40-41]. Ara tabakanin
eklenmesiyle artan gerilmeden dolay1 tasiyict yogunlugunda da artma gozlenir.
Iyilestirilen parametrelerden {iciinciisii ise AIGaN bariyer kalinliginmn arttirilmasidir.
AlGaN bariyer kalinligr arttik¢a, kuantum kuyu genisligi ve derinligi artmaktadir.
Bariyer kalinligina bagli olarak elektronlarin maruz kalacagi sagilma mekanizmalari

da degiseceginden optimum kalinlik elde edilir [13].

Bu aciklamalar dogrultusunda, yiiksek mobilite ve yliksek tasiyict yogunluklu
AliGa; xN/AIN/GaN HEMT yapilart {izerine arastirmalar, yapimnin dizayni kadar
materyal kalitesinin de 6nemli oldugunu gdstermektedir. Bu tez c¢alismasinda,
MOCVD veya MBE biiyiitme teknikleriyle biiyiitiilecek olan GaN tabanlit HEMT

yapilara ait biiyiitme geometrileri tasarlanarak bu yapilarda, Nextnano® simiilasyon
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programi kullanilarak, farkli Al-mol kesirlerinin, AIN ara tabaka ve AlGaN bariyer
kalinliklarinin enerji bant profilleri, olasilik dagilim fonksiyonlar1 ve tasiyici

yogunluklar {izerine etkileri arastirilmistir. Detaylar sirasiyla asagida verilmistir.

4.1 Al-Mol Kesrinin EtKisi

2BEG’nin iletkenligini arttirmanin yollarindan biri, bariyer tabakasindaki Al-
mol kesrini arttirmaktir [38]. Sekil 4.1°de AlyGa; xN/AIN/GaN yapimin Al-mol
kesrine gore iletkenlik bandina ait enerji bant profillerinin degisimi goériilmektedir.
Bu degisim egrileri elde edilirken AlGaN bariyer kalinligi 20nm, AIN ara tabaka

kalinlig1 Inm alinmistir.

— Algq5Gag s
—— Fermi Seviyesi

Al.'c _;5:.EE bl 75:.“
3 4 —— Alg i Gag oM

—— Alp g Cag g

Efe\)

V’_

T T T T
0 10 20 30 40

[001] Baylitme Dogrultusu (nm)

Sekil 4.1: Farkli Al mol kesirlerine gore enerji bant profilinin uzaysal degisimi.

Sekil 4.1°de yapinin [001] biiyiitme dogrultusu olup, Al-mol kesri degerleri
de 0.15, 0.25, 0.35 ve 0.45 olarak alinmistir. Sekil 4.1°den de goriildiigii gibi, Al-mol
kesri degerleri arttikca kuantum kuyu genisligi ve derinligi de artmaktadir. Boylece
elektronlar kuyu icerisinde daha iyi hapsolmaktadir [38]. Bunu dogrulamak i¢in de

elektronlarin her bir kuyu i¢inde bulunma olasiliklart hesaplanmis ve Sekil 4.2°de
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bunlara ait degisim egrileri verilmistir. Sekil 4.2°’de goriildiigii gibi Al-mol kesri
arttikca elektronlarin kuyu icerisinde bulunma olasiliklart da artmaktadir. Ayrica
Sekil 4.2’den Al-mol kesrinin artmasi ile elektronlarin ara yiizeye yakin yerlerde
bulunma olasiliklarinin da arttigi sOylenebilir. Bu da elektronlarin ara yiizeye
yaklastik¢a araylizey piiriizliiliigii ve alasim sacgilmalarina maruz kalacagi anlamina
gelir. Bununla birlikte GaN iizerine yiiksek Al-mol kesirli tabakalar1 biiyiitme islemi
orgli parametrelerindeki uyumsuzluktan dolay1r problem olusturmaktadir. Ciinkii bu
bliyiik 6rgii uyumsuzlugu gerilim durulmasindan dolay1 kusurlara neden olabilir [42].
HEMT yapilarin 2BEG’nin iletim 6zellikleri de gerilim durulmasiyla siirlandirildigi
icin, bariyerdeki Al-mol orant x > 0.5°den biiylik olan HEMT yapilara ait
calismalarin sayis1 oldukea sinirhidir [43,44 1.

0.0030
0.0025 -
AK0.15)Ga(0.85)N
: —— AN025)Ga{0.75)N
0.0020 - AN0 35)Ga(0 65N
- I A AND 45)Ga(055)N
= 5\
£ 00015 - \
= /A
=~ 00010 - [ W
= f \
."II N\
0.0005 - Y
/ \
0.0000 - 4 e— ——
20 2 24 2% 28 30 32 34

[001] Biyltme Dogrultusu (nm)

Sekil 4.2: Farkli Al mol kesirlerine gore olasilik yogunlugunun uzaysal degisimi.

Sekil 4.3’te her bir kuyu igindeki 3-boyutlu tasiyici (elektronlarin)
yogunlugunun biiylitme dogrultusuna gore degisimi verilmistir. Bu degisim
egrilerinden, Al mol kesri arttkga beklenildigi gibi tasiyict yogunlugunun arttig

goriilmektedir.
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Sekil 4.3: Farkli Al mol kesirlerine gore 3-boyutlu tasiyici yogunlugunu uzaysal

degisimi.

Sekil 4.4, 2-boyutlu tasiyict yogunlugunun Al mol kesrine gdre degisimini
gostermektedir. Bu degisim egrisi elde edilirken, Sekil 4.2°den de goriildiigii gibi her
Al-mol kesrine karsilik gelen olasilik yogunlugu egrilerinin FWHM’lar1 (Full-Width
Half Maximum) hesaplanir. Sonra Sekil 4.3’de verilen her bir egri altindaki toplam 3
boyutlu tastyict yogunluklari bulunur. Bu tasiyict yogunluklar: liggen kuantum
kuyusu icindeki tastyicilarin yogunlugunu verir. Bunun i¢in de bu degerler her birim
durum i¢in bulunan ve yaklasik olarak iicgen kuantum kuyu genisligine esit kabul
edilen FWHM degerleri ile carpilir. Boylece kuyu icindeki 2 boyutlu tasiyici
yogunluklarinin Al-mol kesrine gore degisimleri elde edilmis olur. Sekil 4.4 de
cizgiler gorsel kolaylik olmasi i¢in ¢izilmistir, herhangi bir fit egrisi degildir. Sekil
4.4°den goriildiigl gibi Al mol kesri arttik¢a 2 boyutlu tasiyict yogunlugunun degeri
de artmaktadir. Simiilasyonla bulunan bu degerler AlGaN/AIN/GaN yapilar igin
literatiirde beklenen degerlerle uyum i¢indedir [13] . Ancak GaN iizerine yliksek Al-
mol kesirli tabakalar biiyiitiildiigli zaman o6rgii parametrelerindeki uyumsuzluktan
dolay1 problem olusturmaktadir. Cilinkii bu biiylik 6rgii uyumsuzlugu gerilme (strain)
durulmasindan dolay1 kusurlara neden olmaktadir. Bu nedenle yiiksek mobiliteli

yiiksek tasiyict yogunluklu HEMT yapilar tiretmek i¢in, optimum Al-mol orani
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belirlenirken ara tabaka kalinlig1 ve bariyer kalinliginin da optimum degerleri dikkate

alinarak cihaz tasarimi yapilmalidir.

12

10 A

Taslyicl Yogunlugu(x1013cm'2)

0 T T T T T T T
0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35 0.40 0.45 0.50

Al-mol kesri

Sekil 4.4: 2-boyutlu tasiyict yogunlugunun Al mol kesrine gore degigimi.

4.2  AIN Ara Tabaka Kalinhginin Etkisi

2BEG’daki tastyict yogunlugunu arttirmak i¢in bir diger yol ise AIGaN/GaN
tabakalar1 arasina AIN ara tabaka yerlestirmektir. Sekil 4.5°de AliGa; .xN/(AIN)/GaN
HEMT yapinin AIN ara tabaka yokken ve varken iletkenlik bandina ait enerji bant
profillerinin degisimi gosterilmistir. Bu degisim egrileri elde edilirken AlGaN

bariyer kalinlig1 20nm, AlGaN bariyerindeki Al-mol kesri 0.25 alinmustir.
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Sekil 4.5: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore enerji bant profilinin uzaysal

degisimi.

Sekil 4.5°de goriildiigii gibi AIN ara tabaka yokken AlGaN bariyeri igerisinde
bir elektronu bulmak daha olasidir. Ciinkii AlGaN bariyerinin iletim bant offset
degeri, AEc, AIN ara tabaka varken ki iletim bant offset degerinden daha kiigiiktiir.
Bu da bir elektronun ara tabaka yokken AlGaN bariyerine sizmasini olasi kilar.
Bunun sonucunda AlGaN bariyeri i¢indeki elektron, alasim diizensizlik sagilmasi

tarafindan daha fazla etkilenmektedir [45].

Sekil 4.5°de goriildiigii gibi AIN ara tabaka kalinhigi arttik¢a iletim bant
offset degeri, kuyu genisligi ve derinligi artmaktadir. Bu da elektronlarin kuyu

igerisine hapsolma olasiligini artiracaktir ki bu sonug da Sekil 4.6’da gosterilmistir.
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Sekil 4.6: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun uzaysal

degisimi.
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Sekil 4.7: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun

normalize olmus uzakliga gore degisimi.
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Sekil 4.7°de elektronlarin olasilik yogunlugunun normalize olmus uzakliga
gore degisimi, bariyerdeki Al mol kesri 0.25 ve farkli AIN ara tabaka kalinliklar1 i¢in

elde edilmistir.

Sekil 4.7’ den AIN ara tabaka kalinlig1 arttikca, elektronlarin kanal i¢ine daha
iyi yerlestigini, olasihik dagilim fonksiyonunun da ara yiizeye yaklastig
goriilmektedir. AIN yokken elektronlarin dalga fonksiyonu bariyer igerisine daha ¢ok
sizmakta iken. AIN kalinlig1 arttik¢a elektronlarin bariyer igine sizmasi azalmaktadir.
Bu durumda da elektronlarin bariyerdeki alasim diizensizligi sagilmasi azalirken, ara
yiizey ile ilgili sagilmalar artmaktadir. Bu nedenle de AIN ara tabaka kalinliginin,
mobilitenin azalmasini engelleyecek sekilde optimum bir degerde tutulmasi
gereklidir. Bu deger literatiirde AIGaN/AIN/GaN yapilarda 1nm olarak verilmekte
olup Sekil 4.7°den de bu sonug¢ desteklenebilir niteliktedir [14]. Yine bu optimum

degerler bulunurken bariyer kalinlig1 ve alasim yilizdesi de dikkate alinmalidir.

Sekil 4.8’de 3-boyutlu tastyict yogunluklarmin farkli AIN ara tabaka
kalinliklar1 ile degisimi goriilmektedir. Sekilden de goriilecegi lizere, ara tabaka

kalinlig1 arttikca (iletim bant offset degeri ve kuyu derinligi arttii icin) tasiyici

yogunlugu da artmaktadir.
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Sekil 4.8: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gére 3-boyutlu yasiyici yogunlugunun
uzaysal degisimi.
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Seklil 4.9’da ise 2-boyutlu tasiyict yogunlugunun AIN ara tabaka kalinligina
gore degisimi verilmistir. Sekil 4.9 da ¢izgiler gorsel kolaylik olmasi i¢in ¢izilmistir,
herhangi bir fit egrisi degildir. Bu sekilden ara tabaka kalinligi arttikca 2-boyutlu
tastyicl yogunlugunun arttigr gériilmektedir. Bu degisim egrisi Sekil 4.4’{in ¢izildigi
gibi elde edilmistir. Elde edilen tasiyici yogunluklarinin degerleri mertebe olarak
10" cm? olup literatiirdeki degerlerle uyum iginde oldugu sdylenebilir [46,47].
Ayrica AIN ile GaN arasindaki biiylik 6rgii uyumsuzlugundan dolayi, GaN iizerine
AIN ara tabakanin piisodomorfik olarak biiyiitilmesi yine AIN ara tabakanin
kalinligimin belli bir degere kadar anlamli olacagi zorunlulugunu doguracagindan bu

deger literatiirde Snm ve tizeri degerler olarak verilmistir [48,49].

Tasiyicl Yogunlugu(x10"3cm™)

0 1 2 3 4 5
AIN Ara Tabaka Kalinhgr (nm)

Sekil 4.9: 2-boyutlu tagiyici yogunlugunun AIN ara tabaka kalinligina gore degisimi.

4.3  AlGaN Bariyer Kalinhgimn Etkisi

2BEG’nm tasiyict yogunlugunu artirmanin bir diger yolu da, AlIGaN bariyer
kalinliginin arttirilmasidir. Sekil 4.10’da AlyGa; xN/AIN/GaN HEMT yapinin farkl
AlGaN bariyerkalinliklarina gore iletim enerji bant profillerinin degisim egrileri
gosterilmistir. Bu degisim egrileri elde edilirken, AIGaN bariyer tabakasindaki Al-

mol kesri 0.25, AIN ara tabaka kalinligi 1nm alinmstir.
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Sekil 4.10: Farkli AlGaN bariyerkalinliklarina gére enerji bant profilinin

uzaysal degisimi.

Sekil 4.10°da goriildiigi gibi, AIGaN bariyer kalinlig1 arttikca, kuantum kuyu

genisligi ve derinligi artmaktadir.
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Sekil 4.11: Farkli AIGaN bariyer kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun

uzaysal degisimi
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Sekil 4.12: Farkli AIGaN bariyer kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun

normalize olmus uzakliga gore degigimi.

Sekil 4.11°de farkli AlGaN bariyer kalinliklarina goére elektronlarin kuyu
icinde bulunma olasiliklarinin biiylitme dogrultusuna gore degisimi verilmistir.
Bariyer kalinlig1 arttik¢a elektronlarin kuyu i¢inde bulunma olasiliklar1 artmaktadir.
Sekil 4.12°de de elektronlarin olasilik yogunluklarinin normalize olmus uzakliga
gore degisimi farkli bariyer kalinliklart i¢in ¢izilmistir. Bariyer kalinlig1 arttikca,
AIN/ GaN ara yiizeyine yakin bolgelerde elektronlarin daha iyi yerlestigi
gorilmektedir. Ara yiizeye daha yakin yerde -elektron bulunmasi demek,
elektronlarin ara yiizey ile ilgili sa¢ilma mekanizmalarindan daha ¢ok sagilmasi
demektir. Bariyer kalinlig1 azaldikca, elektronlarin GaN tabakasi i¢inde bulunma
olasilig1 artar ki bu durumda da safsizlik sagilmalarinin etkili oldugu sdylenebilir

[50].
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Sekil 4.13: Farkli AIGaN bariyer kalinliklarina gére 3-boyutlu tastyici
yogunlugunun uzaysal dagilimai.

Sekilde 4.13’de goriildiigii gibi AlGaN bariyer kalinligr arttikca 3 boyutlu
tastyicit yogunlugu da artmaktadir. Her bir iiggen kuantum kuyusu igerisindeki 2
boyutlu tastyict yogunlugu da Sekil 4.14°de goriildiigii gibi bariyer kalinlig1 arttikca
artmaktadir. Sekil 4.19 da ¢izgiler gorsel kolaylik olmasi i¢in ¢izilmistir, herhangi bir
fit egrisi degildir.

36



Tastyicl Yogunlugu(x 10"%cm™)
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Sekil 4.14: 2-boyutlu tastyic1 yogunlugunun farkli AIGaN bariyer

kalinligina gore degisimi.
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5. AlxIn; xN/AIN/GaN YAPILARDA ALASIM ORANI, ARA
TABAKA VE BARIYER KALINLIGININ ETKISI

Son yillarda, HEMT yapilarin performansini iyilestirmek i¢in AIGaN bariyeri
yerine AlInN bariyer tabakasi kullanilmaktadir. AlInN bariyer tabakasi
kullanilmasmin avantaji, 6rgii uyumlu veya kutuplanma uyumlu g¢oklu yap1 elde
etmek i¢in alagim oraninin ayarlanabilir olmasidir [18]. Yiiksek tasiyict yogunluklu
ve yliksek mobiliteli AlIn; 4N/AIN/GaN HEMT yapilarin performansini arttirmak
icin lic Onemli parametre {izerinde 1iyilestirmeler Onerilmistir. Bu iyilestirme
parametrelerden ilki, InAIN bariyer tabakasindaki In mol-kesrinin ayarlanmasidir.
2001°’de Kuzmik, tasiyict yogunlugunu arttirmak icin yaklasik olarak 6rgii uyumlu
Iny Al xN/GaN (x=0.18) yap1 tasarlamistir [51]. Bu 6rgii uyumlu InyAl, (N/GaN
(x=0.18) yapilarda, piezoelektrik kutuplanma ithmal edilebilir biiytikliikte olup, tiim
tastyicilar yalnizea kendiliginden kutuplanma alaninin iirettigi tasiyicilar tarafindan
saglanir. InAIN ve GaN tabakalar1 arasindaki kendiliginden kutuplanma farkinin
ortaya cikardigi yiiksek kendiliginden kutuplanmadan dolay1 bu yapilarda tasiyici
yogunlugu 3-3.5 x 10 cm™ mertebesindedir [46,47]. Tyilestirilen diger parametre ise,
InAIN ve GaN tabakalari arasina ince bir AIN ara tabaka eklenmesiyle, tabakalar
arasindaki iletkenlik bant offset degeri artmakta, alagim sa¢ilmasi ihmal edilmekte ve
yiiksek mobilite degeri elde edilebilmektedir. Bu ince AIN ara tabaka eklenmesi
piezoelektrik kutuplanma tastyic1 yogunlugunda artisa neden olmaktadir [15, 52-53].
AIN ara tabaka kalinligi, gerilim durulma limitleri dikkate alinarak iyilestirmeler
yapimustir. Iyilestirilen iiglinci parametre ise, AIInN bariyer kalinhiginm
arttirllmasidir. Arttirllan AlInN bariyer tabakasiyla tasiyict yogunlugunda artma
saglanmaktadir.

Bu agiklamalar dogrultusunda, Nextnano® simiilasyon programu kullanilarak,
farkli In-mol kesirlerinin, AIN ara tabaka ve AlInN bariyer kalinliklarinin enerji bant
profilleri, olasilik dagilim fonksiyonlar1 ve tasiyici yogunluklari iizerine etkileri

arastirilmistir. Detaylar sirasiyla asagida verilmistir.
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5.1 In-Mol Kesrinin EtKisi

Sekil 5.1°de, AliIn;N/AIN/GaN HEMT yapimnin farkli In-mol kesirlerine
gore iletim enerji bant profillerinin degisimi gosterilmistir. Bu degisim egrisi elde

edilirken AlInN bariyer kalinlig1 20nm ve AIN ara tabaka kalinlig1 1nm alinmistir.
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[001] Blyltme Dogrultusu (nm)

Sekil 5.1: Farkli In mol kesirlerine gore enerji bant profilinin uzaysal

degisimi.

Sekil 5.1°de goriildiigii gibi In oranlart 0.15, 0.18, 0.20 ve 0.25 olarak
alimmistir. In orami arttik¢a kuyu derinligi ve genisligi azalmaktadir. Bunun
sonucunda da elektronlarin kuyu icerisinde hapsolma olasiliklar1 azalmakta olup, bu

durum Sekil 5.2°de verilmistir.
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Sekil 5.2: Farkli In mol kesirlerine gore olasilik yogunlugunun uzaysal
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Sekil 5.3: Farkli In mol kesirlerine gore olasilik yogunlugunun normalize olmus

uzakliga gore uzaysal degisimi.
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Sekil 5.2’de her bir kuyu ic¢indeki elektronlarin olasilik yogunluklarinin
uzaysal dagilimi goriilmektedir. In orani arttik¢a elektronlarin olasilik yogunlugunda
azalma olmaktadir. Ayn1 zamanda bu sonug liggen kuantum kuyusu i¢inde hapsolan
elektron tastyict yogunlugunun azaldigini da destekler bir sonucgtur. Sekil 5.3’den In
oran1 arttikca AIN/GaN ara yiizeyinden elektronlarin uzaklastigi sonucuna
ulagilabilir. Bu durumda elektronlarin GaN tabakasinda bulunma olasilik yogunlugu
arttig1 i¢in o bolgede safsizlik (impurity) sagilmalarina maruz kaldigi soylenir. In
orani azaldik¢a elektronlar AIN/GaN ara yiizeye yaklasmakta ve bu durumda da ara
yiizeyle ilgili sagilmalardan etkilendikleri i¢in mobilitelerinde degismeye sebep

olacaktir.

Sekil 5.4’de elektronlarin 3-boyutlu tasiyict yogunlugunun In oranlarina bagl
olarak uzaysal dagilimi verilmistir. Beklenildigi gibi In orani arttik¢a tastyici
yogunlugunun azaldigi goriilmektedir. Tastyict yogunlugunun degismesinin sebebi,
In oranimnin artma veya azalmasiyla ara yiizeylerde olusan gerilmelerin ortaya
cikardigr piezoelektrik kutuplanma ve kendiliginden kutuplanma yiiklerinin

degismesine baglanabilir.

GaN {zerine yiiksek In-mol kesirli tabakalar biyiitildiigli zaman orgi
iizerinde sikistiric1 (compressive) bir gerilme meydana gelmekte ve biiytitiilen yap1

da kusurlarin olusmasina neden olmaktadir.

Halbuki In oram1 0.18 oldugunda AlInN ile GaN tabakalar1 arasinda
gerilmenin olmadifi durum olan 6rgii uyumu saglanmaktadir. Orgii uyumlu
Alg s2Ing 1sN/GaN yapida tastyicilarin hemen hemen hepsi, piezoelektrik kutuplanma

thmal edildigi i¢in yalnizca kendiliginden kutuplanma tarafindan ortaya ¢ikar.

Sekil 5.4’de 3-boyutlu tastyici yogunlugunun uzaysal dagilimi ve Sekil
5.5’de 2-boyutlu tastyict yogunlugunun In mol kesrine gore degisimi goriilmektedir.
Sekil 5.5 de cizgiler gorsel kolaylik olmasi igin ¢izilmistir, herhangi bir fit egrisi
degildir. Her iki sekilden de In orami arttikca tasiyict yogunlugunun azaldig
goriilmektedir. Sekil 5.5°de elektronun dalga fonksiyonlarinin FWHM’larindan elde
edilen etkin potansiyel kuyu genislikleri Sekil 5.2°den bulunarak elde edilmistir
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Sekil 5.4: Farkli In mol kesirlerine gore 3-boyutlu tasiyict yogunlugunun uzaysal

degisimi
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Sekil 5.5: 2-boyutlu tasiyic1 yogunlugunun In mol kesrine gore degisimi.

42



5.2 AIN Ara Tabaka Kalinh@nin Etkisi

Bu kesimde 2BEG’nin tasiyict yogunlugunu arttirmak icin AlIn.
«N/AIN/GaN HEMT yapilarda AlInN/GaN tabakalar1 arasina AIN ara tabaka
eklenmis ve bu AIN ara tabaka kalinligmma gore iletim enerji bant profillerindeki
degisim Sekil 5.6’da gosterilmistir. Bu degisim egrisi elde edilirken AlInN bariyer
kalinlig1 20nm ve AlInN bariyer tabakasindaki In mol kesri 0.18 alinmistir.
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Sekil 5.6: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore enerji bant profilinin uzaysal

degisimi.

Sekil 5.6’dan AIN ara tabaka yokken ki kuyu derinliinin ve genisliginin,
AIN ara tabakanin var oldugu duruma gore daha kiiclik oldugu goriilmektedir. AIN
ara tabaka kalinligimin artmasiyla kuyu derinligi ve genisligi artmaktadir. Boylece
elektronlarin kuyu igerisine hapsolma olasilig1 ve tasiyic1 yogunlugu da artmaktadir.
Ayrica, AIN ara tabaka varken iletkenlik bant offsett degeri arttig1 i¢in elektronlarin
AlInN bariyer tabakasina sizma olasiligi azalmakta ve bunun sonucunda da

elektronlarin AlInN bariyerindeki alasim sacilmasi azalmaktadir.
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Sekil 5.7: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun uzaysal

degisimi.

Sekil 5.7°de farkli AIN kalinliklarina bagli olarak elektronlarin olasilik
yogunlugunun uzaysal dagilimi goriilmektedir. AIN kalinligi arttikga elektronlarin

kuyu i¢inde bulunma olasiliklar1 da artmaktadir.
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Sekil 5.8: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina goére olasilik yogunlugunun

normalize olmus uzakliga gore degisimi.
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Sekil 5.8’de elektronlarin olasilik yogunlugunun normalize olmus uzakliga
gore degisimi, bariyerdeki In mol kesri 0.18 ve farkli AIN ara tabaka kalinliklar1 igin
elde edilmistir. Sekil 5.8’den AIN ara tabaka kalinlig1 arttik¢a, elektronlarin kanal
icine daha iyi yerlestigini, olasilik dagilim fonksiyonunun da ara yiizeye yaklastigini
gormekteyiz. AIN yokken elektronlarin dalga fonksiyonu bariyer igerisine daha ¢ok
sizmakta iken, AIN kalinlig1 arttik¢a elektronlarin bariyer igine sizmasi1 azalmaktadir.
Bu durumda da elektronlarin bariyerdeki alasim diizensizligi sagilmasi azalirken, ara
yiizey ile ilgili sacilmalar artmaktadir. Ayrica AIN kalinlig1 arttik¢a elektronlarin
kanal i¢inde hapsolma olasilig1 artacagindan ara yiizey sagilmalarindan baska etkin
kuyu genisligine bagli olarak akustik ve optik fononlar tarafindan sagilacagi da

literatiirde verilmistir [18].
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Sekil 5.9: Farkli AIN ara tabaka kalinliklarina gore 3-boyutlu tasiyici

yogunlugunun uzaysal degisimi.

Sekil 5.9°da AIN ara tabaka kalinligi arttikca elektronlarin kuyu igerinde

bulunma olasiliklarinin arttigi gosterilmistir. Bunu sonucunda da elektronlarin 3-
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boyutlu ve 2-boyutlu tasiyict yogunlugunda artis olmaktadir. Sekil 5.10 da ¢izgiler

gorsel kolaylik olmasi i¢in ¢izilmistir, herhangi bir fit egimi degildir.

8.5

Tastyict Yogunlugu(x10'cm™)
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7.0

0 1 2 3 4 5
AIN ara tabaka kalinhg (nm)

Sekil 5.10: 2-boyutlu tasiyici yogunlugunun AIN ara tabaka kalinli§ina degisimi.

5.3  AllnN Bariyer Kalinh@imin Etkisi

Son yillarda yapilan caligmalarda AlGaN bariyer tabakasi yerine AllnN
bariyer tabakasinin kullanilmasinin sonucunda 2BEG’da ki tasiyic1 yogunlugunda bir
artis gozlemlenmistir. Bu nedenle de bu alt bdliimde, tasiyict yogunlugunda artigi
saglamaya yonelik olarak AlInN tabaka kalinliklarinda iyilestirmeye gidilmis ve
farkli AlInN bariyer tabakasi kalinligina gore iletim enerji bant profilinde, elektronun

olasilik ve tasiyict yogunlugundaki degisimler sabit bir %18 In mol oraninda ve 1nm

AIN ara tabaka kalinliginda elde edilmistir.
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Sekil 5.11: Farkli AlInN bariyer kalinliklarina gore enerji bant profilinin

uzaysal degigimi.

Sekil 5.11°den de goriildiigii gibi AlInN bariyer kalinlig1 arttikga kuyu
derinligi ve genisligi de artmaktadir ve bunun sonucunda da elektronlarin kuyu
igerisinde daha iyi hapsoldugu sdylenebilir. Sekil 5.12°de elektronlarin olasilik
yogunluklar1 bariyer kalinlig1 arttikca artmaktadir. Bu da elektronlarin kuyu icinde
daha iyi hapsoldugunu desteklemektedir. Sekil 5.13°de ise AlInN bariyer kalinlig
arttikca elektronlarin olasilik yogunlugu AlInN/AIN ara ylizeyine yaklagmaktadir. Bu
durumda da elektronlarin ara ylizey piirtizliligii gibi sagilma mekanizmalarina

maruz kalarak mobilitesinde bir azalma yaratacagi sOylenebilir.
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Sekil 5.12: Farkli AlInN bariyer kalinliklarina gore olasilik yogunlugunun

uzaysal degigimi.
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Sekil 5.13: Farkli AlInN bariyer kalinliklarina gére olasilik yogunlugunun

normalize olmus uzakliga gore degisimi.
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Sekil 5.14: Farkli AlInN bariyer kalinliklarina gére 3-boyutlu tasiyici

yogunlugunun uzaysal dagilimai.

Sekil 5.14’de 3 boyutlu tasiyict yogunlugunun farkli bariyer kalinliklarina
gore degisiminin uzaysal dagilimi ¢izilmistir. Bariyer kalinligi arttik¢a tasiyici
yogunlugunda bir artis goriilmektedir. Sekil 5.15°de bariyer kalinliklarina goére 2-
boyutlu tasiyict yogunlugunun degisimi verilmistir. Bu degisimden de bariyer

kalinlig arttikga tasiyict yogunlugunun arttigi elde edilmistir.

Sekil 5.15°deki cizgiler gorsel kolaylik olmasi i¢in ¢izilmistir, herhangi bir
fit egrisi degildir.
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Sekil 5.15: 2-boyutlu tastyict yogunlugunun farkli AlInN bariyer

kalinligina goére degisimi.

Bariyerdeki In mol kesrine, AIN ara tabaka kalinligina ve bariyer kalinligina
bagli olarak bulunan tasiyic1 yogunluklarimin degerleri literatiirdeki degerlerle

kiyaslandiginda mertebe olarak uyum i¢inde olup katsayilari daha biiytiktiir [18,46-
47].

AlGaN/AIN/GaN ve AIlInN/AIN/GaN ¢oklu (hetero) yapilarin enerji bant
profillerinin, olasilik yogunluklarmin ve tasiyici yogunluklarmin karsilagtirilmasi
strastyla Sekil 5.16, Sekil 5.17, Sekil 5.18 ve Sekil 5.19°da verilmistir. Bu degisim
egrileri, Al mol kesrinin %25, In mol kesrinin %18, AlGaN ve AlInN bariyer
kalinliklarmin 20 nm ve AIN ara tabaka kalinliginin 1nm degerlerine karsilik

cizilmistir.
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Sekil 5.16: AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda enerji bant profilinin

uzaysal degisimi

Sekil 5.16 ‘da AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda iletim enerji bant
profillerinin uzaysal degisimi gosterilmistir. Sekil 5.16’da goriildiigii gibi AllnN
bariyer tabakali yapilarda kuantum kuyu derinligi ve genisligi AlGaN bariyer
tabakali yapilara gore daha derin ve genistir. Bunun sonucunda da elektronlarin kuyu
igerisinde hapsolma olasiligi AlInN bariyerli yapilarda daha yiiksektir, bu durum
Sekil 5.17°de verilmistir.
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Sekil 5.17: AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda olasilik

yogunluklarinin uzaysal degisimi
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Sekil 5.18: AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda 3-boyutlu tastyici

yogunluklarinin uzaysal dagilimi.

Sekil 5.18’de AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda 3-boyutlu tasiyict
yogunluklarinin uzaysal degisimi gosterilmekte olup AlInN bariyer tabakali
yapilarda 3-boyutlu tasiyict yogunlugu daha ytiksektir.
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Sekil 5.19°da AlGaN bariyerindeki Al mol-kesri 0.15, 0.25, 0.35 ve 0.45 ve
AlInN bariyerindeki In mol-kesri 0.15, 0.18, 0.20 ve 0.25 degerlerine gore 2-boyutlu
tastyic1 yogunlugundaki degisimi verilmistir. AIGaN ve AlInN bariyerli yapilarda, Al
ve In mol-kesirleri 0.15 iken 2-boyutlu tasiyic1 yogunlugu, AlInN bariyerli yapida

daha yiiksektir. Al ve In mol-kesirleri 0.25 iken 2-boyutlu tastyic1 yogunlugu AllnN
bariyerli yapida daha diistiktiir.

—e— AlLGa, N
10 —e— InAI_N

Tastyict Yogunlugu(x10™ cm?)

0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35 0.40 0.45 0.50

Al ve In Mol-Kesirleri

ekil >.19: alN ve nN bartyerli yapilarda 2-boyutlu tasiyici
Sekil 5.19: AlGaN ve AlInN bariyerli yapilarda 2-boyutl y
yogunluklariin farkli Al ve In mol-kesirlerine gore degisimi
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6. SONUC VE TARTISMA

Bu tez ¢alismasinda, GaN tabanli HEMT yapilar olan AIGaN/AIN/GaN ve
AlInN/AIN/GaN yiiksek performans, yiiksek mobilite ve tastyici yogunlugu elde
edebilmek i¢in cihaz tasarimlar1 yapilmis ve bliylitme parametreleri olan AIN ara
tabaka kalinliklarinin, A1GaN ve AlInN bariyer kalinliklarinin ve de bariyerdeki Al

ve In mol kesirlerinin degisimleri aragtirilmistir.

Bu degisimlerin bu yapilardaki tagima Ozellikleri T{izerine etkilerinin
aragtirilmasi  Nextnano® simiilasyon programi ile yapilmistir. Bu simiilasyon
programi, kendi igerisinde tutarli ¢ézlimlere dayali olan, lineer olmayan 1-boyutlu 1-

bant Schrédinger-Poisson denklemlerinin ¢éziimleri ile ¢calismaktadir.

Her bir AIGaN/GaN ve AlInN/GaN HEMT yap1 tasarimlari i¢in elektronlarin
iletim enerji bant profillerinin, olasilik dagilim fonksiyonlarinin ve tasiyict
yogunluklarinin uzaysal dagilimlar elde edilmistir. Bu degisim egrileri, Al ve In mol

kesirlerinin ve AIN ve bariyer kalinliklarinin degisimleri altinda ¢izilmistir.

Elde edilen simiilasyon sonuclarma gore AlGaN/GaN HEMT yapilarda
AlGaN bariyer tabakasindaki Al-mol kesri, AlIGaN bariyer kalinligi ve AIN ara
tabaka kalinliginin artmasiyla tasiyict yogunlugunun arttig1 bulunmustur.

Yiiksek tastyict yogunlugu ve mobilite veren AlGaN bariyer kalinligi, Al mol
yiizdesi ve AIN ara tabaka kalinlig1 i¢in literatiirde verilen degerler sirasiyla, 15-20
nm, 0.25-0.30 ve Inm olarak verilmistir [13-15].

AlInN/GaN HEMT yapilarin simiilasyon sonuglarindan, AIN ara tabaka ve
AlInN bariyer kalinliklarinin artmasiyla tasiyict yogunlugunun arttigi bulunmustur.
AlInN bariyer tabakasindaki In mol-kesri arttik¢a tasiyict yogunlugunda azalma elde
edilmistir. Bu yapilarda, yiiksek tasiyict yogunlugu ve mobilite veren In mol yiizdesi,
AlInN bariyer kalinligi ve AIN ara tabaka kalinligi i¢in literatiirdeki degerleri

sirastyla, 0.18, 20 nm ve 1nm olarak verilmistir [51,17,14].
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Bu neticeler, AlGaN bariyerli HEMT yapilara alternatif olarak GaN temelli
HEMT yapilarin performansini gelistirmek icin AlGaN bariyer yerine AlInN

bariyerin kullanilabilecegi gostermistir [16,17].
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