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BOLUM I

Fiziksel Siireclerde Yapay Zeka ve Makine Ogrenimi
Kullanimi

Ali TOZAR!

Giris

Gilinlimiizde bilimsel ve teknolojik gelismeler, veri odakli
yaklagimlarin yiikselmesiyle biiyiik bir donilisiim yasamaktadir. Bu
doniisiimde yapay zekd (YZ) ve makine Ogrenimi (MO) gibi
yontemler, fizik bilimi dahil olmak iizere bir¢ok disiplinde 6nemli
bir rol oynamaktadir. Yapay zekd, insan zekasim taklit ederek
makinelerin 0grenmesini ve karar vermesini saglayan sistemler
gelistirirken, makine 6grenimi ise verilerden Oriintiiler ¢ikararak
sistemlerin davranislarini modelleme yetenegini sunar. Ozellikle
biiyiik veri kiimeleri ve karmasik sistemlerin anlagilmasi gereken
fiziksel siireglerde bu yontemler, geleneksel ~matematiksel
yaklagimlarin ~ smirlarin1  asan  yenilik¢i  ¢Ozlimler ortaya
koymaktadir.

Fiziksel siiregler, dogas1 geregi karmasik etkilesimleri, ¢oklu
degiskenli sistemleri ve dinamik davraniglari igerir. Bu tiir sistemleri
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analiz etmek ve modellemek i¢in uzun yillar boyunca matematiksel
denklemler ve sayisal yontemler kullanilmistir. Ancak bazi fiziksel
olaylarin dogasinda bulunan belirsizlikler, kaotik yap1 ve yiiksek
boyutlu veri kiimeleri, klasik yontemlerin yetersiz kalmasina neden
olabilir. Yapay zekd ve makine 6grenimi teknikleri, bu noktada
devreye girerek biiyiikk miktardaki veriden O6grenme yoluyla bu
sistemleri anlamay1 kolaylastirmakta ve analiz siireglerini
hizlandirmaktadir.

Son yillarda, fiziksel siireclerde YZ ve MO tekniklerinin
kullanim1 giderek artmaktadir. Akigkan dinamigi, kuantum fizigi,
kat1 hal fizigi, iklim modellemeleri, yiiksek enerji fizigi ve astronomi
gibi alanlarda bu teknikler basarili uygulamalarla dikkat
cekmektedir. Ornegin, derin dgrenme algoritmalar1 kullanilarak
kuantum  sistemlerinin  simiilasyonu  gerceklestirilebilmekte,
deneysel verilerden hareketle teorik modeller dogrulanabilmekte ve
fiziksel olaylarin tahmini yapilabilmektedir. Ayrica YZ destekli
yontemler, parcacik fizigi deneylerinden elde edilen devasa veri
kiimelerini analiz ederek yeni fiziksel kesiflerin kapisini
aralamaktadir.

Bu kitap boliimiinde, fiziksel siireclerin modellenmesi ve
analizinde yapay zeka ve makine 6greniminin rolii detayl bir sekilde
ele alinacaktir. Boliimde ayrica bu teknolojilerin mevcut uygulama
alanlarina, sagladiklar1 avantajlara ve gelecekteki potansiyel
yonlerine odaklanilacaktir. Yapay zeka ve makine 6greniminin fizik
bilimine kazandirdig1 yenilikler, bilimsel kesiflerin hizlanmasina
olanak tanirken, karmasik problemleri ¢6zmede de giiglii araglar
sunmaktadir.

1. Yapay Zeka ve Makine Ogrenimi Nedir?

Yapay zeka (YZ), insan benzeri diisiinme, 6grenme ve karar
verme yeteneklerini bilgisayar sistemlerinde simiile eden bir
teknoloji alanmidir. YZ sistemleri, karmasik gorevleri yerine getirmek
icin verilerden Ogrenir, mantiksal c¢ikarimlar yapar ve zamanla
performansini iyilestirir. Bu teknoloji, 6zellikle biiyiik veri ¢aginda,



karmasik sistemleri analiz etmede ve ¢esitli bilimsel problemlerin
¢ozlilmesinde devrim niteliginde yenilikler sunmustur.

Makine dgrenimi (MO) ise yapay zekanm bir alt dal1 olarak,
bilgisayarlarin veri setlerindeki Oriintiileri kesfederek belirli
gorevleri Ogrenmesini saglar. Geleneksel programlamada insan
miidahalesiyle yazilan kurallarin aksine, makine 6grenimi modelleri
verilerden dogrudan bilgi c¢ikarir ve elde ettigi Oriintiilerle
gelecekteki olaylar1 tahmin edebilir. Makine 6grenimi teknikleri
genel olarak denetimli 6grenme, denetimsiz 6grenme ve pekistirmeli
ogrenme olmak iizere li¢ ana kategoriye ayrilir.

e Denetimli 6grenme, etiketlenmis veri setlerinden
Ogrenir ve bu veriler araciligiyla tahminleme veya
siiflandirma gibi gorevleri yerine getirir.

e Denetimsiz  0grenme, etiketlenmemis  veriler
iizerinde c¢alisarak verideki gizli yapilar1 ve iliskileri
kesfetmeyi amaglar.

e Pekistirmeli 6grenme ise bir sistemin 6diil ve ceza
mekanizmasi ile bir politika 6grenmesini saglar.

Fizik alaninda, makine Ogrenimi algoritmalar1 o6zellikle
biiylik Olgekli veri setlerinin analiz edilmesi, karmagsik fiziksel
sistemlerin modellenmesi ve deneysel gbdzlemlerin yorumlanmasi
gibi konularda yaygin bir sekilde kullamlmaktadir. Ornegin,
kuantum mekanigi gibi disiplinlerde, sistemlerin sahip oldugu ¢oklu
parametreler ve biiyik boyutlu hesaplamalar, geleneksel
matematiksel yontemlerle ¢coziilemez hale gelmektedir. Bu durumda,
makine 6grenimi algoritmalar1 yaklasik ¢oziimler iireterek biiyiik
veri kiimeleri iizerinde kisa siirede analiz yapabilir.

Benzer sekilde, termodinamik veya akigkanlar mekanigi gibi
alanlarda, makine 6grenimi teknikleri fiziksel siireclerin daha dogru
modellenmesini saglar. Deneysel veriler ile teorik modeller
arasindaki uyum, makine 6grenimi sayesinde optimize edilerek
sistemlerin davramslar1 daha net anlasilir hale gelir. Ornegin,
akiskan dinamiklerinde noral aglar kullanilarak tiirbiilansh akiglarin
simiilasyonu gercgeklestirilebilirken, kuantum fiziginde derin
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O0grenme algoritmalar ile kuantum sistemlerinin enerji seviyeleri
tahmin edilebilmektedir.

Sonug¢ olarak, yapay zeka ve makine Ogrenimi, fizik
biliminde geleneksel yontemlerin sinirlarint genigleterek bilim
insanlarina karmasik problemleri ¢ozmede giiclii ve esnek araglar
sunmaktadir. Bu sayede fiziksel siireclerin daha hizli analiz edilmesi,
tahmin edilmesi ve modellenmesi miimkiin hale gelmektedir.

2. Fiziksel Siireclerde Yapay Zeka Uygulamalari

Giiniimiizde yapay zeki (YZ) ve makine 6grenimi (MO),
fiziksel siireglerin incelenmesi ve modellenmesi i¢in giderek daha
yaygin bir sekilde kullanilmaktadir. Deneysel ve teorik fizik
alanlarinda YZ tabanli yontemler, karmasik veri setlerinin iglenmesi
ve fiziksel sistemlerin daha iyi anlasilmasi i¢in gii¢lii araglar
sunmaktadir. Ayrica, malzeme bilimi gibi disiplinler, yeni
materyallerin kesfi ve tasarimi siireglerinde YZ’nin sagladigi
avantajlardan faydalanmaktadir. Bu boliimde, YZ ve MO’niin
fiziksel siireclere yonelik uygulama alanlari detayli olarak ele
aliacaktir.

2.1. Deneysel Fizik ve Veri Analizi

Modern fizik deneyleri, biiylik 6l¢ekli veri tiretimiyle dikkat
ceker. Ornegin, CERN’deki Biiyiikk Hadron Carpistiricist (LHC),
saniyede petabayt diizeyinde veri olusturmakta ve bu verilerden
fiziksel olarak anlamli olaylarin ayristirilmasi i¢in ileri diizey analiz
teknikleri gerekmektedir. Geleneksel veri isleme yontemleri, bu
biiyiikliikteki veri setlerinin analizi i¢in yetersiz kalabilmektedir. Iste
tam bu noktada, yapay zeka ve makine 6grenimi yontemleri devreye
girerek biiyiik veri kiimelerinin iglenmesi ve fiziksel anlam tasiyan
olaylarin tespiti konusunda yeni yaklasimlar sunmaktadir.

Ozellikle Convolutional Neural Networks (CNN) gibi derin
O0grenme algoritmalari, pargacik fizigi deneylerinde sikca
kullanilmaktadir. CNN'ler, karmasik gorsel veri setlerindeki
oOriintiileri tanima konusunda oldukga basarilidir. Bu nedenle, Higgs
bozonu gibi nadir olaylarin tespiti i¢in g¢arpisma sonuglarinin
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analizinde yogun bir sekilde uygulanmaktadir. Ayni sekilde,
deneysel cihazlardan gelen zaman serisi verilerinin analizi igin
Recurrent Neural Networks (RNN) gibi modeller kullanilmaktadir.
Bu modeller, zamana bagl karmagsik veri dizilerini analiz etmede
etkili olup, deneylerdeki anomalileri veya kritik olaylar1 tespit etmek
icin 6nemli bir aragtir.

Pargacik fizigi disinda, astronomi ve kozmoloji gibi
alanlarda da yapay zekd uygulamalar1 hizla artmaktadir. Ornegin,
astronomik gozlemlerde kullanilan teleskoplardan elde edilen
goriintiiler, bliyiik veri setleri olusturur. Yapay zeka algoritmalar1 bu
veri setlerini tarayarak galaksilerin siniflandirilmasi, kara deliklerin
tespiti ve karanlik maddeye dair ipuglarmin bulunmasi gibi
gorevlerde kullanilmaktadir. Gravitasyonel dalga gozlemleri gibi
daha yeni alanlarda da sinyalleri arka plan giiriiltiistinden ayirmak
icin YZ destekli analiz teknikleri basartyla uygulanmaktadir.

2.2. Teorik Fizik ve Modelleme

Teorik fizik, fiziksel olaylarin anlagilmasi i¢in matematiksel
modelleme ve analitik ¢oziimler sunar. Ancak bazi karmasik
sistemlerde, geleneksel yontemler ¢oziim iiretmekte zorlanir. Bu
noktada, yapay zeka teknikleri, teorik fizik aragtirmalarina yeni bir
boyut kazandirmistir. Ozellikle kuantum mekanigi, YZ ve MO
tekniklerinin basarili bir sekilde uygulandig: alanlardan biridir.

Kuantum sistemlerinin simiilasyonu, durum sayisinin sistem
boyutuyla iissel olarak artmasindan dolay: klasik bilgisayarlar igin
ciddi bir zorluk olusturur. Bununla birlikte, yapay sinir aglari,
kuantum sistemlerinin  dinamiklerini ve enerji  seviyelerini
modellemek igin  kullamlabilmektedir. Ornegin, Variational
Quantum Eigensolver (VQE) gibi algoritmalar, kuantum kimyasi ve
fizik problemlerinde temel enerji seviyelerinin tahmini i¢in basariyla
uygulanmaktadir. Bu algoritmalar, kuantum bilgisayarlarinin sinirh
kaynaklarim1  optimize ederek, daha karmasik sistemlerin
modellenmesine olanak saglar.

Ayrica, teorik fizikte faz gecislerini ve kritik fenomenleri
anlamak i¢in makine 6grenimi modelleri kullanilmaktadir. Bir
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sistemin fazinin belirlenmesi veya kritik sicakliklarin tespit edilmesi,
geleneksel yontemlerle olduk¢ca zaman alicidir. Ancak makine
O0grenimi algoritmalari, bu tiir analizleri hem hizlandirmakta hem de
daha dogru sonuglar saglamaktadir. Ornegin, evrisimli sinir aglari
(CNN) kullanilarak, spin modellerinde faz gegisleri tespit
edilebilmekte ve sistemin Ozellikleri detayli bir sekilde
incelenebilmektedir.

2.3. Malzeme Bilimi ve Simiilasyonlar

Makine Ogrenimi, malzeme bilimi alaninda devrim
niteliginde yenilikler —sunmaktadir. Geleneksel yontemlerle
malzemelerin gelistirilmesi, uzun siiren deneysel caligmalar ve
yiliksek maliyetler gerektirir. Ancak YZ tabanli yaklasimlar, belirli
fiziksel ozelliklere sahip yeni malzemelerin tasarimimi ve kesfini
biiylik 6l¢iide hizlandirmaktadar.

Ornegin, sekil hafizali alasimlar, yiiksek dayanimli metaller
veya enerji depolama malzemeleri gibi sistemlerde, makine
O0grenimi algoritmalar1 molekiiler diizeydeki fiziksel ozellikleri
tahmin etmek i¢in kullanilmaktadir. Gaussian Process Regression
(GPR), Random Forest ve Destek Vektor Makineleri (SVM) gibi
algoritmalar, malzeme Ozelliklerini tahmin etmek ve deneysel
verilerle uyumlu modeller olusturmak i¢in yaygin olarak
uygulanmaktadir.

Malzeme bilimi simiilasyonlarinda, YZ ayrica yogunluk
fonksiyonel teorisi (DFT) gibi teorik hesaplamalar1 optimize etmek
icin kullanilmaktadir. DFT hesaplamalari, malzeme o6zelliklerini
tahmin etmede gili¢lii bir ara¢ olsa da yiiksek hesaplama
maliyetlerine sahiptir. YZ tabanli modeller, bu siireci hizlandirarak
DFT'nin sonuglarin1 tahmin edebilen diisiik maliyetli alternatifler
sunar.

Bir diger 6nemli uygulama alani ise molekiiler dinamik
simiilasyonlaridir. Bu simiilasyonlar, atomik ve molekiiler diizeyde
malzeme davranislarint anlamak i¢in kullanilir. Yapay zeka
algoritmalari, bu simiilasyonlardan elde edilen verileri analiz ederek
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malzemelerin uzun vadeli davraniglarini tahmin etmekte etkili
¢Oziimler sunar.

Sonug olarak, deneysel fizik, teorik fizik ve malzeme bilimi
gibi alanlarda yapay zeka ve makine 6grenimi tekniklerinin sagladigi
avantajlar, bilimsel kesiflerin hizlanmasina ve fiziksel siireclerin
daha iyi anlagilmasina olanak tanimaktadir. Bu teknolojilerin
gelecekte daha genis bir yelpazede uygulanmasi, fizik bilimine yeni
boyutlar kazandiracaktir.

3. Yontemler ve Teknikler

Fiziksel siireclerin analizinde kullanilan yapay zeka (YZ) ve
makine 6grenimi (MO) teknikleri, spesifik problemler ve uygulama
alanlarina gore oOzellestirilmektedir. Fizik biliminin karmagik
yapilart ve biiyiik veri setleriyle ¢alismak, bu tekniklerin etkin
kullanimin1 zorunlu kilmaktadir. Asagida, fiziksel sistemlerin
modellenmesi, simiilasyonu ve optimizasyonunda yaygin olarak
kullanilan temel yontemler ele alinmigtir:

Sinir Aglar1: Yapay sinir aglar1 (ANN), ozellikle derin
ogrenme yoOntemleri aracilifiyla fiziksel sistemlerdeki ¢ok boyutlu
ve karmagik veri setlerinin modellenmesinde oldukg¢a etkilidir. Sinir
aglari, bliylik miktardaki veriden 6grenerek Oriintiileri tanir ve bu
verilerden tiiretilen yeni bilgileri kullanarak tahminler yapabilir.
Ozellikle derin sinir aglari (DNN), ¢ok katmanli yapisi sayesinde
karmasik fiziksel sistemlerin parametrelerinin modellenmesinde
idealdir. Ornegin, Convolutional Neural Networks (CNN), pargacik
fizigi veya goriintii tabanli verilerde kullanilarak verilerin analiz
edilmesini saglar. Benzer sekilde, Recurrent Neural Networks
(RNN) ise zaman serisi verilerinin analizinde etkili olup, dinamik
sistemlerin tahmininde kullanilir.

Takviye Ogrenimi: Takviye oOgrenimi (Reinforcement
Learning, RL), bir ajanin bir ortamla etkilesimde bulunarak 6diil ve
ceza mekanizmasi ile karar verme siireglerini optimize etmesini
saglar. RL, 6zellikle kontrol problemleri ve simiilasyon siireglerinde
fiziksel sistemlerin yonetiminde kullanilmaktadir. Ornegin, fiziksel
stireclerde karmasik optimizasyon problemlerinin ¢dziimiinde
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takviye Ogrenimi algoritmalar1 sayesinde sistem performansi
artirllabilir.  Ayrica, simiilasyonlarda RL kullanarak enerji
sistemlerinin optimizasyonu, pargacik hizlandiricilarinin kontroli
veya kuantum sistemlerinin davranislarinin tahmini gibi alanlarda
basaril1 sonuglar elde edilmektedir.

Bayes¢i Optimizasyon: Bayesci optimizasyon, ozellikle az
veriyle calisilan sistemlerde ve deneysel tasarimda onemli bir rol
oynar. Geleneksel optimizasyon yontemleri, genellikle ¢ok sayida
deney veya simiilasyon gerektirirken, Bayes¢i optimizasyon, sinirli
veriyle en iyi sonucu bulmayir amaglar. Bu teknik, fiziksel
sistemlerin optimizasyonu i¢in olasiliksal modeller kullanarak
parametre uzayini daha verimli bir sekilde kesfetmeye olanak saglar.
Ozellikle malzeme bilimi gibi alanlarda, yeni malzemelerin
ozelliklerini tahmin etmek ve deneysel tasarimlari optimize etmek
i¢in siklikla tercih edilmektedir.

Bu teknikler, fiziksel siireclerin modellenmesi ve analizi
sirasinda geleneksel yontemlerin yetersiz kaldigr durumlarda, daha
hizli ve etkin ¢oziimler sunar. Gelecekte, bu yontemlerin bir arada
kullanildig1 hibrid modeller sayesinde fizik bilimi ve miihendislik
alanlarinda daha karmasik problemlerin {stesinden gelinmesi
miimkiin olacaktir.

4. Zorluklar ve Etik Sorunlar

Yapay zeki (YZ) ve makine 6grenimi (MO) tekniklerinin
fiziksel siireglerde kullanimi, bir¢ok avantaj saglasa da beraberinde
bazi zorluklar ve etik sorunlar1 da getirmektedir. Bu zorluklar, teknik
altyapidan  kaynaklanabilecegi gibi uygulamalarin  fiziksel
anlamlandiriimast  ve giivenilirligi gibi konularda da ortaya
¢cikmaktadir.

4.1. Veri Eksikligi ve Kalitesi

YZ ve MO modellerinin basaril1 bir sekilde calisabilmesi icin
genellikle biiylik ve kaliteli veri setlerine ihtiya¢ duyulur. Ancak
fiziksel siireglerde her zaman yeterli veri elde edilemeyebilir.
Ozellikle deneysel ¢alismalarin maliyetli ve zaman alic1 olmast, Veri
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eksikligine yol agar. Ayrica, veri setlerindeki giiriiltii ve hatalar,
modellerin performansini olumsuz etkileyebilir. Veri miktarinin az
oldugu durumlarda, Bayesc¢i optimizasyon gibi yontemler bir ¢6ziim
sunsa da bu durum yine de modelin giivenilirligini sinirlayabilir.

4.2. Kara Kutu Problemi

Yapay zeka algoritmalarinin en énemli zorluklarindan biri
seffaflik eksikligi olarak bilinen “kara kutu” problemidir. Sinir aglar
ve diger karmasik MO modelleri, genellikle girdiler ve ciktilar
arasinda dogru iliskileri kurabilse de bu iligkilerin neden ve nasil
kuruldugu genellikle anlasilmasi zor bir siirectir. Ozellikle fizik
alaninda, bir modelin ortaya koydugu ¢6ziimiin fiziksel anlamda
nasil yorumlanacagi biiylik onem tasir. Fiziksel sistemlerin temel
yasalarina aykir1 goriinen bir sonug, giiven sorunlarina neden olabilir
ve modeli bilimsel agidan tartigmali hale getirebilir.

4.3. Etik ve Sorumluluk Sorunlari

Yapay zeka uygulamalariin etik boyutu, fiziksel bilimlerde
de giderek daha onemli hale gelmektedir. Ozellikle biiyiik
deneylerde, karar mekanizmalarinin yapay zekaya birakilmasi
durumunda sorumluluk sorunu ortaya ¢ikabilir. Bir modelin hatali
karar vermesi durumunda, bu hatanin sorumlulugu kimde olacaktir?
Ayrica, veri gizliligi ve giivenligi de O6nemli bir etik sorundur.
Ornegin, bilimsel arastirmalar sirasinda paylasilan verilerin kotiiye
kullanim1 hem arastirma etigine hem de bireysel haklara aykir
olabilir.

4.4. Fiziksel Yorumlama ve Dogrulama

YZ ve MO tekniklerinin fiziksel siireclere uygulanmasinda
karsilagilan bir diger zorluk, modellerin sundugu ¢6ziimlerin fiziksel
gerceklik ile tutarli olup olmadiginin degerlendirilmesidir. Yapay
zeka sistemleri, veriye dayali yaklagimlar kullandigi i¢in bazen
fiziksel yasalar1 ihmal edebilir veya yanlis yorumlayabilir. Bu
nedenle, model c¢iktilarim1 geleneksel yontemlerle dogrulamak ve
fiziksel anlamlandirmasimi yapmak kritik bir adimdir. Ozellikle
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karmasik sistemlerde, model sonuglarinin dogru yorumlanmasi ig¢in
hem fiziksel bilgi birikimi hem de modelin detayli analizi gerekir.

Sonug olarak, yapay zeka ve makine 6grenimi tekniklerinin
fiziksel siire¢lerde kullanimi1 6nemli firsatlar sunsa da veri kalitesi,
seffaflik, etik sorumluluk ve fiziksel anlamlandirma gibi konular bu
alanda dikkat edilmesi gereken zorluklar olarak 6ne ¢ikmaktadir. Bu
sorunlarin ¢ozlimii i¢in giiclendirilmis algoritmalar, etik ¢erceveler
ve multidisipliner yaklasimlar biiylik 6nem tagimaktadir.

5. Gelecek Perspektifleri

5. Sonu¢ ve Gelecek Perspektifleri

Yapay zeka (YZ) ve makine dgrenimi (MO), fizik biliminin
cesitli alt dallarindaki doniistimiinde giiclii bir etken haline gelmistir.
Glinlimiizde bu teknolojiler, deneysel verilerin islenmesinden teorik
modellemelere, malzeme kesfinden kuantum sistemlerinin
simiilasyonuna kadar pek c¢ok alanda etkin bir gsekilde
kullanilmaktadir. Fizik bilimi, karmasik sistemlerin ve siireclerin
anlasilmasinda geleneksel yontemlerle bazi sinirlamalarla kargi
karsiya kalirken, YZ ve MO bu sinirlamalari asma potansiyeline
sahiptir. Ancak bu teknolojilerin basaril1 bir sekilde uygulanabilmesi
icin veri kalitesi, seffaflik ve etik konularinda 6nemli zorluklarin
tistesinden gelinmesi gerekmektedir.

Gelecek Perspektifleri

YZ ve MO'niin fizik bilimi iizerindeki etkisinin dniimiizdeki
yillarda daha da artmasi beklenmektedir. Bu gelisimin yOniinii
belirleyecek bazi kritik alanlar sunlardir:

Kuantum Hesaplama ile Entegrasyon

Kuantum hesaplama, yapay zekd ve makine Ogrenimi
tekniklerinin giiciinii katlayarak artirabilecek bir teknoloji olarak 6ne
cikmaktadir. Geleneksel bilgisayarlarin sinirlarini agan hesaplama
kapasitesiyle kuantum bilgisayarlar, biiylik oOlcekli fiziksel
simiilasyonlarin  ve karmasik optimizasyon problemlerinin
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¢dziimiinde YZ'nin etkinligini artirabilir. Ozellikle kuantum makine
ogrenimi (QML) alanindaki gelismeler, fiziksel siire¢lerin ¢ok daha
hizl1 ve dogru bir sekilde analiz edilmesini saglayacaktir.

Daha Verimli Algoritmalarin Gelistirilmesi

Makine 0grenimi algoritmalari, siirekli gelisim gostererek
daha verimli hale gelmektedir. Gelecekte, daha az veriyle
caligabilen, fiziksel anlamlandirmay1 kolaylastiran ve "kara kutu"
problemini azaltan algoritmalarin gelistirilmesi beklenmektedir.
Ozellikle fizik tabanl yapay zekd yaklasimlari, fiziksel ilkeleri
dogrudan algoritmalarin igine entegre ederek, model ¢iktilarinin
fiziksel anlamin1 ve gilivenilirligini artirabilir.

Biiyiik Veri Kaynaklarinin Kullanimi

Fizik bilimi, giderek artan veri hacmiyle calismaktadir.
Ozellikle pargacik fizigi, astronomi ve malzeme bilimi gibi alanlarda
biiyiik veri setlerinin iglenmesi, gelecegin en 6nemli zorluklarindan
biri olacaktir. YZ ve MO'niin bu veri setlerinden anlamli bilgi
cikarma konusundaki yetenekleri, fizik biliminin ilerleyisinde kilit
bir rol oynayacaktir. Ornegin, daha giiclii teleskoplar ve dedektorler
sayesinde astronomi alaninda toplanan verilerin analiz edilmesi,
evrenin dogasi hakkinda yeni bilgiler ortaya koyabilir.

Etik ve Multidisipliner Yaklasimlar

YZ ve MOMniin fizik bilimi ve diger disiplinlerle
entegrasyonu, yalnizca teknik degil, ayn1 zamanda etik ve sosyal
boyutlar1 da igeren bir gelisim gosterecektir. Gelecekte, yapay
zekanin fiziksel sistemlerdeki karar mekanizmalarinda kullanimiyla
ilgili etik kurallarin daha belirgin hale gelmesi gerekecektir. Ayrica,
fizik bilimi ile bilisim, miihendislik, biyoloji gibi farkli disiplinlerin
kesisim  noktalarinda  multidisipliner  ¢alismalarin  artmasi
beklenmektedir.

Sonug olarak, yapay zeka ve makine 6grenimi, fizik bilimine
yalnizca pratik ¢ozlimler sunmakla kalmayip, ayn1 zamanda bilimsel
bilgi liretimi siireglerini kdkten degistirecek bir potansiyele sahiptir.
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Gelecekte bu teknolojilerin daha genis bir yelpazede
uygulanmastyla, fizik biliminin ¢dzmekte zorlandigi birgok
problemin listesinden gelinmesi ve bilimsel kesiflerin hizlanmasi
miimkiin olacaktir. Bununla birlikte, etik sorunlara ve teknik
simirlamalara yonelik ¢oziimler gelistirilmesi, bu teknolojilerin
stirdiirtilebilir ve glivenilir bir sekilde uygulanmast i¢in kritik Sneme
sahip olacaktir.
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BOLUM II

Fotoanot Modifikasyonu ile Boya Duyarh Giines
Hiicreleri Performansinin Iyilestirilmesi

A GENCER iMER!

Giris

Insanligin giinliik konfor beklentilerinin artirmasi ile birlikte
temiz ve giivenilir enerji kaynaklaria olan ihtiya¢ her gecen giin
artmaktadir. Giinlimiizde herhangi bir ulus icin toplumsal diizeyde
vazgecilmez olan modern endiistriyel gelismenin temeli elektrik
enerjisine dayanir ve bu ihtiya¢ cogunlukla fosil yakitlarin kullanim
ile saglanmaktadir. Artan kullanima bagl olarak bu kaynaklar hizla
tiikkenirken, bu tiikketim sonucu olusan sera gazlar1 cevresel ve
toplumsal olumsuz sonuglar dogurmaktadir. Bu nedenle,
yenilenebilir kaynaklarin kullanimi bu ikilemi asmak i¢in esastir.
Ugiincii nesil fotovoltaik (giines) hiicreleri giincel secenek olarak
umut vadetmektedir. Bu grupta yer alan, boya duyarli giines
hiicreleri (DSSC) fotoanot/katot, organik (dogal ve sentetik) ya da
inorganik duyarlastirict boya ve redox elektrolit gibi bilesenleri
icermektedir (O’Regan & Gritzel, 1991). Giines hiicresi
teknolojisinin hizla ilerlemesi, fotovoltaik cihazlarin verimliligini ve
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dayanikliligin1 artirabilecek yenilik¢i malzemelere olan ihtiyact
artirmaktadir.

Bu boliim, giines pili teknolojisi hakkinda 6nemli doniim
noktalarini anlatan kisa bir giris kismi ile baglamaktadir. Ardindan
DSSC yapisi, bilesenleri ve calisma ilkeleri agiklanmaktadir.
DSSC'de genel olarak kullanilan fotoanotlarin gegmisten giiniimiize
gelisimi ve farkli yariiletken tabanli fotoanotlardaki ilerleme detayli
olarak ele alinmaktadir. Son kisimda, boya duyarli gilines hiicreleri
ile iligkili genel sorunlar Ozetlenerek ve aygit performansini
artirabilecek diger iyilestirmeler belirtilerek sonlandirilmaktadir. Bu
calisma, DSSC teknolojisi konusunda ¢alisan bilim insanlarina 11k
tutup ve ufuk agacak, yeni DSSC tasarimlarinda sunulan farkli yol
gosterici perspektifler saglayacaktir.

2.Giines Pili Teknolojisi

Enerji talebi, insan niifusunun biiyiimesiyle hizla artmaktadir
ve elektrik enerjisi modern insan yasaminda en hizl1 biiyiiyen ihtiyag
haline gelmistir. Uluslararas1 Enerji Ajanst (IEA) ve Avrupa
Fotovoltaik Endiistrisi Birligi'nin (EPIA) istatistikleri, 2011'den
2030'a kadar enerji tiiketiminde tigte birlik artis ongormustiir. (Atli,
2023). Su anda enerjinin ¢ok biiyiik kismi fosil (hidrokarbon)
yakitlarla saglandigindan, enerji tiiketimindeki biiylimeye fosil yakit
kullaniminda biiylik artis ve karbondioksit gibi sera gazlarinin
kapsamli  emisyonu eslik etmektedir. Sanayi devrimin
baslangicindan bu yana atmosferik karbondioksit
konsantrasyonundaki hizli artig, diinyanin iklimini ve dolayisiyla
gevreyi ve insan hayatini olumsuz etkilemektedir. Bu nedenle
yenilenebilir enerji kaynaklarina olan ilgi artmistir. Son on bes yilda
cesitli DSSC bilesenleri {izerinde kiiresel olarak yiiriitiilen birkag
onemli aragtirma ve inovasyon girisimi kaynaklarda yer almaktadir
(Atli & Yildiz, 2022; He & Wang, 2021; R. Kaur, Kim, & Deep,
2017; Kaya, Gencer Imer, & Giilcan, 2025; Ozel, Atilgan, & Yildiz,
2024). Analizlere gore, arastirma ¢abalarmin ¢ogu uygun fiyatli,
cevre dostu, kararli ve etkili DSSC'ler iiretmeye yoneliktir.
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2.1 DSSC Tarihsel Gelisimi

Boya duyarli giines hiicreleri (DSSC'ler), pn eklemli
fotovoltaik cihazlara teknik ve ekonomik olarak giivenilir bir
alternatif — olarak ortaya c¢ikmistir. 1960'larin  sonlarinda,
elektrokimyasal  hiicrelerde  aydinlatilmis  organik  boyalar
aracilifiyla elektrik iretilebilecegi kesfedilmistir. California
Universitesi'nde, 1spanaktan klorofil extrasyonu basarilinca, klorofil
duyarl ilk ¢inko oksit (ZnO) elektrot tretilmistir (Tributsch &
Calvin, 1971). Boylece, fotosentez benzeri bir mekanizma ile,
uyarilmis boya molekiillerinin genis bir bant araligina elektron
enjeksiyonu  yoluyla, fotonlar elektrige  donistiriilmistiir
(Tsubomura, Matsumura, Nomura, & Amamiya, 1976). Ancak
duyarlastirict boya molekiilleri tarafindan gelen 1518in yalnizca
%1'inin sogurulabilmesi nedeniyle bu ilk DSSClerin verimliligi ¢ok
zayiftir. Zamanla, ince oksit tozundan yapilmis -elektrodun
gozenekliligi optimize edilerek verimlilik artirilmis, boylece elektrot
iizerindeki boya emilimi gelistirilmis ve 151k hasadi verimliligi
(LHE) artirilabilmistir. Sonug¢ olarak, yaklasik 1000 piiriizlilik
faktoriine sahip nano gozenekli titanyum dioksit (TiO2) elektrotlar
kesfedilmis ve 1991'de %7 verimlilige sahip DSSC'ler icat edilmistir
(O’Regan & Gritzel, 1991). Gritzel hiicreleri olarak da bilinen bu
hiicreler, ilk olarak Brian O'Regan ve Michael Grétzel tarafindan UC
Berkeley'de icat edilmis ve ayni bilim insanlar tarafindan 1991'e
kadar Ecole Polytechnique Féderale de Lausanne'da daha da
gelistirilmisgtir.

O'Regan ve Gritzel tarafindan ideal spektral 6zelliklere sahip
bir yiik transfer boyasinin tek tabakasiyla kaplanmig, 10 pm
kalinliginda, yiiksek yiizey alanli ve optik olarak seffaf bir TiO2
nanopartikiil film temelli DSSC pil {iretilmistir. Pil, gelen 151k
enerjisi akisinin %46'lik oranini toplamis ve gelen fotonlarin elektrik
akimia doniistiirilmesinde %80'den fazla verimlilik gostermistir.
Gelen foton-akim doniisiim verimliligi (IPCE) simiile edilmis giines
is1ginda %7.1-7.9 ve dagmik gilines 1s183inda %12 olarak
raporlanmistir. Yeterli kisa devre akim yogunlugu (Jsc>12 mA/cm’
%), kararhlik ve diisiik maliyet avantajlari bu pratik aygiti
uygulanabilir hale getirdi (O’Regan & Gritzel, 1991). 1993'te
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Gritzel ve ark. tarafindan hiicrelerin % 9.6'lik verime ulastigi
bildirilmis ve ardindan 1997'de Ulusal Yenilenebilir Enerji
Laboratuvari'nda (NREL) %10'a ulasilmistir. Bu calismada yari
iletken alt tabakaya kararli adsorpsiyon saglanmasi igin
duyarhlastirict  boyalar —COOH, -POsH>, ve -B(OH). gibi
fonksiyonel gruplara sahip molekiiler yapilar seklinde tasarlanmistir
(Altobello et al., 2004; Md K Nazeeruddin, Baranoff, & Gritzel,
2011). Yakin zamanda 2018'de Kunzmann vd. tarafindan diisiik
sicaklik uygulamalari i¢in hibrit boya-titanya nanopartikiil tabanl
DSSC ig¢in %8.75'lik bir verime ulasildig: bildirilmistir (Kunzmann
et al., 2018). Bugiine kadar, elektrolit olarak kobalt kompleksi,
duyarlastirict olarak karbazol/hekzil-fonksiyonellestirilmis
oligotiyofen/trimetoksisilil (ADEKA-1) boyast ve
dibifenilmonofenilamin (LEG4) boyasi birlikte kullanilarak elde
edilen boya kompleksi ile hazirlanan DSSC i¢in %14.7’lik en yiiksek
verime ulagilmistir (Kakiage et al., 2015).

3. DSSC Yapisi ve Bilesenleri

Calisma elektrodu (fotoanot), duyarlilastirict (boya), redoks
cifti/ortam1 (elektrolit) ve karsit elektrot (fotokatot) DSSC i¢in
onemli dort temel parametredir. DSSC, duyarlilastirici boya adsorbe
edilmis ¢alisma elektrodu ve katalizor olarak Pt kapli karsit elektrot
biraraya getirilerek; bu elektrotlar arasina elektrolit ile doldurulan
elektrokimyasal diizenekdir. Tipik bir DSSC'nin yapis1 ve bilesenleri
sematik olarak Sekil 1°de gosterilmistir.

3.1 Seffaf-Iletken Oksit Kaph Althk

DSSC'lerde, yart iletken ve katalizoriin biriktirilmesi igin
mekanik destek ve aym1 zamanda akim toplayici gorevi goren iki
iletken-seffaf oksit ince film kaplanmig cam altliklar kullanilir
(Mehmood, Rahman, Harrabi, Hussein, & Reddy, 2014). Bir
DSSC'de kullamlan alth@m iki ana o6zelligi vardir: Ilk olarak,
hiicrenin etkin alanina optimum giines 1s1gin gegmesine izin
vermek i¢in %80'den fazla seffaf olmalidir.
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Sekil 1: DSSC yapisi ve bilegenleri

Ikinci olarak, DSSC'lerde verimli yiik transferi ve minimum enerji
kaybr i¢in yiiksek bir elektrik iletkenligine sahip olmasi gerekir. Flor
katkili kalay oksit (FTO, SnO2;F) ve indiyum katkili kalay oksit
(ITO, IN203:Sn) genellikle DSSC'lerde iletken altlik tabaka olarak
uygulanir. ITO filmleri %80'den fazla gegirgenlige ve 18 Q/cm?lik
bir tabaka direncine sahipken, FTO filmleri goriiniir bolgede %75'lik
gecirgenlige ve 8.5 Q/cm?lik tabaka direncine sahiptir (Mehmood et
al., 2014).

3.2 Calisma elektrodu (WE)

DSSC'de, calisma elektrodu (WE) genis bant aralikli yari
iletken ince filmden olusur. Geleneksel bir giines hiicresinde Si
yariiletkenin iki islevi, fotoelektron kaynagi olmak ve yiikleri
ayirarak bir akim olusturmak icin elektrik alani saglamak seklinde
ozetlenebilir. Ancak, DSSC'lerde, yar1 iletkenin biiyiik kismi1 sadece
yiik tastyici olarak kullanilir ve fotoelektronlar 1518a duyarl boyalar
tarafindan saglanir. DSSC'de, yar1 iletken/boya araylizeyi, boyanin
foto-uyarilmasindan sonra yiik ayrimi i¢in platform saglar. Ayrica,
enjekte edilen fotoelektronlarin dis devreye dogru iletimini saglar.
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Bu nedenle, DSSC'lerde kullanilan yar1 iletken malzemeler birkag
temel Ozellige sahip olmalidir: Bunlar, genis bir yiizey alani, boya
molekiilleri i¢in gili¢lii kimyasal afinite, uygun iletim bandi1 (CB) ve
degerlik band1 (VB) potansiyelleri ve yliksek yiik hareketliligi olarak
siralanabilir.

DSSC'lerde  fotoanot  olarak  ¢esitli ~ malzemeler
arastirilmistir, bunlar arasinda TiO: (Grant, 1959; Roberts, Thomas,
& Bickley, 1978), ZnO (Tennakone, Kumara, Kottegoda, & Perera,
1999), Nb.Os (Sayama, Sugihara, & Arakawa, 1998), CeO- (Corma,
Atienzar, Garcia, & Chane-Ching, 2004), Zn.SnO. (Tan, Toman, Li,
& Wu, 2007) ve BaSnOs (Shin et al., 2013) bulunur. Bu seffaf-
iletken oksit yar1 iletken malzemelerin ince bir tabakasinin FTO
veya [TO'dan yapilmis seffaf bir iletken cam altlik {izerine
biriktirilmesiyle WE hazirlanir. Bu oksitler 3.0-3.2 eV'lik genis bir
optik bant araligina sahiptir. Bunlar arasinda, daha yiiksek
duyarlastiric1 boya yiiklemesi i¢in anataz ve daha iyi 151k sagilmasi
icin rutil TiO2 formlar1 DSSC'lerde yaygin olarak kullanilmaktadir
(Chibaetal., 2006). Toksik olmamasi, daha ucuz ve kolay erisilebilir
olmasi gibi avantajlarinin yanisira TiOz yart iletken film UV
bolgesindeki 1518 yalmzca kiigiik bir kisminit sogurabilir; bu
nedenle, WE fotoduyarli molekiiler adsorbe edilir. Bunun i¢in, WE
duyarlastiric1 boya ¢6zeltisine batirildiktan sonra, boya molekiilleri
TiO. yiizeyine kovalent olarak baglanir. Elektrodun goézenekli
yapiya ve genis yiizey alanina sahip olmasi durumunda, ¢ok sayida
boya molekiilii nanokristalin TiO2 yiizeyine baglanabilir ve boylece
yart iletken yiizeyindeki 11k emilimi artar. Ancak, TiO;
yariiletkende eksitonlarin  hizli rekombinasyonu sebebiyle
aragtirmacilar giines pili uygulamalar1 i¢in alternatif fotoanot
malzemeleri kesfetmeye yonelmistir.

3.3 Fotoduyarlastiric1 boya

Duyarlastirict boya, DSSC'nin gelen 1518in  maksimum
emiliminden sorumlu bilesenidir. Glines 151811 sogurduktan sonra,
duyarhlastirict boya foto-uyarilmis hale gelir ve daha sonra
fotoeletronlar1 fotoanotta bulunan TiO> yariiletkenin iletim bandina
(CB) enjekte eder. Oksidasyon isleminden sonra, -elektrolit
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tarafindan boyanin rediiksiyonu gerceklesir. DSSC'lerde etkili yiik
enjeksiyonu/yenileme islemi i¢in, boyanin birkag kritere sahip
olmas1 gerekir. Boyanin sogurma spektrumlart UV—vis ve yakin
kiz1lotesi (NIR) bolgeyi kapsamalidir. Ayrica, etkin yik
enjeksiyonunu saglamak i¢in boyanin en diisiik bos molekiiler
orbital (LUMO) seviyesi, TiO yariiletkenin CB seviyesine gore
daha yiiksek potansiyelde olmalidir. Ek olarak, verimli boya
rejenerasyonunu  kolaylagtirmak icin duyarlastirict boyanin en
yiiksek dolu molekiiler orbital (HOMO) seviyesi, redoks elektrolitin
seviyesinden daha diisiik seviyede olmalidir. Hiicrelerin uzun vadeli
kararhiliginm1 artirmak i¢in boyanin g¢evresi hidrofobik olmalidir,
ciinkii bu elektrolit ile anot arasindaki dogrudan temasi en aza
indirir. Aksi takdirde, boyanin TiO2 yiizeyinden suya bagh
bozulmasi ortaya ¢ikabilir ve bu da hiicrelerin kararliligim
azaltabilir. Son olarak, boyanin TiO: yilizeyinde ¢Ookelmesini ve
kiimelenmesini onlemek icin, kenodeoksikolik asit (CDCA) gibi
yardimer emiciler ve alkoksi-silil (Fung, Chiu, & Lam, 2003),
fosforik asit (Zaban, Ferrere, & Gregg, 1998) ve karboksilik asit
grubu (Hagberg et al., 2008; M K Nazeeruddin et al., 1993) gibi
baglayict gruplar kullanilabilir. Boylece redoks elektrolit ile TiO2
nanokatmanindaki  elektronlar  arasindaki  rekombinasyon
reaksiyonunu sinirlar ve ayrica kararli bag olusumuyla sonuglanir
(Neale, Kopidakis, Van De Lagemaat, Gritzel, & Frank, 2005).

Rutenyum (Ru) bazli duyarhilastiricilar, (Kohle, Gritzel,
Meyer, & Meyer, 1997) baslangicindan bu yana dikkat odagi olan
kararliliklar1 ve fotokimyasal aktiviteleri ile en uygun olanlardir.
Duyarlastirict boyanin gelisiminde 6nemli bir kilometre tasi, 1993'te
siyah boyanin (N3) hassaslastirici olarak kullanilmasidir (K.
Nazeeruddin, Péchy, & Gritzel, 1997). Siyah boya, 800 nm'ye yakin
bir sogurma siirt ile giiglii sogurmaya sahiptir. Daha sonra, ayni
arastirma grubu tarafindan N3'iin gelistirilmis bir versiyonu olan
N719 gelistirilmigtir (Mathew et al., 2014). Ru tiirevi
duyarlastiricilarin DSSC'lerde iistiin fotokimyasal performansina
ragmen, arastirmacilar dikkatlerini ¢inko bazli (Gencer Imer, Syan,
Giilcan, Ocak, & Tombak, 2018) ve diger metal bazli kompleks
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hassaslastiricilar (Bessho et al., 2008; D. Y. Lee et al., 2014; Linfoot
et al., 2011) gibi daha bol bulunan ve uygun maliyetli alternatiflere
cevirmistir. DSSC'lerde alternatif hassaslastiric1 boyalarla yeterince
yliksek PCE elde edilmis olsa da, aygitlara dahil edildiginde 6nemli
desorpsiyon, baglanma modlarinda ve etkilesimlerde degiskenlik ve
boya molekiilii agregasyonu gibi zorluklar halen devam etmekte ve
bunlarin hepsi cihaz performansini diisiirmektedir.

3.4 Redox elektrolit

Elektrolit, redoks c¢ifti ve c¢oziiciiden olusurken, bazi
durumlarda katki maddeleri, iyonik sivilar ve katyonlar eklendiginde
bes bilesenden olusur. DSSC'lerde elektrolit, cihazin hem
kararliligim1 hem de verimliligini belirlemede Onemli islevlere
sahiptir. Birincil islevi, c¢alisma elektrotunda adsorblanan
oksitlenmis boyay1 karsit elektrottan yiik tastyarak yenilemektir. Bir
elektrolitin etkili olmasi i¢in, hizli rejenerasyon/yenileme siirecini
kolaylastirmali, eksiton rekombinasyonunu baskilamalidir. Ayrica,
elektrolitin sogurma spektrumu duyarlastirici boyanin sogurma
spektrumu ile 6rtlismemeli ve 400-700 nm dalga boyu araliginda
diistik sogurma saglamalidir. Elektrolit yilik tasiyicilarinin hizli
difiizyonuna izin verebilmeli, iletkenligi artirabilmeli ve WE/CE
arasinda etkin temas olusturabilmelidir. Yukarida belirtilen
gereksinimlerin  karsilanmasi, secilen  ¢Oziiciideki  yiiksek
cozlinlirliige ve iyonik hareketlilige baghdir. Ek olarak, boya
yenilenmesi minimum potansiyelle gerceklesmelidir (Hamann &
Ondersma, 2011; H. Wang & Hu, 2012). Triiyodiir/iyodiir (I"3/1")
redoks c¢ifti, DSSC'lerde en yaygin kullanilan c¢ift olmustur ve
duyarhlastirict olarak N749 boyastyla eslestirildiginde %11'lik
verime ulagmistir (Chiba et al, 2006). Redoks Kkinetik
mekanizmasinda; I” hizl1 boya rejenerasyon orani sunarken, CE'de
I"iin yavas indirgenmesi tasiyici toplanmasim artirir ve gikis
rekombinasyonunu en aza indirir. Elektrolit olarak 173/I" kullanan
aygitlar farkli kosullar altinda iyi bir kararlilik gostermistir ve bu
redoks ¢iftini ticari uygulamalar i¢in gii¢lii bir aday haline getirir.
Ancak yaygin kullanimina ragmen, mavi dalga boyu bolgesindeki
I"3/I” emilimi (duyarlilastirici ile rekabet eder) ve PV modiillerindeki
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giimiis ve bakir gibi toplayic1 metaller iizerindeki korozif/agindirici
etkileri gibi baz1 dezavantajlar1 nedeniyle alternatifler aragtirilmistir
(Boschloo & Hagfeldt, 2009; Gritzel, 2001). Asetonitril (ACN), N -
metilpirolidin (NMP) ve ACN/valeronitril gibi ¢oziicii karigimlari,
yiiksek dielektrik sabitlerine sahip ¢6ziicti olarak kullanilmistir (M
K Nazeeruddin et al., 1993). Heterosiklik bilesikler ve tert-
biitilpiridin (tBP) gibi katki maddeleri, redoks potansiyelini ve
rekombinasyon kinetigini etkileyerek cihazin performansini
artirmak ve bodylece fotovoltaik parametreleri iyilestirmek icin
DSSC'lerde kullanilmistir (M K Nazeeruddin et al., 1993).
Performans: daha da artirmak icin deoksikolik asitler ve fosfonik
asitler gibi katki maddeleri kullanilmis olup, kenodeoksikolik asit
(keno) aygitin iirettigi akim1 6nemli 6l¢iide artirmada 6zellikle etkili
oldugu kanitlanmistir (Daeneke et al., 2011; Xie & Hamann, 2013;
Zhou et al., 2007).

3.5 Karsit elektrot (CE)

CE, boya duyarli giines hiicresinde kontak noktasi olarak
islev goriir ve devreyi tamamlamak i¢in dis devreden gelen ylik
tastyicilariin yeniden girigini kolaylastirir. CE, FTO altlik tizerine
biriktirilmis bir katalizér tabakasina sahiptir ve redoks ortamiyla
uyumlu olmalidir. CE'nin birincil rolii, redoks ortamimin hizh
indiiksiyonunu  desteklemek oldugundan dolayr minimum
potansiyelle yiiksek elektrokimyasal performansa sahip olmalidir
(Thomas et al., 2014). Karsit elektrot, I/I3 siv1 elektrolitin
indirgenmesini katalize eder ve hol tasima malzemesinden holleri
toplar. Son yillarda, karbon (M. Wu, Lin, Wang, Qiu, & Ma, 2011,
G. Zhu, Pan, Lu, Xu, & Sun, 2011), ge¢is metalleri (G. R. Li, Song,
Pan, & Gao, 2011; X. Sun, Dou, Xie, Li, & Wei, 2014) ve metal
alasimlar1 (Peng et al., 2009) gibi ¢esitli malzemeler DSSC'ler igin
potansiyel CE malzemeleri alternatif olarak kullanilmistir. Bunlar
arasinda Pt, yiiksek maliyeti ile giines hiicrelerinin genel maliyetini
onemli Olclide artirmasina ragmen, miikkemmel katalitik 6zelligi ve
farkli kosullardaki kararliligi nedeniyle DSSC'de CE olarak halen en
yaygin kullanilan malzemedir (Thomas et al., 2014).
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4. DSSC Calisma Prensibi

DSSC'nin ¢alisma prensibi asagida belirtilen adimlari igerir.
dort temel adimi igerir: Isigin sogurulmasi, elektron enjeksiyonu,
tastyicinin taginmast ve akimin toplanmasi. Fotonlarin akima
dontstiirilmesinde asagidaki adimlar yer alir:

1. Oncelikle, gelen 151k duyarlastirici tarafindan sogurulur ve
boylece foton emilimi nedeniyle elektronlar temel durumdan (S*/S)
boyanmn uyarilmis durumuna (S¥/S*) yiikselir; ¢ogu boyanin
sogurma sinirt 700 nm civarindadir ve foton enerjisi yaklagik 1.72
eV'ye karsilik gelir.

2. Ardindan, nanosaniye araliginda yasam Omriine sahip
uyarilmis elektronlar, boyanin uyarilmis durumunun altinda bulunan
nanogozenekli TiO2 elektrodunun iletim bandina enjekte edilir,
burada TiO2, UV boélgesinden gelen giines isinlarinin kii¢iikk bir
kismin1 emer. Sonug olarak, boya oksitlenir.

vS¥/S + hv—>S*/S*

S*/S*—>S*/S+e™ (TiOy)

3. Enjekte edilen bu elektronlar TiO2 nanopartikiilleri
arasinda taginir ve arka kontak noktasina (saydam iletken oksite)

dogru yayilir. Dis devre araciligiyla elektronlar karsi elektroda
ulagir.

4. Kars1 elektrottaki elektronlar I"*'ii I"e indirger; bdylece I°
iyonun redoks aracisindan elektron kabulii sayesinde boya
rejenerasyonu veya boyanin temel halinin rejenerasyonu gerceklesir
ve I"iyonu I”®'e oksitlenir.

S*IS*+te— —S'IS

5. Tekrar oksitlenen mediator (I°) karsi elektroda dogru
diflize olur ve I" iyonuna indirgenir.

I3+2e —3I°
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4.1 DSSC performans analizi

Boya duyarli giines hiicresinin performansi, bir 1g1k kaynagi
ile sabit aydinlanma altinda Sekil 3'te gosterildigi gibi, akim
yogunlugu-gerilim grafigi yardimiyla analiz edilir. Bu analiz kisa
devre akim1 (Jsc, mAcm?), agik devre voltaji (Voc, mV), maksimum
giic ¢cikist (Pm, W), dolum faktorii (FF, %) ve giic doniisiim verimi
(M , %) kullanilarak degerlendirilebilir. Sekil 2°de gosterildigi gibi,
Jsc, hiicrenin anot ve katot elektrotlari sifir mV gerilimde kisa devre
yapildiginda iiretilir. Voc ise akim sifir oldugunda yani acik devre
kosulunda anot ve katot elektrotlar arasindaki voltajdir veya basitge,
yar1 iletken malzemenin iletim bant enerjisi ile elektrolitin redoks
potansiyeli arasindaki potansiyel farkidir. Pm DSSC'nin giines 1s181n1
elektrik enerjisine doniistiirmedeki maksimum verimliligidir.

20
15 ds
q ‘-—"-\.
E I
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£ Je = 15.5 mA cm?2
=
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Sekil 2: DSSC J-V grafigi (Atli, 2023)

Maksimum giic cikisinin  (JmxVm) parametrelerin  ¢arpimina
(VocxJsc) orani FF degerini verir.

FF = JmXVm_ 1)

JscxVoc
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Ayrica, genel verimlilik (n , %), bir fotovoltaik aygita gelen giines
enerjisinin elektrik enerjisine doniisme yiizdesini ifade ederken, n
degeri Jsc , Voc , FF degerleri ile iligkilidir

n(%) = % )
Kuantum verimliligi (IPCE, %), dis devreden akan elektron
say1sinin, herhangi bir dalga boyunda () hiicre yiizeyine diisen foton
sayisina oranidir. Asagidaki gibi verilir:

1240x Jsc
PinxA

IPCE% (1) = 3)
DSSC'lerin teorik olarak 6ngdriilen gii¢ doniisiim verimliligi (PCE)
%15 tlizerindedir (Snaith, 2010). Bu nedenle, DSSC'lerin
verimliligini artirmak ve ticarilesmesini saglamak icin halen
kapsamli arastirmalar devam etmektedir. Son yillarda, DSSC'lerin
performansini artirmak icin bir¢ok ¢aligma yapilmistir.

DSSC, yar iletkenlerin genis bant araliginin duyarlilismasina bagl
olarak 151k enerjisini elektrik enerjisine doniistiirlir. Esas olarak
duyarlhlastiric1 (boya), fotokatot, elektrolit, katot ve FTO altlik gibi
DSSC'lerin tiim pargalari, genel verimliligi artirmak igin
tyilestirilmelidir. Bu hiicrelerin performansinin  6nemi ve
fotoanotlarin iyilestirilmesine dair yapilan giincel ¢aligmalarin ana
sonuglar1 takip eden kisimda tartisilmaktadir.

5. Fotoanot Modifikasyonu

DSSC'ler i¢in en ¢ok arastirilan fotoanot malzemeleri TiO2
ve ZnO'dur. Bu ikili arasinda, TiOz2 yeterince genis optik bant araligi,
ucuz, zararsiz ve bol miktarda bulunmasi nedeniyle c¢alisma
elektrodunda yaygin olarak kullanilmaktadir. Nanoyapili TiO2 (15-
30 nm) kullanilarak hazirlanan kolloidal akiskan macun (pasta) FTO
altlik lizerine serigrafi baski veya Doktor Blade metoduyla 15-50 pm
kalinliginda kaplanmaktadir. Kaplanan filmler genellikle 450-500
°C sicaklikta sinterleme islemine tabi tutulup, gegirgen nanoyapi
elektrot olusturulmaktadir. Ardindan hazirlanan foto elelekrot belirli
bir siire boyunca duyarlastirici boya ¢ozeltisinde bekletilerek duyarl
hale getirilmektedir. Genellikle, mezogozenekli TiO2 nanopartikiil
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filmleri, verimli boya adsorpsiyonu i¢in genis yiizey alani
sagladiklar1 i¢in fotoanot iiretiminde kullanilirlar. Ancak, bunlarla
iliskili belirli sinirlamalar vardir. Bunlarin bazilar1 kisa elektron
diflizyon uzunlugu (10-35 um), asir1 yiizey durumlari, kusurlar,
nanopartikiillerin tane simirlar1 iginde gergeklesen tuzaklama ve
tuzaktan kurtulma sirasinda indiiklenen rastgele elektriksel transport
seklinde siralanabilir (Duan, Yu, Li, Wu, & Xi, 2020; W.-Q. Wu,
Xu, Su, & Kuang, 2014). Bu smirliliklarin minimizasyonu igin
DSSC fotoanotlarin iyilestirilmesi hakkinda farkli incelemeler
yapilmistir (Atli & Yildiz, 2022; R. Kaur, Kim, et al., 2017; Ugur,
Gencer Imer, & Giilcan, 2022). Kaynaklarda fotoanodun
modifikasyonu i¢in blokaj ve sagilma tabakasi eklenerek arayiizey
modifikasyonunun yanisira, geleneksel mezogozenekli TiO: filmleri
metalik anyonla (veya non-metalik katyonla) katkilama, 1B veya 2B
nanoyapilarla katkilama, Grafen (Grafen oksit) katkilama, uygun
elementlerle doping veya MOF yapilarla katkilama gibi metodlar
kullanilmigtir (Atilgan & Yildiz, 2022; Lii et al., 2010; Maheswari
& Venkatachalam, 2014; Momeni, 2017). TiO2’ye farkli molekiil
soliisyonlart emdirme iizerine yapilan ¢aligmalarda J ve elektron
yasam Omrii gibi 6nemli fotovoltaik parametreleri sinirlayan yiiksek
rekombinasyon direnci sorunu asilmaya calisilmistir (Ugur, Gencer
Imer, Kaya, Karatas, & Giilcan, 2022). Ornegin, Atilgan ve Yildiz,
2022, DSSC i¢in Ni katkili bir TiO> fotoanot kullanarak %6.08'lik
bir giic doniisim verimliligi (PCE) bildirmistir (Atilgan & Yildiz,
2022). DSSC igin bakir nanotel modifiyeli TiO2 fotoanot dnerilen
caligmada ve %9.44'liik bir verim elde edilmistir (S. Wang et al.,
2019). Cu nanopartikiil iceren TiO2'nin kiitlece %0.3 Cu katkistyla
%8.65'lik verime ulasilmistir (Dhonde, Sahu, Murty, Nemala, &
Bhargava, 2017). Diger ¢alismada, katkisiz DSSC'lere kiyasla Ag
katkili DSSC'lerin verimliliginde %65.3'liik 1iyilestirme elde
edilmistir (N. Kaur, Mahajan, et al., 2020). Ayrica Au-Ag bimetalik
implante edilmis fotoanot ile hassaslastirict boyanin 151k emiliminin
arttig1 bildirilmistir (N. Kaur, Bhullar, Singh, & Mahajan, 2020).

Metal elementlerle katkilamanin yanisira, grafen (G) (Tang
et al., 2018), grafen oksit (GO) (Chen, Chen, & Wang, 2018; C. Y.
Lee, Van Le, Kim, & Kim, 2015), karbon nanotiipler (CNT) (D. Y.
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Lee et al., 2014; Zhao et al., 2015) gibi karbon bazli malzemeler,
daha iyi elektriksel Ozellikleri ve genig yilizey alani nedeniyle
fotoanotu modifiye etmek i¢in umut verici malzemeler olarak
kullanilmaktadir. DSSC fotoanotunda CNT ekleyerek yapilan
deneysel ¢alismanin genel sonucu diisiik seri direng degeri, daha iyi
yik enjeksiyonu ve elektronun daha wuzun Omrii olarak
raporlanmistir. TiO2’ye CNT eklenmesi, hiicrenin optimum
yeterliliginin elde edilebilecegi temel spektral araligi artirmistir
(Khoomortezaei, Abdizadeh, & Golobostanfard, 2019). G/TiO;
nanokompozitinden yapilmis fotoanotlar kullanilarak hazirlanan
DSSC’de grafen katman boyutu ve hiicre performansi arasi
baglantinin arastirildigi calismada, duyarlastirict boya adsorpsiyonu,
daha kiiciik grafen katmanlari sayesinde artirilmis ve bu daha biiyiik
giic doniisiim verimliligiyle sonug¢lanmistir (Kato et al., 2021).

Hu ve arkadaslari, fotoanot olarak grafit-P25 kompozitleri
kullanilan DSSC'lerin performansinin, yalnizca P25 kullanilanlar ile
karsilastirildiginda doniisiim verimliliginde %30'luk bir iyilesmeyle
onemli Ol¢iide artirildigimi belirlemistir. Kiitlece %0.01 oraninda
grafit eklendigi durumda Jsc degerinde 9.03'ten 12.59 mA/cm?ye
artisa ve %5.76'lik dontisiim verimliligine ulasildig1 raporlanmistir
(Hu, Huang, Fang, & Liu, 2011). Sun ve ark. TiO, fotoanoduna
grafen eklenen DSSC'lerin %4.28'lik PCE gosterdigini ve bu degerin
grafen igermeyenlerden %59 daha yiiksek oldugunu bildirmistir (S.
Sun, Gao, & Liu, 2010). Sharma ve digerleri, modifiye G-TiO-
kullanan ortak-duyarli giines hiicresinin PCE degerinde %7.35'ten
%38.15'e iyilesme oldugunu gostermistir (Sharma et al., 2013).

Son zamanlarda, MOF'un daha yiiksek yiizey alan1 (1500—
2000 m?/g) ve daha biiyilk gbzenek boyutu gibi iistiin dzellikleri
nedeniyle, verimli DSSC uygulamalarinda fotoanotun boya
adsorpsiyon kabiliyetini desteklemek ic¢in katki malzemesi olarak
kullanildigi  raporlanmistir ~ (Bella, Bongiovanni, Kumar,
Kulandainathan, & Stephan, 2013; Ugur, Gencer Imer, & Giilcan,
2022). MOF/TIO2 arayiiziindeki yiikk transfer dinamiklerinin
arastirlldigr ¢alismada, Ruz(BTC)2 MOF yap1 bazli fotoanodun
DSSC i¢in enjeksiyon verimliligini %86 oraninda artirdigini
gostermistir (Ismail, O’Neil, Youssef, & Elfeky, 2019). Eu-MOF
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katkil1 fotoanot, Kaur ve arkadaslar1 tarafindan daha verimli DSSC
icin kullanilmis ve Eu-MOF katkili fotoanotta artan boya
adsorpsiyonu nedeniyle aygitin PCE ve Jsc degerinde sirasiyla %80
ve %43 artig bildirilmistir (R. Kaur, Sharma, Kim, & Deep, 2017).
Ugur ve arkadaslari, DSSC'de daha yiiksek performans eldesi i¢in
MIL-101 katkili TiO2'nin kullanarak, gelistirilen boya tutunma
yetenegi sayesinde katkisiz pile kiyasla MIL-101 katkis1 ile %85
daha fazla verimlilik rapor etmistir (Ugur, Gencer Imer, & Gilcan,
2022). TiO, tabakasinin iizerine ince bir ZIF-8 tabakasi (2 nm)
kaplanip, ve bu yap1 DSSC aygitda fotoanot olarak kullanilmistir (Y.
Li, Pang, Wang, & Wei, 2011). ZIF-8 kapli TiO; i¢in elde edilen
daha yiiksek rekombinasyon direnci sayesinde arayiiz yuki
rekombinasyon reaksiyonlar1 baskilanmis, bdylece Voc degeri
artmistir (Shen, Pang, Li, Dou, & Wei, 2018). Artan Voc degerine
ragmen ZIF-8 tabakasinin kalinlig1 arttikga hem Jsc hem de verimde
onemli bir azalma rapor edilmistir. Ayn1 grup, bu yapida Jsc ve PCE
tizerindeki olumsuz etkinin azaltmak i¢in yeni yontem Onermistir.
Bu yontemde, MOF tabakasinin TiO2’nin (TiO2/ZIF-8/Boya)
duyarlilastirilmasindan 6nce ve sonra (TiO2/Boya/ZIF-8/Boya)
uygulandig iki farkli tip fotoanot gelistirilmistir. UV-goriiniir bolge
spektrumlarina gore, ZIF-8 varliginda artan yiizey alan1 nedeniyle
yiklenen boya miktarinda artis gézlenmistir. Bu, fotoanodun 1s1k
hasadi ve yiik toplama verimliliginde iyilesme saglamistir (Y. Li,
Chen, Sun, Dou, & Wei, 2014). MIL-125 MOF yapinin DSSC'lerde
mezogoOzenekli tabaka olarak uygulanan TiO2 nanopartikiillerini
sentezlemek i¢in kullanildigi benzer bir ¢alisma bildirilmistir (Dou,
Li, Xie, Ding, & Wei, 2016). Herhangi bir sablon molekiilii
kullanmak yerine MIL-125'in basit ayrismasi yapilarak, sadece
P25'li aygitlara kiyasla MIL-125 igeren TiO2 tabakasina sahip
aygitlarda Jsc degerindeki iyilesmeye bagl olarak %7'nin iizerinde
verimlilik rapor edilmistir. Bu verim artis1 daha uzun elektron yagam
omriine, yiiksek boya yiikleme kapasitesine, ve daha iyi yik
yoplama verimliligine atfedilmistir (Dou et al., 2016).

Modifiye TiOz galisma elekrodu bilesenli aygitlarin yanisira,
literatiirde modifiye ZnO tabanli fotoanotlarla olusturulan
DSSC'lerin de fotovoltaik o6zellikleri ve verimliligindeki degisim
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arastirtlmistir (Ahmadi, Kalaee, Moradi, Nosratinia, & Abdouss,
2022; AlHammad, 2021; Y. F. Li, Sun, & Wei, 2016; Zhang, L1, Fu,
Li, & Yin, 2020). Ornegin, fotoanot olarak ZnO nanotel dizileri
kullanilarak olusturulan DSSC'lerin daha fazla boyay: tutabildigi,
hizl1 birikim yollariyla fotostimiilasyonlu aktif bolgeler sunabildigi
ve dolayisiyla artan gili¢ doniistim verimliligi bildirilmistir (Kim,
Gopi, Srinivasa Rao, Punnoose, & Kim, 2016). Zhu ve meslektaslari
tarafindan harmanlanmis bir ZnO nanorod-nanosheets (NR-NS)
mimarisi tasarlanmistir. Bir ¢inko ortaminda, DSSC'ler i¢in iki
asamali bir hidrotermal biiyime teknigi kullanilarak olusturulan
tabanda, uzun nanorodlar omurga gorevi goriirken, nanosheets ince
dallar olarak islev goriir. Bu DSSC icin fotoanodun daha
uyarlanabilir olmasini tesvik etmistir (S. Zhu et al., 2014). 2012'de
Kundu ve arkadaglar ¢inko bazli bir MOF'un kalsinasyonu yoluyla
7ZnO sentezini incelemistir (Kundu, Sahoo, & Banerjee, 2012). Bu
calismada organik ligandin anyonlarindaki degisimin kalsine
edilmis iirliniin morfolojisini degistirdigi rapor edilmistir. Ayrica,
ZnO kristallerinin sekli farkli kalsinasyon ortamlar1 (N2 veya hava
altinda) uygulanarak kontrol edilmistir. CI” ve Br'den olusan
onclillerden tiiretilen ZnO mikro yapilari, DSSC'lerde sirasiyla
%0.14 ve %0.15 verimlilik gostermistir (Kundu et al., 2012).

Benzer bir ¢aligma Li ve ark. (2014) tarafindan bildirilmis;
burada MOF-5 (tereftalat ligand: ile) tiiretilen ZnO pargaciklari
fotoanodun sagilma tabakasi olarak kullanilmistir (Y. Li, Che, Sun,
Dou, & Wei, 2014). ZnO sagilma tabakasi, daha sonra ZnO
mezogozenekli tabaka lizerine biriktirilen MOF-5'in
kalsinasyonuyla elde edilmistir. Daha fazla iyilestirme i¢in, bunun
iizerine ZIF-8 biriktirildigi rapor edilmistir. Sagilma tabakasinin
biriktirilmesinden sonra yiik rekombinasyonu i¢in yeni yollardaki
artis, rekombinasyon direncini  dislrmiistiir. Isik  hasadi
verimliligindeki belirgin iyilesmenin nedeni, aygitin ¢ift katmanl
yapist sayesinde yiikk rekombinasyonu kayiplarinin neden oldugu
olumsuz etkinin azaltilmasina atfedilmistir. Modifikasyonlardan
sonra, saf ZnO mezogdzenekli tabakaya sahip aygitla
kiyaslandiginda gii¢ doniisiim verimliliginin %16.5 oraninda arttig1
bildirilmistir.
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Burada, DSSC'de hiicrenin etkinligini ve omriinii artirmak
icin fotoanot bileseni 6zelinde kullanilan farkli modifikasyonlara
dair yapilan giincel ¢alismalardan bir kism1 sunulmustur. Aslinda
DSSC’nin diger 6nemli bilgenlerinde de iyilestirmeler yapmak
mimkiindiir ve bu sayede aygitin genel gilic doniisiim verimi
artirilabilir. Takip eden kisimda bu konuda bazi alternatifler yer
almaktadir.

5.1. DSSC performansi iyilestirme alternatifleri

DSSC'nin  verimliligini ve kararliligini artirmak igin
aragtirmacilarin temel iiretim yontemlerine, malzemelerine ve bu
bilesenlerin isleyisine odaklanmalar1 gerekir. Burada, DSSC’nin
performansin1 ve verimliligini artirmak i¢in farkli alternatifler
siralanmaktadir:

1.DSSC'nin verimliligini artirmak i¢in, oksitlenmis boya
elektron enjeksiyonundan sonra orijinal temel durumuna hizlica
indirgenmelidir. Baska bir deyisle, rejenerasyon siireci boya
oksidasyon stirecine kiyasla hizli olmalidir.

2.Redoks araci potansiyeli (I iyon) maksimum fotovoltaja
giiclii bir sekilde etki ettiginden, redoks ¢iftinin potansiyeli boyanin
temel durumuna yakin olmalidir. Bu uygulanabilir tekrarlanan siireci
gerceklestirmek icin yaklasik 210 mV potansiyel fark gereklidir.

3.TiO2 nanopartikiillerinin gozenekliligi artirilarak caligma
elektrotunda maksimum boya emilimi saglanmalidir.

4.1letken cam levha iizerine TiO2 nanopartikiil ince film
blokaj tabakasi biriktirilerek, boylece elektrolitin FTO ile dogrudan
temas1 engellenip karanlik akimin olusumu kisitlanmalidir.

5.TiO2 nanopartikiillerinin bir elektrolit ¢6ziicii molekiilleri
tarafindan yakalanmasi Onlenmelidir. Nanopordz TiO2 ¢alisma
elektrodunun tiim ylizeyi duyarhilastiric1 tarafindan diizgiin bir
sekilde kaplanmamasi durumunda boya yiiklenmeyen TiO2
nanopartikiilleri elektrolit ¢oziicli tarafindan yakalanabilir. Bu
nedenle, WE duyarlilagtirict tarafindan diizgiin bir sekilde
duyarhlastirilmalidir.
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6.Es-duyarlilastirma, DSSC'nin performansini optimize
etmenin bir bagka yoludur. Farkli sogurma spektrum araliklarina
sahip iki veya daha fazla duyarlilastirici boya karistirilarak elde
edilen kokteyl boya yardimiyla, duyarlagtiricinin spektral tepki
aralig1 genisletilmelidir.

7.Elektrot iiretiminde nanotiipler, karbon nanotelleri, grafen
ve metal organik kafes yapi1 gibi farkli malzemelerin kullanimi, sivi
elektrolit yerine jel -elektrolit veya yari-kati elektrolitlerin
kullanilmalidar.

8.WE’ye anodizasyon 6n islemi (TiCls islemi gibi farkli 6n-
son islemler) yapilmasi, farkli fiziksel oOzelliklere sahip CE'ler
kullanimi ve hidrofobik duyarlilagtiricilarin = gelistirilmesi gibi
yontemlerle de bu hiicrelerin performanst ve verimliligi
iyilestirilebilir.
6. Sonuc ve Gelecek Cahsmalar icin Oneriler

Bu degerlendirme, DSSC'nin isleyisini iyilestirmek icin
yapilan fotoanot ¢aligmalar1 hakkinda detayli bir 6zet sunmaktadir.
Yapilan ¢alismalar literatiire DSSC'nin performansinda ikna edici
gelismeler kazandirmistir. DSSC'ler maliyet yeterliligi ve artan
doniigim  verimliligi nedeniyle insanligin kaderinde Onem
kazanmaktadir. Su an itibariyle, tek baglanti noktali DSSC ilk kez
%13'lin tizerinde doniisim verimliligi ulagsmistir. Mevcut ilerleme
hiz1 devam ederse, tam ticarilesmeye ulasildiginda {retkenlik
seviyeleri %15’e artmalidir. Yeni becerilerin yani sira, en zor kisim
aygitin gliclinii artirmak ve maliyet masraflarini diigiirmektir.

Ayrica, uzun bir siire boyunca hiicre kararliligini iyilestirmek
gelecekte ele alinmasi gereken Onemli bir konudur. DSSC'lerde
kararsizligin en yaygin nedeni sivi elektrolitin sizmasi ve Pt
katalizorlinlin bozulmasidir. Sizintilar1 6nlemenin iyi bir yolu, sivi
elektrolit yerine kat1 hal tasima malzemesi kullanmaktir.

Aygit performansini iyilestirmenin yanisira malzeme ve
montaj maliyetlerini diisiirmek esastir. Duyarlastirici boya 6nemli ve
en maliyetli bilesen olup, toksik ham maddeler kullanir ve karmasik
bir islem gerektirir. Dogal boyalar genellikle erisilebilir, planlanmasi
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kolay, mali agidan uygun maliyetli, zararsiz, ¢evre dostu ve tamamen
biyolojik olarak pargalanabilir. Cesitli dogal boya ve stabilizatorler
mevcuttur; uygun bir dogal boya karar1 alinarak ve bir stabilizatorle
birlikte duyarli hale getirilerek verimlilik daha da artirilabilir.

DSSC'de her bilesen ig¢in daha fazla iyilestirme ihtiyact
vardir. Gelistirme dongiisii nedeniyle, DSSC'ler hala emekleme
asamasindadir ve performanslarini, etkinliklerini artirmak i¢in yeni
caligmalara ihtiya¢ vardir. Bu zorluklar, biiyiik 6l¢ekli tiretimi ve
DSSC  inovasyonunun  yaygin  olarak  benimsenmesini
engellemektedir. Aslinda, DSSC seffaf yapisi nedeniyle entegre
fotovoltaiklerin yapiminda kullanilmak iizere gercekten iyi bir
potansiyele sahiptir. DSSC yeniliginin, parasal gelisme, enerji
giivenligi ve kosul giivence cevre korumasi dahil olmak {izere
gelecekteki enerji ihtiyacim1  karsilamak i¢in kullanilabilecegi
ongoriilmektedir. Bu amaglara uygun yari iletkenlerin, boyalarin ve
elektrolitlerin  bulunmasi ig¢in nicel araglarin gelistirilmesi
gerekmektedir.

Stirekli iyilestirmelerin kiimiilatif etkisi DSSC'nin genel gii¢
doniisiim verimliligini 6nemli Olclide artirabilir. Sahip oldugu
potansiyeli pratikte gosteremediginden heniiz DSSC ¢alismalari
erken agamadadir ve miikemmel bir etkinlige ulagsmak i¢in dnemli
miktarda c¢alisma gereklidir. DSSC'lerin maksimum elektrik
doniistim verimliligi geleneksel silikon tabanli gilines hiicrelerine
kiyasla hala zayiftir. Ayrica, DSSC'nin omrii gelisimi iizerinde bir
diger kisitlamadir; bu nedenle, DSSC'nin verimliligini ve omriinii
tyilestirmek i¢in aragtirmalar gerekli olacaktir.

Tesekkiir: Calisma boyunca kiymetli desteklerinden dolayi Av.
Mehmet IMER e ¢ok tesekkiir ederim.
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BOLUM 111

Organik Molekiil (PR) Arakatmanh Hibrit Aygitin I-
V ve C-V Karakteristikleri

A GENCER iMER!

1. Giris

Organik bilesenli elektronik, optoelektronik ve fotonik
aygitlar lizerine yapilan c¢alismalar, Alferov’un gelistirdigi
heteroyap1 optoelektronik aygit ile 2000 yilinda Nobel 6diilii
almasindan sonra ivme kazanmistir (Alferov, 2001). Organik
yariiletkenler genis HOMO-LUMO aralig1, nispeten daha diisiik
sentez maliyetleri, genis ylizey alanlarina uygulanabilirlik ve esnek
alttag lizerine kaplanabilirlik gibi 6nemli avantajlari nedeniyle
inorganik yariiletken muadillerine alternatif olarak optoelektronik
alaninda kendilerine yer bulmustur (Gencer Imer, Korkut, et al.,
2019; Kocyigit et al., 2023; Tataroglu et al., 2018). Bunun yanisira
organik yariiletkenlerin stabilite, diisiik iletkenlik, diigiik mobilite
gibi baz1 dezavantajlar1 mevcuttur. Bu ylizden, son zamanlarda
yapilan ¢aligmalarda amaca uygun olarak organik, inorganik veya
her ikisini de i¢eren katmanli hibrit yapilar kullanilmaktadir. Bu

! Prof. Dr., Arife Gencer Imer, Van Yiiziincii Y1l Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Bolimii, Van/Tiirkiye,
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tarzda iiretilen organik/inorganik hibrit yapilar fotodiyot (Gencer
Imer et al., 2023; Karadeniz et al., 2022; Karatas & Berk, 2022),
giines pili (Brown et al., 2011; ikram et al., 2015), 151k yayan diyot
(Liu et al., 2010) gibi farkli aygit tasarimlarinda kullanilmaktadir.
Bu hibrit aygitlarda entegre cihazin performansimi iyilestirmek,
modifiye etmek ya da optimize etmek i¢in her iki yari iletkenin
avantajlarindan faydalanildigi rapor edilmistir.

Literatiirde farkli metaller kullanilarak metal/yariiletken
aygitlarin  karakteristik parametrelerine iliskin bircok ¢alisma
bildirilmistir (Caldiran et al., 2021; Deniz et al., 2022; Imer & Ocak,
2016; Sevgili et al., 2020; Yilmaz et al., 2020). Bu ¢alismalar, engel
yiiksekliginin {ist kontak metalin is fonksiyonuna biiyiik dl¢iide bagl
oldugunu ve ®p degerinin farkli kontak metalleri kullanilarak
degisebilecegini bildirmistir. Ek olarak, dogrultma oraninin da metal
kontak tipinden etkilendigi icin iist metal degistirilerek kontrol
edildigini bildirilmistir (Caldiran, 2021; Deniz et al., 2018; Omarbli
& Gencer Imer, 2023). MS aygitin engel yiiksekligi degerini modiile
etmenin alternatif bir yolu, fabrikasyon sirasinda iist kontak metali
ile yar1 iletken altlik malzeme arasina yerlestirilen arayiizey tabakasi
tarafindan yari iletken ylizeyin passivasyonudur (Baturay et al.,
2016; Gencer Imer et al., 2018; Mahmood et al., 2021; Omarbli &
Gencer Imer, 2023; Tombak et al., 2018; Ugur et al., 2015). Aygit
yapisinda arayliz tabakasi olarak dogal oksit veya fonksiyonel
organik malzeme kullanilmasi, daha yiiksek ®p degeri ve hibrit
cihazin daha iyi performansi ile sonuglanmistir. Bu amagla, cesitli
arayiizey malzemeleri kullanilarak ®p degerinin kontrol edilmesi
lizerine birgok calisma yapilmistir (Gencer Imer, Dere, et al., 2019;
Karabulut et al., 2022; Karadeniz et al., 2022; Sevgili et al., 2019)
Dolayistyla, hem iist metalinin is fonksiyonu hem de {ist metal ile
yar1 iletken arasindaki arayiizey tabakasimnin varliginin, iretilen
cihazin mikroelektronik parametrelerini modiile ettigi/degistirdigi
aciktir.

Bu baglamda, ¢aligmanin birincil amaci, organik/inorganik
malzemelerin farkli O6zelliklerinden yararlanarak, organik boya
phenol-red (PR) araylizey katmani iceren hibrit aygitlarin
iiretilmesidir. Ikincil amag ise, arayiizey bileseni olarak kullanilan
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organik boyanin elektronik aygitin 6nemli parametreleri olan
idealite faktorii (n), engel yiiksekligi (®n) ve seri direng (Rs) gibi
mikroelektronik parametrelere etkisini incelemektir. Aygitin
mikroelektronik parametrelerini ve performansini iyilestirmek igin,
metal/yariiletken arayiizeyde olas1i bos baglarin pasivasyonunun
saglamasi amaciyla organik molekiill PR arakatman olarak
kullanilmistir. Bu ¢alismada, PR arayiizeyin Ni/PR/p-Si/Al hibrit
aygitin mikroelektronik parametrelere etkisini aragtirmak igin
karanlik ortamda akim-gerilim (I-V), kapasitans-gerilim (C-V)
Olgtimleri alimmis, ve araylizey varliginin mikroelektronik
parametrelere etkisi incelenmistir.

2. Yontem

Calismada kullanilan PR; (CisH140sS molekiiler agirligi
354.38 g/mol) ve temizleme isleminde kullanilan tiim kimyasallar
Sigma-Aldrich firmasindan temin edildi. Hibrit aygit tasariminda
kullanilan p-Si ((100); 1-10 Q-cm; University Wafer) altliklar RCA
islemi ile istenmeyen organik/inorganik safsizliklarindan arindirildi.
Ohmik kontak olusturmak i¢in dnceden temizlenmis p-Si altligin
mat ylizeyine yliksek saflikta Al metali termal buharlastirma ile
kaplandi, ardindan kuartz tiip firinda 570 °C sicaklikta 3 dk tavlandh.
Daha sonra, PR molekiiliin 102 M’lik metanol ¢ozeltisi Si althigin
parlak yiizeyine donel kaplama yontemi ile (1000 rpm, 1 dk) ince bir
film seklinde kaplandi. Sonra arayliizey iizerine termal buharlastirma
yardimiyla maske yardimiyla Ni metali kaplanarak Ni/PR/p-Si/Al
hibrit aygitlarin fabrikasyonu tamamlandi.

Oda sicakliginda I-V  olgiimleri, Keithley 6487
pikoammetre/gerilim kaynagi ile +2 V araliginda karanlikta
gerceklestirildi. Hazirlanan aygitlarin C-V dl¢timii Agilent 4294 A-
empedans analizorii ile 500 kHz frekansta gerceklestirildi. Yapilan
olgtimlerden elde edilen (I-V) verileriyle termiyonik emisyon teori,
Cheungs ve Norde fonksiyonlari kullanilarak mikroelektronik
karakteristikler belirlendi. C-V verileri kullanilarak etkin Fermi
enerjisi (Ef), alic1 konsantrasyonu (Ng), built-in potansiyeli ve engel
yiiksekligi degerleri hesaplandi.
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3. Bulgular-Tartisma

Bu calismada secilen organik molekiil PR ile oOncelikle
Ni/PR/p-Si/Al hibrit aygitlarin I-V dl¢timleri kullanilarak In(I)-V
grafiklerinden mikroelektronik parametreleri termiyonik emisyon
teorisi, Cheungs fonksiyonlar1 ve modifiye Norde fonksiyonu
yardimiyla  hesaplandi. Ikinci asamada C-V &lgiim verileri
kullanilarak temel karakteristik parametreler yeniden hesaplandi.

3.1 Akim-gerilim olciimii  yardimiyla mikroelektronik
parametrelerin tayini

3.1.1. Termiyonik Emisyon Teori

Termiyonik Emisyon (TE) teoriye gore, ®m is fonksiyonuna
sahip bir metal, @s i fonksiyonuna sahip p tipi yar iletkenle bir
araya getirildiginde, ®m < ®s kosulu altinda metal/yariiletken (M/S)
dogrultucu kontagin olustugu iyi bilinmektedir (Ozerden et al.,
2022). Yariiletkenin Fermi seviyesi, kontaktan 6nce metalin Fermi
seviyesinden daha dusiiktir. TE teorisine gore, aygitin Fermi
seviyesi hizalanana kadar tasiyict gegisiyle termal denge kuruldugu
bilinmektedir (Altindal et al., 2021). MS kontagin olusmasindan
sonra metal ve yari iletken arasinda difiizyon potansiyeli (Vi) olarak
bilinen potansiyel farki olusur. Bu potansiyel, termal denge
durumunda herhangi bir voltaj uygulanmadiginda daha fazla
tastyicinin yar1 iletkenden metal tarafa gegisini 6nler. Ote yandan,
holler yar1 iletkenden metal tarafa gegmek icin bariyer yiiksekligini
(®p) asmak durumundadir. Bu bariyer yiiksekligi, metalin ®m degeri
ve yar1 iletkenin elektron ilgisi (ys) ile gii¢lii bir sekilde iligkilidir
(Simon M. Sze, 2006).

Bir mikroelektronik aygitin  temel karakteristiklerini
tanilamak i¢in akim-gerilim (I-V) odl¢iimleri en yaygin kullanilan
yontemdir. TE teorisine gore iiretilen Ni/PR/p-Si hibrit eklemden
gecen akim (Altindal et al., 2022),

= I exp [*7)] €
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seklinde tanimlanir. Burada q, T, k ve Io sirastyla birim yiikii (1.619
x10 1 C), mutlak sicakhigr (300 K), Boltzman sabitini (1.38x107%
JK1) ve saturasyon (doyma) akimini temsil eder. Bu akim asagidaki
esitlikle ifade edilir.

— SA* — 4%
Iy = SA exp[ kT] (2

Burada S aygitin etkin kontak ylizey alanini temsil eder ve
A*=32 A/cm?K? Richardson sabitine esittir. Bir mikroelektronik

aygitin n degeri (Altindal et al., 2021),

_q av
T kT din (D) 3)

esitligi ile belirlenir. Ol¢iim sonrast ¢izilen In(I)-V grafigi ve Es. (3)
kullanilarak idealite faktorii degeri hesaplanir. Hibrit aygita ait engel
yiiksekligi In(I)-V egrisinin akim eksenini kesim noktasindan elde
edilen lp degeri yerine yazilarak (Demirezen et al., 2022),

® = Lin (4T)

Iy

(4)

esitligi ile hesaplanabilir. Yapilan hesaplamalar sonucunda Ni/PR/p-
Si hibrit aygitlarin karakteristik parametre degerleri Tablo 1°de
verilmistir.
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Sekil 1: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin yarilogaritmik I-V egrileri

Tablo 1'de goriildiigii gibi, engel yiiksekligi degerleri farkli aygitlar
icin 0.707 ile 0.738 eV arasinda degismektedir. PR arayliziiniin
varliginda sahip tiim aygitlar i¢in bariyer yliksekliginin biiytkligi
Ni/p-Si MS aygitin 0.56 ¢V olan engel yiiksekligi degerinden daha
yiiksektir. @p degerindeki bu artis, PR tabakasi tarafindan MS eklem
arayiizlindeki  arayiizey  yiikleriyle ve  Si  yiizeyinin
pasiflestirilmesiyle iliskilendirilebilir (Altindal et al.,, 2022;
Benhaliliba et al., 2022; Deniz et al., 2018; ikram et al., 2015).
Ayrica, tim hibrit aygitlarda engel yiiksekligi degerinin farkli
olmasimnin nedeni arayiizeyin homojen olmamasi, tasiyicilarin
tiinellenmesi, tilkenim bdlgesinde rekombinasyon olaylari,
deplasyon boélgesinde seri direncin varhigi ile iliskilendirilebilir
(Akin et al., 2022). Aygitin engel yiiksekligi, beslem sirasinda akim
tasima mekanizmasini kontrol eder. Organik arayiizey varliginda en
onemli mikroelektronik  karakteristik olan ®p degerinin
modifikasyonu kaynaklarda rapor edilmistir (Ben Ahmed et al.,
2022; Benhaliliba et al., 2022; Giillii & Tiiriit, 2010; Karabulut et al.,
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2019, 2022; Sevgili et al., 2019, 2020). Bariyer yiiksekligindeki bu
degisim, iretilen aygitlarin mikroelektronik parametrelerinin ve
performansinin, metal-yar1 iletken arayiiziinde araylizey katmani
olarak PR gibi uygun bir fonksiyonel malzeme kullanilarak
ayarlanabilecegini ve kontrol edilebilecegini dogrulamaktadir.

Bir diger 6nemli mikroelektronik parametre, -V verilerinden
Es. 3 kullanilarak hesaplanan idealite faktoriidiir. Tablo 1'de, idealite
faktorii degerlerinin 1’den biiyiik olmasi ideallikten uzakligin
gostergesidir. Aygitlarin n degerleri, seri direng, arayiizey yiik
yogunlugu ve araylizey katmaninin varlig1 gibi ideal olmayan etkiler
nedeniyle ideal bir diyotun degerinden (n > 1) daha biiyiiktiir. Spin
kaplama ile hazirlanan PR tabakasiin varliginda Ni/PR/p-Si hibrit
aygitlarinin n degerleri, sirastyla 1.011, 1.039, 1.053 ve 1.237 olarak
hesaplanmistir. PR arayiizey varliginda, idealite faktorii degeri,
tastyict enjeksiyonunun tesvik edilmesi nedeniyle azalmistir.
Boylece, PR arayiizey tabakasi boyunca verimli yiikk tasinmasi
gerceklesmistir. Bu sonuglar, PR araylizey katmaninin aygitin
elektriksel parametreleri lizerinde olumlu bir etkiye sahip oldugunu
dogrulamaktadir (Karadeniz et al., 2013).

3.1.2. Norde Fonksiyonu

Alternatif bir yontem olarak, hem mikrolelektronik
parametreleri (®p Ve Rs) hesaplamak hem de seri direng etkisini
anlamak i¢in modifiye Norde fonksiyonu kullanilabilir (Dayan et
al., 2020; Norde, 1979)

F(V) = 5 - "q—T (532) (5)

Burada y bir tamsayidir. Bu degeri idealite faktoriinii sinirlar. Bu
calismada tasarlanan heteroeklemlerin 1<n<2 oldugundan dolay1
y=2 alindi. @y degeri asagida verilen esitlikle hesaplanir (Abdel-
Khalek et al., 2018),
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@, = F(V), + Vﬁ—" - %T (6)

Bu esitlikte Norde fonksiyonun extremum noktasi yardimiyla F(Vo)
ve Vo degerleri belirlenir. Sekil 2°de organik arayiizeylere sahip
heteroeklemlerin F(V)-V grafiklerini gosterilmektedir. Bir aygit i¢in
I-V verilerinden minimum gerilime (Vo) karsilik gelen akim degeri
bulunduktan sonra, Norde fonksiyonu ile Rs metodunda seri direng
degerleri (Benhaliliba, 2020),

kT(y—n)
R, =10 G

esitligi ile hesaplanir. Sekil 2°de Ni/PR/p-Si aygitlarin bariyer
yiiksekligi degerleri farkli kontak noktalar1 i¢cin 0.718 eV'den 0.768
eV'ye degismistir. PR arayiiz katmanina dayali hibrit aygitlarin ®p
degeri D-1, D-2, D-3 ve D-4 i¢in sirasiyla 0.768, 0.718, 0.747 ve
0.745 eV olarak hesaplanmistir. Norde yonteminden Al/PR/p-Si
hibrit aygitlar icin elde edilen @y degeri, Tablo 1'de listelenmistir,
ve TE yonteminden elde edilen bariyer yiiksekligi degerleri ile
tutarlidir. Tiim aygitlar arasinda, hesaplanan en kiigiik Rs degeri
4.444 kQ ile D-3, en yiiksek deger ise 10.77 kQ ile D-2 kontag1 i¢in
kaydedilmistir.

Tablo 1: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin I-V parametreleri

Numune In(D)-V F(V)-V

n @, (eV) @, (eV) Rs (kQ)
Ni/PR/p-Si-D-1 1.110 0.727 0.768 9.354
Ni/PR/p-Si-D-2 1.039 0.731 0.718 10.77
Ni/PR/p-Si-D-3 1.054 0.738 0.747 4.444
Ni/PR/p-Si-D-4 1.237 0.707 0.745 7.030
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Sekil 2: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin F(V)-V egrileri

Uretilen aygitlarm elektriksel parametrelerinin, metalin islevine ve
PR arayliz katmaninin varligmma biiyiik o6lgiide bagh oldugu
sonuglardan agikca anlasilmaktadir.

3.1.3. Cheungs Fonksiyonlar:

Hibrit aygitlarin [-V grafiklerinde yiiksek gerilim bolgesinde
goriilen lineerlikten sapmanin kaynagi olarak bilinen seri direng
etkisini tanilamak i¢in alternatif bir metod olarak Cheungs
fonksiyonlari kullanilabilir (Ikram et al., 2015),

s = 1R+ n (%) ®)
HD) =V = (57) In(557) (©)
H(I) = IR, + n®, (10)
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Esitlik 8’¢ gore dV/dIn(l) -1 iliskisi lineer olup, bu egrinin egiminden
Rs ve kesim noktasindan n degeri degeri belirlenir. Benzer sekilde
Es. 10’a gore H(I) - I iliskisi lineer olup, bu egriye yapilan fit sonrasi
elde edilen fit parametrelerinden egim Rs degerini verirken,
extrapolasyon degeri yardimiyla @y degeri bulunur. Sekil 3 ve 4’te
PR organik arayiizey ile hazirlanan hibrit yapilarin sirasiyla
dv/din(l)-1 ve H(I)-I grafikleri ¢izilmis ve Cheungs fonksiyonlar
yardimiyla belirlenen karateristik parametreler Tablo 2’de
verilmistir.
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Sekil 3: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin dVIdIn(l) — | egrileri

Tablo 2’den anlasildig1 gibi Cheungs fonksiyonlari ile Sekil 3 ve
Sekil 4’de verilen grafiklerin egiminden elde edilen en diisiik direng
21.361 Q degeri ile D-4 nolu aygit ve en yiiksek direng 33.716 Q
degeri ile D-2 nolu aygit i¢in kaydedilmistir. Cheung I ve Cheung II
fonksiyonlar1 kullanilarak her bir hibrit aygit i¢in elde edilen seri
diren¢ degerleri birbiri ile uyumludur. Bunun yanisira onceki
boliimde listelenen degerler Norde fonksiyonu ile elde edilen seri
diren¢ degerlerinden farklidir. Bu farkliligin nedeni literatiirde her
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iki metodun dogasina atfedilmistir (Gencer Imer, Tombak, et al.,
2016; Gencer Imer et al., 2018; Giillii & Tiiriit, 2010; Tombak et al.,
2014, 2018). Bunun yanisira, dnceki boliimde TE teoriye gore In(l)
-V egrilerinden hesaplanan n degerlerinin, Sekil 3’te verilen
dv/dIn(l)-I grafiginden elde edilen degerler ile olduk¢a uyumlu
oldugu goriilmektedir. Ek olarak, Sekil 4’te verilen H(I)-I
grafiginden elde edilen engel yiiksekligi degerleri, TE teoriye gore
hesaplanarak Tablo 1°de listelenen ®p degerleri ile uyumlu oldugu
anlasilmaktadir.
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Sekil 4: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin H(I) — I egrileri

Kaynaklarda Cheungs fonksiyonlar1 yardimiyla farkh
organik araylizey bilesenli aygitlarin elektronik parametreleri rapor
edilmistir. Ornegin Ru komplex arayiizeyli Si tabanli fotodetektorde
engel yliksekligi degerinin iyilestiginin raporlandigi calismada
arayiizey igeren ve igermeyen aygit icin Cheungs metoduyla elde
edilen seri direng degerleri 143 ve 1112 Q olarak elde edilmistir.
(Karabulut et al., 2019). Metilen mavisi tiirevli arayiizey katmanin
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p-Si lizerine kaplanarak fabrikasyonu yapilan diyotun, dV/dIn(l)-I ve
H(I)-1 grafiginden elde edilen elektronik parametreleri ve n, Rs ve
@y, sirasiyla 5.8, 100.5 kQ ve 0.77 eV olarak hesaplanmistir (Soylu
et al.,, 2013). Bu calismada elde edilen sonuclar ve literatiirde
bildirilen benzer sonuglar, aygit performasinin arakatman varliginda
iyilestirilebilecegini gostermektedir.

Tablo 2: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin I-V parametreleri

Numune d(V)/dinl =1 H) -1

n Rs P, Rs
Ni/PR/p-Si-D-1 | 2.760 33.716 0.655 33.658
Ni/PR/p-Si-D-2 | 2.563 25.315 0.627 25.357
Ni/PR/p-Si-D-3 | 2.294 35.933 0.695 29.957
Ni/PR/p-Si-D-4 | 2.626 21.361 0.643 21.436

Yine benzer bir ¢alismada, kalay iist kontakli p-Si tabanli Schottky
diyotunun Norde fonsiyonu ile hesaplanan seri direng degeri 56 Q
oldugu bildirilmistir (Karatas & Berk, 2022). Kinolin sarisinin
arakatman olarak kullanildigi  Al/p-Si  heteroeklemin F(V)
fonksiyonu yardimiyla analizinden elde edilen ®p ve Rs degerleri
sirastyla 0.91 eV ve 1.8 kQ olarak raporlanmigtir (Ugur et al., 2015).
Farkli kalinliklarda kaplanan gilin batimi saris1 boyar maddesinin
organik arakatman olarak kullanildig1 ¢aligmada, TE teoriye gore n,
ve @y degerleri sirasiyla 3.57 ve 0.75 eV olarak hesaplanmis, ayni
mikroelektronik parametreler Cheung’s metodu yardimiyla sirasiyla
3.93 ve 0.78 eV olarak rapor edilmistir. Ayni ¢calismada seri direng
degerleri Cheungs (1156 Q) ve Norde (2875 Q) gibi farkli metodlar
kullanilarak hesaplanmis, ve farkli degerler eldesinin nedeni
uygulanan yontemlerin dogasinda varolan farkliliga atfedilmistir
(Gencer Imer, Karaduman, et al., 2016). Incelenen Ni/PR/p-Si hibrit
aygitlarin mikroelektronik karakteristikleri kaynaklarda raporlanan
degerler ile kiyaslandiginda ozellikle engel  yiksekligi
modifikasyonu oldukca iyidir. Uretilen aygitlarin dogru beslem
In()-V (Tablo 1), Cheungs fonksiyonlar1 (Tablo 2) ve Norde
fonksiyonlar1 verilerinden hesaplanan mikroelektronik parametre
degerleri iyi bir uyum igindedir.
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3.2 Kapasitans-gerilim ol¢iimii yardimiyla mikroelektronik
parametrelerin tayini

Ni/PR/p-Si aygitlarinin kapasitans-gerilim (C-V) olgtimleri,
500 kHz frekansinda £2 V gerilim araliginda gercgeklestirildi. Sekil
5’de Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarinin oda sicaklifinda 500 kHz
frekansta C-V grafikleri gosterilmektedir. Kapasitansin gerilim
bagimlilig1 inversiyon rejiminde zayif olsa da, kapasitans degeri
akiimiilasyon rejiminde tiim numuneler i¢in gerilimle birlikte
artmaktadir (Sekil 5). Kapasitenin artmast da yiik yogunlugunun
diizgiin davranmasina neden olmustur. C-V Ol¢limleri yardimiyla
mikroelektronik parametrelerin degerleri, iiretilen hibrit aygitlarin
deplasyon katmaninin kapasitansi Schottky-Mott teoriye gore Es.
(12) ile belirlenir.

1 2(Vpi+V)
C2  qegepA2N,

(11)

Burada Na alict katki yogunlugudur, € boslugun dielektrik
gecirgenlik katsayisidir (€ = 8.85x1071 F/cm), €s yar iletken Si’nin
relatif dielektrik sabitidir (es=11.9) ve Vy; sifir beslemde built-in
potansiyelini sembolize eder. Sekil 6’da ters beslem bdlgesinde
farkl1 hibrit cihazlarin C%-V egrilerini gostermektedir. Egrilerin diiz
kisminin eg§imi ve gerilim eksenine ekstrapolasyonu sirasiyla Na ve
Vii'yi verir (Caldiran & Tasyiirek, 2021). C2-V egrilerinin egim
parametrelerinden, belirlenen aygitlar icin @y degerleri Es. (12)
kullanilarak elde edilebilir (Benhaliliba, 2020),

d, =V, + "q—T +V, (12)

Burada Vhn, p-Si igin etkin Fermi seviyesidir ve Vn asagidaki gibi
hesaplanabilir,

KT , N,
Vo =G (13)

Bu esitlikte Ny p-Si'nin valans bandindaki etkin durum yogunlugunu
gostermektedir.

-—-62--



8.0x10°
4.0x10° 1

o 0.0

N

O .| —D1
40x1074 D-2

D-3

8ox10°{ —D+4

20 15 -10 05 00 05 10 15 20
V(V)

Sekil 5: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin C-V egrileri

Sekil 5’de goriildiigi gibi, calisgilan Ni/PR/p-Si hibrit yapinin
kapasitansi uygulanan gerilim ile degismistir. Dogru beslem bdlgesi
icin, arayiiz durumlaryla ilgili grafikte bir tepe noktasi vardir. Bu
tepe noktasinin maksimum degeri, farkli hibrit aygitlar icin farkl
degerdedir. Ciinkii, yeterince yiiksek farkli aygitlarda, arayiizey
yiikleri farkli olabilir ve bu araylizey yiikleri yeterince yiiksek
frekansta alternatif akim sinyalini takipte yeterince duyarli degildir,
bu da kapasitans degerinde azalmaya neden olmustur (Dayan et al.,
2021) (Salem et al.,, 2022). Dahasi, dogru beslemde negatif
kapasitans ad1 verilen negatif kapasitans davranisi gozlemlenmistir.
Bu, iyonizasyon islemi nedeniyle araylizeydeki arayiizey durum
yiiklerinin kaybina atfedilebilir (Gencer Imer, Tombak, et al., 2016).
Literatiirde Schottky diyotlar1 i¢in negatif kapasitans davranisi
tizerinde benzer sonuglar bildirilmistir (Yahia et al., 2018). Bu
nedenle, arayiizey durum yiikleri diyotun kapasitif 6zelligi tizerinde
biiyiik 6neme sahiptir.
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Sekil 6: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin C-V egrileri

Aygitlarin mikroelektronik parametreleri C-V verilerinden
hesaplanmis ve Tablo 3’te gosterilmistir. Hazirlanan hibrit Ni/PR/p-
Si D-1, D-2, D-3 ve D-4 aygitlarinin @y, degeri sirasiyla 0.802, 0.779,
0.948 ve 0.772 eV olarak elde edilmistir. Tablo 3'den gorildiigi
iizere, PR ara katmanli hibrit aygitlarin en yiiksek engel yiiksekligi
degeri 0.948 eV degeri ile D-3, en diisiik deger ise 0.772 eV ile D-4
aygitinda elde edilmistir. En diisiik Na degeri 1.220x10* cm? D-3
hibrit aygitinda, en yiiksek degeri 4.546x10%™® cm? D-2 hibrit
aygitinda elde edilmistir. Bu sonuglar, Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin I-
V sonuclaryla tutarlidir. Bu fark, arayiizey katman kalinliginin
inhomojenligine, bariyerin homojen olmamasina, seri direncin
varligina ve PR/p-Si arayiiziindeki arayiiz yliklerinin yogunluguna
atfedilebilir (Caldiran, 2021).
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Tablo 3: Ni/PR/p-Si hibrit aygitlarin C-V parametreleri

Numune C-vV

Ni/PR/p-Si-D-1 | 0.600 0.201 0.802 4,340 x 10*°

Ni/PR/p-Si-D-2 | 0.579 0.200 0.779 4,546 x 10*°

Ni/PR/p-Si-D-3 | 0.774 0.175 0.948 1.220 x 10%°

Ni/PR/p-Si-D-4 | 0.571 0.201 0.772 4,373 x 10%°
4. Sonuc¢

Farkl1 kontaklar kullanilarak Ni/PR/p-Si hibrit yapilari, p-Si
altlik iizerine spin kaplama yontemi ile PR tabakasi biriktirilerek
hazirlanmigtir. PR tabakasi olan aygitlarin I-V ve C-V ol¢iimleri,
cihazlarin oda sicakliginda elektriksel ve empedans Ozelliklerini
belirlemek i¢in gergeklestirilmistir. Cihazlarin n, ®, ve Rs gibi
elektriksel parametreleri TE yontemi, Cheungs ve Norde
fonksiyonlar1 ve empedans analizleri kullanilarak hesaplanmistir.
Elde edilen sonuclar, elektriksel parametrelerin ve cihaz
performansinin biiyiik 6l¢iide PR araylizey tabakasinin varligina
bagli oldugunu gostermistir. Tiim cihazlar i¢in engel yiiksekligi
degeri, metal ve yar iletken arasinda PR arayliziiniin varligiyla
artmistir. Bu artis, Si ylizeyindeki sarkan baglarin pasiflesmesi
nedeniyle arayiizey durum yiiklerinin degismesi yoluyla PR
arayiizey tabakasi ile metal/p-Si'nin modifikasyonuyla iligkili
olabilir. Ayrica, dogru beslemde negatif kapasitans adi verilen
gozlenen negatif kapasitans davraniginin nedeni, iyonizasyon islemi
sirasinda arayilizey durum yiklerinin kaybina atfedilebilir. Elde
edilen sonuglar, PR'nin elektronik cihazin performansini degistirmek
icin bir araylizey katmani olarak kullanilabilecegini dogrulamistir.
PR arakatmanl iiretilen aygitlarin bu 6zellikleri, PR malzemesine
hizla gelisen organik malzeme tabanli aygit endiistrisinde potansiyel
bir uygulama alan1 agmaktadir.

Tesekkiir: Bu ¢alismanin her asamasinda ¢ok kiymetli destekleri
icin Av. Mehmet IMER ’e tesekkiir ederim.
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BOLUM 1V

[Ikégretim Okullarinda Giiriiltii Kirliliginin
Belirlenmesi: Usak Ili Ornegi

Engin TEKIN'
Sena Unzile AYPAZ?
Irem Nur YEGIN®, Ayse OKYAY*

Giris

[Ikdgretim kurumlari, iilkelerinin geleceginde séz sahibi olacak
olan ¢ocuklara egitim-6gretim ortamlardir. Egitim ortamlarinin 6zel
olarak tasarlanmas1 gerekmektedir. Ilkdgretimde yapilan egitim-
Ogretimin amacina ulagmasi i¢in, egitim 6gretim faaliyetinin nitelikli
olmasinin yaninda, fiziksel kosullarinin ve etmenlerinin de nitelikli
olmas1 gerekmektedir. Bu nedenle, okullarda etkili, kaliteli iletisimi
saglayacak fiziki alt yapinin saglanmasi biliylik 6nem arz eder
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(Merkit & Bulunuz, 2019).

Egitim kurumlarindaki egitim-6gretim faaliyetleri, cogunlukla
dinleme ve konusma temelindedir ve iletisim on plana ¢ikmaktadir.
Bu sebeple, ses-giiriiltii diizeylerinin kabul edilebilir seviyelerde
olmas1 gerekir. Okullardaki giiriiltii egitim Ogretim ortamini
bozmaktadir. Ogretimin kalitesini diisiiriir. Cevresel ve smf
ortamindaki giriiltii 6grencileri olumsuz yonde etkilemekte,
basarilarin1 diisirmektedir. Gtliriilti ayrica c¢ocuklarin biligsel
algilamalarin1 da bozmaktadir (Abakay & Bulunuz, 2018). Yiiksek
giiriiltii diizeyi 6gretmen ve dgrencilerin dikkatini dagitmakta, zihin
dagmikligt ve yorgunluguna neden olmakta ve Ogrenmeyi
zorlagtiran  istenilmeyen davraniglara sebep verebilmektedir
(Giiremen, 2012).

Okullarda yiiksek giiriiltii diizeyinin iki temel nedeni vardir.
Birinci neden olarak Ogrencilerden kaynakli giiriiltiiler, bozulmus
lambalarin ¢ikardigr giiriiltiiler, zil seslerinin yiiksek olusu ve
anonslar gosterilebilir. Ikinci neden ise giiriiltii igin akustik
tedbirlerin  alinmamasidir.  Akustik  konfor “genel olarak
konugmalarin  anlasilabilir oldugu, seslerden otiirii  sikinti
yaratmayan ve zihni oyalayan, uygun bir konsantrasyona imkan
veren cevre Ozelligi” olarak tanimlanmaktadir. Okul binalarinin
tasariminda akustik konfor 6n planda tutulmalidir (Bulunuz,
Bulunuz & Tuncal, 2017).

Girilti, Latincede “yiliksek ses, hos olmayan ya da
beklenmedik ses anlamina gelen “nausea” kelimesinden tiiremistir”
(Singh & Davar, 2004). Giirtilti diger bir tanim olarak, “insanlarin
isitme sagligin1 ve algilamasini negatif yonde etkileyen, fizyolojik
ve psikolojik dengesini bozabilen, is yerindeki performansini
azaltan, ¢evrenin kendine has sakinligini ortadan kaldirarak
niteligini degistiren ciddi bir c¢evresel kirlilik tiri” olarak
tanimlanmistir (Merkit & Bulunuz, 2019).

Giiriiltiintin gegici veya kalict saglik problemlerine yol agtigi
bilinmektedir. Giirtlti sinir ve dolasim sistemimizi, hormon
dengelerini bozabilmektedir, uyku bozukluguna, huzursuzluga,
konsantrasyon bozukluguna yol agabilmektedir. Sinirlilik, bas
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donmesi ve kalict igitme kaybi giiriiltiiniin diger olumsuz etkileridir
(Kilig, Adali & Kilig, 2021). Giriltii ani kizginliga ve 6fkeye yol
acmakta, bu durum da odaklanamamay1 ortaya ¢ikarmaktadir
(Bulunuz & Akyiin, 2019). Giiriiltii diizeylerinin etkileri, farkli dB
araliklar1 i¢in asagidaki gibi gruplanmistir:

e 0-35 dB aralig1: Zararsiz giirtiltii.

e 36-65 dB araligi: Uyku diizenini ve dinlenmeyi bozan,
rahatsizlik veren giiriiltii.

e 06-85 dB araligi: Ruhsal acidan zararl, igitme
bozukluguna sebep olan giiriiltii.

e 86-115 dB aralig1: Psikomatik rahatsizliklara sebebiyet
verebilen giiriiltil.

e 131-150 dB araligi: Onemli hasarlar verebilen, gok
tehlikeli gurtiltii.

Ulkemizde Cevre ve Sehircilik Bakanlig: tarafindan cikarilan
“Binalarin Giiriiltiiye Kars1 Korunmas1” adli yonetmelikte egitim-
ogretimin verildigi derslikler, giiriiltii i¢in birinci derecede hassas
kategori icerisine alinmustir. bu yonetmelikte derslikler ve okuma
alanlar1 hassasiyet derecelendirmesinde “giiriiltiiye kars1 ¢ok hassas
bina ve kullanim” simifindadir. Yonetmelikle binalar A’dan F’ye
kadar Akustik Performans siiflandirmasinda belirtilmistir. A sinifi
giirtiltiiye kars1 yiiksek korumali sessiz ortami, F simifi giiriiltiiye
kars1 korumasiz ortami temsil eder. Yonetmelik, yeni yapilacak veya
tadilata girecek okul binalarina en az C smifi akustik performansi
saglama zorunlulugu getirmistir. Giirtiltii tist sinirlari;

A smifi igin 31 dB,

B smifi igin 35 dB,

C smifi i¢in 39 dB,

D siifi i¢in 43 dB,

E sinifi igin 47 dB,

F sinifi i¢in 51 dB dir (Bulunuz & Akytin, 2019).
Yonetmelikte giiriiltii diizeyi sinir degerleri derslikler i¢in 39

dB, okul bahgeleri i¢in 49 dB olarak belirlenmistir (Merkit &

Bulunuz, 2019).
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Tiurkiye’de okullarda  giiriiltii  seviyelerinin  dlgiildigi
aragtirmalarda, giiriiltii seviyeleri yonetmelikle belirlenen sinir
degerlerin iizerinde Ol¢iilmiistiir. izmir 1li Cigli ilgesindeki bir
[Ikogretim okulunda okul bahgesinde ve koridorlarda ses diizeyleri
Olcililmiis ve degerlerin 39 ve 49 dB degerlerinin {izerinde oldugu
bildirilmistir (Merkit & Bulunuz, 2019). Bursa Orhangazi Ilcesinde
ti¢ ilkokul, ii¢ ortaokul ve dort lisede gliriiltii diizeyleri 6l¢iilmiis, bir
okul haricinde, dersliklerdeki giiriiltii degerleri yoOnetmeligin
iizerinde Olgiilmiistiir (Abakay & Bulunuz, 2018). Diger bir
calismada da dort okulda ders esnasinda ve teneffiiste koridorlar ve
okul bahgesindeki giiriiltii seviyelerinin yasal sinir degerlerin
iizerinde oldugu belirtilmistir (Orbak & Aydm, 2020). Sinop il
Merkezindeki okullarda ve bir kdy okulunda giiriiltii 6l¢timlerinin
yapildig1 aragtirmada, 6l¢iim sonuglart yasal sinir degerler olan 39
ve 49 dB’in iizerindedir (Sahin, Sahin & Bagci, 2014). Amasya
[lindeki Ilkogretim okullarindaki giiriiltii dl¢iim seviyeleri de dis
ortam icin 54-77 dB, i¢ ortam i¢in 67-74 dB araliginda bulunarak
yine yasal sinirlarin tizerindedir (Giiremen, 2012).

[Ikdgretim cagindaki ¢ocuklarimizin, zamanlarmin 6nemli
boliimlerini  gecirdikleri  okullarindaki  giiriiltii ~ diizeylerinin
belirlenmesi, c¢ocuklarin sagligi agisindan biiyiik Onem arz
etmektedir. Cocuklarimiz, yetiskinlerden daha fazla, giiriiltiiye kars1
savunmasiz durumdadir. Bu nedenle, bu arastirmanin amaci, Usak
[lindeki Ilkdgretim okullarindaki giiriiltii diizeylerini belirlemek,
yasal smur degerlerle karsilastirmak ve is saghigi ve giivenligi
yoniinden degerlendirmektir.

Materyal ve Yontem

Bu arastirma TUBITAK 2209/A Universite Ogrencileri
Arastirma Projesinden tiiretilmistir (Proje No: 1919B012308050).
Arastirma icin Usak Universitesi Fen ve Miihendislik Bilimleri Etik
Kurulu'ndan izin almmustir (Karar No: 2023/33). Usak il Milli
Egitim Midiirliigii'nden de kurum onayr almmistir. Giirtilti
Olciimleri proje biitgesi ile satin alinan “ET-956 FLUS” marka
giiriiltii 6l¢iim cihazi1 ile gergeklestirilmistir. Olgiimler 2024 yili
Mart-Haziran aylar1 arasinda yapilmistir. Usak Merkezde 14
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[k gretim okulunda gliriiltii diizeylerinin Olctimleri
gercgeklestirilmistir.

Giirtltii olgiimleri ders ve teneffiis esnasinda, koridorlarda ve
okul bahgelerinde gergeklestirilmistir. Koridorlardaki 6l¢iimler igin,
koridor basinda, koridor ortasinda ve koridor sonunda, 3 Gl¢iim
noktasinda 30’ar saniye araliklarla 3’er Ol¢iim alinmistir. Bu 9
Ol¢limiin ortalamasi o koridorun giiriiltii seviye degeri olmustur.

Okul bahgelerindeki 6l¢timler i¢in, 10’ar metre aralikli 3 6lgtim
noktasinda 3’er giiriiltii Olciimi yapilmisti. Bu 9 Ol¢iimiin
ortalamas1 okul bahgesi i¢in giiriiltii diizeyi olarak alinmistir.

Bulgular

Bu arastirmada, Usak Ili Merkez Ilgesindeki 14 Ilkdgretim
okulunda giiriiltii seviyesi 6lciimleri gerceklestirilmistir. Olgiimler
ders esnasinda ve teneffliis esnasinda dersliklerin oldugu
koridorlarda ve okul bahgelerinde yapilmistir. Ders esnasinda,

koridor giirtiltii 6l¢timlerinde en yiiksek giiriiltii diizeyi belirlenen
okulun giiriiltii degerleri Tablo 1°de verilmistir:

Tablo 1. Ders esnasinda, koridorlarda en yiiksek giirtiltii seviyesi

olgiilen okulun giiriiltii degerleri.

OKUL 4
E:;:dor E:’t';::’r Koridor Ortalama
B B
ania) aB(A) sonu dB(A) | dB(A)
Koridor 1 61,93 67,1 69 66
(Ders)
Koridor 1
(Teneffiis) 73 7ok - 7
Koridor 2 69,3 68 68,4 68,5
(Ders)
Koridor 2
(Teneffiis) 74,8 77,4 73,2 751
Koridor 3 62,5 61 63 62,1
(Ders)
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Koridor 3

(Teneffs) 74 71,5 76,5 74
Koridor 4 61 66,9 76,6 68,2
(Ders)

Koridor 4

(Teneffiis) 71,7 69,2 67,8 69,6

Ortalama koridor giiriiltii degeri en yiiksek olan OKUL 4
icin, koridor giiriiltii 6l¢ctim degerleri, yasal sinir deger olan 39 dB ile
birlikte grafik olarak Sekil 1°de gosterilmistir:

En Yiiksek Koridor Giiriiltii Seviyeleri

80

70

60 A

50 | m 1. Olgiim

m 2. Olglim
40 4
m 3. Olgilim
30 - |
Yasal Sinir Deger

20

10 A

T T T
Koridorl Koridor 2 Koridor 3 Koridor4

Sekil 1. En yiiksek koridor giiriiltii degeri ol¢iilen okulun yasal sinir
deger ile birlikte giiriiltii diizeyleri.

Ders esnasinda, koridor giiriiltii 6l¢iimlerinde en diisiik
gliriiltii diizeyi belirlenen okulun giiriiltii degerleri Tablo 2’de
verilmistir:
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Tablo 2. Ders esnasinda, koridorlarda en diigiik giiriiltii seviyesi

Olgiilen okulun giiriiltii degerleri.

OKUL 7
E:;:dor 5:;::“ Koridor Ortalama
aBa) 3(a) sonu dB(A) | dB(A)
Koridor 1 58,1 59,8 52,5 56,8
(Ders)
Koridor 1
(Teneffiis) 7 fadd G =
Koridor 2 55,5 58,3 48,1 54
(Ders)
Koridor 2
(Teneffiis) 7 7 e >

Teneftiis esnasinda, koridor giiriiltii 6l¢iimlerinde en yiiksek
giiriiltii diizeyi belirlenen okulun giiriilti degerleri Tablo 3’de

verilmistir:

Tablo 3. Teneffiis esnasinda, koridorlarda en yiiksek giiriiltii

seviyesi Ol¢iilen okulun giiriiltii degerleri.

OKUL 1
E:;:dor E:)tralglor Koridor Ortalama
B B
dB(A) dB(A) sonu dB(A) | dB(A)
Koridor 1 615 65,4 653 -
(Ders)
Koridor 1
(Teneffiis) 80 76 83,5 79,8
Koridor 2 65.3 613 63,4 oo
(Ders)
Koridor 2
(Teneffiis) 818 88,8 82,6 84,4
Koridor 3 68.4 617 619 ”
(Ders)
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Koridor 3

(Teneftiis) 859 81,9 854 84,4
Koridor 4 64,9 67,3 65,6 65,9
(Ders)

Koridor 4

(Teneftiis) 87,4 80,4 80,6 82,8

Teneffiis esnasinda, koridor giiriiltii 6l¢iimlerinde en diisiik
guriltii diizeyi belirlenen okulun giiriilti degerleri Tablo 4’de
verilmistir:

Tablo 4. Teneffiis esnasinda koridorlarda en diisiik giiriiltii seviyesi

olciilen okulun giiriiltii degerleri.

OKUL 10
E:;:dor E:’t';::’r Koridor Ortalama
aBiA) dB(A) sonu dB(A) | dB(A)

Koridor 1 67.9 62,3 61,8 64
(Ders)
Koridor 1
(Teneffiis) > 7o e P
Koridor 2 59,2 53,1 56,6 56,3
(Ders)
Koridor 2
(Teneffiis) c06 *2 o e
Koridor 3 56 571 54,1 55,7
(Ders)
Koridor 3

1 1 1,1
(Teneffiis) ° °0° A o
Koridor 4 53,1 55,2 53,9 54,1
(Ders)
Koridor 4
(Teneffiis) 031 o2 > >
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Okul bahgelerinde yapilan Ol¢limler i¢in, ders ve teneffiis
esnasinda okul bahgesinde en yliksek giiriiltii ortalama degerine
sahip okulun giiriiltii degerleri Tablo 5’de verilmistir:

Tablo 5.0kul bahgesinde en yiiksek giiriiltii seviyesi él¢iilen okulun

giirtiltii degerleri.

OKUL 2

Olgiim Olgiim Olgiim

Noktasi-1 | Noktasi-2 | Noktasi-3 dol;t(Zl)ama

dB(A) dB(A) dB(A)
Bahge (Ders) | 83,4 78,2 79,1 80,2
Bahge

7,7 )

(Teneffiis) 83,9 87, 93 88,

Okul bahgelerinde yapilan Olctimler i¢in, ders ve teneffiis
esnasinda okul bah¢esinde en diisiik giiriiltii ortalama degerine sahip
okulun giiriiltii degerleri Tablo 6’de verilmistir:

Tablo 6.0kul bahgesinde en diigiik giiriiltii seviyesi ol¢iilen okulun

glirtiltii degerleri.

OKUL 7
Olgiim Olgiim Blgiim
Noktasi-1 | Noktasi-2 Noktasi-3 doézi\l)ama
dB(A) dB(A) dB(A)
Bahge (Ders) | 56,4 51,1 51,7 531
Bahge
(Teneffiis) 614 58,6 65,3 61,8

Aragtirmada giiriiltii Ol¢timleri yapilan 14 okulun ders
esnasinda koridor, teneffiis esnasinda koridor, ders esnasinda bahge,
teneffiis esnasinda bahge ortalama giirtilti degerleri Tablo 7°de
verilmistir:
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Tablo 7.Tiim Okullarin koridor ve bahge ortalama giiriiltii

degerleri.

. Koridor Bahge

OKUL g::;dg; (A) Teneffiis :;:\;;e Ders Teneffiis
dB(A) dB(A)

1 65,2 82,8 72,8 82,3
2 58,9 77,4 80,2 88,2
3 60,3 65,6 59,1 70,1
4 66,2 73,9 71,1 83,3
5 65,4 71 62,2 80,5
6 65,3 73,5 56,4 69,6
7 55,4 72,5 53,1 61,8
8 58,6 81 61,7 86,7
9 58,3 78,7 68,2 76
10 57,5 65,4 74,3 84,5
11 58,5 75,9 65,4 78
12 60,5 67,6 73 73,8
13 65 71,7 66 69,4
14 62,1 77 73 75,2

Sonuc ve Degerlendirme

Bu arastirma sonuglarma gore, Usak 1li Merkezdeki Ilkogretim
okullarinda giiriiltii diizeyleri, Cevre ve Sehircilik Bakanligi’nin

belirledigi  smmir  degerlerin  ilizerindedir. Ders esnasinda
koridorlardaki  giiriilti  degerleri  55,4-66,2 dB  arasinda
degismektedir. Ders sirasinda koridor giiriiltii  dl¢limlerinin

ortalamas1 61,2 dB’dir. Ders esnasinda okul bahgelerindeki giiriiltii
diizeyleri 53,1-80,2 dB arasindadir. Ders sirasinda bahge giiriiltii
Ol¢timlerinin ortalamasi 73,8 dB olarak bulundu. Teneffiis esnasinda
koridor giiriiltii diizeyleri 65,4-82,8 dB arasinda oOlgiilmiistiir.
Teneffiis sirasinda koridor giiriiltii 6l¢timlerinin ortalamasi 66,8
dB’dir. Teneffiis esnasinda okul bahgesi giiriiltii degerleri 61,8-88,2
dB araligindadir. Teneffiis sirasinda okul bahgesi giirilti
Olgtimlerinin ortalamas1 77,1 dB’dir. Arastirmamizdaki yonetmelik
siir degerini asan giiriiltii degerleri, literatiirdeki ¢alismalar ile
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uyumludur (Beyazit, Kiiclik¢iftei & San, 2011), (Kilig & Adali,
2020).

Giiriiltiintin sagliga zararlar bilinmektedir. Biiylime ¢agindaki
[Ikdgretim okullarinda &grenim géren ¢ocuklarimiz giiriiltiiniin
zararlh etkilerinden korunmalidir. Cocuklarimiz giirtiltiiye karsi
savunmasizdirlar. Bu amagla;

e [lkdgretim okullarinin binalarinda akustik iyilestirmeler
yapilmalidir. Akustik iyilestirmenin yapildig1 bir okulda
giiriiltii  diizeylerinin belirlendigi calismada, akustik
iyilestirme ile giiriiltii diizeylerinin yaklagik iki kat
azaldig1 belirlenmistir (Bulunuz, Bulunuz & Tuncal,
2017).

e Cevre ve Sehircilik Bakanligi Tiirkiye’deki tiim
okullarda giiriiltii diizeyi kontrolleri yapabilir. Okullarin
akustik acidan kontrollerini yapabilir.

e Okullarda gerekli ses yalitimlar1 yapilmalidir.

e (Qiirliltiniin  ¢ocuklarirmiza  verebilecegi  zararlar
Televizyon ve Sosyal medyadan duyurularak
farkindalik olusturulabilir.

Usak Ili Merkez Ilgesindeki 14 1kdgretim okulunun dersliklerin
oldugu koridor ve okul bahgelerindeki giiriiltii diizeylerinin yiiksek
bulunmasinin, ¢ocuklarimiz sagligi icin endigse verici oldugu
sOylenebilir. Bu okullarimiz i¢in akustik iyilestirmelerin yapilmasi
zaruridir. Usak ili Merkezdeki diger ilk ve ortadgretim okullar1 igin
de giiriiltii seviyeleri belirlenmelidir. Okullardaki giiriiltii diizeylerini
iki y1lda bir periyodik olarak belirlenmesi dnerilmektedir.

--84--



KAYNAKCA

Akabay, H., & Bulunuz, M. (2018). Okul I¢i ve Okul Dist
Girilti Diizeylerinin Karsilastirllmasi. Academy Journal of
Educational Sciences, 2(1), 53-65.
https://doi.org/10.31805/acjes.364014

Beyazit, N.T., Kiigiik¢iftci, S., & San, B. (2011). Ilkdgretim
okullarinda giiriiltiiden rahatsizligin alan ¢alismalarina bagli olarak
saptanmas1. /TU Dergisi, 10(2): 169-181.

Bulunuz, M., & Akyiin, C. S. (2019). BURSA’'DA BIR
DEVLET OKULUNDAKI GURULTU DUZEYI VE AKUSTIK
ORTAMIN DEGERLENDIRILMESI. Milli Egitim Dergisi, 48(1),
535-552.

Bulunuz, M., Bulunuz, N., & Kelmendi Tuncal, J. (2017).
AKUSTIK IYILESTIRME YAPILMIS BiR OKULDA GURULTU
DUZEYININ DEGERLENDIRILMESI. Egitimde Kuram ve
Uygulama, 13(4), 637-658. https://doi.org/10.17244/eku.347793.

Giiremen, L. (2012). AMASYA KENTINDE ILKOGRETIM
OKULLARINDA IC VE DIS CEVRE GURULTU
KOSULLARININ  DEGERLENDIRILMESI.  Engineering
Sciences, 7(2), 415-435.
https://doi.org/10.12739/nwsaes.v7i2.5000066849.

Yalili Kilig, M., & Adali, S. (2020). ilkokul Cevresinde
Giiriiltii Kirliliginin Belirlenmesi: Bursa 1li Ornegi. Journal of the
Institute  of Science and Technology, 10(3), 1607-1615.
https://doi.org/10.21597/7ist.692523

Yalili Kilig, M., Adalh, S., & Kilig, 1. (2021). Hastane
Cevresinde Giiriiltii Kirliliginin Belirlenmesi: Bursa Ornegi. Turkish

--85--



Journal of Agricultural and Natural Sciences, 8(3), 847-856.
https://doi.org/10.30910/turkjans.873675

Merkit, M., & Bulunuz, M. (2019). Ilkokul Ornekleminde
Giiriiltii  Diizeyi Olgiimii ve Ogretmen Gériisleri Acisindan
Degerlendirilmesi: Izmir Ornegi. Sakarya Universitesi Egitim
Fakiiltesi Dergisi(37), 1-26.

Orbak, A. Y., & Aydin, F. U. (2020). Tirkiye’de Bir
Biiyiiksehirdeki Okullarda  Giiriilti  Seviyesinin = Tespiti  ve
Ogretmenlerin Gériislerinin Veri Madenciligi ile Analizi. MANAS
Sosyal Arastirmalar Dergisi, 9(3), 1375-1390.
https://doi.org/10.33206/mjss.557570

Singh, N., & Daver, S. C (2004), Noise pollution—sources,
effects and control. Journal of Human Ecology (Delhi, India), 16 (3),
181-187.

Sahin, K., Sahin, A., & Bagc1, H. R. (2014). SINOP SEHRI
VE YAKIN CEVRESINDEKI BAZI OKULLARDA GURULTU
KIRLILIGI. Studies of The Ottoman Domain (Osmanl Hakimiyet
Sahast Calismalary), 4(6), 20-31.

--86--



BOLUM V

Hibrit ince Film Uretim Teknolojileri: Yontemler,
Uygulamalar ve Gelecek Perspektifleri

Idris CANDAN!?

Giilcan AYDIN?

Didem AVCI KARAKURT?
Abeer ALEDRESI*

Ezgi TANTOGLU®

1. Giris

Ince film teknolojisi, modern diinyanin pek ¢ok alaninda
devrim yaratan bir bulustur. Elektronik cihazlardan enerji
coziimlerine, optik sistemlerden tibbi uygulamalara kadar genis bir
yelpazede kullanim bulan bu teknoloji, malzemelerin yapisal,
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30gr. Gor., Istanbul Arel Universitesi, Meslek Yiiksekokulu Fakiiltesi, Tibbi Gériintilleme Teknikleri
Programi, Orcid: No: 0009-0003-9597-734X, didemavcikarakurt@arel.edu.tr

“Kocaeli Universitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Kocaeli/Tiirkiye, Orcid: No: 0009-0005-
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elektriksel, manyetik, optik ve mekanik o6zelliklerini kokten
degistiriyor. Entegre devreler, LED'ler, giines hiicreleri ve MEMS
gibi cihazlarin performansini artirarak daha hizli, gii¢li ve verimli
hale gelmelerine olanak taniyor (Alasag, 2014; Oke & Tien-Chien,
2022).

Ince filmler, benzersiz 6zellikleriyle bircok sektdrde fark
yaratir. Ornegin, giines panellerinin daha genis yiizey alanlarinda
daha verimli enerji liretmesini saglar, optik filtrelerde net ve hassas
gorintiiler sunar, biyomedikal cihazlarda yiizey biyouyumlulugunu
artirir ve otomotiv endiistrisinde maliyeti diisiiriirken arag Omriini
uzatir.

Bu teknolojinin tarihi, antik uygarliklardan modern sanayi
devrimine kadar uzanir. Ilk ince film 6rnekleri, 7000 yil 6ncesine
kadar dayanmaktadir. Metal cevherlerini azaltmak amaciyla
kullanilan sicak komiir ateslerini gevreleyen seramik kaplar ve
kayalar iizerinde kazara biriken metal kaplama katmanlar1 olarak
karsimiza ¢ikmaktadir. Antik Misir'da miicevher ve dini eserlerin
altin filmlerle kaplanmasi, Roma doneminde cam iizerine altin veya
giimiis tozlar1 kullanilmas1 ve Perunun Moche halkinin kimyasal
biriktirme teknikleri bu tarihsel gelisimin 6rnekleridir. 19. yilizyilin
sonlarinda vakum teknolojilerinin gelismesiyle modern ince film
dretimi hiz kazanmis ve gilinlimiizdeki ileri diizey uygulamalara
temel olusturmustur.

Ince film teknolojisi, her gegen giin daha fazla alanda
hayatimiza girmekte ve gelecegin yenilik¢i ¢ozlimlerinin temelini
olusturmaktadir. Bu essiz teknolojiyi anlamak ve kullanmak,
cagimizin en dnemli bilimsel ve endiistriyel adimlarindan biridir.

2. Hibrit Ince Film Uretim Teknolojileri

Yiizey, maddeyi cevreleyen, dis ortamla temas eden ve
maddenin geometrisini olusturan tabaka olarak tanimlanir (Senirget,
2021). Malzemelerin dis ortamla etkilesimi yiizeyleri araciligiyla
gergeklesir ve bu nedenle malzemenin birgok Ozelligi yiizeyin
ozelliklerine baghdir. Yiizey analizi yaparak malzemenin siirtiinme,
tribolojik durumlari, yilizeye yakin mekanik durumlar, yilizey
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morfolojileri, yapisal 6zellikler, 1s1l elektron yayilma durumlari,
elektrik kontak durumlari, yiizey direnci, dig goriiniim ve renkler,
kimyasal aginma, fotoelektrik, diflizyon, yapisma ve optik gibi
ozellikleri belirlenebilir (Kelesoglu, 2011).

Bazi durumlarda malzemenin tamaminda degisim yapmak
yerine yiizeyinde degisim yapmak yeterli olabilir. Ornegin, metal bir
malzemenin kimyasal reaksiyonlardan korunmasi ig¢in vernikle
kaplanmasi yeterlidir (Kelesoglu, 2011). Kaplama, atom veya
molekiillerin bir alttas yiizeyi iizerinde biriktirilmesi islemidir
(Bilgin, 2003). Malzemelerin istenilen 6zelliklere sahip olabilmesi
icin genellikle ¢ok ince bir film seklinde kaplanmasi gerekmektedir.

Inorganik-organik hibrit ince filmler hem inorganik hem de
organik bilesenler i¢erir. Bu malzemeler, tipik kompozitlerden farkli
olarak nanometre dlgeginde bilesenlerin etkilesim iginde oldugu bir
yaptya sahiptir. Iki farkli malzemenin birlesimi, her bilesenin
ozelliklerinin entegre edilerek yeni hibrit malzemenin 6zelliklerinin
olusmasini saglar. Inorganik bilesenler, hibrit malzemeye elektrik
iletkenligi, mekanik dayaniklilik ve termal stabilite kazandirirken,
organik bilesenler esneklik, seffaflik ve ayarlanabilir dielektrik
ozellikler saglar. Bu sayede, hibrit malzemeler saf malzemelerle
karsilastirildiginda yeni ve lstiin 6zellikler sunabilir.

Ince film iiretim teknolojileri, uygulama alanlarina bagh
olarak farkli yontemler gerektirir. Ug ana fazda kaplama islemi
bulunmaktadir: kati, sivi ve gaz fazi.

Kati Fazda Uretim: Malzemenin alttas iizerinde kat1 halde
ince film olarak olusturulmasidir. Bu yontem, mekanik asindirma ve
devitrifikasyon olmak iizere ikiye ayrilir (Sigmund & Foulger, 1999;
Ohring, 2002).

Swvi Fazda Uretim: Kaplanacak malzemenin bir sivi ¢dzelti
icinde ¢Oziinmesi veya dagilmasi yoluyla elde edilen c¢ozelti
kullanilarak malzeme tizerine uygulanmasidir (Vayssieres, 2003;
Capper & Mauk, 2007).

Buhar Fazda Uretim: Malzemelerin yiiksek sicaklikta
buharlasmas1 ve daha sonra alttag iizerine kontrollii bir sekilde
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yogunlagmasi yoluyla ince film tretilmesidir. Bu yontem, yiiksek
kaliteli ve homojen filmlerin tiretilmesine olanak tanir (Bohringer,
2000). Buhar fazda iiretim yontemleri, fiziksel buhar biriktirme,
kimyasal buhar biriktirme ve atomik katman biriktirme olarak tge
ayrilir (Senirget, 2021). Sekil 1°de ince film kaplama teknikleri
gosterilmistir (Holmberg & Matthews, 1994; Mahan, 2000; Gerhard,
2009).

ol
F e
e - I
Uretim

Kat: Fazda
Uretim

{_—

Sekil 1: Ince film iiretim tekniklerinin siniflandirilmasi
verilmistir.

Inorganik-organik hibrit malzemelerin kdkeni binlerce yil
oncesine dayanir. Antik ¢aglarda bu tiir karisimlar renkli boyalarin
tiretiminde kullamlmistir. Ornegin, 8. yiizyllda Mayalar, bitki
yapraklar1 ile inorganik bir kil olan Palygorskite'yi birlestirerek
glinlimiizde Maya Mavisi olarak bilinen pigmentleri iiretmislerdir.
Bu boyalar, zorlu orman kosullarina ve gesitli kimyasal maddelere
kars1 dayaniklidir (Doménech & ark., 2009; Doménech & ark.,
2013).
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Endiistriyel diizeyde inorganik-organik malzemelere olan
ilgi, 1930'larda sol-jel isleminin gelistirilmesiyle artmistir. Bu
yenilik¢i yontem, hafif reaksiyonlarla hibrit malzemelerin {iretimini
mimkiin kilarak 6nemli bir kilometre tasi olmustur (Kickelbick,
2007). Giinlimiizde bu malzemeler, kozmetik, otomotiv, tip, optik ve
elektronik gibi birgok alanda kullanilmaktadir (Sanchez & ark.,
2011).

Hibrit ince filmlerin iiretiminde, inorganik ve organik
bilesenlerin farkliliklar1 zorluklar yaratabilir. Ornegin, organik
bilesenler i¢in uygun ¢oziiciiler genellikle inorganik bilesenler i¢in
verimli olmayabilir. Ayrica, organik malzemeler genellikle termal
olarak hassastir, bu nedenle vakum buharlastirma teknikleri
kullanilirken organik bilesen zarar gorebilir. Ancak, hibrit ince
filmler tiretmek igin ¢esitli yontemler gelistirilmistir (Mitzi, 2001).
Bu yontemler, sivi ve gaz fazinda biriktirme olarak iki ana baslik
altinda incelenebilir ve her birinin avantajlari, dezavantajlari ve
uygulama alanlar1 detayl1 bir sekilde ele alinmigtir.

2.1 Sivi Fazda Uretim Teknigi

Inorganik-organik hibrit ince film {iretiminde kullanilan s1vi
faz yontemleri, genellikle kolaylik ve pratiklik acisindan avantaj
saglar. Bu siiregler, 6zel vakum sistemleri veya eldiven kutular1 gibi
ekipmanlara ihtiyag duymaz, bu da maliyetleri azaltir. Ayrica, gaz
fazindaki onciil maddelerle calismak yerine, gaz olmayan onciillerle
caligmak islemi daha kolay ve gilivenli hale getirir. Ancak, siv1 faz
yontemleriyle iretilen filmlerin kalitesi genellikle gaz fazi
yontemleriyle karsilastirildiginda daha diisiik olabilir ve kullanilan
teknikler malzeme se¢iminde bazi sinirlamalara neden olabilir. Bu
boliimde, sol-jel ve kaplama metotlar1 gibi sivi fazda {iiretim
tekniklerine odaklanilacaktir.

2.1.1 Sol-Jel Teknigi

Sol-jel teknigi, genis bir uygulama alanina sahip olup
ozellikle inorganik-organik hibrit malzemelerin iiretiminde yaygin
olarak kullanilmaktadir (Mitzi, 2001; Gémez-Romero & Sanchez,
2004; Kickelbick, 2007). Bu teknik, Sekil 2'de gosterildigi gibi {i¢
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ana asamadan olusur: sol hazirlama, jel olusturma ve jelin
yogunlagtirilmasi.

Sol Hazirlama: Sol-jel siireci, bir solun hazirlanmasiyla
baslar. Sol, i¢cinde dagilmis nanopargaciklari iceren bir sividir.
Genellikle, alkoksitler, su, asit veya baz igeren ¢Ozelti ve gerekirse
organik bilesenler kullanilarak homojen bir sol elde edilir.

Jel Olusturma: Jellesme asamasinda, sol i¢indeki bilesenler
hidroliz ve kondensasyon reaksiyonlar1 gecirerek bir jel olusturur.
Bu siirecte, nanopargaciklar birbirine baglanarak {i¢ boyutlu bir ag
yapist meydana getirir. Jel, genellikle belirli bir siire yaslanma
siirecine tabi tutularak dayaniklilig: artirilir.

Jelin Yogunlastirilmasi: Jellesme siirecinden sonra, jelin
icindeki sivi cikarilarak hibrit ince film elde edilir. Bu asama,
genellikle dehidrasyon veya kimyasal stabilizasyon adiyla anilir ve
jel, yiiksek sicakliklarda 1sitilarak yogunlastirilir.

Sol-jel teknigi, hibrit ince filmlerin iretiminde esneklik
saglar ve farkli malzeme kombinasyonlariyla ¢esitli 6zelliklere sahip
filmler olusturulmasmma imkan tanir. Bu yontem, sensorler,
kaplamalar, optik cihazlar ve enerji depolama cihazlar gibi ¢esitli
alanlarda kullanilan hibrit malzemelerin iiretiminde yaygin olarak
tercih edilir (Pierre, 2020).

—

Onciiler ve coziiciiler

T T i i Kserojcl
U | e |

Hidroliz Yogunlasma Yaslanma ve Kalsinasyon
Kurutma

Sekil 2: Onciiden aerojele kadar sol-jel isleminin farkli

asamalarinin semasi verilmistir, kalsinasyon adimindan sonra son
tirtinler olusmaktadir (Bokov & ark., 2021).

Sol-jel tekniginin avantajlart asagida verilmistir (Bokov &
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ark., 2021):

Diisiik sicaklikta sentez yapabilme yetenegi, malzemelerin
0zel gereksinimlerini karsilamada 6nemli bir avantaj saglar.

Yiiksek dretim verimliligi sunarak, biliyik 6l¢ekli
iiretimlerde ekonomik ve hizli bir siire¢ saglar.

Karmagik sekillere sahip optik bilesenlerin tliretimi, genis bir
uygulama yelpazesi i¢in olanak tanir.

Kompozit oksitler seklinde homojen bilesiklerin sentezi,
malzemelerin istenilen 6zelliklere sahip olmasini saglar.

Kimyasal bilesimin tasarlanabilir olmasi ve homojen bir
bilesim elde etme imkani, &zel ihtiyaclara uygun
malzemelerin iiretilmesini saglar.

Bu siirecin esnekligi, malzemelerin amorf yapida sentezlenip
ince tabakalara uygulanabilmesine olanak tanir.

Diisiik termal genlesme katsayisi, diisiik UV emilimi ve
yliksek optik seffaflik gibi modifiye fiziksel 6zelliklere sahip
malzemelerin lretilmesi, 6zel endiistriyel ihtiyaclara hitap
eder.

Sol-jel yontemi, birgok avantaja sahip olmasina ragmen bazi

dezavantajlar1 da bulunmaktadir. Bu dezavantajlar asagida
verilmistir (Modan & Plaiasu, 2020):

Sol-jel siireci genellikle zaman alic1 olabilir, ozellikle jel
olusturma ve yaslanma agsamalar1 uzun siirebilir, bu da iiretim
sliresini uzatir.

Bazi durumlarda sol-jel siireci karmasik olabilir ve daha
fazla is¢ilik ve deneyim gerektirebilir.
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*  Yiksek saflikta malzemelerin kullanimi ve uzun siiren
islemler, sol-jel yonteminin maliyetini artirabilir.

» Sol-jel yontemi genellikle ince filmler veya kiiciik olgekli
malzeme iiretimi i¢in uygundur; biiyiik yilizey alanlarina
kaplama yapmak i¢in uygun olmayabilir.

» Sol-jel siirecinde kontrollii difiizyon zor olabilir, bu da
malzeme Ozelliklerinin istenildigi gibi ayarlanmasini
zorlagtirabilir.

* Jel olusturma ve yaslanma asamalarinda diisiik sicakliklarda
calisilsa da son asamalarda yiiksek sicakliklar gerekebilir, bu
da enerji tiikketimini artirabilir.

* Yiksek kontrol ve optimizasyon gerektiren bir siirectir;
reaksiyon sartlari, bilesen oranlar1 ve diger faktorlerin
dikkatlice ayarlanmas1 gerekebilir.

2.1.2 Kaplama Teknikleri

Ince filmlerin bir alt tabakaya uygulanmasi genel olarak
daldirma, dondiirme veya piiskiirtme yoluyla yapilabilir. Bu ii¢
yontem Sekil 3'te gosterilmistir.

Daldirma ile Kaplama (Dip-Coating): Bu yontemde, altlik
cozeltiye daldirilir ve ardindan sabit bir hizla sivi banyosundan
cekilir (Brinker & ark., 1991; Brinker & ark., 1996). Filmlerin
yapisi, oncliler, yogunlagsma ve buharlasma hizlari, kilcal basing ve
alt tabaka ¢ekilme hizindan etkilenir.

Doéndiirme ile Kaplama (Spin-Coating): Bu yoOntemde,
alttasa az miktarda ¢ozelti uygulanir ve ardindan alt katman yiiksek
hizda cevrilir. Santrifiij ivmesi nedeniyle ¢ozelti disar1 dogru yayilir
ve baz1 kisimlar1 kenarlardan diiserken, yilizeyde ince bir film birakar.
Bu yontem, kullanilan malzemenin israfina neden olabilir
(Blankenburg & ark., 2009). Film kalinlig1, kullanilan ¢evirme hizi
ve sliresine baglidir. Bu yontemle 10 nm veya daha ince filmler elde
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edilebilir.

Piiskiirtme Kaplama (Spray Pyrolysis): Bu yoOntemde,
kaplama malzemesi althga puskirtilir. Bu teknik, 6zellikle
boyalarin karmasik topografik yapilar {lizerine uygulanmasi gibi

biiyiik alanlara kaplama yapmak i¢in uygundur.

]

a)

)

Sekil 3: (a) dondiirme, (b) daldirma ve (c) piiskiirtme

kaplamanin sematik diyagramlar: verilmistir (Biswas & Su, 2017).

Tablo

I’de  kaplama

dezavantajlar aciklanmistir.

tekniklerinin

avantajlari

ve

Tablo 1: Kaplama tekniklerinin avantaj ve dezavantajlar
verilmistir (Karakus, & Kog, 2023).

Daldirmayla Kaplama Doéndiirmeyle Piiskiirtmeyle
Kaplama Kaplama
Avantajlar -Oldukea iyi bir diizenlilige | -Homojenligi ve | -Film kalmligt
sahiptir. diizenliligi  yiiksek | kolayca
-Birkag nm biyiikliiginde | ince filmler | ayarlanabilir.
ince film iiretimi yapabilir. tiretilebilir. -Genis yiizey
-Verimliligi yiiksek, maliyeti | -Maliyeti diigiiktiir. alanlarina
dusiiktiir. uygulanabilir. -
Diisiik
maliyetlidir.
Dezavantajlar -Malzeme israfi olabilir. -Genis alanlara | -Homojenligi
-Yavas bir yontemdir. kaplama yapmak | zayiftir.
-Alt  tabakanin  her iki | i¢in uygun degildir. -Her malzemeye
tarafinda kaplama bulunur. -Kaplama  yapilan | uygulanamaz.
ortamin - Ince filmin
kirlenmesine neden | kalinliginin
olabilir. kontrolii zordur.
-ince filmin
kalinhiginin kontrolii
zordur.
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2.2 Buhar Fazda Uretim Teknigi

Siv1 faz teknikleri her zaman hibrit ince film {iretimi igin
uygun olmayabilir. Ornegin, gaz kirliliginin en aza indirilmesi
gerektiginde vakum teknikleri kullanilmasi gerekebilir. Bu
durumlarda, gaz fazi teknikleri tercih edilir. Gaz fazi teknikleri
genellikle fiziksel buhar biriktirme ve kimyasal buhar biriktirme
olarak iki ana gruba ayrilir. Atomik katman biriktirme teknigi ise
kimyasal buhar biriktirme tekniginin bir alt kiimesidir.

2.2.1 Fiziksel Buhar Biriktirme

Fiziksel Buhar Biriktirme (PVD) teknigi, vakum altinda
malzemelerin buharlastirilmasi veya sigratilmasiyla gergeklestirilen
bir yiizey kaplama islemidir. Bu siirecte, malzeme kaynagindan
kopan atomlar veya iyonlar, kaplanacak yilizeye yonlendirilir ve
burada atomsal veya iyonik diizeyde biriktirilir. Sekil 4’te sunulan
PVD tekniginin isleyisi su sekilde 6zetlenebilir:

* Vakumlu ortamda, kaplama malzemesi bir 1sitic1 araciligiyla
buharlastirilir ve kaplanacak yiizeyde ince bir film tabakasi
halinde biriktirilir.

+ Kat1 haldeki hammadde, yiiksek enerji ile iyonlagtirilmis ve
aktifligi yliksek gazlarla plazma haline getirilir ve kontrollii
bir sekilde kaplanacak malzemenin yiizeyine yapistirilir
(Sonmezoglu, Kog¢ & Akin, 2012).
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Vakum Odasi I Gaz Girisi
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Sekil 4: Fiziksel buhar biriktirme (PVD) sisteminin sematik
gosterimi (Pinto & ark., 2018).

PVD teknigi, kaplanan ince filmin kalitesini; altlik yiizeyinin
durumu, yiizeye yapilan 6n temizleme islemi, kaplama isleminin
parametreleri ve kaplanacak altligin geometrisi belirler (Alasag,
2014). Kaplanan ince filmin kalitesini ise katmanlarin yapisi ve
kalinligi, kaplanan malzemenin elementel bilesim dagilimi ile bu
elementler arasindaki atomik diizeydeki etkilesimleri ve i¢
gerilmeler belirler. Bu teknik, kimyasal buhar biriktirme (CVD)
teknigine gore, diisiik sicakliklarda sert metallerin ve yiiksek hiz
celiklerinin 6zelliklerini kaybetmeden uygulanabilir (Mattox, 1998;
Mattox, 2003).

PVD biriktirme islemi sirasinda, malzemenin yiizeyine ince
bir film veya kaplama uygulama siirecinde, sicaklik 100 ila 1000 °C
arasinda onemli bir artis gerceklesebilir (Achanta, Drees & Celis,
2011). Ayrica bu yontem kullanilarak, seramik nitelikli sert karbon,
metal oksitler (Al2Os, ZnO, SnO, TiO; vb.), asinmaya dayanikl
nitriirler (TiN, TiAIN, CrN, ZrN vb.), boriirler (TiB2, ZrB vb.),
kabronitriirler, karbiirler (TiC vb.), hidrojen katkili elmas, elmas
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benzeri karbon kaplamalar, stirtiinme 6zelligini gelistirmeye yonelik
MoS:; gibi kaplamalar tiretilebilir (Safak, 2008).

PVD tekniginin baz1 avantajlar1 asagidaki sekilde

siralanabilir (Savas, 2004);

Hemen hemen her kaplama, altlik (taban) malzemelerin
tizerine biriktirilebilir, metal, seramik, alasim, polimer gibi.

Kaplamalar yiiksek yapisma 6zelligine sahiptir.

Genis bir biriktirme hiz aralig1 vardir ve ¢ok yiiksek hizlarda
iiretim yapilabilir.

Kaplanan ylizey neredeyse kaplandigi sekilde kaldigindan
kaplama sonras1 zimparalama islemine gerek yoktur.

Vakumlu ortamda ve kontrollii bir sekilde saf kaynaklar
kullanilarak islem yapildigindan yiiksek saflikta ince film
katmanlar elde edilir.

Asinmig veya asinma riski tasiyyan malzemelerde bu yontem
kullanilarak malzeme dayaniklilig1 artirilabilir.

PVD tekniginin bazi dezavantajlar1 ise asagidaki sekilde

siralanabilir;

Kompleks geometrik sekillere sahip ylizeylerde tamamen
kaplama yapilmasi zordur.

Yiiksek sicakliklarda galigmalar yapildigindan sogutucu bir
sistem gereklidir.

Arastirmacilar, kendilerine ve c¢evreye zarar vermeden
diizenli olarak ¢alismasi i¢in iiretim esnasinda ve sonrasinda
dikkatli olmas1 gerekir.

Fiziksel buhar biriktirme teknigi, temelde iki sekilde
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uygulanir: Altlik malzemesi vakum altinda bir tutucuya sabitlenir ve
bir kaynaktan gelen yliksek enerjili iyonlarla bombardiman edilirse
sigratma (sputtering) teknigi, kaynak veya kaynaklar yeterince
1sitilip gaz haline getirilirse buharlastirma teknigi olarak adlandirilir
(Senirget, 2021).

2.2.1.1 Buharlastirma Temelli Teknikler

Fiziksel buharlastirma teknigiyle ince film iiretmek igin, bir
veya birden fazla kaynak malzeme yiiksek sicakliklara kadar isitilir
ve buharlastirilir. Buharlasan malzeme molekiilleri daha sonra
kaplanacak olan alt malzemenin iizerine yerlesir (Alasag, 2014). Bu
kaplama yonteminde, kaynak malzemesinin gaz hale ge¢mesi icin
pota veya kaynagin 1sitilmasi gerekmektedir. Isitma islemi farkl
teknikler kullanilarak gergeklestirilebilir ve bu teknikler genellikle
kullanilan 1sitma yontemine gore isimlendirilir.

2.2.1.2 Elektron Demeti ile Buharlastirma

Vakum ortaminda bulunan malzemelerin bulundugu potanin
iizerine manyetik alan kullanilarak yonlendirilen elektronlar
bombardiman edilir. Bu elektronlarin artan ylizey sicakligi ile
malzemeler buharlagtirilir. Yiiksek ergime noktasina sahip
malzemelerin, 6rnegin 4000 °C gibi, buharlastirilmasi miimkiindiir
lektronlarin yonlendirilmesi, buharlagtirma isleminin diizenli ve
kontrol edilebilir olmasini saglar (Sonmezoglu, Ko¢ & Akin 2012).
Bu yontem, homojen bir buharlastirma saglayabilir. Elektronlar,
buharlastirma i¢in elektron tabancasi ve oyuk katot kullanilarak
retilir. Elektron demeti ile buharlastirma yonteminin isleyis
mekanizmasi Sekil 5’te gosterilmistir.
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Sekil 5: Elektron demeti ile buharlagstirma (e-beam
evaporation) sisteminin sematik gosterimi (Xu & Hug, 2005).

Elektron tabancasi, akim gecirilen flamanin i1sinmasi ve
elektron yaymasiyla calisir. Uretilen elektronlar, odaklama icin
kullanilan bir miknatis tarafindan hizlandirilir ve buharlastirilacak
malzemeye yoOnlendirilirler. Bu asamada, kaynak malzemesinin
ylizeyi taranarak buharlastirma gergeklestirilir (Dogan, 2001).
Kaplamanin kalinligi, vakum igerisinde alttasin yanina yerlestirilen
bir kalinlik 6lger (Thickness monitdr) cihaziyla kontrol altinda
tutulur, boylece homojen bir kaplama saglanir.

Oyuk katot ise, aktif olmayan gazlarin yardimiyla plazma
olusturarak buharlastirma islemi yapabilen bir silindir yapisidir.
Genellikle tungsten (W) gibi malzemeler kullanilir ve flaman
iizerine uygulanan voltaj 4 kV ile 35 kV araliginda olabilir
(Demiroglu, 2019). Potaya yerlestirilen kaynak malzemesi
buharlagtirildiginda, sadece malzeme 1sitilir ve potadan
kaynaklanabilecek istenmeyen kirlilik azaltilir. Bu yontem, yliksek
bir biriktirme oranina ve malzeme kullanim verimliligine sahiptir.
Ancak, potadaki safsizliklar1 azaltmak ve kontrolsiiz biiylimeyi
engellemek i¢in sogutma islemi gerektirir.

Elektron demeti ile buharlastirma ydnteminin avantajlari
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sunlardir (Tracton, 2006);

. Elektron 15in tabancalari, biriktirilecek malzemeyi igceren
biliyiik bir potada ayr1 bekleme siirelerine sahip bir dizi
noktayi tarayabilecek sekilde programlanabilir.

. Elektron 151n teknolojisi muhtemelen bugiin en mevcut olan
en hizli biriktirme kaynagidir, 12 m/s ve iizeri hizlara ulagir.

. Teorik olarak en ekonomik siirectir.

. Yiiksek ergime noktasina sahip olanlar da dahil olmak tizere
cogu saf metal islenebilir.

Elektron demeti ile buharlagtirma yontemin dezavantajlari
ise sunlardir (Tracton, 2006);

. Bazi malzemelerin karmasik yapist sebebiyle katman
boyunca esit olmayan bir film {iretilebilir.

. Bu yontem asinmaya kars1 dayaniklilik gerektiren ve sert
olmasi istenen malzemelerde kullanilir.

Elektron 151n1 demeti ile buharlastirma yonteminin alanlari,
havacilik ve uzay endiistrisinden gaz tiirbini gibi termal bariyer
kaplamalara, elektronik devre aygitlardan, optik alanina kadar genis
bir yelpazede bulunmaktadir.

2.2.1.3 Termal Buharlastirma

Termal buharlastirma, vakum ortaminda kaynak malzemenin
1sitilarak buhar basincinin yilikselmesi sonucunda 1sian ve eriyen
malzemenin yiizeyinden ayrilan atom ve molekiillerin bir alttas
ylizeyine tutunmasi islemi olarak tanimlanabilir. Buharlagma iglemi
s1v1 ya da kat1 bir malzeme yiizeyden olabilir. Bu yontem, ¢ok sayida
malzeme ayni vakum g¢emberi igerisinde buharlastirilarak kaplama
islemi yapilmasina imkan saglamakta ve yliksek vakum altinda
kaplama yapildigindan dolay1 malzemelerin normal sartlar altindaki
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buharlagsma sicakliginin ¢ok altindaki sicakliklarda buharlasmakta
ve boylece kaplanan ince film katmaninda kirlilik orant minimum
diizeyde olmaktadir.

Fiziksel bir kaplama ydntemi olan termal buharlastirmada,
malzemeyi eritmek ve buhar basincini kullanish bir seviyeye
getirmek i¢in elektrikli rezistans isiticilar kullanilir. Bu islem
sirasinda, malzeme bir alttagin iizerine atomik diizeyde birikir.
Kaplanacak alttasin ve kaynak malzemenin yerlestirildigi ¢cemberin
10 Torr’a kadar diisiiriiliir ve bu sekilde termal buharlastirma islemi
yliksek vakum altinda gerceklestirilir.

Buharlastirilacak malzeme, iletken bir tekneye veya direngli
bir bobine yerlestirilir ve yliksek bir elektrik akim1 gegirilerek 1sitilir.
Malzeme 1sindik¢a Once erir ve sonra buharlasir. Malzemenin
sicaklig1 ve buharlagma hizi, uygulanan akim miktar1 ve bir kalinlik
Olcer araciligtyla kontrol edilir.

Bu yontemde kullanilan kaplama  malzemelerinin
yerlestirildigi potalar, tungsten (W), molibden (Mo) ve tantalum (Ta)
gibi yiiksek erime noktasina sahip malzemelerden yapilir. Bazi
durumlarda, 1700°C'nin tizerindeki sicakliklarda su sogutmali bakir
potalar da kullanilabilir (Aydin, 2011; Anonim, 2023). Termal
buharlastirma yoOnteminin isleyis mekanizmas1 Sekil 6’da
gosterilmistir.

Biriktirilen Ince
........ —1 Film
gEEE ——

’ N . |
© i Buharlastirlan
(e} Malzeme
(e}

Buharlastmer 1|
—

— :|4 Kaynak Malzeme

Vakum

Odasi

Sekil 6: Termal buharlastirma (thermal evaporation)
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sisteminin sematik gosterimi (Sharma & ark., 2012).

Termal buharlastirma isleminin avantajlar1 sunlardir:

. Diger yontemlere gore film yogunlugu diisiiktiir ve kirlenme
seviyesi daha yiiksektir.

. Diisiik maliyetlidir ve yiiksek kaplama hizina sahiptir.

. Buharlastirilan pargacik enerjileri yaklagik 1500 K degeri ile

son derece hassas bir yontemdir.

. Bu yontemde gaz gonderimine ihtiya¢ duyulmamasi, yliksek
vakum kosullar1 altinda islem yapilmasini saglar ve kaplanan
filmler yiiksek saflikta olur.

. Bir¢ok malzemenin ayni anda kaplanabilmesi gibi pratik
avantajlar sunar

Termal buharlastirma isleminin dezavantajlar1 sunlardir:

. Biiyiik miktarlardaki tiretimler, karmagik geometrik yapilar
nedeniyle son derece zorlayici olabilir.

. Bu yontem, sadece diisiik erime noktasina sahip malzemeler
icin uygundur.

2.2.1.4 Endiiktif Buharlastirma

Endiiktif buharlagtirma yontemi, bilimsel aragtirmalarda ve
endiistride yaygin olarak kullanilan bir yontemdir. Yiksek
sicakliklarda hizli, hassas ve verimli bir 1sitma saglar. Bu yontem,
2100°C sicakliga kadar buharlasabilen tiim malzemelere
uygulanabilir; 6rnegin Al ve Ti gibi malzemeler buna Ornek
verilebilir. Literatiirde, bu yontem sicak yiizeyden atom veya
molekiillerin yayilmas: olarak da tanimlanir. PVD biriktirme
kaynagi olarak kullanilan yayilan atom veya molekiiller buhar
olusturur (S6nmezoglu, Ko¢ & Akin, 2012).
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Bu buharlastirma yonteminde, potanin igerisinde hedef
malzeme bulunur ve etrafinda su sogutmali bakir tellere sahip bir
bobin sarilidir. Potanin elektrik akimini etkili bir sekilde iletebilmesi
icin genellikle elektriksel 6zellikleri yiiksek olan malzemeler tercih
edilir. Biriktirme islemi, bobinlere uygulanan yiiksek frekansli
alternatif akim (AC) ile beslenir ve bu akim, elektromanyetik bir
alanin olusturulmasimma neden olur. Elektromanyetik alan, pota
icindeki hedef malzemeyle etkilesime girer ve eddy akimlarini (eddy
current) olusturur. Bu etkilesim sonucunda, hedef malzeme 1sinir.

Eddy akimlari, hedef malzemede Joule 1sis1 {ireterek
malzemenin 1smnma siiresini artirir. Bu 1sinma siireci sonunda
buharlasma sicakligina ulasilir ve hedef malzeme buharlagir.
Buharlasan malzemenin atomlar1 veya molekiilleri daha sonra alttag
malzemesi iizerine biriktirilir (Bunshah, 2001; Urgen, 2005; Tiirkiiz,
2006). Endiiktif buharlastirma yonteminin isleyis mekanizmas,
Sekil 7°de gosterilmistir.

Endiiktif buharlagtirma yontemi, gida, metal, yariiletken,
optik kaplamalar ve nanoparcacik liretimi gibi genis bir uygulama
yelpazesine sahiptir (Kuzmichev & Tsybulsky, 2011).

Endiiktif buharlastirma yonteminin avantajlart sunlardir
(Karakus & Kog, 2023):

. Endiiktif buharlastirma islemi, malzeme i¢inde eddy
akimlarmin olusturulmasiyla dogrudan 1s1 transferini
saglayan bir yontemdir. Bu sayede, malzemeyi tasiyan bir
potanin dnceden 1sitilmasina ihtiya¢ duyulmaz.

. Bu yontem, hizli 1s1 transferi ve hassas sicaklik kontrolii
saglama avantajina sahiptir.

Endiiktif buharlastirma yonteminin dezavantajlar1 sunlardir
(Karakus & Kog, 2023):

* Maliyeti yiiksektir.

--104--



» Biriktirme isleminde kullanilan bobinlerin kullanim 6miirleri
diisiik olabilir.

* Sistem verimliligi distktiir ¢linkii eddy akiminin Joule
1s1stna - doniismesi, potanin yiiksek elektrik iletkenligi
nedeniyle enerji kaybina yol agar.

* Bobinlerin 1smnmasimi Onlemek icin sofutma sistemi
kullanilabilir, ancak bu fazladan enerji tliketimine neden
olabilir.

Pota

Eritilmig Metal

RF Bobini
Toqog TI

Sekil 7: Endiiktif yontemi ile buharlastirma iglemi
goriilmektedir (Tiirkiiz, 1997).

2.2.1.5 Lazer Yontemiyle Buharlastirma

Lazer yontemiyle buharlastirma isleminde, yogun lazer 1511
kullanilarak biriktirme islemi gerceklestirilir. En yaygin tercih edilen
lazer tliri Nd:YAG lazeridir.

Lazer yontemiyle buharlagtirma islemi, hedef malzemenin
vakum ortamina yerlestirilmesiyle baglar. Buharlastirilmasi
amaclanan malzeme, bir platform iizerine konur ve lazerin hedef
malzemeye dogru yonlendirilmesi saglanir.

Lazer 151n1, hedef malzemeye ¢arptiginda malzeme yiiksek
sicakliklara ulasarak buharlasma noktasina erisir. Bu siirecte, hedef
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malzemenin atomlar1 veya molekiilleri buharlasir. Bu buharlagsma
islemi sirasinda, hedef malzemenin iyonize olmus plazma bulutu da
olusabilir. Buharlasan veya plazmaya donilisen hedef malzemenin
atomlar1 veya molekiilleri yogunlasarak alttas iizerinde birikir
(Karakus & Kog, 2023). Bu islemde, hedef malzemenin 1ginim
sogurma spektrumu, kullanilacak lazerin dalga boyunu belirler.
Lazer yontemiyle buharlastirma yonteminin isleyis mekanizmasi,
Sekil 8’de gosterilmistir.

Lazer yontemiyle buharlastirma isleminin avantajlar
sunlardir:

. Belirli malzemeler, lazer 1smlarmi ¢ok verimli bir sekilde
absorbe edebilir. Bu, hedef malzemenin hizli ve etkili bir
sekilde buharlagmasini saglar (Karakus & Kog, 2023).

. Lazer 1smlarmin yogunlugu ve odaklanmasi ayarlanabilir.
Bu da hedef malzemenin hassas bir sekilde islenmesini ve
istenilen sicaklik ve buharlastirma hizlarinin elde edilmesini
saglar.

. Kontrol edilebilir biriktirme parametreleri, ¢esitli morfoloji,
yap1 ve islevlere sahip ince filmlerin elde edilmesine olanak
tanir (Papadopoulou & ark., 2009).

. Lazer 1smi1, dogrudan hedef malzemeye yonlendirilir,
boylece enerji kayiplar1 en aza indirilir.

Lazer yontemiyle buharlagtirma isleminin dezavantajlar
sunlardir (S6nmezoglu, Kog, & Akin, 2012; Karakus & Kog, 2023;
Papadopoulou & ark., 2009; Popescu, Dorcioman & Popescu, 2016).

. Diistik erime sicakligina sahip malzemelerde bu yontem daha
sik tercih edilir.

. Hedef malzemenin lazer 1sim1 ile buharlastirilmasi sirasinda,
malzemenin  bulundugu  platformun  1sinmas1  ve
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buharlasmasi, alttas lizerinde kirlenmelere neden olabilir.

. Organik malzemeler i¢in uygun degildir ¢linkii lazer 1gin1
uygulandiginda malzeme zincirleri kirilabilir ve biriktirilen
malzeme hedef malzemeden farkli bir yapiya doniisebilir.

. Hassasiyet gerektiren uygulamalarda, pargacik ve damlacik
olusumu bu yontemin kullanimini kisitlayabilir.

Lazer
Kaynagi .
N

Buhar

Kaplama
Malzemesi

Vakum Odasi

Vakum
Pompalan

Sekil 8: Lazer yontemi ile buharlastirma isleminin
diyagrami verilmistir (Tiirkiiz, 1997).

2.2.1.6 Rezistans Yontemiyle Buharlastirma

Rezistans ile buharlastirma yonteminde, hedef malzeme
rezistans araciligiyla buharlagtirilir. Islem vakum ortaminda
gergeklestirilir. Hedef malzeme, pota igerisine yerlestirilir ve
rezistans telleri potanin etrafina veya altina yerlestirilir.

Pota genellikle paslanmaya ve yliksek sicakliga dayanikli
malzemelerden yapilir, 6rnegin aliiminyum igeren seramik veya
tungsten gibi. Pota, sistemin i¢inde kullanilacak rezistans gibi
faktorlere bagli olarak farkli sekil ve boyutlarda tasarlanabilir.
Ayrica, potalar disaridan 1sitildiginda erime veya buharlagsma
olmayacak sekilde iiretilir (Karakus & Kog, 2023).
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Rezistans, tel veya levha seklinde olabilir. Elektrik
enerjisiyle beslenen rezistanslar, elektrik akimi gegirerek 1s1 tliretir.
Hedef malzeme, rezistans yiizeyine temas ettiginde 1smir ve
buharlagsmaya baslar. Buharlasan malzeme yiizeyden uzaklasarak
alttas tizerinde birikir. Rezistans ile buharlastirma ydnteminin
isleyisi, Sekil 9'da gosterilmistir.

Rezistans 1ile buharlastirma yontemi, optoelektronik,
elektronik, koruyucu kaplamalar ve optik filtreler gibi cesitli
uygulamalara sahiptir (Suthar & ark., 2022).

Rezistans ile buharlagtirma isleminin avantajlar1 sunlardir
(Sénmezoglu, Kog, & Akin, 2012; Karakus & Kog, 2023; Okay,
2006).

. Diisiik potansiyel gerilim uygulanir, bu da islemi daha
giivenli hale getirir.

. Yiiksek akim akis1 saglanir.

. Maliyet diisiik ve islem basittir.

. Yiiksek giicteki rezistanslar sayesinde biriktirme hizi artar.

. Vakum ortaminda gergeklestirildiginden, gaz molekiilleri ve

kirleticiler bulunmaz.

Rezistans ile buharlastirma isleminin dezavantajlar1 sunlardir
(Sonmezoglu, Kog, & Akin, 2012; Karakus & Kog, 2023; Okay,
2006).

. Birgok element ve bilesik buharlastirilamayacak niteliktedir.

. Diistik erime sicakligina sahip malzemelerin
buharlagsmasinda tercih edilir.

. Buharlasan atom veya molekiiller iyonlagsmazlar, bu da
ylizeye yapigsma derecesini azaltir.
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Athik Malzemesi

Seramik Pota

—l
Gﬁg Kaynagl i
/ Vakum Odas:
Rezistans /

Vakum Pompalan

Sekil 9: Rezistans yontemi ile buharlastirma diyagrami
gosterilmistir (Oktay, 2006).

2.2.1.7 Ark Yontemiyle Buharlastirma

Ark ile buharlagtirma yontemi, hedef malzemenin bir ark
kaynagi kullanilarak buharlastirilmasiyla gerceklesir (Sonmezoglu,
Ko¢ & Ak, 2012). Ark, elektriksel olarak iyonlasmis bir gazin
olusturdugu yiiksek enerjili elektrik desarj1 olarak tanimlanir.

Ark ile buharlagtirma islemi, vakum ortaminda gerceklesir.
Bu, ortamdaki kirleticilerin ve gaz molekiillerinin temizlenmesini
saglar. Kaplama malzemesini olusturacak hedef malzeme katot
olarak adlandirilirken, alttas malzemesi anot olarak islev goriir
(Okay, 2006). Hedef malzemenin bulundugu katot elektrodu, 2000-
2500 dereceye kadar 1simabilir. Iki elektrot arasinda yiiksek bir voltaj
uygulanarak elektrik arki olusturulur. Bu ark, hedef malzemeden
atom veya molekiilleri kopararak buharlastirir ve iyonize olmasini
saglar. Sonug¢ olarak, buharlasan hedef malzemenin atom veya
molekiilleri alttas lizerinde biriktirilir (Karakus & Kog, 2023). Ark
ile buharlastirma yonteminin isleyisi, Sekil 10'da gosterilmistir.

Ark yontemiyle buharlastirma isleminin avantajlar1 sunlardir
(Sonmezoglu, Kog¢ & Akin, 2012; Karakus & Kog, 2023).
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Elektronlarin iyonlagmasi, yiizeylere yapisma yetenegini
artirir.

Ayn1  zamanda, elektronlarin iyonlagsmasi kaplama
tabakasinin hedef ylizeye giiclii ve yiliksek kalitede
baglanmasina yardimci olur. Bu durum, ek bir tavlama
islemine gerek olmadig1 i¢in islemi daha basit hale getirir.

Bu yontemle ¢oklu bilesenli filmler tiretilebilir.

Ark yoOntemiyle buharlastirma isleminin dezavantajlari

sunlardir (Sonmezoglu, Ko¢ & Akin, 2012; Karakus & Kog, 2023).

Kaplama islemi sirasinda yiiksek enerjili kaynaklar
kullanildiginda, ornegin ark desarji gibi, bu kaynaklarin
kararsizlig1 malzeme buharlastirma stirecinde
dalgalanmalara neden olabilir. Bu dalgalanmalar, ince film
kaplamanin kalitesini olumsuz etkileyebilir ve filmde
homojen olmayan alanlar olusmasina yol agabilir.

Malzeme buharlagtirma sirasinda, hedef ylizeyinin belirli
bolgelerinde yogun bir malzeme birikimi veya damlaciklar
olusabilir.

Yiiksek enerjiye sahip elektronlar veya iyonlar katot elektrot
ylizeyini agindirabilir.

Bu yoOntem, karmagsik cihaz gereksinimlerine sahiptir.
Gerekli ekipmanlar arasinda vakum odasi, elektrotlar,
elektrik kaynagi, gaz besleme sistemi, sogutma sistemi,
izleme ve kontrol sistemleri ile glivenlik 6nlemleri bulunur.

Arkin kararsizlig, tiretim hizint olumsuz etkileyebilir. Ayni
zamanda, film kalinliginin kontrolii 6nemlidir ve bu kontrol,
tiretim hizin1 etkileyen faktorlerden biridir.

Elektrik arkinda meydana gelebilecek dalgalanmalar,
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buharlagan malzemenin alttasa yonlendirilmesini etkileyen
strecin ~ karmagikligit  film  kalmligmin  kontroliini
zorlastirabilir.

Plazma
® @ ' ® @ Elektronlar
. (€] ’ iyonlar
o o°
. ‘ Notronlar
®e O
xd @
. Dmplel@
s 2
Katot @
Ark izi

Sekil 10: Ark yontemi ile buharlagma mekanizmasi
verilmistir (Smallman & Ngan, 2007).

2.2.2 Sactirma ile Biriktirme Yontemi

Sigratma (Sputtering) yontemi hizlandirilmis iyonlar ve bir
kaynak malzeme hedefi arasindaki momentum transferine dayanan
bir ince film biriktirme teknigidir. Bu islem diisiik basingta ve buhar
fazda dretimin gerceklestirildigi fiziksel buhar biriktirme
yontemlerinden biridir (Maissel & Glang, 1970).

Sactirma ile biriktirme yonteminin temelleri 1800'lerin ilk
yarisinda yapilan ¢alismalar ile baglamis olup ilk olarak siirekli 1s1ma
desarj1 ile ark arasindaki gecisi, DC 1s1ma desarjlarinin elektriksel
yapisini ve konfigiirasyonunu ve katottan (hedef) piiskiirtiilen metal
atomlar1 dogasini arastirmak icin optik emisyonun kullanimai iizerine
birka¢ makale yayinlandi. Michael Faraday 1838 yilinda kizdirma
desarjlariin elektriksel ve optik karakterizasyonu hakkinda bir
makale yayinladi. Sonraki yillarda ise sagtirma yontemi bu
calismalar temel alinarak 1852'de William Grove tarafindan bulundu
ve daha sonra Langmuir ve Kingdon tarafindan sputtering (sagtirma)
olarak adlandirildi.
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Inorganik-organik hibrit kaplama siirecinde, rnegin, Nunes
ve digerleri (2012) (Nunes& ark., 2012) tarafindan, SiO, ve
polipropilenin nanokompozit ince filmleri iiretmek i¢in sagtirma
yontemi kullanilmigtir. Bu filmler, ndral implantlar1 inceledikleri
zaman glimiis dispersiyonu i¢in bir matris gorevi gormiistiir.

Sactirma ile biriktirme uygulamasinin en etkili uygulama
alani, kat1 yiizeyler iizerinde ince film olusumudur. Sagtirma
yonteminin uygulamalarinda film olusum hiz1 diisiik ve yetersiz
vakumdan dolay1 gazin tutulmasi problemlidir. Ancak sagtirma
yontemindeki bu kusurlar, magnetron piiskiirtme yontemi gibi
sacgtirma tekniginin gelistirilmesi ve vakum teknolojisinin ilerlemesi
ile ortadan kaldirildi (Fukushima& Hosokawa, 1985; Anonim,
2023).

Sactirma ile biriktirme yontemi hedef (target) malzemenin
ylizeyinde plazma olusumuna ve bunun sagtirilarak alttas iizerine
kaplanmasina dayal1 bir tekniktir. Plazma, yiiksek enerjili gaz fazidir
ve iyonize olmus atom veya molekiillerden olusur. Plazma
olusturmak i¢in elektrostatik ve elektromanyetik bir alanin olusmasi
gerekir. Sagtirma isleminin analizi ve tasarimi ic¢in kritik olan,
iyonlar ylizeylerle carpistiginda ne oldugunun anlasilmasidir. Bu
yontemde etkilesimlerin her biri iyon tipine (kiitle, yiik), ilgili ylizey
atomlarinin dogasina ve daha da 6nemlisi iyon enerjisine baghdir.
Iyonlar yiizeylerle carpistiginda transfer edilen enerji miktart
Denklem 1°de verilmistir (Tavsanoglu, 2001).

4M; M,

ST M+ My )

Burada, e= Transfer edilen enerji miktari, M; =Carpigma
oncesinde kiitle miktart ve M; = Carpisma sonrasindaki kiitle
miktaridir.

Sagtirma ile ince film biriktirme islemi diisiik basingli vakum
ortaminda gergeklesir. Bu islem, hazirlik olarak adlandirilmaktadir.
Ince film olusturulacak vakum odasinin havasi alinir ve bir veya
birden fazla vakum pompas1 yardimiyla atmosfer basincinin altinda
diisik basing ortami olusturulur. Vakum odasinda ince film
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olusturmak i¢in secilecek hedef (target) ve alttas malzeme se¢imi
kritik 6neme sahiptir.

Sekil 11°de gosterildigi gibi vakum ortami igerisinde hedef
(target) olarak adlandirilan malzeme negatif gerilime sahiptir, bu
nedenle yliksek enerjili iyonize gaz iyonlar1 (plazma icerisindeki
argon gaz iyonlartyla) elektrik alanin etkisiyle hedef malzeme
iizerine siiriiklenerek hedef malzemeyi iyon bombardimana tutar. Bu
islem sonrasinda hedef malzemeden atom veya molekiiller koparilir

ve alttas lizerine biriktirilerek ince film yapist olusturulur (Pauleau,
1994).

Kaplanacak Taban Malzeme

inert Gaz — l Ii
ooy \// T

Vakum

—— Kaplama Malzemesi (Hedef)

Sekil 11: Sa¢tirma isleminin sematik gosterimi (Safak,
2008).

Sactirma ile ince film biriktirme yoOnteminde islemin
etkinligi, sagtirma verimi ile dl¢iilmektedir. Sagtirma verimi S ile
ifade edilir ve gelen iyon basina bir hedef ylizeyden sactirilan atom
sayist olarak tanimlanir. Sactirma verimi (S), iyonlastirilmig
gazlarin enerjisine, iyon ve hedef atomlariin kiitlelerine, katidaki
bag enerjilerine ve iyonlarin sagilma agisina baghdir (Orloff, Utlaut
& Swanson, 2003). Sagtirma yontemi ince film biriktirme ile,
genellikle ylizey temizleme, ylizey asindirma ve yiizey analiz
islemlerinde de kullanilmaktadir (Wasa & Hayakawa, 1992).

_ Kopan atom ya da iyonlar Mm E_
~ Geridéneniyonlar * M + m)? Uy 2)
~-113--




Burada, M=Hedef atomun kiitlesi, m= Bombardiman iyonu
kiitlesi, E,;, = Bombardiman edilen iyonun kinetik enerjisi, Uy =
Hedef metalin baglanma enerjisi ve a= Carpma/gelme agisidir.

Vakum degeri, gaz basing degeri, elektrik akimi, sagtirma
giicli, islem siiresi, 15181in yogunlugu, 1sin agisi, hedef malzeme
miktar1 ve alttag sicakligi gibi parametrelere gore sagtirma ile
biriktirme yontemi kontrol edilebilmektedir. Bu yontem esnasinda
kullanilan sistem bilesenleri asagida verilmistir (Smith, 1995;
Mattox, 1998; Martin, 2009; Basaran & ark., 2018).

Isin Kaynagi: Hedef malzeme iizerine yliksek enerjili iyonlar
gondermek i¢in kullanilir. Argon gazini hedefe gondermek amaciyla
1s1n kaynagi olarak iyon tabancalari kullanilmaktadir.

Alttag (Substrate): Hedef malzeme {iizerinden kopartilan
atom veya molekiillerin biriktirildigi cam, ITO/FTO veya ince
filmler kaplanmis cam veya silikon yoncalar1 gibi farkli yapilardir.

Vakum Cemberi (Chamber): Ince film biriktirme yonteminin
gerceklestigi alandir. Cember igerisindeki hava vakum pompalari
araciligi ile alinarak biriktirme iglemi sirasinda malzeme yiizeyinin
kirlenmesini ve kaynaklarda plazma desarjin1 6nlenmektedir.

Vakum Pompasi: Vakum odasindaki havayr bosaltarak
vakum ortam1 olusturmaya yarayan ihtiyag duyulan vakum
seviyesine gore secilen ve mekanik ve turbo molekiiler gibi cesitli
yapidaki pompalardir.

Gii¢c Kaynagt: DC (dogru akim) veya RF (yliksek frekans)
kaynaklarin1 igeren bir elektrik devresidir. Isin kaynagindan gelen
yuksek enerjili ve gaz fazdaki iyonlarinin hedef malzemeyi
bombardiman edilmesini saglamak i¢in gerekli olan enerjiyi
saglayan kaynaklardir.

Alttag Tutucu (Substrate Holder): Alttas {izerine yerlestirilen
ve alttagin vakum odasindaki pozisyonunu sabitlemek i¢in kullanilan
aparattir.

Kalinlik Olger (Thickness Monitor): Ince film biriktirme
islemi esnasinda filmi kaplama hizinin ve kalinliginin kontrollii bir
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sekilde biriktirmesini takip etmek i¢in kullanilan {izerine kaplanan
film tabakasimin kiitlesi ve alami oOlgiilerek biriktirilen kalinlig
kalinlik belirleyen sistem igerisine biitlinlesmis bir aygittir.

Cevreleyen Gazlar: Vakum c¢emberi icerisinde hedef
malzeme {iizerinden atom ve molekiilleri koparmak amaciyla
genellikle argon gibi inert gazlar kullanilmaktadir.

Isik Kaynagi: Alttas tutucunun isitilmasini saglayan isitma
aygitidir.  Ist  kaynagi olarak genellikle halojen lamba
kullanilmaktadir.

Sicaklik Olger: Film kaplanacak olan malzemenin
yerlestirildigi alttasi tutucunun yiizeyindeki sicakli§i 6lgmek igin
kullanilan sicaklik 6l¢tim aparatidir.

2.2.1.1 Diyot Sactirma

Diyot sactirma sisteminde (diode sputtering), kaplama
malzemesi yani hedef (target) malzeme katoda yerlestirilir ve
kaplanacak malzeme (alttas) ise anoda yerlestirilir. Hedef
malzemenin yerlestirildigi katot bélmesi, hedef malzemesinin zarar
gormesi engellenmek icin su sogutmali bir hazne yerlestirmis sekilde
tasarlanmistir. Anot bolmesi ise kaplanacak malzemeye gore 1sitmali
ya da sogutmali olabilmektedir.

Diyotla sagtirma yapilacak vakum c¢emberinin havasi
almarak ¢ember igerisindeki atmosfer ile kirlilik olusturacak yabanci
gaz atomlar1 vakum pompalar1 yardimi ile ortamdan uzaklastirilir ve
sonrasinda vakum c¢emberi igerisine argon gazi gibi bir inert gaz
enjekte edilir. Inert gazinin (genellikle argon) basing degeri yaklasik
olarak 13.3 Pa civarindadir. Elektrotlar arasina birka¢ kV’luk DC
veya RF gerilim uygulandiginda hedef ylizeyinde bir plazma
olusturulur. Gerilim kaynaginin se¢iminde hedef malzemenin tiiriine
baglidir. Hedef malzeme iletken ise dogru akim (DC), yalitkan ise
radyo frekansi (RF) uygulanir. Dogru akim uygulanan sactirma
sistemi, DC diyot sagtirma, radyo frekansi uygulanan sagtirma
sistemi ise RF diyot sagtirma olarak adlandirilmaktadir. Cember
icerisindeki argon gazi iyonlari, hedef malzemeye dogru
stiriklenerek hedef malzemeden atomlar1 veya molekiilleri sigratir.
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Bu sekilde anoda yerlestirilen kaplanacak malzeme (alttas) tizerinde
ince film olusturulur (Wasa & Hayakawa, 1992).

Diyot ile sagtirma sistemi basit bir tasarima sahiptir ve bu
nedenle maliyeti diigiik ve kolay kullanilabilir bir sistemdir. Ayrica,
yliksek sagtirma verimine sahip olup pek ¢ok hedef malzeme
kolaylikla ve etkin bir sekilde kullanilabilmektedir. Ancak, bu
sistemde genellikle yiiksek enerjiye sahip iyonlarla hedef malzeme
bombardiman edildiginden hedef malzemenin asinmasina neden
olabilmekte ve 1iyon bombardimani sirasinda istenmeyen
bilesenlerin (kirlilik) ince film tabakasi igerisine yerlesmesine ya da
ince film igerisinde ¢ok kii¢iik deliklerin (pinhole) olusmasina sebep
olabilmektedir. Bunlara ek olarak, bu sistemlerde yiiksek gerilim
uygulanma ihtiyaci durumunda maksimum diizeyde gilivenlik
onlemlerinin alinmasi gerekmektedir (Totten, 1992). En biiyiik
dezavantaj1 ise ikincil elektronlarin etkin olarak kullanilmamasidir.
Diger sactirma yoOntemlere kiyasla diisiik ¢alisma basinglarinda
(<0.67Pa/5.10° torr) ve daha diisiik biriktirme hizina sahiptir
(Vossen & Kerner, 1991).

2.2.2.2 Triyot Sa¢tirma

Triyot sactirma sisteminde (triode sputtering), diisiik
basinglarda iyonlagsmay1 arttirmak ve plazmay siirdiirmek igin diyot
sactirma sistemine ek olarak isitict ve pozitif gerilime sahip bir
elektrot bulunmaktadir. Bu sagtirma sistemi, DC veya RF giic
kaynag1 tarafindan beslenmektedir. Sisteme ilave edilen ek elektrot,
sagtirma islemini kontrol etmek i¢in kullanilmaktadir ve elektrotlar
arasindaki potansiyel farki degistirerek bir elektrik alan1 olusturur ve
iyon akigini ve hareketini kontrol eder. Ayrica, sagtirma siirecini
etkiler ve sactirma veriminin artmasini saglar.

Triyot sistemlerinde sicak katot sagtirma, daha yliksek
parlaklik, verimlilik ve uzun 6miir gibi avantajlar1 nedeniyle en ¢cok
tercih edilen yontemdir. Bu sistemlerde ek elektrot olarak genellikle
isitilmis tungsten filaman kullanilmaktadir ve bu katot emisyon
islemi silireci boyunca elektron yayar ve boylece plazmanin
stirdiiriilmesine saglamis olur ve dolayisiyla iyonizasyon etkinligini
arttirir. Boylece parlama desarj1 daha diisiik basinglarda (~6.6 Pa ile
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0.13 Pa arasinda) ve daha diisiik voltaj degerleri (~50 V ile 100 V
araliginda) uygulanarak olusmaktadir. Bu sayede triyot sactirma ile
ince film biriktirme hiz1 (dakikada birkag yiliz nanometre
seviyesinde) diyot sagtirma ile biriktirme hizina gore daha fazla
olmaktadir. Bu yontemin en Onemli dezavantaji ise sigratma
sisteminde reaktif gazin varligindan dolay: filamanlarin dmriiniin
kisa olmasidir (Wasa & Hayakawa, 1992; George, 1992;
Sénmezoglu, Ko¢ & Akin, 2012).

2.2.2.3 Iyon Isinh Sactirma

Gaz basincinin parlama bosalmasi sirasinda yiikselmesinden
dolay1 gaz molekiillerinin sagilan parcaciklar ile 1sinlanmasina ve
iiretilen ince filmlerin yapisina girmesine dolaylisiyla yapinin
bozulmasina sebep olmaktadir. Iyon 1smli sagtirma ydntemi (ion
beam sputtering), iyon kaynagi olarak bir iyon tabancasi kullanilir
ve yiiksek basing ortaminda calisma imkani veren bir yontemdir.
Piiskiirtme odasmin gaz basmeci tipik olarak 10° -10% Torr
araligindadir. Tyon 1511 akimi, kaynagin boyutlarina bagh olarak
10mA ile birka¢ amper arasinda, iyon enerjisi ise 0,5 kV ile 2,5 kV
arasinda degisebilir degisebilmektedir. Iyon tabancasindan elde
edilen yiiksek enerjili iyonlarla hedef malzeme bombardiman edilir
ve bu iyon bombardimani sonucunda hedef malzemeden atomlarin
veya molekiillerin sactirilmasiyla alttag {lizerinde bir ince film
tabakasi olusturulur. Bu sistemde iyon kaynagi, vakum odasindan
ayr1 bir odada bulunmaktadir. Bu sayede iyon akim yogunlugu ve
iyon enerjisi sistemden bagimsiz olarak kontrol edilmektedir. Alttag
malzeme iyon kaynagindan ayri bir odada bulunmasindan dolay1
hedef malzeme fazla isinmamaktadir. Ancak, iyon kaynagindan elde
edilen iyon demetinin ¢ap1 kiigiik kiiciiktiir ve bu nedenden dolay1
ince film biriktirme hiz1 da disiiktiir. Ayrica, genis ylizey alanina
sahip malzemeler iizerine homojen dagilima sahip bir ince film
olusturulamamaktadir (George, 1992; Sénmezoglu, Ko¢ & Akin,
2012).

2.2.2.4 Manyetik Alanda Sa¢ctirma

Magnetron sactirma olarak da adlandirilan manyetik alanda
sagtirma yontemi (magnetic field sputtering), diisik basingh
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sactirma yontemi olup ince film cihazlarinin iiretimi i¢in en umut
verici tekniklerden biridir. Manyetik alanda sagtirma teknigi diisiik
basingh bir sactirma teknigi olmasindan dolay1 filmlerdeki kirlilik
orant minimum diizeydedir ve yliksek bir biriktirme oraninda ¢ok
cesitli ince filmler yapilabilmektedir (Adachi & ark., 2012).
Manyetik alanda sagtirma yonteminde pozitif yiiklii iyonlart kontrol
etmek i¢in manyetik alan uygulanmaktadir. Bu sagtirma sisteminde
de ilk olarak diisiik basin¢li ve yliksek vakum ortami olusturulur ve
sonra plazmay1 olusturmak amaciyla ortama argon gibi bir inert gaz
enjekte edilir. Argon gazinin iyonlagmasi i¢in katot ve anot arasina
negatif bir gerilim uygulanir. Bu islemde dogru akim DC (DC
Magnetron Sputtering) ve radyo frekanst RF (RF Magnetron
Sputtering) gibi farkli frekanslarda gerilimler uygulanabilmektedir.
Manyetik alan serbest elektronlar1 yakalayarak elektronlarin hedef
malzemenin etrafinda donmesini sebep olur. Plazma igerisinde
bulunan pozitif argon iyonlari, hedef yiizeyindeki elektronlar
sicratarak hedef malzemeden atom veya molekiillerin koparilmasini
saglar ve manyetik alan icerisinde sagtirilan yiikler notrdiir ve bu
nedenle manyetik alandan etkilenmezler (Shi, 2018).

Manyetik alanda sagtirma sistemlerinde, elektrik alan (E) ve
manyetik alan (B) aymi anda uygulanmaktadir. Manyetik alan
olusturan miknatisin bir kutbu hedef malzemenin (kaplama
malzemesi, target) merkezine diger kutbu ise kdselerine yerlestirilir
ve boylece elektrik alan ile manyetik alanin birbirine dik olmasi
saglanir (Wasa & Hayakawa, 1992; Cansever, 2001). Bu tasarim
sayesinde elektronlar elektrik ve manyetik alan varligindan dolay1
spiral hareket yapacaklardir. Bu hareket sonucunda pozitif yiiklii
iyonlarla hedef malzeme etrafinda donen elektronlarin garpisma
olasiliklarin1 arttirarak ince film kaplama hizin1 ve kalitesini
arttirmaya yardimei olur. Manyetik alanda sagilma yontemi diistik
gerilim ve diisik basing altinda gerceklesmesi en biiyiik
avantajlarindan biridir (Vossen & Kerner, 1991). Bunlara ek olarak,
manyetik alanda sactirma yontemi, yiiksek biriktirme orani, ince
filmlerin yiiksek safligi, diisiik sicaklik gibi avantajlara sahiptir.
Manyetik alanda sactirma yontemi veri depolamada DVD'ler, lazer
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diskler, sabit diskler, disketler, mikro-elektrik flash bellek ve CD'ler
iiretmek icin kullanilmaktadir (Green, 2023).

Sagtirma sistemlerinin avantajlar1 sunlardir (Mattox, 1998;

Tiirkiiz, 2006; Wender & ark., 2013):

Bu sistemler sayesinde cok c¢esitli metaller, yalitkanlar,
alasimlar1 ve kompozitler kaplanabilir.

Elektrotlar iizerindeki potansiyeli tersine c¢evirerek film
biriktirmeden 6nce yerinde temizleme 6zelligine sahiptirler.
Bu sistemlerde atomlarin kismen daha enerjik olmasi, filmin
iyon bombardimaniyla "yogunlastirilmas1" ve yliksek
sicakliklara kadar 1sitmanin vakumda olan buharlastirmadan
daha kolay olmasindan dolay1 buharlagsma yontemlerine gore
sagtirma sistemleri daha iyi ince film kalitesine sahiptirler.
Tekrarlanabilir biriktirme islemini kontroliinii saglamak i¢in,
ayni igslem parametreleri altinda sabit bir biriktirme hizi
mevcuttur. Bu sekilde, zaman ic¢inde film kullanimini kontrol
etmek daha kolay hale gelir.

Cok genis bir yelpazedeki malzemeler biriktirme yapmak igin
hedef malzemesi olarak kullanilabilmektedir.

Bu yontem ile {retilen malzemelerde X-1is1m1  hasar
gozlenmez.

Biriktirme, diisiik  sicakliklarda bir alttag  {izerine
gerceklestirilebilir ve dolayistyla alt tabaka mikro yapist ve
ozellik degisikligi ile ilgili sorunlar1 bu yontem sayesinde en
aza indirgenir.

Bu teknikte, sagtirilan malzemeler alttag yiizeyine iyi bir
yapisma imkani1 sunmaktadir.

Sactirma teknikleri ayrica endiistriyel olarak
6lceklenebilmekte olup ¢evre dostu siireglere sahiptirler.
Sactirma sistemlerinin dezavantajlar1 sunlardir (Mattox, 1998;

Tiirkiiz, 2006):

Sagtirma sistemlerinde hedef {izerinde olusan plazma
tarafindan iiretilen iyonlarmm bombardimani sirasinda alttag
hasar1 olusabilmektedir.
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* Vakum c¢emberi igerisinde ultra temiz gazlar, yiiksek saflikta
hedefler ve yiiksek basinglar 102 — 102 Torr (buharlasmada
<10 Torr) kullanilmadik¢a daha fazla kirlilik olusabilir.

* Sactirma sistemleri her malzeme i¢in yiiksek biriktirme
oranina sahip degillerdir ve organik benzeri malzemeler iyon
bombardimani nedeniyle ¢cok ¢abuk bozulur.

* Hedefe gelen enerjinin biiyiik bir kismi sistemin 1sinmasina
sebep olur ve 1sinmanin 6nlenmesi i¢in sogutma sistemlerine
ihtiya¢ duyar.

* Vakumda uygulanmasi gerektiginden kurulum maliyetleri
yiiksektir ve sisteme verilen enerjisinin %70 veya daha fazlasi
hedefin 1sitilmasi sirasinda harcandigindan dolay1 enerji
verimliligi diisiik seviyededir.

Sactirma ile ince film iiretme yonteminin birgok uygulamasi
vardir ve bu uygulamalardan bazilar1 Sekil 15°te verilmistir (Lee &
ark., 1994; Hishmeh & ark.,1996; Lu & ark., 1997; Jaydeep & ark.,
2002; Lee & ark., 2014; Nur-E-Alam & ark., 2014; Chen & ark.,
2016; Surmenev & ark., 2017; Lee & ark., 2018; Stognij & ark.,
2019; Sakthivel & ark., 2019; Rydosz & ark., 2019).

2.3 Kimyasal Buhar Biriktirme Yontemi

Kimyasal buhar biriktirme (Chemical vapor deposition,
CVD) yontemi, kat1 bir malzemenin dogrudan gaz halindeki bir
fazindan (¢ogunlukla tasiyic gazlar ile seyreltilmis) 1s1, 151k, plazma
veya kimyasal faktorler gibi ¢esitli yollarla aktive edilebilen ylizey
reaksiyonlarin1  kullanarak kat1 ince filmler olusturmak igin
kullanilan bir ince film kaplama yontemidir. Bu yontem, kati
kaynaklar kullanarak bu kaynaklarin buharlagtirilmas: esasina
dayanan PVD isleminden farki kaynaklarin gaz formunda olmasi ve
bu gazlarin hedeflenen bir alttas iizerine biriktirilmesi islemine
dayanmasidir. CVD yonteminde, gaz fazda bulunan kimyasal
bilesik, tasiyict gaz tarafindan tasinarak taban malzeme iizerine
difiizyon yolu ile birikir.

Kimyasal buhar biriktirme yonteminin gelistirilmesi, ilk
olarak 1880 yilinda ampullerdeki karbon filamentleri giiglendirmek
amaciyla ortaya ¢ikti (Mattox, 2003). Ayn1 donemde, Ludwig Mond
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ve diger arastirmacilar, CVD'nin 6nciisii olan karbonil islemi gibi
teknikleri gelistirerek saf nikel iiretimi i¢in ¢aligmalarda bulundular.
Bu on yil boyunca, CVD'nin temelleri hakkinda bir dizi patent
caligmast gerceklestirildi (Pierson, 1999). Sonraki elli yil iginde
CVD yontemi yavas bir gelisme gosterdi ve ¢ogunlukla tantal,
titanyum ve zirkonyum gibi yiiksek saflikta refrakter metallerin
iiretimi i¢in ekstraksiyon ve pirometalurjik islemlerle sinirli kaldi
(Pierson, 1999; Lau, 2016). Bu donemde, CVD i¢in temel olusturan
bircok klasik reaksiyon gelistirildi, 6rnegin karbonil dongiisii (Mond
islemi), iyodiiriin ayristirilmasi (de Boer-Van Arkel islemi) ve
magnezyum indirgeme reaksiyonu (Kroll islemi) gibi (Pierson,
1999). ikinci Diinya Savasi'nin sona erdigi donemde, arastirmacilar
CVD'nin kaplama firetimi ve serbest formdaki nesnelerin iiretimi
icin sagladig1 avantajlar fark ettiler ve bu nedenle CVD yontemi
hizla yayilmaya bagladi. Bu tarihten itibaren CVD'nin 6nemi siirekli
olarak artti. 1960 yilinda, CVD yontemi tanitildi ve PVD
yonteminden farklar ayrintili bir sekilde agiklandi. Aymi yil,
yariiletken malzeme iiretiminde de kullanilmaya baslandi. 1963
yilinda, plazma CVD yontemi tanitildi. 1968 yilinda, CVD
kaplamali semente karbiirlerin endiistriyel kullanim1 bagladi.
1980'lerde, CVD elmas kaplamalarinin gelistirilmesi 6nemli bir
adimdi. 1990'larin baslarinda, metal-organik CVD'nin (MOCVD)
seramik ve metal biriktirme i¢in hizla genislemesi basladi. Bu
donemde ayrica CVD, PVD ve diger islemleri tek bir aracta
birlestiren kiime araglarin gelistirilmesine yonelik ¢alismalar yapildi
ve bu yontem, 6zellikle optik ve optoelektronik uygulamalarda hizla
yayginlast1 (Pierson, 1999).

CVD yonteminde, kimyasal reaksiyonlar ile istenen film
bilesimi ve kimyasal yapiy1 olusturmak i¢in gerekli reaktif yapi
taglarinin olusturulmasi saglanarak hem gaz fazi asamasinda hem de
kaplama yapilan ylizeyde kimyasal reaksiyonlar ger¢eklesir. Bu
yontem kullanilarak baglangigta secilen onciilerin tiiriine bagh
olarak metaller, seramikler, organik maddeler, polimerler ve hatta
sentetik peptitler de dahil olmak iizere cesitli tiirlerde ince filmler
sentezlenebilir ve biriktirilebilir. ~ CVD yonteminde kaplama
kalinligit 10 mikrometreden daha incedir ve kaplama yapilan
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malzemenin cinsine bagl olarak sicaklik genellikle 1100 °C’ye
kadar ¢ikabilmektedir. Kaplanan malzemenin stokiyometrisi, yilizey
morfolojisi ve kristal yapisi kaplama parametreleri degistirilerek
kontrol edilebilmektedir. Kaplama isleminin siiresi tiretilmek istenen
filmin kalinligia baglidir (Pierson, 1992).

CVD yonteminde, bir reaktif gaz ve bir tasiyici gaz
kullanilmaktadir. Reaktif gaz, malzemenin ylizeyine film
biriktirmek i¢in kullanilirken; tasiyici gaz reaktif gazin dogru sekilde
malzeme yiizeyine tasinmasini saglamaktadir. CVD ydntemi, uygun
bir buhar faz ortami olusturmak icin diisiik basin¢li bir ortamda
gerceklestirilir. Bu durum, reaktif gazin malzeme ylizeyine
carpmasini ve film olusumuna imkan verir. CVD islemi esnasinda,
reaktif gazin malzeme yiizeyine ulagmasi ve film olusturabilmesi
icin yeterli siire ve sicaklik saglanmasi ¢ok 6nemli bir durumdur. Bu
yontem ile cesitli filmler yiiksek saflikta ve farkli kalinliklarinda
iiretilebilmektedir.

CVD yontemi uygulanirken siire¢ boyunca izlenen adimlar
Sekil 12° de verilmistir ve asagida verildigi gibi 6zetlenebilir (Choy,
2003; Yan & ark., 2013):

+ lIk olarak, reaktif gazlar reaktor icerisine tasinir (adim a),

+ Ikinci asamada, reaktan gazlar ya dogrudan sinir katmanindan
diflizyona ugrarlar (adim b) ya da alttas {izerinde adsorpsiyona
ugrarlar (adim c),

* Gaz faz1 reaksiyonu yoluyla (adim d) reaktor igerisinde ara
reaktanlar ve yan iiriinler olusur. Reaktérde olusan reaktan ve
yan lrlinler, difiizyon (adim b) ve adsorpsiyon (adim c)
yoluyla alttas tizerinde birikme yaparlar.

* Yiizey diflizyonu ve heterojen reaksiyonlar (adim e), ince
filmlerin veya kaplamalarin olusumundan once alttas
yiizeyinde gerceklesmektedir.

* Son asamada ise, yan lriinler ve reaksiyona girmeyenler
yiizeyden ve reaktorden uzaklagtirmak icin egzoz sistemi
kullanilarak digar1 atilir (adim f).
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Sekil 12: Kimyasal buhar biriktirme (CVD) stireglerinin
sematik gosterimi (Sun, 2021).

Kimyasal buhar biriktirme isleminin avantajlart sunlardir

(Pierson, 1999):

CVD islemi, sicratma, buharlastirma ve diger PVD
islemlerine kiyasla goriis hatt1 sinirlamasina tabi degildir, bu
da onun yiiksek atig giiciine sahip oldugu anlamma gelir.
Karmagik ii¢ boyutlu sekiller genellikle sorunsuz bir sekilde
kaplanabilir. Ornegin, yiizey/derinlik oran1 10:1 olan yapular,
CVD tungsten ile kolayca dolu hale getirilebilir.

Kaplama hiz1 yiiksektir ve kalin kaplamalar rahatlikla elde
edilebilir (bazi durumlarda santimetrelerce kalmlhiga
ulasabilir). Bu islem genellikle rekabetci ve bazi durumlarda
PVD islemlerinden daha ekonomiktir.

CVD ekipmani genellikle ultra yiiksek vakum gerektirmez ve
genellikle birgok islem varyasyonuna uyarlanabilir. Bu
esneklik, biriktirme sirasinda kompozisyon degisikliklerine ve
elementlerin  veya bilesiklerin  kolayca bir arada
biriktirilmesine olanak tanir.
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Kimyasal buhar biriktirme isleminin dezavantajlar1 sunlardir
(Pierson, 1999):

* CVD yontemi 600°C ve iizeri sicakliklarda en etkilidir. Ancak
bir¢ok alttas malzemesi bu sicakliklarda kararli bir yapiya
sahip degildir. Plazma-CVD ve metal-organik CVD'nin
gelistirilmesi, bu soruna kismi bir ¢6ziim sunmustur.

+ lIslemin gerceklesmesi icin yiiksek buhar basincina sahip
kimyasal onciilere ihtiya¢ vardir. Bu baglangi¢ onciiler son
derecede tehlikeli malzemelerdir. Bu, islemi uygularken
giivenlik sorunlarina yol acabilir.

* CVD reaksiyonlariin yan iiriinleri toksik ve agindiricidir. Bu
yan Urlinler, noétralize edilmedir ve bu nedenle de islem
maliyeti artmaktadir.

2.3.1 Kimyasal Buhar Biriktirme Yontemi Cesitleri

Kimyasal buhar biriktirme yonteminde uygulanan kosullar
kimyasal buhar biriktirme yOnteminin tiirlerini belirlemektedir
(Cosgun, 2021). Bu tiirler, atmosferik basingta kimyasal buhar
biriktirme (APCVD), diisiik basingli kimyasal buhar biriktirme
(LPCVD), plazma destekli kimyasal buhar biriktirme (PECVD),
lazer destekli kimyasal buhar biriktirme (LECVD) ve metal-organik
kimyasal buhar biriktirme (MOCVD) olarak siralanabilir.

2.3.1.1 Atmosfer Basincinda Kimyasal Buhar Biriktirme
Yontemi (APCVD)

Atmosfer basincinda kimyasal buhar biriktirme ydntemi
(Atmospheric pressure chemical vapor deposition, APCVD),
atmosfer basinci altinda gergeklestirilen bir ydntemdir. Islemde
kullanilan gazlar, kaplanacak ylizey lizerinde bir gaz bulutu
olusturur ve biriken bu gazlar sayesinde ince film olusturulur.
Ortamda kullanilmayan atik gazlar ortamdan disar1 atilir. Bu
yontemin c¢alisma sicakligt 400 °C ile 1000°C araliginda
olabilmektedir. Vakum gerektirmedigi i¢cin CVD tiirleri igerisinde
nispeten ucuz ve kolay bir yontemdir. Fakat APCVD yonteminde
biriktirme difiizyon ile smirlidir ve biriktirme sirasinda yiizeyde
ptiriizlenmeler gergeklesmektedir. APCVD yontemi ile elde edilen
ince filmler, transistor yapisi i¢indeki metal yiizeylerin kaplanacagi
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ylizeye uygulanir ve metalin oturacagr bolgeye yerlestirme
isleminde kullanilmaktadir.

2.3.1.2 Al¢cak Basinch Kimyasal Buhar Biriktirme
Yontemi (LPCVD)

Algak basingli kimyasal buhar biriktirme yontemi (Low-
pressure chemical vapor deposition, LPCVD) atmosfer basinin
altindaki diisiik basinglarda gerceklesen bir yontemdir. LPCVD
yontemi genellikle 0.1 torr ile 2 torr basing araliginda uygulanir.

LPCVD yonteminin diger CVD tiirlerine goére avantaji
alttaglarin reaktdr igerisinde yatay pozisyonda yerlestirilmesi ile tek
seferde daha fazla malzeme iiretimi yapilmasina imkan saglamasidir.
Tek bir islem ile yaklasik 200 tane alttas {izerine ince film kaplamasi
yapilabilmektedir. Ayrica bu yoOntemde alttasin alt ve {ist
kisimlarinda yer alan 1siticilar sayesinde ortamda homojen 1s1
saglanabilmekte ve yilizeyde yliksek kalitede ince filmlerin
birikmesine imkan saglamaktadir (Xiao, 2012; Ohring, 2013).

2.3.1.3 Plazma Destekli Kimyasal Buhar Biriktirme
Yéntemi (PECVD)

Plazma destekli kimyasal buhar biriktirme yontemi (Plasma-
enhanced chemical vapor deposition, PECVD), filmler iiretilirken
reaktif gazlarin ayrigmasi i¢in plazma kullanilmas: ilkesine
dayanmaktadir. Bu yontemde, ince filmlerin iiretilmesi i¢in plazma
aktivasyonu kullanilarak daha yiiksek oranlarda ve daha diisiik
sicakliklarda biriktirme saglanir. Plazma olusturmak i¢in bir radyo
frekans1 (RF) gii¢c kaynagi kullanilmaktadir.

PECVD yonteminin diger kimyasal buhar biriktirme
yontemleri ile karsilastirildiginda avantajlarindan biri, daha diistik
sicakliklarda ¢aligma imkani sunmasidir. Ancak, bu yontemin bir
dezavantaji, iyon enerjisi dagilimi sirasinda yayilan enerjinin
kontrollii bir sekilde yiizey lizerinde malzeme biriktirmeye engel
olmast ve daha piiriizlii yiizey morfolojisine sahip filmlerin
olusmasidir (Park & Sudarshan, 2001).
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CVD kullanilarak yapilan hibrit 6rnekler arasinda One
cikanlar, heksametilsiloksan ve oksijen kullanilarak plazma ile
gelistirilmis CVD biriktirilmis hibrit ince filmlerdir (Li & ark.,
2013).

2.3.1.4 Lazer Destekli Kimyasal Buhar Biriktirme
Yontemi (LECVD)

Lazer destekli kimyasal buhar biriktirme yontemi (Laser-
enhanced chemical vapor deposition, LECVD), lazerin alttas
tutucusuna odaklanmasi ile 1sinmasi sonucunda termal bir enerji
ortaya cikarmasi ve reaktif gazlarin bu 1s1 ile ayristirilarak bir
substrat iizerinde iretilecek olan malzemenin birikintilerinin
olusturmasi ilkesine dayanir. Alttagin bolgesel olarak 1sitilmasi
sebebiyle biriktirme sadece 1sitilan bdolgede gergeklesmektedir
(Doppelbauer & Baeuerle, 1986). LECVD yontemi, genel olarak
yar1 iletkenlerin, metallerin, seramiklerin ve dielektriklerin ¢esitli
alttaglar iizerinde c¢Okelmesini saglayan bir metottur. LECVD
yontemi ile geleneksel CVD tekniginde gerceklestirilmesi ¢ok zor
veya i1mkansiz olan diizlemsel ve diizlemsel olmayan yapilar
iretilebilmektedir. LECVD yonteminde kimyasal reaksiyonun lazer
demeti ile nasil yonlendirildigine bagl olarak prolitik LECVD ve
fotolik LECVD olmak iizere iki temel mekanizma tiirii vardir.
Pirolittkk LECVD yo6nteminde oOnciil olarak kullamilan gazdaki
molekiiller lazer fotonlarini sogurmaz ve odaklanan lazer spotundaki
alttasin yerel olarak 1sitilmasi ile kimyasal reaksiyon termal olarak
baglatilir. Fotolitik LECVD yonteminde ise, lazer demetinin
fotonlar1 gaz molekiilleri tarafindan sogurulur ve gaz icerisindeki
molekiillerin kimyasal baglar1 kirilir. Onciil gaz ve lazerin iirettigi
fotonlarin enerjisinin se¢imine baglt olarak, fotoliz olay1 tek-foton
veya ¢oklu-foton islemleri ile ger¢eklesmektedir (Pierson, 1999).

2.3.1.5 Metal-Organik Kimyasal Buhar Biriktirme
Yontemi (MOCVD)

Metal-organik kimyasal buhar biriktirme yontemi (Metal-
organic chemical vapor deposition, MOCVD), epitaksiyel filmlerin
biiyiitiilmesi icin gelistirilen ve algak basingli kimyasal buhar
biriktirme (LPCVD) yontemine benzer bir mekanizmaya sahip bir
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CVD yontemidir. Bu yontemde, malzemelerin fiziksel olarak
birikmesinin gergeklestigi MBE (Molecular Beam Epitaxy)
sisteminden farkli olarak biriktirme, gaz fazi reaksiyonlar1 yoluyla
ilerler ve Oncii gazlarin alttas iizerinden akisiyla gergeklesir. Bu
yontemde, metal iceren gazlar, organik yapiya sahip gazlar
tarafindan tasinir. Gazlarin, istenen filmi liretmek i¢in 1sitilmis alttas
ylizeylerinde piroliz nedeniyle ayrismasina olanak saglanir. Metal-
organik gaz bilesiklerin en bilylik avantaji diisiik sicakliklarda bile
ucucu olmalaridir. Bu yontem kullanilarak homojen ve yiiksek
kaliteli film iiretimi yapilabilmektedir. Ote yandan, kullanilan
onciillerin maliyeti ¢ok yiiksektir. MOCVD yo6nteminin bir diger
sorunu ise, kullanilan reaktan gazlarin zehirli olabilmeleri ve bu
gazlarin  havayla temasi durumunda yanict olma &zelligi
tagimalaridir (Yang, 2014).

2.4 Atomik Katman Biriktirme

Atomik katman biriktirme (Atomic layer deposition, ALD)
teknigi, atomik seviye kontrolii ile {istlin kalitede ince filmlerin
biriktirilmesine olanak saglayan oldukca hassas ve 6nemli bir buhar
fazli biriktirme teknigidir (Elam & ark., 2003). ALD tekniginin
isleyis mekanizmasi, kendi kendini sinirlayan yiizey reaksiyonlarina
dayanmaktadir. Bu yontemde, oncii molekiillerin bir alttas
ylzeyindeki ardisik adsorpsiyonu ve reaksiyonlari, ince bir film
tabakasinin olusumuna yol acar. Bu Onciil molekiillerin, yiizeyde
kimyasal olarak emilmesi i¢in yeterli reaktivite sergileyebilmeli,
ylizey reaksiyonlarina girebilmeli ve daha sonra tasfiye
edilebilmelidir. Onciilerin secimi, biriktirilen filmlerin bilesimini,
yapisini  ve Ozelliklerini belirlemede ¢ok ©nemli bir rol
oynamaktadir. Bu yontemdeki sirali biiyiime mekanizmasi ise,
karmasgik ve yliksek en-boy oranli yapilarda bile tek tip ve konformal
filmlerin olusturulmasini saglamaktadir (Knez, Niinistd & Leskela,
2014). Film biiyiitiilmesi esnasinda film tizerindeki hassas kontrol,
ALD'yi cok cesitli uygulamalar i¢in uygun hale getirerek film
kalinhig1, tekdiizelik ve uygunlukta olaganiisti dogrulukta
uygulanmasii saglamaktadir. Sicaklik, basing ve maruz kalma
stiresi gibi islem parametreleri, biriktirilen filmlerin biiylime
davranisini ve 6zelliklerini belirler.
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ALD teknigi mikro ve nano-elektronik aygitlarin iiretimi,
enerji depolama, gilines hiicreleri, nano cihazlar, polimer yapilar,
sensOr, kataliz, optik, biyomedikal cihazlar ve malzeme bilimi gibi
alanlar da dahil olmak iizere cesitli alanlarda kullanilmaktadir.
Mikroelektronikte ALD, transistor kapi oksitleri, kapasitor
dielektrikler malzemeleri ve difiizyon bariyeri kaplamalari i¢in ince
film katmanlar biriktirmek i¢in de sik¢a kullanilan bir yontemdir.
ADL yontemi uygulanirken izlenen siiregler asagida verildigi gibi
Ozetlenebilir:

Yiizey Hazirlig1: lyi bir yapisma saglamak ve diizgiin film
biliylimesini desteklemek i¢in uygun yiizey temizligi ve hazirligi
birincil dncelige sahiptir ve ¢ok onemlidir. Yiizey hazirligi, organik
ve inorganik kirleticilerin kaplama yapilacak yiizeyden (alttas)
uzaklastirilmasini igerir. Yiizeyin temizlenmesi siireci, solvent,
plazma veya iyon bombardimani gibi asamalar1 igerir. Bunlara ek
olarak, alttas pisirme islemi, ylizey lizerinde kalan nem ve film
cekirdeklenmesini ve biiylimesini etkileyebilecek kusurlara ve
diisiik kaliteye neden olabilecek safsizliklart ortadan kaldirir. ALD
tekniginde, sicaklik, basing ve gaz akis hizi gibi parametrelerin
hassas bir sekilde kontrolii ile alttas hazirlig1 birlestiginde, ytiksek
kaliteli ve homojen filmler elde edilebilir. Bu asamada temizlenen
alttas, ALD reaktoriine yerlestirilir.

Oncii Dozlama: Birinci dncii gaz, kimyasal olarak emilmis
bir tabaka olusturarak giizelce temizlenmis olan alttas yiizeyine
verilir. Oncii, alttas yiizeyinde adsorbe olur. Onciil olarak kullanilan
yapilar su sekilde 6zetlenebilir:

. Metal Onciiler: Metal organikler, organik ligandlara
(organic ligand) bagli metallerdir ve ugucudurlar. Inorganik metal
onciiler arasinda metal halojeniirler, alkoksitler veya karboniller
bulunur. Uguculuk, reaktivite ve termal kararlilik gibi 6zellikler
ALD i¢in uygunlugu etkiler.

. Oksijen Onciileri: Film yapisindaki oksijen bilesenini
saglayan oOnciillerdir. Ozon, oksijen plazmasi veya su buhari gibi
reaktif gazlar kullanilir ve film stokiyometrisini, kristalligini ve
kimyasal 6zelliklerini etkileyebilen dnciillerdir.
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. Azot Onciileri: Film yapisindaki azot bilesenini
saglayan onciillerdir. Amonyak, nitréz oksit veya nitrojen plazma
gibi organik veya inorganik bilesikler kullanilir ve film kararliligin
ve elektronik 6zelliklerini etkiler.

. Diger Onciiler: Karbon, kiikiirt, fosfor ve silikon
onciillerini icerir. Karbon bazli, metal siilfitler, metal fosfitler ve
silikon bazli filmler gibi ¢esitli film tiirleri i¢in kullanilmaktadir.

. Tasfiye: Oncii dozlamadan sonraki adimda temiz bir
ylizey saglamak i¢in, fazladan biriken 6ncii gaz inert bir gaz yardimi
ile tasfiye edilir.

Ikinci Prekiirsor Dozu: Isleme odasima ikinci bir prekiirsor
gaz verilir ve bu gaz kaplanacak yiizey lizerinde kalan kimyasal
olarak emilmis tabaka ile reaksiyona girerek yeni bir atomik tabaka
olusturur.

Tasfiye: Bir sonraki dongiiye hazirlanmak igin isleme
odasindaki fazla ikinci bir prekiirsor gaz tekrardan inert bir gaz
yardimu ile tasfiye edilir.

Tekrar: Istenen film kalinligim elde etmek ve sonraki atomik
katmanlar1 biriktirmek ve i¢in Oncii dozlama ve tasfiye adimlar
tekrarlanir. Ayrica, ylizeyi doyurabilmek ve kendi kendini sinirlayan
ALD siirecini elde etmek i¢in Oncii dozun, mevcut tiim ylizey
bolgelerinin isgal edilmesini saglayacak kadar biiyiik olmasi gerekir.
Doygunluk icin gereken dozun iizerinde, ne kadar biiyiik bir doz
verilirse verilsin biiylime hiz1 sabit kalir. Bu asamalara ek olarak,
kaliteyi artirmak ve safsizliklar1 ortadan kaldirmak i¢in istege bagh
olarak filmler yiksek sicaklikta 1s1l isleme (annealing) tabi
tutulabilir.
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Sekil 13: Atomik katman biriktirme (ALD) siirecinin sematik
gosterimi (Selvaraj, 2015).

Atomik katman biriktirme (ALD) yontemini diger biriktirme
yontemlerinden ayiran birkag farkli ve ¢ok onemli 6zelligi vardir. Bu
farkliliklar, kendi kendini sinirlayan yiizey reaksiyonlari, prekiirsor
kontrolii ve uygunluk olarak siralanabilir.

Kendi Kendini Smirlayan Yiizey Reaksiyonlari: ALD, film
kalinlig1 ve homojenligi {izerinde hassas kontrol saglayarak, sirali,
kendi kendini smirlayan yiizey reaksiyonlarina dayali olarak
caligmaktadir ve her reaksiyon dongiisii, atomik diizeyde kontrole
izin veren tek bir atomik katman biriktirir.

Prekiirsor Kontrolii: ALD, her prekiirsoriin bagimsiz olarak
eklendigi, kontrollii reaksiyonlar saglayan ve istenmeyen yan
reaksiyonlardan kaginan ayri prekiirsér dozlama adimlarini seklinde
uygulanir.
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Uygunluk: ALD, yiiksek en boy oranli 6zellikler ve nano
gozenekler dahil olmak tlizere karmagik ii¢ boyutlu yapilar iizerinde
tekdiize filmlerin birikmesini saglayan miitkemmel uygunluk saglar.

ALD sistemlerinin avantajlar1 sunlardir:

* Hassas Kalinlik Kontrolii: Angstrom alti 6lgekteki ince
filmleri hassas bir sekilde biriktirilebilir ve ¢esitli uygulamalar
icin ultra ince filmlerin liretilmesine imkan saglar.

* Mikemmel Uyumluluk: ALD, diizgiin olmaya zor
denilebilecek geometrik yapilarda bile bile tek tip film
kaplamas1 saglayarak bu tiir karmasik yapilarda bile
olagantistii uyumluluk gosterir.

* Esneklik: ALD, metaller, oksitler, nitriirler, polimerler gibi
cok c¢esitli malzemeler ile istenen bilesim, yap1 ve dzelliklere
sahip ince filmlerin olusturulmasina olanak saglar. Ayrica,
metaller, yar iletkenler, seramikler, polimerler gibi ¢esitli alt
tabakalar iizerinde uygulamak, film bilesimi ve kristal yapisi
iizerinde kontrol saglamay1 miimkiin kilar.

+ Tekdiizelik ve Kalite: ALD sistemleri ile yiiksek Kkaliteli,
giivenilir, diisiik kusurlu ve tek bi¢cimli filmler ince film
iretilebilmekte ve ayrica aragtirma ve endiistriyel uygulamalar
i¢in Olceklenebilir sistemlerdir.

ALD sistemlerinin dezavantajlari sunlardir:

» Yiiksek saflikta onciiller: Tim ince film kaplamalarinda
oldugu gibi ALD sistemlerinde kullanilan malzemelerdeki
safsizliklar iiretilen filmlerin kalitesini etkiler. Dolayisi ile bu
sistemlerde kullanilan 6ncii gazlarin saflik derecesi yiiksek
olmalidir ve yiiksek maliyet gerektirir.

* Diisiik sicaklikta biriktirme: ALD sistemlerinde diisiik
sicakliklarda film iiretimi yapilmasi bu sistemleri belirli
malzemelerin liretimi ile sinirlar ve bazen de daha diisiik
kaliteli filmlerin elde edilmesine sebep olabilir.

* Yavag biriktirme orani: ALD sistemlerinde iiretim esnasinda
kendi kendini sinirlayan bir ozellie sahip olmasi siireci
yavaglatarak verimi diisiirlir ve liretim maliyetlerini artirir.
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+  Olgeklenebilirlik: ALD sistemleri yavas biriktirme hizlarima
sahip olmasi nedeniyle zaman alicidir ve bu durum genis
alanlar iizerine film {iretimini zorlastirir.

*  Yiiksek maliyet: Ozel ekipman ve yiiksek saflikta &nciiler
gerektirir ve bu durum ALD sistemlerini biiyiik o6lgekli
endiistriyel uygulamalar i¢in maliyetli hale getirir.

2.5 Molekiiler Katman Biriktirme (MLD)

Molekiiler Katman Biriktirme (MLD) teknigi, Atomik
Katman Biriktirme (ALD) ince film biriktirme yonteminin bir alt
kiimesidir. ALD tekniginin isleyis mekanizmasi, kendi kendini
sinirlayan  yiizey reaksiyonlarina dayanmaktadir. ALD'deki
caligmalarin ¢ogu inorganik polimer malzemelere odaklanmistir.

MLD siireci, her iki dncii kimyasalin organik malzemeler
oldugu, sonucunda organik veya polimerik bir film malzemesi elde
edilen molekiiler seviyede gergeklesen bir siirectir (Yoshimura,
Tatsuura & Sotoyama, 1991). MLD isleyis siireci atomik katman
biriktirme teknigiyle aynidir. Organik katmanlar bir¢ok potansiyel
kullanima sahiptir ve ¢esitli malzeme bilesimleri miimkiindiir. MLD
teknigi diger yontemlere kiyasla literatiirde oldukca az arastirilmistir
ve arastirmalarin ¢ogunlugu hibrit organik-inorganik malzemelerle
ilgilidir.

2.6 ALD/MLD Yontemlerinin Birlestirilmesi

ALD ve MLD yontemleri dort adimdan olugur ve bu adimlar
tekrar eden bir siralamaya, yani bir dongiiye sahiptir. Bu dongi,
istenen kalmliga ulasilincaya kadar tekrarlanir. Ilk adimda,
inorganik prekiirsor reaktore gonderilir ve substrat yiizeyinde
reaksiyona girer. Ikinci adimda, muhtemel yan iiriinler inert gaz
aracihgiyla reaktdrden uzaklastirilir. Uciincii adimda, organik
prekiirsor reaktore gonderilir ve reaksiyona girer. Son adimda ise
tekrar muhtemel yan {riinler inert gaz aracilifiyla reaktorden
uzaklastirilir. Bu dongii sonucunda substrat yiizeyinde tek katmanli
hibrit ince film olusur.

Organik ve inorganik reaktanlarin bir arada kullanilmasi,
MLD ve ALD teknolojilerinin birlestirilmesiyle gerceklesir. Bu
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sayede hibrit ince filmler, sadece iki ana malzemenin 6zelliklerine
sahip olmakla kalmaz, ayn1 zamanda tamamen yeni ozelliklere de
sahip olabilir. Kendi kendini sinirlayan bir biiyiime elde etmek igin
prekiirsor gonderildigi siire ve temizleme adimlarindaki siirenin
yeterince uzun olmasi gerekmektedir. Aksi takdirde, biiytime ideal
olmayabilir ve tekdiizelik saglanamayabilir (Elam & ark., 2002; Lee
& ark., 2013; Niemeld & ark., 2020; Tanskanen & ark., 2021).

Inorganik bilesen, hibrit malzemeye mekanik, optik,
kimyasal ve elektriksel ozellikler katar, organik bilesen ise daha
yliksek esneklik, azaltilmig yogunluk ve diisiik maliyet saglayabilir.
Hibrit malzemelerin yapis1 genellikle "metalkon" olarak adlandirilan
M-O-R formiiliine sahiptir, burada M metal, O oksijen ve R kiigiik
bir organik parcayi temsil eder. Metal kaynaklar1 olarak trimetil
aliminyum, dietil ¢inko gibi prekiirsorler kullanilirken, organik
pargalar genellikle organik alkoller ya da karboksilik asitlerdir.

DLOLeL b bab
AP %{,%
A AR tetets
AN §;%;§§
(JRFARETR 8

Sekil 14: MLD (sol) tarafindan biiyiitiilen tamamen organik
ince filmlerin ve ALD/MLD (sag) tarafindan biiyiitiilen hibrit
inorganik-organik ince filmlerin sematik gosterimi (Sundberg &
Karppinen, 2014).

ALD/MLD yonteminin avantajlart sunlardir:

* Gaz fazli yaklasimlarda film kalmhginda tek diizelik
saglanmasi, atomik ve molekiiler seviyede kontrollii bir film
olusumunu miimkiin kilar.

* Bu teknikler, yiizey alanin1 maksimum seviyede kullanabilir
ve yliksek verimlilik saglayabilir (Lee & ark., 2013).
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* Prekiirsorlerin sirayla gonderilmesi, CVD yoOntemine gore
daha kontrollii bir kaplama imkani1 sunar.

* CVD yontemi yiiksek sicakliklar gerektirirken, ALD/MLD
yontemleri diisiik sicakliklarda bile iist diizey kalitede ince
filmler iiretebilme kapasitesine sahiptir (Oviroh & ark., 2019).
ALD/MLD yonteminin dezavantajlar1 sunlardir:

+ lIslem yavas olabilir ve daha karmasik ekipmanlar gerekebilir.

HIBIRIT INCE FiLM URETIM TEKNOLOJILERI

Enerji Yaltn ~ _ Yariletken ve

Elektronik Endiistrisi
VD
— Gdave —  Uny

Otomotiv

Yeni
= Gelismis
Teknolojiler = Tip =
Tasarm o

Gimes __ _ Enenji
Pilleri

Eperji — Depolama

Elektronik Cihaz _ B
g Giines Pilleri = Biyomalzemeler

> ALD/MLD Lazerfla
ubarlastirma
- -- Kopiamn e ERdgtry

Kaplamalar

Sekil 15: Hibrit ince film iiretim teknolojilerinin uygulama
alanlart verilmistir (Goodrich, 1996, Golombek, Dobrzanski &
Sokovi¢, 2004, Jung, Park & Kang, 2010, Popescu, Dorcioman &
Popescu, 2016; Tang & Yan, 2017; Lux, 2019).
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Tablo 2: Baslica ince film biriktirme tekniklerinin karsilastiriimasi
yapumistir (Multone, 2009).

Sputterin

Ozellikler Sol-Jel PVD g CVvD ALD
Biriktirme Kimyasal | Termal Momentu | Kimyasal | Kimyasa
tiirlerinin Reaksiyon | enerji m transferi | reaksiyon | |
tiretimi reaksiyo
n
Biriktirme Cok Saf metal | Ortadan Diistik
orani yliksek harig yliksege
olabilir diisiik
Biriktirme Molekiille | Atomlar | Atomlarve | Atomlar Atomlar
tiirleri r ve iyonlar
iyonlar
Alt tabakanin | Hayir Normald | Evet Mimkiin | Hayir
bombardiman e hayr
1
Alt  tabaka | Hayir Normald | Genellikle | Evet Evet
1sitma e evet hayir
Birikim Diisiik Diisiik Yiiksek Diisiik, Diisiik
tiirlerinin olabilir ancak
enerjisi PECVD'd
e yiksek
olabilir
Metal alasimi | Evet Evet Evet Evet Siirh
biriktirme
Bilesik Evet Evet Evet Evet Evet
biriktirme
Avantajlar Esnek Basit Genis Genis alan | Kalinlik
uygulama, element kontroli
yiiksek araligi
biriktirme
orani
Dezavantajlar | Yiksek Cok Vakum Cok yonli | Diistik
maliyet yonlii teknolojisi | Yiiksek sicaklik
oranli

3. Hibrit Ince Film Teknolojilerindeki Gelismeler

Gilintimiizde, hibrit ince film teknolojileri, ¢esitli endiistriyel
uygulamalarda 6nemli bir
teknolojilerdeki gelismeler, malzeme bilimi, elektronik, enerji

ve bilimsel
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depolama, biyomedikal ve optoelektronik alanlarinda ¢esitli
yeniliklere yol agmustir.

Coklu Teknoloji Entegrasyonu: Hibrit ince film tiretimindeki
onemli bir gelisme, farkli iiretim tekniklerinin entegrasyonudur.
Fiziksel buhar biriktirme (PVD), kimyasal buhar biriktirme (CVD),
atomik katman biriktirme (ALD), ve diger tekniklerin entegrasyonu,
coklu ozelliklere sahip karmasik hibrit yapilarin olusturulmasina
imkan tanimaktadir.

Nanoteknoloji Uygulamalari: Hibrit ince film teknolojileri,
nanoteknoloji alanindaki gelismelerle birleserek, nanometre
Olceginde kontrol edilebilen ozelliklere sahip malzemelerin
tiretilmesini saglamistir. Bu durum, sensorler, nano-elektromekanik
sistemler (NEMS) ve nanomedikal uygulamalarda ¢igir agan
ilerlemelere olanak tanimaktadir.

Enerji Depolama ve Doniistim: Enerji depolama ve doniisiim
uygulamalarinda 6nemli bir rol oynamaktadir. Ozellikle giines
hiicreleri, elektrokimyasal depolama cihazlari ve yakit hiicreleri gibi
alanlarda kullanilan hibrit malzemeler, enerji verimliligini artirma
potansiyeli sunmaktadir (Zhu & ark., 2020).

Biyomedikal Uygulamalar: Hibrit ince filmler, biyomedikal
alanda da Onemli bir etki yaratmaktadir. Biyouyumlu, esnek ve
ozellestirilebilir o6zelliklere sahip hibrit malzemeler, implantlar,
biyosensodrler ve hiicre tasima sistemleri gibi bir¢ok biyomedikal
uygulamada kullanilmaktadir.

Optoelektronik Gelismeler: Optoelektronik cihazlar igin
hibrit ince filmler, 15181 daha etkili bir sekilde yonlendirebilen ve
optik 6zellikleri (Gabriel &Talghader, 2011) iyilestirebilen yapilar
saglamaktadir. Bu, LED'lerden lazerlere kadar genis bir yelpazedeki
optoelektronik uygulamalarda kullanim potansiyeli sunmaktadir.

Verimlilik ve Strdiriilebilirlik: Gelisen iiretim teknikleri,
hibrit ince film teknolojilerinin daha hizli, daha verimli ve gevre
dostu olmasina katki saglamaktadir. Diisiik sicakliklarda
caligabilme, malzeme kullanimindaki verimlilik ve atik iiretiminin
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azaltilmasi, bu alandaki siirdiiriilebilirlik cabalarini
desteklemektedir.

Hibrit ince film teknolojilerindeki bu gelismeler, ilerleyen
donemde daha fazla uygulama ve kesif alanlarina yonelik umut
vadetmektedir. Arastirma ve endiistri alanindaki devam eden
cabalar, bu teknolojilerin gelecekteki potansiyelini daha da
artirabilir.

SONUC VE ONERILER

Hibrit ince film, genellikle birbirinden farkli 6zelliklere sahip
organik ve inorganik malzemelerin birlestirilmesiyle olusturulan
ince bir tabakadir. Bu tiir ince filmler, organik ve inorganik
bilesenlerin 6zelliklerini birlestirerek, birgok uygulama alaninda
cesitli avantajlar saglayabilir.

Organik bilesenler, genellikle karbon temelli molekiillerdir
ve esneklik, diisiik yogunluk gibi dzelliklere sahip olabilirler. Ote
yandan, inorganik bilesenler genellikle metal veya metal oksitleridir
ve mekanik dayaniklilik, termal iletkenlik gibi ozelliklere sahip
olabilirler.

Hibrit ince filmler, bir¢ok alanda kullanilabilmektedir,
ornegin gilines hiicreleri, yariiletken cihazlar, sensorler, kaplama
malzemeleri gibi uygulamalarda kullanilmaktadir. Bu malzemeler,
her iki bilesenin avantajlarini birlestirerek, daha genis bir uygulama
yelpazesi ve ozellikle istenen 6zelliklere uygun malzeme segenekleri
sunabilir.

Bu calisma, hibrit ince film iiretim teknolojileri {izerine
kapsamli bir analiz sunarak, malzeme bilimi ve nanoteknoloji
alanlarina 6nemli bir katki saglamaktadir. Incelenen farkli {iretim
teknikleri arasindaki avantajlar ve simirlamalarin detayli bir
karsilagtirmasi, aragtirmacilara bu teknolojilerin uygulanabilirlikleri
konusunda kilavuzluk etmektedir.

Bu c¢aligmanin ana sonugclari su sekildedir:

Sivi Fazda Biriktirme Yontemi: Sivi fazda biriktirme
yontemleri, ekonomik ve basit olmalariyla bilinir. Bu yontemler,
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cesitli organik ve inorganik prekiirsorleri kullanarak esnek malzeme
secenekleri sunar. Sivi fazda biriktirme, farkli yiizeylere kolayca
uygulanabilir ve ince film kalinlig1 ile bilesen oranlar1 kontrol
edilebilir. Ancak, bu yontemler genellikle buhar fazina kiyasla daha
diisiik film kalitesine ve daha yavas liretim hizina sahiptir.

Fiziksel Buhar Kaplama (PVD): Fiziksel Buhar Biriktirme
(PVD) teknigi, vakum altindaki bir ortamda bulunan malzemelerin
farkli yontemlerle buharlagtirilmasini veya sig¢ratilmasini igeren bir
yilizey kaplama islemidir. Bu yontem, yiiksek saflik, iyilestirilmis
yapisma ve ince film kalinlig1 kontrolii gibi avantajlara sahiptir.
Ancak smirlamalar arasinda kaplama hizinin diisiik olmasi ve
karmasgik yapilarin iiretimini kisitlamasi yer almaktadir. PVD, optik
kaplamalar, ayna iiretimi ve kaplama tabakalar1 gerektiren diger
bir¢ok uygulama i¢in uygundur.

Atomik Katman Kaplama (ALD): ALD, malzeme
katmanlarin1 atomik seviyede bir katman biriktirme islemiyle tiretir.
Bu yontem, kesin kalinlik kontrolii ve yiiksek konformalite saglar.
Ancak ALD islemi yavas olabilir ve daha karmasik ekipman
gerektirebilir. ALD, yariiletken cihazlar, enerji depolama sistemleri
ve nanoteknoloji gibi uygulamalarda yaygin olarak kullanilir.

Kimyasal Buhar Kaplama (CVD): Kimyasal buhar kaplama,
kimyasal reaksiyonlar araciligiyla malzemenin bir alttasa
kaplanmasini igerir. Bu yontem, biiyiik yiizeylerin kaplanmasina ve
kompleks yapilarin iiretilmesine olanak tanir. Ancak bu yontem,
yiiksek sicaklik ve kimyasal reaksiyonlart igerdigi ic¢in bazi
malzemeler i¢in uygun degildir. CVD, yariiletken iiretimi, koruyucu
kaplamalar ve kimyasal sensorler gibi bir dizi uygulamada kullanilir.

Bu calisma, sivi ve buhar fazda hibrit ince film {iretim
teknolojilerini detaylt olarak inceleyerek, her bir ydntemin
avantajlarini, dezavantajlarini ve uygulama alanlarini ele almistir.
Sol-jel teknigi ve ¢esitli kaplama yontemleri, nanoteknoloji ve
malzeme bilimi alanlarindaki potansiyel uygulamalar agisindan
kapsamli bir degerlendirmeye tabi tutulmustur. Fiziksel buhar
biriktirme (PVD), kimyasal buhar biriktirme (CVD) ve atomik
katman biriktirme (ALD) gibi buhar fazda kullanilan teknikler,
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yiiksek kaliteli ince filmlerin {iretimindeki rol ve katkilar1 iizerine
detayl1 bir analiz sunmaktadir. Karsilagtirmali bir yaklasimla, her bir
yontemin  avantajlari  ve dezavantajlar1 ortaya konarak,
arastirmacilara ve miithendislere bu teknolojileri daha iyi anlama ve
uygulama firsati sunmaktadir. Bulgularimiz, hibrit ince film iiretim
teknolojilerinin - mevcut durumunu vurgulayarak, gelecekteki
calismalara 1s1k tutabilecek niteliktedir. Bu alandaki ilerlemelerin,
fotonik, mekanik ve kimyasal kaplamalardan yasam bilimlerine
kadar genis bir uygulama yelpazesini kapsayabilecegi
ongoriilmektedir.

Bu calismanin sonuglarina goére, her bir hibrit ince film
iiretim teknolojilerinin kendine 6zgli avantajlart ve sinirlamalari
bulunmaktadir. Bu sinirlamalar1 ortadan kaldirmak icin daha ¢ok
calisma yapilmasi gerekmektedir. Ornek olarak daha hizli kaplama,
daha az enerji tiiketimi ve daha fazla biriktirme orani elde edilmesi
gibi gelistirmeler yapilabilir. Fotonik, mekanik ve kimyasal
kaplamalar, yagsam bilimleri dahil olmak {izere ¢ok ¢esitli alanlarda
caligmalar yapilarak uygulama alanlar1 genisletilebilir. ~ Film
tabakalarinin  biiyiik miktarda {retilmesi gereken endiistriyel
uygulamalarda, daha hizli ve verimli iretim saglamak igin
caligmalar yapilabilir. Siire¢ optimizasyonu ve uygun ekipmanlarin
kullannminin basitlestirilmesi i¢in ¢alismalar yiiriitiilebilir. Daha
genis malzeme araliinda tliretimi yapilabilir.

Bu ¢alisma, hibrit ince film iiretim teknolojileri hakkinda
Tiirkce kaynak bulma sikintis1 yasayan arastirmacilara rehber
olacak, bu sayede literatiirdeki bosluklar saptanabilecek,
sinirlamalar incelenecek ve bu konu hakkinda ¢aligmak isteyecek
arastirmaci ve miihendislere yol gosterecektir.
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BOLUM VI

Yariiletken Ince Filmlerin Kristal Yap1 Ve Kusurlari

Tuba CAYIR TASDEMIRCI!

Giris
1.Yaniletken Ince Film

Madde, dogadaki temel fiziksel varliklari tanimlayan bir
kavramdir ve cesitli Ozellikler gosterebilir. Maddenin fiziksel
hallerine baktigimizda kati, siv1 ve gaz olmak tiizere lic ana durumda
bulundugu goriilir. Her bir durum, molekiiller arasindaki
etkilesimlere ve hareket 6zgiirliigiine baglidir (Shockley, 1963).

Bunun yani1 sira, madde ¢esitli termal ve elektriksel 6zelliklere
sahiptir. Elektriksel ag¢idan incelendiginde, maddeler iletken,
yalitkan ve yari iletken olarak siniflandirilabilir:

o [lletkenler: Elektrik akimimi kolayca iletebilen maddelerdir

(6r. bakir, glimiis).
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o Yalitkanlar: Elektrik akimini iletemeyen maddelerdir (or.

plastik, kauguk).

e Yarniletkenler: Elektriksel iletkenligi, ortam kosullarina ve
katki maddelerine bagli olarak degisen maddelerdir (Or.

silikon, germanyum).

Termal agidan bakildiginda ise maddeler, 1siy1 iyi iletenler
(iletkenler), 1s1y1 az iletenler (yari iletkenler) ve 1s1y1 iletmeyenler
(yalitkanlar) olarak siniflandirilabilir (Mehta,2022). Ornegin:

e Metaller genellikle iyi birer 1s1 iletkenidir.
o Ahsap ve plastik, 1s1y1 zayif iletir.
o Cam veya seramik gibi maddeler ise 1s1 yalitkanlaridir.

Bu ozellikler, maddenin atomik ve molekiiler yapisindan
kaynaklanir ve giinliik hayatta bir¢ok uygulamada kritik bir rol
oynar. Ornegin, elektronik cihazlarda yari iletkenler kullamilirken, 1s1

yalitimi icin yalitkan maddeler tercih edilir.
1.1.Yalhtkanlar

Elektriksel agidan bakildiginda, iizerinden akim ge¢meyen tiim
maddeler yalitkan olarak adlandirilir. Yalitkan maddeler, atomik
diizeyde incelendiginde, valans bandi ile iletim band1 arasinda genis
bir enerji boslugu bulundugu goriiliir. Bu enerji boslugu (band gap)

oldukca biiyiik oldugundan, elektronlar valans bandindan iletim
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bandina gecemez ve dolayisiyla elektrik iletimi gerceklesmez

(Neamen, 2003).
Yalitkan Maddelerin Ozellikleri:

1. Elektriksel Ozellikler: Elektrik akimini iletmezler. Bu
nedenle elektrikli cihazlarda ve sistemlerde koruyucu
malzeme olarak kullanilirlar. Ornegin, plastik kaplamalar

kablolar1 izole etmek i¢in tercih edilir.

2. Atomik Yapi: Valans bandi ile iletim band1 arasindaki enerji
boslugu cok genistir. Bu bosluk nedeniyle elektronlar serbest

hale gecemez ve elektrik iletimine katkida bulunamaz.

3. Isiiletimi: Elektrigi iletmedikleri gibi, cogu yalitkan madde
ayni zamanda 1s1y1 da iletmez. Bu 6zellikleri nedeniyle 1s1

yalitim malzemesi olarak da yaygin sekilde kullanilirlar.
Yalitkan Maddelere Ornekler:
o Dogal Malzemeler: Tas, toprak, ahsap (tahta).
o Endiistriyel Malzemeler: Cam, plastik, seramik.

Plastik, yalitkan malzemeler arasinda en yaygin olarak
kullanilanidir. Hafif, dayanikli ve kolay islenebilir yapisi sayesinde
elektrik kablolarindan mutfak gereglerine kadar bir¢ok alanda

kullanilir.
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Yalitkan maddelerin en 6nemli islevi, elektrikle calisan sistemlerde
giivenligi saglamak ve elektrik akiminin istenmeyen alanlara
gecisini onlemektir. Ayrica 1s1 yalitimi i¢in kullanilan cam yiinii ve

kopiik gibi malzemeler de bu 6zelliklerinden dolay: tercih edilir.
1.2.1letkenler
Elektriksel ve Termal A¢idan iletken Maddeler

Elektriksel ve termal oOzellikleri agisindan incelendiginde hem
elektrik akimini hem de 1s1y1 iletebilen maddelere iletken maddeler
denir. Bu maddeler, atomik diizeydeki yapilarindan dolay1 elektron

hareketine izin veren bir yapidadir.
Iletken Maddelerin Ozellikleri:
1. Elektriksel Ozellikler:

o Band Yapisi: iletken maddelerde, valans band ile
iletim band1 arasinda enerji boslugu bulunmaz. Bu
durum, elektronlarin serbest hale gegmesine olanak

tanir.

o Elektronlar, valans bandindan iletim bandina gegmek
icin ek enerjiye ihtiya¢c duymaz ve maddede serbestge
hareket eder. Bu nedenle elektrik akimini kolaylikla

iletirler.
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2. Termal Ozellikler:

o

Iletken maddeler, termal enerjiyi de ¢ok iyi iletir.
Bunun nedeni, serbest elektronlarin ayni zamanda 1s1

enerjisini tasimada da etkili olmasidir.

Is1 iletkenligi, genellikle elektrik iletkenligi ile

paralellik gosterir.

iletken Maddelere Ornekler:

« En lyi Elektriksel Iletkenler:

o

Giimiis: En iyi elektrik iletkenidir ancak yiiksek

maliyeti nedeniyle sinirli kullanim alanina sahiptir.

Bakar: Elektrik iletkenligi yiliksek ve ekonomik
oldugu icin kablo iiretimi ve elektrik devrelerinde

yaygin olarak kullanilir.

Altin: Yiiksek iletkenliginin yanm1 sira korozyona
dayaniklilig1 ile bilinir, bu ylizden hassas elektronik

cihazlarda tercih edilir.

« Diger Iletken Maddeler: Aliiminyum, demir, ¢inko.

iletken Maddelerin Kullanim Alanlari:

o Elektrik devrelerinde akim tagima amaciyla (kablolar, iletken

teller).
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o Elektrik-elektronik cihazlarin temas noktalarinda (6r. altin

kaplamal1 konnektorler).
o Termal iletkenlik gerektiren sistemlerde (Or. 1s1 esanjorleri).

[letken maddelerin yalitkanlardan en temel farki, serbest elektronlara
sahip olmalar1 ve bu elektronlarin serbest¢e hareket edebilmesidir.
Bu ozellikler, giinliik hayatta pek c¢ok uygulamada iletken

maddelerin kullanilmasini saglar (Yacobi, 2003).

1.3.Yar1 iletkenler

Yar iletken Maddeler

Yarn iletken maddeler, elektriksel 6zellikleri bakimindan iletkenler
ile yalitkanlar arasinda bir yer tutar. Atomik diizeyde incelendiginde,
yari iletkenlerde de valans band ile iletim bandi arasinda bir enerji
boslugu bulunmaktadir. Ancak bu enerji boslugu, yalitkan
maddelere gore ¢ok daha kiiciiktiir.

Yari iletken Maddelerin Ozellikleri:
1. Elektriksel Ozellikler:

o Valans ile iletim bandi arasindaki bosluk (yasak
enerji bandi) kiicliktiir, bu da elektronlarin valans
bandindan iletim bandina geg¢isini kolaylastirir ancak

tamamen serbest birakmaz.

o Oda sicakhiginda: Yar iletkenler genellikle yalitkan

gibi davranir. Ancak dis etkenlere (151k, 1s1, manyetik
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alan) maruz kaldiklarinda yasak enerji bandini agan

elektronlar iletim bandina gecerek elektrigi iletebilir.

2. Dis Etkenlerin EtKkisi:

Isik: Isik enerjisi, elektronlart harekete gecirerek yari

iletkenlerin iletkenligini artirabilir (6r. fotodiyotlar).

Isi: Artan sicaklik, elektronlarin iletim bandina

gecisini hizlandirir ve iletkenligi artirir.

Manyetik Alan: Elektron hareketliligini etkileyerek

elektriksel 6zelliklerini degistirir.

3. Kristal Yap::

o

Yar iletkenler, belirli bir diizene sahip atomik

yapilarinda kristal yapilar olustururlar.

Mono Kristal Yapi: Atomlar diizenli bir dizilim
icerisindedir. (Ornegin, mikrociplerde kullanilan

silikon.)

Polikristal Yapi: Farkli yonlerde siralanmis birden

fazla kristal igerir.

Yari iletken Maddelere Ornekler:

« Element Yar iletkenler: Silikon (Si), Germanyum (Ge).
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e Bilesik Yar1 Iletkenler: Galyum Arsenit (GaAs),
Kadmiyum Telliir (CdTe).

Yari iletkenlerin Kullanim Alanlar::

e Elektronik cihazlarda (transistorler, diyotlar, giines

panelleri).
e SensoOr ve dedektor sistemlerinde.
e Mikrogip liretiminde.

Yan iletkenlerin, dis etkenlere bagli olarak degisen elektriksel
ozellikleri, modern teknoloji i¢in vazgecilmez bir 6zellik tasir. Bu

nedenle yar1 iletkenler, elektronik cihazlarin temel yap1 tasidir
(Peter,2010).
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P Tipi N Tipi
Yan iletken Yan Dletken

Sekil 1. P-tipi ve n-tipi yari iletkenin gésterimi.
1.4. Yar iletken Maddeler ve Kullanim Alanlar

Yari iletken maddeler, modern teknolojide elektrik, elektronik,
fotovoltaik, fotokatalitik ve ince film teknolojisi gibi pek cok
alanda 6nemli bir yere sahiptir. Bu maddeler, elektriksel 6zellikleri

sayesinde teknolojinin temel yap1 taslarindan biri haline gelmistir.
Yari iletken Maddelerin Tiirleri:
1. Kendiliginden Yari iletken Maddeler:

o Dogal olarak yar1 iletken 6zellik gdsteren elementler

ve bilesiklerdir.

o Ornekler:
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» Germanyum (Ge): Ilk transistdrlerin

yapiminda kullanilmistir.
= Selenyum (Se): Fotokatalitik 6zellik gosterir.

= Silisyum (Si): Giliniimiizde mikrogiplerin
temel malzemesi olup, en yaygin kullanilan

yart1 iletkendir.

2. Katkilandirilmis (Dopanth) Yari Iletkenler:

@)

Kendiliginden yar1 iletken olan maddelere belirli
miktarda farkl atomlarin eklenmesiyle
(katkilandirma/doping) iletkenlik ozellikleri

artirilabilir.

Katkilandirma, yar1 iletkenlerin n-tipi (elektron
zengin) veya p-tipi (elektron eksik) hale gelmesini

saglar.

Bu siireg, yar1 iletkenlerin elektronik devrelerde

kullanilabilirligini artirir.

3. Oksit Yari iletkenler:

o

o

Baz1 oksit bilesikler de yar1 iletken 6zellik gosterir ve

farkli teknolojik uygulamalarda kullanilir.

Ornekler:
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=  Bakir OKksit (CuO): Fotovoltaik

uygulamalarda kullanilir.

= Kalay Oksit (Sn0:): Gaz sensorlerinde

tercih edilir.

= Cinko Oksit (ZnO): Fotokatalitik ve
optoelektronik uygulamalarda énemli bir rol

oynar.
Kullanim Alanlar::

e Elektronik: Transistor, diyot, entegre devreler ve

sensorlerde temel yap1 tasidir.

o Fotovoltaik: Gilines panellerinde enerji iiretiminde

yararlanilir.

« Fotokatalitik Uygulamalar: Cevresel temizleme ve enerji

dontistim sistemlerinde etkili bir ¢oziimdiir.

« Ince Film Teknolojisi: Optik kaplamalar, esnek ekranlar ve

151k algilayicilar igin kullanilir.

Yar iletken maddelerin farkl tiirleri ve katkilandirma yontemleri,
bu malzemelerin uygulama yelpazesini genisleterek teknolojik
gelismelerde dnemli bir rol oynamaktadir. Ozellikle silisyumun

mikrogip endiistrisindeki baskin rolii, yar1 iletkenlerin Snemini
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ortaya koyar. Diger yandan oksit yari iletkenler, yenilik¢i enerji ve

cevre teknolojilerinde giderek daha fazla kullanilmaktadir.
1.4.1.Silisyumun n-Tipi Yar1 iletkene Doniisiimii

Silisyum (Si), yar iletken Ozelliklere sahip bir elementtir ve son
yorlingesinde 4 elektron bulundurur. Bu elektronlar, komsu silisyum
atomlartyla kovalent baglar olusturarak diizenli bir kristal yapi
meydana getirir. Ancak saf silisyum, diisiik elektriksel iletkenlige
sahiptir. Elektriksel iletkenligini artirmak i¢in katkilandirma
(doping) islemi uygulanir.

n-Tipi Yar Iletkenin Olusumu:
1. Katki Maddesi Se¢imi:

o Silisyumu n-tipi yar1 iletken yapmak i¢in periyodik

cetvelin 5. grup elementleri kullanilir.

o Ornegin, fosfor (P), arsenik (As) veya antimon (Sb)
gibi elementler tercih edilir. Bu elementlerin son

yoriingelerinde 5 elektron bulunur.
2. Katkilandirma islemi:

o Saf silisyuma, fosfor gibi bir katki maddesi yaklasik
1/1000 oraninda eklenir.

o Fosfor atomu, kovalent baglar i¢in 4 elektronunu
komsu silisyum atomlariyla paylasir. Ancak, 5.
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elektron fazla kalir ve serbest elektron olarak hareket

eder.
3. Sonug:

o Fosforun fazla olan 5. elektronu, serbest halde
hareket edebilir ve bu durum silisyumun elektriksel

iletkenligini 6nemli 6l¢iide artirir.

o Bu yap1, elektron bakimindan zengin hale

geldiginden n-tipi yari iletken olarak adlandirilir.
n-Tipi Yar1 letkenin Ozellikleri:

e Tasiyicilar: Ana yiik tastyicilar elektronlardir (negatif
yukli).

e Elektron Yogunlugu: Katkilandirma islemi ile serbest
elektron sayis1 artar ve boylece elektrik akimi daha kolay

tasinir.

e Uygulama Alanlari: n-tipi yan iletkenler, transistorler,

diyotlar ve diger yar1 iletken cihazlarin tiretiminde kullanilir.

Silisyumun fosfor gibi elementlerle katkilandirilmasi, modern
elektronik cihazlarin temelini olusturan yar iletken teknolojisinin
ana bilesenlerinden biridir. Bu tiir islemler, yar1 iletken
malzemelerin istenen Ozelliklere gore sekillendirilmesine olanak

tanir.
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1.4.2. p-Tipi Yar iletkenin Olusumu:
1. Katki Maddesi Se¢imi:

o Silisyumu p-tipi yar1 iletken yapmak i¢in son
yoriingelerinde 3 elektron bulunduran elementler

secilir.

o Ormnegin: Aliiminyum (Al), indiyum (In), Bor (B),
veya Baryum (Ba) gibi elementler.

2. Katkilandirma islemi:

o Silisyum kristaline, 3 degerlik elektrona sahip bir

element belli bir oran (6r. 1/1000) eklenir.

o Bu katki atomu, kovalent baglar olusturmak ig¢in
komsu 4 silisyum atomuyla bag yapmaya calisir.
Ancak 3 elektron yeterli olmadig: i¢in bir bag eksik
kalir.

o Bueksiklik bir elektron boslugu ya da hol (pozitif yiik

gibi davranan bir bdlge) olarak adlandirilir.
3. Sonug:

o Elektron eksikligi nedeniyle, bu yar1 iletken p-tipi yari

iletken olarak adlandirilir.

o Hol, kristal yapida serbestce hareket ederek elektrik

akiminin taginmasini saglar.
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1.4.3.p-Tipi ve n-Tipi Elektrotlarin Birlestirilmesi:
e p-Tipi Elektrot:

o Ana vyik tasiyicilar hol (pozitif yiik tasiyan
bosluklardir).

o Elektron boslugu sayisi fazladir ve atomlar negatif

yuikliidiir.
e n-Tipi Elektrot:
o Ana yik tasiyicilar elektronlardir.
o Elektron sayisi fazladir ve atomlar pozitif yiiklidiir.
e p-n Eklem Yapis::

o p ve n tipi yart iletken malzemeler birlestirildiginde,

aralarindaki yiik tasiyicilar karsilikli hareket eder:

= n-tipi malzemeden  elektronlar,  p-tipi
malzemeye gegerek buradaki hol bosluklarini

doldurur.

= Bu hareket, bir notr bolge (deplesyon bdlgesi)

olusmasina neden olur.

o Notr bolge, elektriksel iletimi kontrol eden bir bariyer

olusturur.
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p-n Eklem Teknolojisi ve Kullanim Alanlari:
1. Diyotlar: Elektrik akimin1 bir yonde iletmek i¢in kullanilir.

2. Transistorler: Elektronik sinyalleri ylkseltmek veya

anahtarlamak i¢in temel bilesenlerdir.

3. Fotodiyotlar ve Giines Panelleri: Isig1 elektrik enerjisine

doniistiirmek i¢in kullanilir.
4. LED’ler: Isig1 elektrik enerjisinden iiretir (Feynman,1963).

2.Ince Film Teknolojisi

Ince Film Nedir?
Ince filmler, metal ya da ametal elementlerden olusturulan,
kaliliklar1 birka¢ mikrondan 2-3 nanometreye kadar
degisebilen kaplamalardir. Ergime sicakliklart yiiksek olan
(1500-2000 °C) maddeler tiizerine ince katmanlar halinde
kaplanarak olusturulurlar. Bu filmler, kristal 6rgii yapisina
sahip olabilir ve opak ya da seffaf 6zellik gosterebilirler.
Tarihi ve Gelisimi:

o 1950'ler: Ince film teknolojisi iizerinde yogun arastirmalarin
basladig1 donemdir.

e Giiniimiiz: Elektrik ve elektronik endiistrisinin temel yap1
taslarindan biri haline gelmistir.

ince Filmlerin Uretiminde Kullanilan Malzemeler:
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Ince filmler, farkli metal oksitler ve kimyasal katkilar
kullanilarak iiretilir. Yaygin olarak kullanilan ince film tiirleri
sunlardir:
Saf Kalay Oksit Ince Filmleri (SnO-): Yiiksek elektriksel
iletkenlik ve seffaflik saglar.
Indiyum Katkili Kalay Oksit ince Filmleri (ITO): LCD ve
LED ekranlarda kullanilan en yaygin ince film tiirlerinden
biridir.
Antimon Katkih Ince Filmler (ATO): Termal ve elektriksel
ozellikleri iyilestirilmistir.
Flor Katkih ince Filmler (FTO): Giines pilleri ve
optoelektronik cihazlarda kullanilir.
Cinko Oksit Ince Filmleri (ZnO): Yar iletken ve
fotokatalitik uygulamalarda 6ne ¢ikar.
Titanyum Dioksit ince Filmleri (TiO:): Antibakteriyel
ylzeyler ve fotokatalitik uygulamalar i¢in kullanilir.
Ince Film Teknolojisinin Kullanim Alanlar::
Ince film kaplamalar, cok ¢esitli sektorlerde yenilikgi
¢oziimler sunar. One ¢ikan kullanim alanlari:
Elektronik ve Optoelektronik:

o LCD ve LED TV ekranlari: Seffaf ve iletken ince

filmler sayesinde yliksek ¢oziiniirliik.
o Cep telefonu ekranlar: ince filmler, dokunmatik

ekranlarin temel bilesenidir.
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Enerji:
o Giines panelleri: ince filmler, 151k enerjisini elektrik
enerjisine doniistliren katmanlar olarak kullanilir.
o LED ampuller: Verimli 1s1k iiretimi igin ince film
kaplamalari igerir.
Otomotiv:
o Araba camlari: Opak ya da seffaf ince filmler, termal
koruma ve yansima kontrolii saglar.
Transistorler ve Elektronik Bilesenler:
o Kiiciik boyutlu transistorlerin tiretiminde kullanilir.
Organik Giines Pilleri:
o Hafif, esnek ve maliyet etkin enerji iiretimi saglar.
Ince Film Teknolojisinin Avantajlar:
Yiiksek Performans: iletkenlik, optik seffaflik ve
dayaniklilik saglar.
Esneklik: Nano 6l¢ekli kaplamalar sayesinde mikro ve makro
boyutlarda uygulamalar miimkiindiir.
Cevre Dostu: Daha az malzeme kullanimu ile stirdiiriilebilirlik
saglar.
Ince film teknolojisi, modern cihazlarin performansim
artirmakla kalmaz, ayn1 zamanda daha siirdiiriilebilir bir
tiretim yaklagimi sunar. Teknolojinin gelisimiyle birlikte, yeni
ince film tiirleri ve uygulama alanlar1 ortaya ¢ikmaya devam

etmektedir.
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3.Kristal Yap1 Nedir?
Kristal yap1, malzeme bilimi ve kristalografi alanlarinda, kat1 bir
malzemenin atomlarinin, iyonlarinin veya molekiillerinin diizenli ve

tekrarli bir oriintli olusturdugu yapiyi ifade eder (Onaran, 2006).

o Makroskopik olarak: Kristalli minerallerin yiizey

diizlemleri arasindaki diizenli yapi.

e Mikroskopik olarak: Atomlar veya iyonlar arasinda
gbzlemlenen diizenli dizilim.
Bu diizenli 6riintii, hem mineralojide hem de yogun madde

fiziginde incelenir ve anlagilir.
3.1.Kristal Yapimin Onemi:

e Simetri ve Yapi: Bir kristalin simetri ve diizeni, malzemenin

fiziksel ve kimyasal 6zelliklerini belirler.
e Uygulamalar:
o Malzeme bilimi
o Elektronik ve yari iletken teknolojisi
o Mineralojide dogal kristallerin siniflandiriimasi
o Nanoteknoloji ve ince film uygulamalari
Kristal yapilar, malzemelerin mekanik dayanikliligi, elektriksel

iletkenligi, optik ozellikleri ve termal davranislari gibi birgok
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ozelligi dogrudan etkiler. Bu nedenle, kristalografide yapilan

caligmalar, modern teknolojilerin temel taglarindan biridir(

Sekil.2. Kalsiyum siilfiiriin (CaS) kristal yapisi
3.3.Kristal Yapinin Uygulamalar:

Kristal yapilarin anlasilmast;
e Malzeme bilimi: Yeni malzemelerin gelistirilmesi,
e Elektronik: Yari iletken teknolojisi,

e Mineraloji: Dogal minerallerin siniflandirilmasi ve analizi,

gibi alanlarda biiyiik 6nem tagir.
3.4.Kristal Sistemleri ve Nokta Gruplari:

Kristal yapilar, geometrik diizenlerine ve simetri 6zelliklerine gore

smiflandirilir.
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1. Nokta Gruplar:

o Kristalografi alaninda, kristaller yiizey diizlemlerinin
diizenlenisine gore 32 nokta grubundan birine dahil

edilir.
2. Kiristal Sistemleri:

o Nokta gruplari, daha genel bir siniflandirma olan 7

kristal sistemi altinda toplanir.

o Kiristal sistemleri, diizenli yapilarinin simetri

ozelliklerine gore ayrilir.
7 Kristal Sistemi:
1. Kiibik Sistem:
o Enyiiksek simetriye sahip sistemdir.

o Ozellikler: Tim kenar uzunluklari ve i¢ acilar

esittir.
2. Hekzagonal Sistem:
o Altigen bir diizenleme ile karakterizedir.

o Ozellikler: Bir diizlemde ii¢ esit kenar, diger eksende

farkli bir uzunluk.

-176--



. Tetragonal Sistem:

o Kiibik sisteme benzer ancak bir eksendeki uzunluk

digerlerinden farklidir.
Ortombik Sistem:

o Tim kenar uzunluklar1 farklidir ancak i¢ acilar

90°'dir.
Rombotrigonal (Trigonal) Sistem:

o Ucgen simetri icerir ve belirli kristal yapilarda

bulunur.
Monoklinik Sistem:

o Iki ag1s1 90° iken, bir ag1 farklidur.

. Triklinik Sistem:

o En diisiik simetriye sahip kristal sistemidir.

o Tiim kenar uzunluklar1 ve agilar farklidir.

3.4.Kristal Kafesi ve Birim Hiicre:

Kristal yapiya sahip katilarda, atomlar diizenli ve tekrarli bir dizilim

icerisindedir. Atomlarin merkezleri uzayda belirli koordinatlarda yer

alir ve bu koordinatlar, bir kristal kafesi olusturur.

Kristal Kafesi:
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Tamim: Tekrarlayan nokta kiimelerinden olusan {i¢

boyutlu bir diizen.

Ozellik: Kristal kafesi, atom merkezlerinin uzayda

olusturdugu diizenli bir agdur.

Birim Hiicre:

@)

Tammm: Kristal kafesin tekrarlayan en temel

elemanidir.

Geometri: Bir yapi i¢in birden fazla geometrik
sekilde birim hiicre olabilir. Ancak en fazla
simetriye sahip olan yap1 birim hiicre olarak kabul

edilir.

Kriterler: Birim hiicreler, azami simetriye ve uzun

mesafeli diizenlilige sahip olmalidir.

Simetri ve Oriintii Ozellikleri:

Eger kristal kiibik bir yapiya sahipse, kenar uzunluklar1 ve

birlesim acilari esit olur. Bu durumda, yap1 yiiksek bir simetri

gosterir.

Simetri 6zelliklerinin minimum oldugu durumlarda, kristal

sistemi triklinik olarak adlandirilir.

Ornek: Cam gibi amorf yapilar, kristal kafes modeliyle

tanimlanamaz, ¢iinkii atom yerlesimleri diizensizdir.
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3.5.Bravais kafesi ve Ozellikleri

Bravais kafesi, bir kristalin atomik yapisinin tekrarli bir diizen

icinde bulundugu ve iic boyutlu olarak siirekli bir yapiya sahip

oldugu bir matematiksel yapidir. Bu diizen, tiim kristalin temel birim

yapisini temsil eden bir birim hiicre iizerinden tanimlanir.

Bravais Kafesinin Temel Ozellikleri

1.

Tekrarlanabilirlik: Bir Bravais kafesi, birim hiicrenin

uzayda ii¢ boyutlu tekrarlanmasiyla olusturulur.

Simetri: Her kafes belirli bir simetriye sahiptir ve bu simetri,

kristalin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerini etkiler.
Kafes Parametreleri:
o Birim hiicrenin kenar uzunluklari (a, b, c)
o Kenarlar1 arasindaki agilar (a, f, v)

Atomlarin Yerlesimi: Kafes noktalari, atomlarin veya

molekiillerin yerlesim pozisyonlarini belirtir.

7 Kristal Sistemi ve 14 Bravais Kafesi

Bravais kafesleri, 7 temel kristal sistemi altinda toplanan toplam 14

farkh tipte siniflandirilir.

1. Kiibik (Cubic)
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o Basit Kiibik (SC): Her kosede bir atom.

e Viicut Merkezli Kiibik (BCC): Koselerde ve merkezde bir

atom.

e Yiizey Merkezli Kiibik (FCC): Koselerde ve ylizey

merkezlerinde bir atom.
2. Heksagonal (Hexagonal)
« Basit Heksagonal: Altigen prizma diizeninde atomlar.
3. Tetragonal
o Basit Tetragonal: Koselerde atomlar.

e Viicut Merkezli Tetragonal: Koselerde ve merkezde

atomlar.
4. Ortorombik (Orthorhombic)
e Basit Ortorombik
e Viicut Merkezli Ortorombik
e Yiizey Merkezli Ortorombik
e Taban Merkezli Ortorombik
5. Monoklinik (Monoclinic)
o Basit Monoklinik

o Taban Merkezli Monoklinik
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6. Triklinik (Triclinic)

Basit Triklinik

7. Romboderal (Rhombohedral)

Basit Romboderal

Bravais Kafesinin Kullanim Alanlari

Malzeme Bilimi: Kristal yapilarinin analizinde ve

Ozelliklerin tahmin edilmesinde.

Fizik:  Yogun madde fiziginde kristal yapilarin

modellemesinde.

Kimya: Katilarin bag yapilarinin  ve 6zelliklerinin

aciklanmasinda.

Elektronik: Yar iletkenlerin ve kristal tabanli cihazlarin

uretiminde.

Bravais Kafesinin Onemi

Kristal Yapiyr Tammmlama: Bir kristalin geometrik ve

atomik diizenini agiklar.

Fiziksel Ozellikler: Elektriksel, manyetik ve optik

ozelliklere dogrudan etki eder.

Malzeme Uretimi: Mikroelektronik ve nanoteknoloji gibi

alanlarda kritik rol oynar.
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4.Kristal Kusurlar1 Ve Etkileri

Kristal yapilar, atomlar veya molekiiller arasinda diizenli bir dizilim
igerir, ancak pratikte bu dizilimde ¢esitli kusurlar bulunabilir. Bu
kusurlar, kristalin 6zelliklerini onemli 6l¢iide etkileyebilir. Kusurlar,
dort ana kategoride smiflandirilabilir:( Ehrhart, 1991), (Watkins,
1997)

4.1. Noktasal Kusurlar (Point Defects):

Noktasal kusurlar, kristaldeki bir atom ya da molekiiliin eksikligi
veya fazlaligina baghdir. Bu tiir kusurlar, genellikle bir atomun
kristal kafesindeki belirli bir noktada yer degistirmesiyle ortaya
cikar.

o Cesitleri:
o Valans (Vacancy): Bir atomun ya da iyonun
eksikligi.
o Iyonik Yer Degistirme (Interstitial Defect): Bir

atom ya da iyonun normal pozisyonu disinda,

kristalin i¢inde baska bir yerde yer almasi.

o Katki (Substitutional Defect): Bir atomun baska bir

tiir atom ile yer degistirmesi.

--183--



4.2. Cizgisel Kusurlar (Line Defects):

Cizgisel kusurlar, kristaldeki atom sirasinin bir ¢izgi boyunca
bozuldugu noktalardir. Bu kusurlar, dislokasyonlar olarak
adlandirilir ve malzemenin mekanik o6zelliklerini (6zellikle sekil

degistirme ve gerilme 6zelliklerini) etkiler.
o C(Cegsitleri:

o Yivli Dislokasyonlar (Edge Dislocations): Bu
kusurda, dislokasyon ¢izgisi, kristalin diizlemine dik

olarak yer alir.

o Siireksiz Dislokasyonlar (Screw Dislocations):
Dislokasyon ¢izgisi, kristalin diizlemi boyunca yer
degistirir.

o Melez Dislokasyonlar (Mixed Dislocations): Her
iki tiir dislokasyonun birlesiminden olusur.

4.3. Diizlemsel Kusurlar (Planar Defects):

Diizlemsel kusurlar, kristalin diizleminde meydana gelen hatalardir
ve genellikle katman kaymalari veya eslesmemis atom dizileri ile
iliskilidir. Bu kusurlar, kristalin yiizeyine paralel olan bolgesinde yer

alir.

o C(Cegsitleri:
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o Yiizey Kusurlart (Surface Defects): Kristalin
ylizeylerinde meydana gelen kusurlar, genellikle

atomlarin diizgiin dizilmemesiyle ortaya ¢ikar.

o Yiginlar (Stacking Faults): Katmanlarin dogru

sirayla dizilmemesi nedeniyle olusan bozukluklar.

o Kisimlar (Grain Boundaries): Kristalin iki farkl

bolgesinin birlesiminde meydana gelen sinirlar.
4.4. Hacimsel Kusurlar (Volume Defects):

Hacimsel kusurlar, kristalin hacminde meydana gelen biiyiik
Olcekteki hatalardir. Bu tiir kusurlar genellikle kristalin biiyiik

bolgelerinde diizensizlik yaratir.
e Cesitleri:

o I¢ Bosluklar (Void Defects): Kristalin iginde biiyiik,

bos alanlarin olmasi.

o I¢ Enkapsiilasyonlar (Inclusions): Yabanci

maddelerin kristal yapisinda bulunmasi.

o I¢ Gerilmeler (Strain Defects): Kristalin icinde
biiylik gerilimler ve deformasyonlar (Crawford &

Slifkin, 1975), (Siegel & Takamura, 1982)
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5.

Sonu¢

Kristaldeki kusurlarin bi¢imi, boyutu, miktar1 ve yeri, malzemenin

fiziksel ve kimyasal 6zelliklerini dogrudan etkiler. Ornegin:

Sonug

Mekanik Ozellikler: Dislokasyonlar, kristalin plastisite ve

sekil degistirme Ozelliklerini etkiler.

Elektriksel Ozellikler: Noktasal kusurlar, yari iletken

malzemelerde elektriksel iletkenligi etkileyebilir.

Termal Ozellikler: Kusurlar, kristalin 1s1 iletkenligi

iizerinde de degisikliklere yol acabilir.

Kimyasal Ozellikler: Kusurlar, kimyasal reaksiyon hizlarini

ve malzemenin korozif dayanikliligin1 degistirebilir.

olarak, kristal yapilarindaki kusurlar, malzemenin

performansin1 optimize etmek veya zayiflatmak icin dikkatlice

incelenmeli ve yonetilmelidir.
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BOLUM VII

Bakar (II)-Sulfamethazin komplesinin Hesaplamal
Kimya Metodu ile spektroskopik o6zelliklerinin
incelenmesi: Molekiiler Docking Calismasi1 ve ADME
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Farkli fonksiyonel gruplarin eklenmesi ile -SO2NH- kismi
degismeden yeni sulfonamid grubu igeren ilaclarin elde edilebilmesi
miimkiindiir. Boylece c¢esitli farmakolojik etkinlige sahip farkl
sulfonamid tiirevleri olan ilag¢ gruplarina ulasilabilinir (Medina et al.,
1999; Toth et al., 1997). Biyolojik etkinligi g6z oniine alindiginda
metal-sulfonamid grubu bilesiklerin etkinlikleri farmakolojik ve
toksikolojik etkinlikleri g6z Oniline alindiginda serbest sulfo
gruplarindan daha iyi bir aktiviteye sahip oldugu goriilmektedir.
Aromatik sulfonamid gruplar1 ve metal-sulfo kompleksleri 6zellikle
etkin antibakteriyel aktiviteye sahip oldugunu bilinmekte ve bir¢ok
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uygulamaya sahiptir. Bunlar diiiretik, antiglokom, antiepileptik veya
antifungal ilaglar olarak kullanilmaktadir (Baenziger et al., 1983;
Ferrer et al., 1990; Scozzafava et al., 1999; Supuran et al., 1998).

Sulfamethazin (Hsmz), gesitli bakteriyel hastaliklarin tedavisi
icin insan ve veterinerlikte yaygin olarak kullanilan bir siilfonamid
grubu ilagtir (Giuseppetti et al., 1994). Hsmz, metal iyonuna ti¢ farkli
sekilde koordine edilebilen bir liganddir: tek disli, iki digli veya li¢
disli (pirimidin, siilfonamid azot atomlar1 ve siilfonamid oksijen
kullanilarak) (Mansour, 2013). Ayrica, H-bag etkilesimine katilim
yoluyla komplekslerin ikincil koordinasyon bolgesinde bir karsi
anyon olarak da tutulabilir (Bulut ve ark., 2015). Ayrica bu ligandin
metal komplekslerinin yaniklarin tedavisinde hizli bir sekilde
iyilestirdigi bilinmektedir (Baenziger & Struss, 1976; Cook &
Turner, 1975).

Oztiirk (2015) tarafindan deneysel olarak incelenen [Cu(HydEt-
en)2]-(smz)2:3H20 kompleksinin hesaplamali titresim frekanslar
(FT-IR), optimize edilmis molekiiler geometrik parametreler,
HOMO-LUMO analizleri arastirilmustir (Oztiirk, 2015). Teorik
hesaplamalar LanL.2DZ baz kiimesi ve DFT yontemindeki B3LYP
fonksiyoneli  kullanilarak  yapilmistir. Teorik  hesaplamalar
sonucunda elde edilen HOMO ve LUMO enerji degerleri géz 6niine
almarak lyonizasyon potansiyeli, elektron afinitesi,
elektronegatiflik, kimyasal sertlik, kimyasal yumusaklik, kimyasal
potansiyel ve elektrofilik indeks parametreleri gibi sonuglar
hesaplandi. Tiim bu etkilesimler Hirshfeld yiizey analizi kullanilarak
gorsellestirildi ve dogrulandi. Molekiiler docking ¢alismalar1 Auto
Dock Vina yazilimi ile DHPS of Yersinia pestis enzimlerine karsi
gergeklestirildi

Metot

[Cu(HydEt-en)2]-(smz)2-:3H20 kompleksinin teorik hesaplamasi
icin Gaussian-09 and GaussView-5.0 yazilimlart and YFT
(Yogunluk Fonksiyon Teorisi)-B3LYP hibrit metodu kullanildi
(Becke, 1993; Dennington Il et al., 2009; Frisch et al., 2014; Lee et
al., 1988). Kompleksin optimizasyonu ve IR titresim hesaplamalari
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icin LanL.2DZ baz seti kullanild1 (Check et al., 2001; Chiodo et al.,
2006). Bakir kompleksinin elektronik gecislerini hesaplamak icin
TD-SCF metodu 6-311G baz seti kullanildi. Orbital enerjileri,
titresim enerjileri ve gegis enerjileri GaussSum yazilimi yardimi ile
goriintiilendi (O'boyle et al., 2008). Hirshfeld yiizey analizi tek
kristal CIF dosyasi ile ¢alistirildi. Bu analizler i¢in Crystal Explorer
17.5 yazilimi kullanildi (Turner et al., 2017). DHPS of Yersinia
pestis enzimi PDB (Protein Veri Bankasi) (PDB ID: 3TZF
http://www.rcsb.org./pdb)’dan indirildi. Molekiiler modelleme
caligmalar1 AutoDock Tool (ADT) v1.5.6 ve AutoDock Vina
docking yazilimlari kullanildi (Trott & Olson, 2010). Polar hidrojen
atomlart, ADT yazilimiyla enzimlerin sulart géz ardi edilerek
eklendi. Grid 1A araliklarla olusturuldu. Kompleks ve enzimler
arasindaki etkilesimler DS (Discovery Studio) yazilimi (D. S.
BIOVIA) kullanilarak listelendi ve gorsellestirildi. Bilesiklerin ilag
benzerligi oOzellikleri SwissADME web sunucusu tarafindan
gerceklestirildi. Etkili ila¢ arastirmasi, ADME parametrelerinin
(Adsorpsiyon, Dagitim, Metabolizma, Atilim) ve ilag benzerligi gibi
kiiciik bilesiklerin farmakokinetik 0zelliklerinin incelenmesini
gerektirir (Daina et al., 2017). OpenBabelGui ve SwissADME
programlar1 bilesigin farmokinetik 6zelliklerini Analiz etmek i¢in
kullanild1 (Norinder & Bergstrom, 2006).

Sonug ve Tartisma
Geometrik Optimizasyon

Sekil l.a.b’de [Cu(HydEt-en);]-(smz)2-3H20 kompleksinin X-
1511 kirinm goériiniimii (Oztiirk, 2015) ve optimize edilmis yap1
goriiniimii verilmistir. Calisilan molekiiliin bazi se¢ilmis geometrik
parametrelerinin teorik DFT/B3LYP/LANL2DZ ve X-isin1 kirmimi
verileri (Oztiirk, 2015) Tablo 1°de karsilastirmali olarak verilmistir.
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Sekil 1: Kompleksin a) X-zsini kirimimi (Oztiirk, 2015) and b)
optimize yapi ve c) tistiiste binmig gortintiisii

Tablo 1: Komplesin bag uzunlugu (A) ve bag agist (°)

Bag Uzunlugu XRD (Oztiirk, 2015) DFT
Cul—N1 2.003 (4) 2.059
Cul—N2 2.035 (4) 2.100
Cul—N3 1.988 (4) 2.042
Cul—N4 2.036 (4) 2.106
Cul—O01 2.580 (4) 2.505
Cul—02 2.422 (4) 2.341
S1—012 1.444 (3) 1.654
S1—011 1.447 (3) 1.633
S1—N13 1.587 (3) 1.788
S2—N13A 1.581 (3) 1.783
N11-C11 1.343 (6) 1.386
N11-C14 1.347 (5) 1.373
N13-C14 1.379 (5) 1.367
N11A-C14A 1.351 (5) 1.387
N11A-C11A 1.345 (5) 1.374
N13A-C14A 1.375 (5) 1.366
Bag Acisi

N1-Cul-N2 84.62 (17) 84.58
N3-Cul-N4 84.37 (16) 83.61
N2—Cul-N4 98.82 (15) 99.89
N11-C14-N13 117.3 (4) 123.05
S1-N13-C14 121.3 (3) 118.81
C11-N11-C14 113.4 (4) 114.40

Bakir metali Hydet-en’in dort azot atomu ve su molekiillerinin iki
oksijen atomu ile oktahedral bir koordinasyon geometrisi olusturur
(Oztiirk, 2015). DFT sonuglari, eksenel pozisyondaki azot
atomlarmin bag uzunluklarinin XRD sonuglarina goére uzadigini
(Cul—N1/N2/N3/N4; deneysel: 2.003 (4) A/2.035 (4) A/1.988 (4)
A/2.036 (4) A; hesaplanan: 2.059 A/2.100 A/2.042 A/2.106 A
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gosterirken, apikal pozisyondaki oksijen atomlarinin bag uzunluklari
kisalmistir (Cul—O1/02; deneysel: 2.580 (4) A/2.422 (4) A;
hesaplanan: 2.505 A/2.341 A) (Tablo 1). Sekil 1¢’de gosterildigi gibi
hidrojen atomlar1 ihmal edilmis deneysel ve optimize edilmis yap1
ist iiste bindirilerek c¢izilmistir. Bag uzunluklarindaki en biiyiik
degisimin S atomu etrafinda gozlemlendigi belirlenmistir.
Kompleksteki smz'nin S1—012, S1—011, S1—N13, S2—N13A
bag uzunluklar sirasiyla 1.444 (3) A (hesaplanan: 1.654 A), 1.447
(3) A (hesaplanan: 1.633 A), 1.587 (3) A (hesaplanan: 1.788 A) ve
1581 (3) A (hesaplanan: 1.783 A) olarak bulunmustur. Bu
degerlerdeki sapmanin sebebi hidrojen bagi yapan gruplarin DFT
hesaplamasinda dikkate alinmamasindan kaynaklanmaktadir.
RMSE degeri 0.1343 olarak bulunmustur. Bu sapma degeri bir
sulfamethazin anyonunun sulfa grubundan kaynaklanmaktadir.

Titresim Spektroskopisi

Cu(ll)-smz  kompleksinin ve Hsmz ligantinin  teorik
hesaplamalar1 sonucu elde edilen titresim frekanslar1 sonuglar
deneysel degerler ile karsilagtirilarak Tablo da verilmektedir.
Hesaplamalar DFT/B3LYP yontemi ve LANL2DZ baz seti
kullanilarak elde edilmistir. Deneysel ve hesaplanan degerler
birbirleriyle ve literatiirle uyumlu oldugu goriilmektedir. Hesaplanan
titresim frekanslar1 0,940 ile 6lgeklendirilmistir, hesaplanan Hsmz
ligandinin bu degeri literatiirde 0,918 olarak verilmistir (Oztiirk,
2023). Kompleksin amino grubuna ait vas(NH2) ve vs(NH2) bantlari
IR spektrumunda 3443 cm™, 3428 cm™ ve 3347 cm™, 3330 cm™’ de
gozlenmistir  (Oztiirk, 2015). Serbest Hsmz ligand1 ile
karsilagtirldiginda daha yiiksek frekanslara (3442 cm™ ve 3342 cm
1y kaydign goriilmektedir (Oztiirk et al., 2019). Kompleks
olusumunda amino gruplarinin azot atomlariyla hidrojen bagi
etkilesimlerinden kaynaklanir. Serbest Hsmz ligandinin 3245 ¢cm™
civarinda gozlenen NH titresim piki, kompleksin olusumunda
deprotone (-SO2NH-) olmasi nedeni ile gozlenmemistir (Tablo 2).
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Teorik olarak NH; asimetrik ve simetrik titresim bantlar1 3780 cm™,
3779 cm™ ve 3641 cm™, 3640 cm™ olarak hesaplanmustir.

HydEt-en ligantinin karakteristik titresim pikleri sirasiyla
v(OH),v(NH), v(CH), 3(NH), 8(CH) ve V(CO) i¢in 3325 cm™, 1616
cm?, 1469 cm™ ve 1067 cm? olarak belirtilmistir (Oztiirk, 2023).
Teorik hesaplamalar sonucunda HydEt-en NH. asimetrik ve simetrik
titresim bantlar1 ve NH titresim bantlar1 3260-3123 cm™ araliginda
hesaplanmistir. Bu, kompleks olusumunda smz’nin azot atomlartyla
olan hidrojen bagi etkilesiminden kaynaklanmaktadir (Curtis &
Powell, 1968). X-1s1n1 sonuglari incelendiginde, kompleksin S2-O11
ve S2-0O12 bag uzunluklarmin 1.447 A ve 1.444 A oldugu
belirtilmistir (Oztiirk, 2015). Kompleksteki -SO, grubunun simetrik
ve asimetrik gerilme bantlar1 sirastyla 1377 cm™, 1302 cm™ ve 1131
cm¥’de gozlenmistir. Korelasyon degerinin teorik hesaplama
sonucunda 0,918 oldugu goriilmektedir. Kompleksin SO asimetrik
ve simetrik titresim degerlerinin daha yiiksek frekanslarda olmasi
beklenmektedir. Teorik hesaplamalar sonucunda bag uzunluklar
sirastyla 1.64650 A ve 1.63520 A olarak hesaplanmistir. Teorik
olarak hesaplanan titresim pikleri degerlerin sirastyla 906 cm™ ve
793 cm™’de oldugu goriilmektedir. Deneysel ve teorik olarak elde
edilen SO2’nin asimetrik ve simetrik titresim piklerindeki farkin
nedeninin, teorik hesaplamalarin gaz fazindaki molekiiller arasi
etkilesimlerin g6z ardi edildigi izole bir molekiil olmas1 oldugu goz
online alindiginda anlamak miimkiindiir. Bag uzunluklarinda
gozlenen bu uzama dikkate alindiginda titresim frekanslarinin daha
diistik frekanslara kaymasi anlagilinabilir (Al-Dawood et al., 2016;
Oztiirk, 2023). IR spektrumunda Cu(l1)-N titresiminin tepe noktasi
518 cm™’de gdzlenmektedir. Teorik hesaplama sonucunda 553 cm™
olarak elde edilmistir.
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Tablo 2. Bakir komplesinin gézlenen ve hesaplanan titresim

frekanst
Hsmz Hsmz Kompleks Skala edilen titresim
(Den.)  (Teo.)
Vas(NHz2)(smz) 3442s 3748 3443 sh, 3780.28, 3779.01
3428m
vs(NH2)(smz) 3342s 3620 3347sh, 3641.12, 3640.18
3330s
V(NH)(smz) 3245s 3571 - -
Vas(NH2)(hydeten) - - 3260s, 3543.30, 3488.99
vs(NH2)(hydeten) - - 32423, 3384.87
v(NH)( hydeten) - - 32240m 3504.30
3145,
3123om
v(CH)(phenyl) + 3094m, 3228- 3066w, 3254.69-3192.49
Vv(CH)(pyrimidine) 3067m, 3173 3054w,
3059m, 3031w
3039m
V(CHa) 3003w, 3117- 3160.92-3155.04
2963w, 3029 3132.42-3125.51
2922w
V(CH) (hydeten) - - 2979w- 3153.03-3140.54,
2898w 3116.28-3106.90
8(NH2)( hydeten) 1640vs 1710 1739.09, 1711.74
3(NH) (hydeten) - - 1643w, 1620.46
1631w
8(NH2) (smz) 1690.09, 1689.02
Ring str(phenyl) 1597s 1634 1599s, 1650.69, 1650.43
1577vs,
1562s
v(C=C) 1571s, 1604 1562s, 1626.81, 1626.05
1561s, 1554sh
1549s
3(OH) 1585.61, 1579.22,
1569.36, 1554.44
8(CH?2) (hydeten) 1537.41, 1536.54,
1531.84
8as(CHs) 1507s 1571- 1500s
1514
S(NH) 1477s 1474, - -
1317
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3(CH)(hydeten) - - 1481w, 1523.60, 1521.14,
1463vw 1515.72, 1502.17

Vas(SO2) 1386¢,1 889 1377s, 906.82
303s 1302s
V(CN)(smz) sulfo 1455.58, 1393.33,
1237.71
8s(CHs) 1341s 1457- 1344s 1439.83, 1433.11
1447
Y(NH) 1326s 1013 - -
Y(NH)(dien) - - 1424.24, 1422.05
V(CN)(dien) - - 1238z, 1398.05
1218s
V(CN)(smz) - - 1334.81,
6(NH) 1189s - -
Vs(SO2) 1146s 742 1131s 793.74
V(CN) 1092s,1 1075s 1110.05
072s
V(SN) 974s 977 973s,958s  1051.71
v(MO) 513
v(MN) - 475 553.96

s, simetrik; as, asimetrik; v, gerilme; d, diizlem igi biikiilme; 7, torsiyon; v,
diizlem dis1 biikiilme; &, makaslama; p, sallanma.

Hirshfeld Yiizey Analizi

Kristal yap1 elektron dagilimi gézoniine alinarak Hirshfeld yiizey
analizi yapilir. Hirshfeld yiizey analizi, molekiiller arasi etkilesimleri
gorsellestirir.  Gelistirilen bilesiklerin  biyolojik  aktivitelerini
anlamak i¢in hedef molekiil ile karsilik gelen reseptor arasindaki
molekiiller aras1 etkilesimleri incelemek ¢ok onemlidir. Hidrojen
baglar1 ve diger molekiiller aras1 etkilesimler gibi kovalent olmayan
etkilesimlerin anlamamizi saglar (Clausen et al., 2010; McKinnon et
al., 2007; McKinnon et al., 1998; Shit et al., 2016; Spackman &
Byrom, 1997; Spackman & Jayatilaka, 2009; Spackman et al., 2008).

Biyolojik aktivitelerin anlasilmasi acisindan ¢ok dnemlidir. X-
1511 kristal yap1 analizi sonucu elde edilen CIF dosyas1 kullanilarak
Crystal Explorer 17.5 programi yardimiyla Hirshfeld yiizeyi ve iki
boyutlu parmak izi grafikleri hesaplanir. Boylece molekiiller arasi
etkilesimlerini gorsel olarak ortaya koyabilmektedir (Clausen et al.,
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2010; Hirshfeld, 1977; Parkin et al., 2007; Rohl et al., 2008;
Spackman & Jayatilaka, 2009; Spackman & McKinnon, 2002; Wolff
et al., 2012) (Clausen et al., 2010; Spackman & Jayatilaka, 2009;
Spackman & McKinnon, 2002).
Hirshfeld yiizeyindeki her nokta i¢in iki mesafe ifade edilmistir:
Bunlar di; en yakin i¢ ¢ekirdegin ve de; en yakin dis ¢ekirdegin
Hirshfeld yiizeyine olan uzakligini1 gosterir (Parkin et al., 2007;
Spackman & McKinnon, 2002). Hirshfeld yiizeyi analizinde dnorm
kirmizi, beyaz ve mavi olarak olusabilir. Molekiiller arasi1 etkilesim
var ise kirmizi renktir (Van der Waals (vdW) yarigaplarindan daha
kisa) dnorm degeri negatiftir. Hirshfeld yiizey analizinde etkilesim
mavi renkte (van der Waals (vdW) yarigaplarindan daha uzun)
goriilmektedir ve dnorm degeri pozitiftir. Beyaz alanlar van der Waals
etkilesimine yakin temaslar1 temsil etmektedir (McKinnon et al.,
2004; Sreenatha et al., 2020).

Kompleksin molekiiller aras1 etkilesimleri Hirshfeld yiizey
analizi kullanilarak arastirilir. di, de, dnorm, sekil indeksi ve egriligin
haritalanmasi1 Sekil 2°de gosterildigi gibidir.

d) Shape index ¢) Curvedness

Sekil 2: Kompleksin dnorm (50l tist), de (orta tist), di (sag iist), sekil
indeksi (sol alt) ve egrilik (sag alt) ile haritalanmis Hirshfeld
yiizeyleri.

Kompleksin dnorm ylizeyi {izerinde molekiiler arasi etkilesimler
Sekil 3’de goriildiigii gibidir.. Sekil 3’1 inceledigimizde kirmizi
noktalar N1—H1D---O4, N3—H3C---O11A, N14—H14B---O11,
N14—H14A---O12 wverici alict etkilesimlerini gostermektedir.
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kompleksin XRD ve Hirshfeld sonuglarina gére molekiiller arasi
etkilesimleri Tablo 3’de verildigi gibidir.

N3-H3Ce++OlIA “RB<g

N14—H14B---Oll

N14-H14Ae#s=O12

Sekil 3: Kontaklarin sagilma noktalarina sahip Cu(Il) kompleksinin
parmak izi

Tablo 3: Komplekste XRD ve Hirshfeld sonu¢larina gore kisa
molekiiller arasi etkilesimler

Etkilesimler H---A (XRD) A H---A (Hirshfeld) A
N1—H1D---O4 2.24 2.012
N3—H3C:--O11A 2.16 1.979
N14—H14B---O11 | 2.39 2.319
N14—H14A---O12 | 2.25 2.100

2 boyutlu parmak izinin gosterimi Sekil 4’de verilmistir. Toplam
Hirshfeld yiizeyinin katkilar1 C---H/H---C (%17.7,6), O---H/H---O
(%20,9), N---H/H---N (%7) ve H---H/H---H (%50,3) etkilesimlerine
aittir.
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Sekil 4: (a) C---H, (b) O-H, (c) H-*H, (d) N--H ve (e) S-~H
temaslari, toplam Hirshfeld yiizey alanina katkida bulunan
temaslarn yiizdelerini gostermektedir.

Sinir Molekiiler Orbitalleri (FMO's)

Kompleks ve serbest ligandin kuantum kimyasal verileri
karsilastirmali olarak Tablo 4’te verilmistir. Cu(Il) kompleksi i¢in
4.37 eV (0), 3.42 eV (B) Ecap degerleri bulunmustur. Oztiirk (2024)
ile karsilastirildiginda bu ¢alismadaki kompleks daha diisiik sertlige,
daha az yumusakliga sahiptir. Yani kompleks daha yiiksek kimyasal
aktiviteye ve daha diisiik kinetik kararliliga sahiptir. Kompleksin
elektronegatifligi refere edilen kompleksten daha diisiiktiir (Oztiirk,
2024). Bu nedenle kompleksin elektron alma yetenegi daha diisiik
ve daha kararlidir. Cu(Il) kompleksi ve daha 6nceki ¢alismanin
(Oztiirk, 2024) biyolojik aktiviteleri karsilastirildiginda bu
caligmanin biyolojik aktivitesinin daha yliksek oldugu belirlenmistir.
Ciinkii (Oztiirk, 2024) de belirtilen kompleksin bu calismadaki
Cu(Il) kompleksine gore daha yiiksek elektrofilik indekse, ANmax,
S’ye ve daha diisiik niikleofilik indekse sahiptir.
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Kompleksin enerji ve kimyasal reaktivitesini agiklamak ig¢in
kimyasal sertlik (n) (Kosar et al., 2012), kimyasal yumusaklik (c)
(Asiri et al., 2016), clektronegatiflik (y) (Parr et al., 1978),
Elektrofilik indeksi (w) (Parr et al., 1999), kimyasal potansiyel ()
(Okten et al., 2021), maksimum yiik transfer parametresi (ANmax),
niikleofilik indeksi (N) (Chattaraj et al., 2003), kiiresel yumusaklik
(S), gibi baz1 6zellikler HOMO ve LUMO enerjileri kullanilarak
hesaplanmustir.

Tablo 4: Kompleksin kuantum kimyasal tanimlari
DFT-B3LYP/LanL2DZ

o p
Exomo(eV) -5.45 -5.45
ELumo(eV) -1.08 -2.03
Ecar(eV) (IEzomo — Erumol) 4.37 3.42
1(eV) (—Enomo) 5.45 5.45
AeV) (—ELumo) 1.08 2.03
nev) (52) 219 1.71
oev?) (3) 0.46 058
x(eV) (@) 3.27 3.74
nev) -(52) -3.27 374
w(eV) (&) 2.44 4.08
N(eV-?) (ﬁ) 1.56 0.25
ANwax (—£) 1.49 219
SEv) (5) 0.23 0.29
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Molekiiler Yerlestirme Calismasi

Farmasotik ve tipta, molekiiler yerlestirme ¢aligmalar1 bosluktaki
ideal protein, DNA veya RNA baglanma bolgelerindeki etkilesimleri
tahmin etmek i¢in dnemli bir hesaplama teknigidir. Siilfonamidler
PABA'nin (antimetabolit) analoglaridir ve dihidropteroat sentaz
(DHPS) enzimi i¢in onunla rekabet ederek folik asit sentezine
girerler. Folik asit sentezini inhibe ederler. Sonug¢ olarak,
bakterilerde RNA ve DNA sentezi bozulur (Hussein, 2018; Sahua et
al., 2017). Bu nedenle, Yersinia pestis'in DHPS'sinin siilfonamit
bagli kristal yapist PDB'den indirildi (PBD Kimligi: 3TZF,
https://www.rcsb.org/structure/3TZF)  (Yun et al, 2012).
Kompleksin minimum enerjiye sahip optimize edilmis yapist DFT
yontemi ile hesaplandi. Docking calismasi, dihidropteroat sentaz
(DHPS) ile kompleksin en olas1 baglanma modunu tahmin etmek
icin Autodock 4.2.6 ve Autodock Tool 1.5.6 (Sanner, 1999; Trott &
Olson, 2010) ve BIOVIA (Discovery Studio Visualizer) yazilimi
2024 kullanilarak gergeklestirildi (Biovia). GLY?225, ASNZ229,
PHE?28, GLN149, SER222, GLN226, ARG235, PRO232, ARG63
ve PRO64, on amino asit kalintis1 olan aktif bolgelerdir (Tablo 5).
Kompleksin yedi amino asidi (GLY225, ASN229, PHE28, GLN149,
SER222, GLN226, ARG235) toplamda dokuz hidrojen bagi
olusturur (Sekil 5). Kompleksin protein-ligand baglanma enerjisi -
8,3 kcal.mol™! olarak bulunmustur.
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Sekil 5: 3-boyutlu Yersinia pestis'in DHPS'li bakir kompleksinin
(PDB ID: 3TZF)

Tablo 5: Kompleks-protein etkilesimi i¢in en kararlii
etkilesimlerin ayrintilar

Uzaklik Baglanma Reseptor Bilesigin ~ Baglanma
(A) Tipi baglanma bolgesi  baglanma  Modu
bolgesi
2.3714 H-Bagi A:GLY225:0 Kompleks: H-D—
H H-A
2.70229 H-Bagi A:ASN229:0D1 Kompleks: H-D—
H H-A
2.98728 H-Bagi A:ASN229:0D1  Kompleks: H-D—
H H-A
2.95762 H-Bagi A:PHE28:0 Kompleks: H-D—
H H-A
2.47975 H-Bagi A:GLN149:HE22 Kompleks: H-D—
) H-A
2.55622 H-Bagi A:SER222:HG Kompleks: H-D—
N H-A
2.11416 H-Bagi A:SER222:HG:B  Kompleks: H-D—
N H-A
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2.80606 H-Bagi A:GLN226:HE21 Kompleks: H-D—

N H-A
2.27964 H-Bagi A:ARG235:HH12 Kompleks: H-D—
o) H-A
2.54091 H-Bagi A:ARG235:HH21 Kompleks: H-D—
0] H-A
3.6109  Karbon A:PRO232:CD Kompleks: H-D—
H-Bagi 0 H-A
498182 m -Alkil A:ARG63 Kompleks =-
orbital —
Alkil
4.95645 = -Alkil A:PRO64 Kompleks =-
orbital —
Alkil
4.74128 = -Alkil A:PRO232 Kompleks =-
orbital —
Alkil

H-D: H-Verici; H-A:H-Alic1
Tlag¢ benzerligi ve ADME calismalari

Kompleksin fizikokimyasal verileri OpenBabel Gui yazilimi ve
SwissSADME kullanilarak hesaplandi, (Norinder & Bergstrom,
2006). Ilag benzeri ozellikleri Lipinski'nin asagida verilen bes
kuralina gore ayirt edebiliriz (Lipinski, 2001).

* MW< 500 g/mol,

* MLogP<4.15,

* H-A (H-bag alicilarinin sayisi) < 5,

* H-D (H-bag1 dondrlerinin sayist) < 10,
* 40< MR (Molar kirilma) < 130.

Bu kurallardan 2 veya daha fazlasina uyan molekiillerin yiiksek ilag

benzeri oOzelliklere sahip oldugu sdylenebilir. Bu 6zelliklerin

arastirilmasi erken klinik oncesi gelismelere yardimer olabilir ve

maliyetli gec klinik dncesi ve klinik basarisizliklari 6nleyebilir. lag
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benzeri 6zellikleri bulmak i¢in Hsmz, kompleks harig, Lipinski'nin
bes kurali kullanilarak degerlendirildi. Sonuglar Tablo 6'da
verilmistir. Kompleksin ¢oziiniirlilk ve lipofilisite o6zellikleri
sirastyla Log S ve WLog P bi¢ciminde sunulmustur. Sonuglara gore,
komplek diislik gastrointestinal gecirgenlige sahipken, Hsmz yiiksek
gastrointestinal ~ gecirgenlige  sahip  oldugu  bulunmustur.
Sulfametazin TPSA degerleri komplekse gore yaklasik 5 katindan
daha iyi hiicre internalizasyonunu Ongormiistiir. Sentezlenen
komplekte 3 Lipinski ihlalleri oldugu bulunmustur. Dolayisiyla, 2
kurala uydugundan dolay1 bu kompleksin ilag yetenegi
ozelliklerine/ilag benzeri Ozelliklere sahip olabilecegi anlamina
gelir. Ancak Tablo 6’a bakildiginda Hsmz’nin kompleksten daha
fazla ilag¢ benzeri 6zelliklere sahip olabilecegi sonucuna varilabilir.

Tablo 6: Bilesiklerin fizikokimyasal ozellikleri ve ila¢ benzerligi

Kompleks Hsmz
Molekiiler Agirlik (g/mol) 830.52 279.34
Hidrojen bagi alic1 sayist 10 4
Hidrojen bag1 verici sayisi 10 2
LogS (Coziiniirlik) -1.16 -0.50
TPSA (Toplam polar yiizey bolgesi) 277.70 50.57
Donebilen baglar 8 2
MR (Molar yansima) 239.57 83.94
Atom sayisi 53 19
Lipinski ihlali 3 0
WLogP (Lipofilisiti) -4.55 -0.04
Sentetik Erisilebilirlik 6.08 2.80
Gastrointestinal Diisiik Yiiksek
BBB (Kan-beyin bariyeri) Hay1r Hay1r
P-gp (P-glikoprotein) Evet Hay1r
CYP1A2 inhibitor Hayir Hayir
CYP2D6 inhibitor Hayir Hayir
LogK; (Cilt gecirgenligi (cm/s)) -15.27 -9.33
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CYP2D6= cytochrome P450 family 2 subfamily D member 6
(PDB:5TFT); CYP1A2= cytochrome P450 family 1 subfamily A
member 2 (PDB: 2H14)

Sonuc¢

[Cu(HydEt-en)2]-(smz)2-3H20  kompleksinin  tiim  teorik
hesaplamalar1 DFT/B3LYP/LANL2DZ ile yapildi. Incelenen
kompleksin, bir komplekse kiyasla teorik geometrik verilerle
olduk¢a uyumlu oldugu bulundu. Optimize edilmis kompleks AE=-
4.37 (alfa) -3.42 (beta) eV enerji araliginda oldugu bulunmustur.
Kompleksin iyi bir kimyasal ve biyolojik aktivite gosterdigi
gozlendi. Hirshfeld yiizey analiz yontemi ile molekiiller arasi
etkilesimler, atomlarin birbirleriyle etkilesimlerinin % katkisi,
parmak izi tayini ve toplam yiizey haritalarinin gosterilmesi yapildu.
Molekiiler selasyon analizinde, kompleksin ve Yersinia pestis
proteininin DHPS'sinin en iyi selasyon modiilii ve baglanma
enerjisinin -8.3 kcal/mol oldugu bulundu. Kompleks ile protein
arasindaki etkilesimlerin c¢ogu konvansiyonel hidrojen bagidir.
Molekiiler selasyon analizinin sonucu oldukg¢a yiiksek bulunmustur,
ilag iiretiminde zorluklar olmasma ragmen metal kompleksinin
biyolojik aktivitesi serbest sulfametazin ligandindan daha yiiksektir.
ADME sonuclarina gére kompleksin ilag iiretiminin oldukga zor
olmasina ragmen ilag 6zelligi gosterdigi de sOylenebilir.
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