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Ozet. Bu calismada, elektronlarin akustik fononlar ile etkilesmesinden kaynaklanan kiral polaron olusumu
incelenmigstir. Elektron-fonon sistemlerinin taban durumunu hesaplayabilmek icin Lee-Low-Pines teorisi
cergevesinde analitik bir metot gelistirilmistir. Grafenin dejenere band yapisinin kiral polaron olusumunu destekledigi
tespit edilmistir.

Anahtar Kelimeler: Grafen, elektron, akustik fonon, akustik, kiral polaron.

Electron-Acoustic Phonon Interaction in Graphene

Abstract. In this study, chiral polaron formation due to interactions of the electrons with acoustic phonon was
investigated. In order to calculate fround states of the electron-phonon systems, an analytical method was developed
within the frame of Lee-Low-Pines theory. It was identiffcated that degenerate band structure supports the chiral
polaron formation.

Keywords: Graphene, electron, acoustic phonon, chiral polaron.

1. GIRIS

Grafenin sentezlenmesiyle[1,2] birlikte elektron-fonon etkilesmesi {izerine birgok
calisma gercgeklestirilmistir [3, 4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20,21, 22,
23, 24, 25, 26, 27, 28,29]. I" noktas1 civarindaki iki katli dejenere optik fononlar (E,) ile
elektronlarin etkilesmesi Dirac noktalarinda bir enerji aralig1 olusturmadigi bilinmekle birlikte
[6,30],bu etkilesmenin vadiler arasi — bandlar arasi ve vadiler arasi — band i¢i sagilmalari
miimkiin kildig1 gozlenmistir [31]. Elektron-E,,fononunun etkilesmesi sonucu kiral polaron
olusumu tespit edilmis ve Fermi hizinin renormalize oldugu gézlenmistir [29]. Grafenin diizlem
ici modlar1 dikkate alindiginda K ve K' noktalarinda elektron-fonon etkilesmesine katkinin ise
en yiiksek frekansli A fononundan geldigi bilinmektedir [26]. Bu etkilesme terimi Dirac
noktalarinda grafenin alt 6rgili simetrisi olan kiral simetriyi kirmadan bir aralik olusturdugu
gosterilmistir [26].I" noktas1 civarinda lineer davranan iki akustik fonon modunun katkilarina da
bakmak miimkiindiir. Akustik fononlar optik olanlara gore daha diisiik enerjiye sahip olmakla

birlikte optik fononlar ile benzer etkiler gosterirler.

Bu calismada I' noktasi civarindaki akustik fononlar ile elektronlarm etkilesmesi
analitik olarak incelenmistir. Bu etkilesme teriminin grafenin enerji spektrumunu nasil etkiledigi

tartigilmistir.

* Corresponding author. Email address: mogulkoc@science.ankara.edu.tr

http://dergi.cumhuriyet.edu.tr/ojs/index.php/fenbilimleri ©2014 Faculty of Science, Cumhuriyet University



Aybey MOGULKOC

2. TEORI

Sinir merkez akustik fononlarin K ve K' noktalarindaki etkilesme Hamiltonyeni

ae 3B | 0 0, (F) =1, (F) + 2iu, (F)
v N (F)—uy (F) —i2u, (F) 0 ’
. BN (1)
- :_31(,8}/ 0 —u,, (F)+u, (F)+i2u,(F)
R 0 —u (F)+u, (F) - 2iu (F) 0

olarak elde edilir [32]. Burada, y, en yakin komsuluk transfer (rezonans) integrali ki 2.77 eV

mertebesindedir, f=-dIny,/dlna b= |‘F[| =a//3ilkel Gteleme vektoriiniin biytikligi,

a=2.46 nmise Orgii parametresidir.Degerlik-Kuvvet Alam1 metodu i¢in k~1/3 civarindadir

[33]. (1) denklemindeki matris elemanlari, yer degistirme vektorii ve kutuplanma vektorleri

— X — Y 2 — X Yy
o oy’ o oy’ o oy " Ox
h 1/2
i =S | (5B e @
e B
o N . - I )
£,,(§) =i[cos$(§).sin¢(5)]==(q,.9,)

q
em@=i[—sin¢(c7),cos¢(a)]=§(—qy,qx), ¢=d

ile verilir. Burada g =1 ve 2 sirasi ile boyuna akustik (LA) ve enine akustik(TA)fononlarini

etiketler. Bu durumda, toplam Hamiltonyen

H=H,+Y. > ho,(§)bl b, +HE, 3)
Hoq
olarak yazilabilir. burada, H,=v.0 - p 6zdegerleri¢, = shv.k (s=£1, kiralite indisi) olan

pertiirtbe olmamis serbest durum Hamiltonyenidir. Bu Hamiltonyene ait serbest durum

Ozketlerinin

(F|&s) :ﬁ{e;“}k 4

olduklar1 kolayca gosterilebilir. (3) denklemindeki etkilesme Hamiltonyenini
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q

HE, =23 | M (§)by,e" +HC] 5)
i

olarak kompak bir bigimde yazmak miimkiindiir. Burada, M f (9), etkilesmeye ait momentum

bagiml matris elemanidir ve M f G) =M f (§)M ,(q) seklindedir. Matris elemant,

0 M,,(g,+ig,)e"?

M, (q)= o
‘ M 4 (qv _iqy)ew(q) 0

(6)

olarak ifade edilir. Burada g =ga,

c—cC

ile verilirken, LA (TA) fonon modlar1 igin M ,, =+1(-i)

ve M, =+1(+i) seklindedir. M f (9) =a, /| Nq olarak tanimlanir iken, &, =ka,q,J, / 23

1/2
, a, = (h/ 2M Cﬁﬁ) ve o, = 6#(72 seklindedir. (3) denklemini ¢ozebilmek igin Lee-Low-

Pines (LLP) metoduna [34] dayanan bir kdsegenlestirme siireci dikkate almmustir [29]. LLP
metodu toplam Hamiltonyene iki iiniter doniistimiin uygulandigi bir kdsengenlestirme prosediirii
olarak bilinir. Bu doniisiimlerden biri, toplam sistemin momentumunun hareket sabiti oldugu
gercegine dayanan ve elektron koordinatlarin1 yok eden bir karaktere sahiptir. Ikinci {initer
doniisiim ise yer degistirmis — salinict doniisiimii (Displaced — OscillatorTransformation) olarak
da bilinmekle beraber fonon koordinatlar1 iizerine etkiyen ve fonon operatorlerini bilineer forma
doniistiiren bir siiregtir. Grafen k=0 noktasinda elektron-desik dejenereligine sahiptir. Bu
nedenle, grafenin araliksiz band yapisina uygun olarak kiralpolaronun taban durumu vektorii

icin

9= T

s'1€>®U1U;"

0>ph (7)

seklinde bir 6nermede bulunulur [29] ve bu durum H |CD>;U = E, |®>;g .

seklinde bir 6zdeger

denklemini saglar. (7) ifadesinde|0> vakum durumuna karsilik gelir. Polaronik dalga

ph
fonksiyonu ‘+l€> ve ‘—l;> durumlarinin lineer kombinasyonu olmasi nedeniyle, Ocj' ‘s'/;>, 06_':'

uygun kesirli genligi ile tanimlanan elektronik durum vektoriine karsilik gelir. Diger bir

ifadeyle, ‘J_rlg > serbest durumlara karsilik gelirken, |¢>;I elektron-fonon etkilesmesinden

kaynaklanan pertiirbe durumlara karsilik gelir. Elektron koordinatlarmi ortadan kaldiran ilk

liniter doniistim
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U, =exp {—i? . z z cjl;;#bq”} ®)

u g
seklinde tamimlanir. Uniter doniisiim altinda fonon yaratici (yok edici) ve momonetum

operatoriiniin doniigmiis bigimleri sirasiyla, I;zm i €XP[—iq - 7] (b; » —brqu explig-r]) ve

p=p- z . z ; hcﬁ;;;[l;qﬂ olarak verilir. Tlk {initer doniisiim sonucunda (3) denklemi,

o

d= (p hzquqw#};;hw#( s ZZ[ (3)b,, +Hc] 9)

olarak doniisiir. (9) denklemi fonon koordinatlarinca halen kdsegen degildir. Bunun igin ikinci

bir iiniter doniisiim dnerilir. ikinci iiniter LLP doniisiimii
U = exp{Z[Moﬂ(q)<s kM) (@)|sk)5, —H.C.]} (10)
q

olarak ifade edilir ve yer degistirmis—salnici donlisimii olarak bilinir. Genlik

M 0.(9) = M (54 (9)/ho,(q) seklinde ifade edilirken, yaratict (yok edici) operatorler
by, =b,, +A7Ig#((j)<s'k ‘M; (Q)‘sk> (bt =b'., +M,, ((7)<s'k ‘M# (Q)‘sk>) olarak
doniisiirler. Sonug olarak, U QM " doniisiimii altinda Hamiltonyen H = H® + H , olarak doniisiir.

Burada H °ve H |, sirasiyla

' :vFa{ﬁ—hzzaWomF % \MZ@\@H
+ 2 Y 10, (§)|¥,, @[ KS'E‘MZ@‘SQF (11)

_zz[ﬂf@wsﬂ@ﬂs"? [ @)|sk) + 1.C.]

+ z Z[ hVFO- q} qu/th

veE

H =Y 3 [ M@ +[h0,(7)-v,6 3] 7,,@ sk |M,@|sk)b, +HC] (12
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ile verilir. (11) ve (12) ifadelerine fonon vakum durumlar1 uygulandiginda katk1 H ° ifadesinin

kosegen kismindan gelir. Bu durumda etkin Hamiltonyen
A= ch}.{ﬁ -y Y d|M,, @ |(s E| M| (@)\sléﬂ
Hog
+ 33 1o, (7)., @) (s F| M} @)| )| (13)
w g
XX M@, @f (s k@) +
Hog

olarak ifade edilir. I¢ ¢arpimlar yapilirsa @, ve «, katsayilari igin iki denkleme ulagilir. Bu

denklemler matris formunda

{E —hvpk+hv 2, (k) + 2, (k) . (k)+ 22 (k) } {aﬁ } 0 (14)

h, 2 (k)+23°, (k) E +hvk+hv,2 _(k)+2° (k)| a:

olarak yazilir. Ilgili matris elemanlari ise

=, (k)

. (/;)} Y Y|t @f {7 +5,[(@ -7 )cos20+9)-22.7, 5020+ ) |

) {acosw—czs)
ig sin(6 —¢)’ (15)
2.0 = X 3|0, @) 7o, @

x{cjz +5,55'] (72 -7 ) cos2(0+ ) - 24,7, sin 2(0 +¢)]}

olarak bulunur. Burada,X =-X  ve X = Zi_ seklindedir ve 6(¢), l;((}) momentumlarma

ait azimutal agilardir. s ise boyuna (enine) modlar i¢in +1 (-1) deger alir. (15) ifadesindekiq
toplami integrale (Zq—)(S/47r2) J. dZQ) doniistiiriiliirse, ¢ integralinden dolay1 ZSS,(IE)

terimlerinin katkis1 olmazken, ng,(lg) terimleri katki verir. Burada S=L°=NQ, sistemin alani

olmakla birlikte, 9023\/5612 /2 birim hiicrenin alanidir. o veor, katsayilarinin agikar (trivial)

olmayan ¢dziimiinii bulmak igin (14) denklemindeki katsayilar determinanti sifira esitlenir ve
ikinci dereceden bir denkleme ulasilir. Bu denklem analitik olarak c¢oziildiigiinde enerji

6zdegeri, £” min fonksiyonu olarak
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172

E, =i{(thk)2 +4[23¢(1€)]2} _

=2, () (16)

seklinde elde edilir. (16) denklemindeki integraller alinirken iist smirin getirdigi
wraksakliklardan kurtulabilmek igin degeri 2k (qe[0,2k]) olan bir st kesilim (cut-off)

frekansi tanimlanir ve bdylece integral sonlu olur. Sonug olarak, A~-bagimli katki
- 33— a’
zgi,(k)=ﬁk;z:—” (17)
=

olarak gelir. Burada = =ho, =hv,/a olarak tammlanirken, v, farkli modlara ait ses

hizidir. Boyuna akustik fononlar i¢in v;,=24300 m/sn iken, enine akustik fononlar i¢in

vra=13950 m/sndir [35]. (16) denklemiboyutsuzlandirilarak

172

_ 1 _T 1 _
E, =+k,{1+4 0)k - 0)k,’ 18
* +°{+ {727“60‘”()0” 72nﬁa”()° (1%

seklinde  yazilir. ~ Burada,a, (0) = qg JOZaz /E, ile verilir. Boyutsuz enerji
U

E,=a, E,/hv, olarak tanimlanirken, & u (0) ifadesi g, =2(2.5) A" segimine bagh olarak

enine modlar i¢in 0.84 (1.31), boyuna modlar iginse 0.28 (0.44) olarak bulunur. Etkilesme
Hamiltonyenine ait 6z degerden serbest elektron enerjisini ¢ikartmak suretiyle polaron 6z-
enerjisine ulasilir.Oz-enerjinin negatif ¢tkmas1 grafende kararli polaron olusumunun varlig1 icin

onemli bir kistastirSekil 1°de akustik fonon-elektron etkilesmesinin yol agtigi polaron taban

durumu enerjisi gosterilmektedir. $ekilden goriildiigii tzere polaron 6z-enerjisi artan k,

degerleri ile artmaktadir. I' noktasi civarindaki akustik fononlarm enerjisi optik fononlara gére
daha diisiiktiir, bu nedenle akustik fononlar i¢in polaron enerjisinin mertebesi optik fonolara
[29] gore farklilik gosterir. Bununla birlikte, Kuantum Renk Dinamiginde (QCD) oldugu gibi
[36] degisen (running) ciftlenim sabiti de tammlamak miimkiindiir. £’nin fonksiyonu olarak

degisen ¢iftlenim sabiti

. 1
a(ko):maﬂ(O)ko (19)

seklinde tanimlamak miimkiindiir. Elektron-fonon ¢iftlenimi Dirac noktalar1 civarmmda Fermi

hizint da renormalize eder.Renormalize Fermi hiz1
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)va[ 1+4d2(1;0)$d(1;0)} (20)

olarak elde edilir. Fermi hizinin degisim yiizdesini [ﬁF (l;o)—vF}/ Ve (l;o)ifadesinde hesap
etmek miimkiindiir. Akustik fononlarm etkisini dikkate aldigimizda TA (LA) modu igin grafenin
etkin band hiz1 v,., 1;0 =0.05 ve 1;0 =0.1 igin enerjiye bagl olarak sirastyla, % 0.01 (0.004) -

% 0.2 (0.07) oraninda azalir. Fermi hizindaki bu degisimin mertebesi yukarida bahsedildigi

iizere akustik fononlarin I" noktasi civarindaki enerjileriyle alakalidir.

£pop, (meV)

ka

Sekil 1. Polaron taban durumu enerjisi
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3. SONUCLAR

Sonu¢ olarak, bu calisma I' noktasi civarindaki akustik fononlar ile elektronlarin
etkilesmesinin grafenin enerji spektrumuna olan katkisinin arastirildig ilk teorik ¢aligma niteligi
tasir. Daha once benzer bir yaklasim kullanilarak hesaplanan elektron-E,, fonon etkilesmesinin
getirdigi katkilara [29] kiyasla hem polaron 6z-enerjisi hem de renormalize Fermi enerjisi daha

diistik elde edilmistir.

Izlenen yontemin getirdigi bazi limit durumlar da s6z konusudur. Kullanilan hesap
teknigi siirekli (continuum) bir yaklagim olmasi nedeniyle grafen icin / el civarinda ve altinda
gecerlidir. Daha yiiksek enerjiler daha yiiksek & dalga vektorlerini gerektirir ve bu durumda
grafenin band yapis1 konik yapidan biraz uzaklasir. Daha yiiksek & vektorlerini de igerecek
sekilde genisletilen hesap tekniginde iiggensel egrilik (trigonalwarp) etkisi de g6z Oniinde

bulundurulmalidir. Diger bir limit durum ise, bu ¢alismada elektron enerji araligi i¢in fonon
rezonans1(0<E <hao, (0)) civart dikkate alinmigtir. Bu esigin iizerindeki (E > ha)r(O)) ,

durumlari inceleyebilmek icinfarkli yaklasimlar dikkate alinmalidir.
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