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OZET

MONTE CARLO METODU iLE iINCE FIiLMLERDE KRISTAL
YAPININ OLUSMASININ INCELENMESI

Ince film olusmasi: Monte Carlo simiilasyon teknigi kullanilarak incelenmistir. {1k
asamada gaz halindeki 6rnegin yilizeye yapigmasi ve film olusumu icin gerekli fiziksel
model ve sayisal parametreler deneme — yanilma yontemi ile belirlenerek sayisal
simiilasyon i¢in (en iyi bilgisayar zamani) en ideal kosullar elde edilmistir.

Gaz halindeki 6rnegin film olusturmasi ii¢ temel modelde incelendi. Bunlar; a)
parcaciklar gaz halindeyken diisey dogrultuda rastgele hareket ederler (dissal etki yok), b)
digsal etki (tasiyict gaz kullanimi, manyetik alan, elektrik alan) sayesinde asagi
yonlendirme altinda film olusumu, c) gaz halinde kalan parcaciklarin kaba diizgiin
dagilmasini saglayacak olan modellemedir.

Her tic modelde de yiizeye yapisan parcaciklar icin sicakliga bagh aktivasyon
enerjisi, parcacigin yiizeyden kopma ihtimali “PA” ile temsil edilmistir. Bu sayede film
olusumunun sicakliga bagimlilig1 PA ile dogrudan iliskilendirilmistir.

Simiilasyon calismalar1 sonucunda, ince film yapim isteniyorsa ili¢iincii modelin
daha basarili olacag: goriilmiistiir. Ancak daha kaliteli fakat daha kalin film isteniyorsa

ikinci modelin daha basarili oldugu belirlenmistir.

Mayis, 2009 Murat TANDOGAN
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ABSTRACT

THE STUDY OF THIN FILM GROWTH BY USING MONTE
CARLO METHOD

Thin film growth was studied by using Monte Carlo simulation method. In order
to construct the simulational model, the physical model with required parameters were
determined after some trial and error runs. This was necessary in order to obtain the
optimum simulation conditions with a PC model computer.

Three basic models were used in this study. Model a, the gas particles used for the
formation of film were under no external effects, thus free to move in three dimension
until they stick on the surface or to another particle which already sticked on the surface
to form film. Model b, gases were drifted towards the surface by an external agent. Model
¢, where the gas particles in the closed container were always distributed uniformly for
all levels while they are in gas state.

In all three models, the activation energy was represented by a temperature
dependent parameter “PA” which represents the escape probability from the surface.
Thus temperature dependence of the film growth was directly represented by PA.

The simulations revealed the fact that for an ideal thin film growth model ¢ gave
the best result to prepare a thin film while a thicker but a better quality could be obtained

by model b.

May, 2009 Murat TANDOGAN



YENILIK BEYANI

MONTE CARLO METODU iLE iINCE FIiLMLERDE KRISTAL
YAPININ OLUSMASININ INCELENMESI

Ince filmlerde kristal yapmin olusumunun Monte Carlo metodu ile incelendigi
caligmada gelistirilen simiilasyon algoritmasi tarafimizdan gelistirilmis olup, bu anlamda

tamamen yeni bir ¢caligmadir.

Mayis, 2009 Dog. Dr. Sahin AKTAS Murat TANDOGAN
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SEMBOLLER

T : PiSayist

PA : Yiizeyden Kopma Ihtimali
E. :  Aktivasyon Enerjisi

Ky :  Boltzmann Sabiti

T . Sicaklik
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BOLUM I

GIRIS ve AMAC

I.1. GIRIS

Analitik yaklasimlarin aksine simiilasyon modelleri, karmasik problemlerin
modellenmesi ve c¢oziimiinde daha basarili olurlar. Degiskenler arasindaki etkilesimi
simiilasyon modellerinde gozlemlemek daha kolaydir. [1]

Karmasik sistemler ya da rastgele sistemler de (random process) diyebilecegimiz
cok degiskenli sistemlerin neden simiilasyon modelleri ile ¢oziildiigiine bakacak olursak,
bunu tipik bir difiizyon 6rnegi ile incelemek yararlhidir. Bir bardak koyu kahvenin tam
ortasina bir miktar toz krema atildiginda neler olacagini diisiinelim. Kahvenin
karistinlmadigin1 varsayarsak; beyaz krema kiitlesi yavasc¢a yayilarak fincam dolduracak
ve sonucta kahve tekdiize kahverengimsi bir renk alacaktir. Molekiiler seviyedeyse bu
olusum asagidaki gibi aciklanabilir:

Krema damlas1 yaklasik olarak 10* tane molekiil icersin. Eger bir krema
molekiiliiniin kahve igersindeki hareketini bir sekilde izleyebilirsek; karmasik bir
yoriingede olacagim anlayabiliriz. Kabaca, diger kahve ve krema molekiilleriyle
carpisarak kisa bir periyot boyunca diiz bir ¢izgide gidecektir (Newton’un ilk yasasina
uygun olarak). Her carpigsma krema molekiiliimiiziin hizinda anlik bir degisime neden
olacak ve bir diger ¢arpismaya kadar bu yeni hizla yoluna devam edecektir.

Ama¢ kahvenin kremayla karistmimi yararhi  teorik bir tanmimlamayla
yapilandirabilmektir. Prensipte bunu bardaktaki tiim kahve molekiillerinin hareket
esitliklerini yazarak basarabiliriz. Bu bize bir bardak kahve icin bilmemiz gereken her
seyi aciklayan ve yaklasik 10% tane, prensipte ¢cozebilecegimiz (belki Euler metoduyla)
diferansiyel esitlik sunar. Fakat bu diisiiniis iki nedenden dolay1 hatalidir. ilk olarak
prensipte bu hesaplamalar miimkiin olsa da, pratikte kesinlikle miimkiin degildir. Yakin
zamanda bu hesaplamay1 yapacak kadar giiclii bir bilgisayarimiz olmas1 da olas1 degildir.
Ikincisi; boyle bir bilgisayar yapilmis olsa bile hesaplamalarin sonuglari, zamana bagl

olarak bizim 10% tane molekiiliimiiziin hiz ve konumlari olacaktur. Detayli olarak bu



sayilar kremanin kahveyle nasil karistigim aciklamis olsa bile, olusumun gercek anlamini
veremez. Problemin tam olarak sayisal bir ¢6ziimii; karigim problemini anlamamiz i¢in
gerekli olan ya da istedigimiz bilgiyi bize sunacaktir. Gergekte istedigimiz ise davranigin
istatistiksel bir tamimi ya da teorisidir. Biz her krema molekiiliiniin detayli bir
yoriingesiyle (ya da aldigt yol ile) ilgilenmiyoruz. Bizim icin ortalama bir molekiiliin
yoriingesini bilmek yeterlidir. Hesaba katilan pargacik sayis1 ¢ok fazla oldugu icin bu
ortalamadaki istatistiksel degisimler ¢ok kiiciik olacaktir ve bu degisimler istatistiksel
argiimanlar kullanilarak tahmin edilebilir.

Kahve igersindeki krema probleminde, her krema molekiilii bir diger molekiille
carpisirken karmasik bir yolda hareket eder. Bu agamada rastgelelik konsepti ortaya c¢ikar
ve bu karmasik yol “rastgele adim” (random walk) olarak tanimlanir. Bu belli kurallara
bagh olarak pargacigin belli bir zamanda bir adim atmasi seklinde bir durumdur. Krema
molekiilii i¢in uygun olan modelde, yiiritylisciiniin adimi carpigsmalar arasindaki
molekiiliin hareketine baghdir. Her carpisma molekiiliin hizinin ydnelimini degistirir ve
bu da yiiriiytisteki her basamagin yonelimini rastgele bir sekilde yaparak gergeklesir.
Elbette molekiiliin yonelimi gercekte rastgele degildir. Prensipte, bardaktaki tiim diger
molekiillerin hareketleri de hesaplanmali ve sonrasinda carpisma zamanlari tahmin
edilmelidir. Fakat bu miimkiin olmadigindan bu sistemi modellemek ve ¢6ziimiinde
simiilasyon teknikleri kullanmak, bizi problemin ¢6ziimiine oldukg¢a yaklastiracaktir. [2]

Tez calismamizda incelenecek olan ince film olusumu da aynen difiizyon
problemi gibi ¢ok sayida molekiil (parcacik) igcermektedir. Parcaciklarin hareketi,
birbirleriyle etkilesimleri veya yiizey olusturmalarimi analitik yontemlerle incelemek
olduk¢a zordur. Bu calismada yapilacak olan modelleme ile parcacik hareketleri oldukga

kiigiik bir hacimde ve farkli sayilarda pargacik kullanilarak incelenmistir.

1.2. AMAC

Gelisen teknoloji sayesinde ince film yapim teknolojileri ve teknikleri de hizla
gelismekte ve farklilasmaktadir. istenilen ozelliklerde film yapimi icin kristal yapiya
sahip ince filmlerin olusum mekanizmasinin bilinmesi kritik 6nem tasimaktadir.

Bilgisayar teknolojisinin gelismesine paralel olarak bilgisayarli hesaplama ve
simiilasyon yontemleri yaygin olarak kullanilmaya baslanmustir. Istatistiki bir simiilasyon
metodu olan Monte Carlo metodu kristallerin biiyiitiilmesi simiilasyon calismalarinda

siklikla bagvurulan bir yontemdir.



Bu calismada, kristal yapili ince film olusumu Monte Carlo metodu yardimiyla
simiilasyon yapilarak, ince film olusumuna etkiyen temel faktorler (sicaklik, elektrik ve
manyetik alan, ylizey gerilimi vb.) bilgisayar ortaminda incelenmistir. Caligsmalarin
sonucunda, istenilen Ozelliklere sahip ince film yapiminin bu faktorlerden ne sekilde
etkilendigi belirlenecektir.

Geligmekte olan nanoteknoloji uygulamalar1 alaninda, istenilen niteliklerde film

yapiminin stratejik oneme sahip oldugu yadsinamaz gercektir.



BOLUM II

INCE FiLM OLUSUMU ve KAPLAMA TEKNIKLERI

IL.1. GIRIS

Glinlimiizde ince filmler, yariiletken aletlerin yapiminda, manyetik kayit ve
algilama sistemlerinde, optik kaplamalarda ve dekoratif islerde yayginlikla
kullanilmaktadir. Ince filmlerin en 6nemli tercih sebebi, hacimli malzemelerde olmayan
ozellikleridir. Ince filmlerde, klasik laboratuar sartlarinda elde edilemeyecek seviyede
kiiciik geometrilerin ti¢ boyutta olugmasi miimkiindiir. Ayrica ince filmlerde, atomik
bilytime isleminden ve ¢ok katli yapilardan kaynaklanan filme 6zgii malzeme 6zellikleri
ile kristal yonelmesi daha net gozlemlenebilir.

Son yillarda teknolojideki hizli ilerleme, kullanilacak malzemelerin aranan
ozellik ve performanslarinda da degisime neden olmustur. Klasik iiretim yontemleriyle
tiretilmesi, sekillendirilmesi ve istenilen niteliklere sahip olmasi miimkiin olmayan
malzemelere olan ihtiyacin artmasi ile bunlarin imalini miimkiin kilacak iiretim
yontemlerine ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu nedenle iiretim yontemleri de hizla gelismekte ve
cesitlenmektedir.

Ince film olusumunda kullamlan teknikleri 3 ana bashik altinda inceleyecek

olursak sunlardir:

e Fiziksel buhar biriktirme yontemi (PVD: Physical Vapour Deposition
Process)

e Kimyasal buhar biriktirme yontemi (CVD: Chemical Vapour Deposition
Process)

e Soliisyon - jellesme yontemi (SOL-GEL: Solution — Gelation Method)

Soliisyon — jellesme yonteminde kaplama malzemeleri sivi fazda oldugu icin bu
boliimde gaz fazda yapilan ve buhar biriktirme yontemi kullanan iki metoda ayrintili

olarak yer verilecektir.



IL.2. FiZIKSEL BUHAR BiRiKTiRME YONTEMI (PVD)

PVD yontemi uzun zaman 6nce bilinmesine ragmen son 50 yildir revagta olan bir
ince film kaplama teknigidir. Bu yontemin temel prensibi vakum ortaminda kaplanacak
metali buharlastirarak kaplanacak ylizey iizerine biriktirmektir. PVD buharlasma veya
piiskiirtme ile olabilir. Vakum altinda stabilizesini koruyabilen biitiin malzemelerin
birikmesi bu yontemle yapilabilir.

Glinlimiize kadar gelistirilen farkli kaplama islemleri ile uygulanan bu teknigin
mekanizmasi basitce soyledir. Vakumlu ortamda, bir 1sitici (rezistans, lazer, elektron
bombardimani1 vb.) ile buharlastirilan kaplayici malzeme, kaplanacak olan malzeme
tizerinde ince bir film katmani halinde biriktirilir. PVD kaplama teknigi; kat1 haldeki ham
maddenin yiiksek enerji ile plazma haline getirilerek, kontrollii olarak, kaplanacak
malzemenin {iizerine yapistirilmasi iglemi olarak Ozetlenebilir. Kaplamanin homojen
olabilmesi i¢in kaplanacak malzemeye maksimum hareket kazandirilir. Bu sayede
kompleks geometrik parcalar bile homojen 6zelliklerde kaplanabilir.

Bu yontemin ilk uygulamasi, Michael Faraday’in 1857 yilinda bir metal teli
vakum altinda buharlastirarak yaptigi kaplama kabul edilmektedir. 1888 yilinda ise
Alman fizik¢i August Adolph Kundt bu yontem ile iiretilmis ince filmlerin optik
ozelliklerini incelemistir. 1970’lerden sonra teknolojinin hizli gelisimi ile PVD kaplama

yontemi endiistrideki yerini almigtir.

Tablo II.1: PVD kaplama yonteminin siniflandirilmasi

Buharlastirma

Rezistans Indiiksiyon Flektron Katodik
PVD Isitica Akim B ombardnam Ark
Piiskiirtme




PVD teknigi, 6zellikle korozyona kars1 direng gerektiren uygulamalarda, makine
ve disli parcalarinin iiretiminde kullanilmaktadir. PVD kaplama yonteminin, CVD
kaplama yontemine gore en biiyiik avantaji diisiik sicakliklarda kaplama yapilabilmesidir.
PVD kaplama yonteminde, kaplama 200 ile 500 °C arasinda yapilir. Oysa CVD kaplama
yonteminde sicaklik 1000 °C’ye kadar cikabilir. Bu nedenle PVD teknigi kullanilan
kaplamalarda kaplanan malzeme ozelliklerini kaybetmez. Bu teknikle kaplanan
tabakalarda cok yiiksek tutunma kuvvetleri olusmaktadir. Ayrica bu yontemle yapilan
kaplamalar sokiilerek tekrar kaplama yapilabilmektedir. [3,4]

PVD kaplama yodntemi, buharin olusturulma sekline gore buharlastirma ve

pliskiirtme yontemleri olmak iizere Tablo II.1°deki gibi siniflandirilabilir.

I1.2.1. Buharlastirma Y ontemleri
Bu yontemde kaplama malzemesi termal bir 1s1 kaynag ile buhar haline
getirilmektedir. Buharlasmanin sekline gore gruplara ayrilmaktadir:
e Rezistans 1sitic1 ve indiiksiyon akimu ile buharlagtirma
e Elektron bombardimani ile buharlastirma

e Katodik ark yontemi

IL.2.1.1. Rezistans Isitic1 ve Indiiksiyon Akimi Yontemi

Is1 rezistansi ile indiiksiyon akimi kullanilan bu iki farkli yontem uygulanis olarak
olduk¢a benzerdir. Is1 rezistansi kullanilan yontemde malzeme, etrafina rezistans teli
sarilmis yiiksek sicakliga dayanikli bir pota icerisinde buharlastirilmaktadir. indiiksiyon
akimu ile yapilan buharlastirmada ise su sogutmali bakir tel sarilmis sicakliga dayanikli
potalara akim uygulanmaktadir. Bu iki yontemde diger tekniklere gore oldukca ucuzdur.
Fakat geometrik faktorlerden dolay1 biiylik c¢apta iiretimler yapilamamaktadir. Bu
yontemler ancak diisilk ergime sicakligina sahip malzemeler igin iyi sonuglar
vermektedir. Riskli yani ise yiiksek sicakliklarda potanin da buharlasip iiretilecek filmin

ozelliklerini bozabilecek olmasidir.

I1.2.1.2. Elektron Bombardimani Y 6ntemi
Elektron bombardimanm yonteminde malzeme, bir elektron kaynagi tarafindan
elektron bombardimanina tutularak buharlastinlmaktadir. Elektronlar istenilen yere

kolayca gonderilebilmektedir. Bu yiizden ylizeyden homojen buharlastirma yapmak



miimkiindiir. 3500 °C’ye kadar ergime sicakliina sahip malzemeler dahi bu yontemle
rahatca buharlastirilabilirler. Elektronlar, elektron tabancasi igindeki akim gecirilen
filaman telin 1sinmast sonucu yayilirlar. Yonlendirilmeleri ise manyetik alan yardimiyla

saglanir.

I1.2.1.3. Katodik Ark Yontemi

Bu yontemde buharlastirilacak malzeme katot gorevindedir. Katot ile vakum
cemberinin duvarlan arasina diisiik voltaj (20 - 300 V) ve yiiksek akim (100 — 200 A)
Ozelligine sahip bir potansiyel uygulanmaktadir. Kisa devre yapilarak anot ile katot
arasinda akim gecisi saglanir. Katot yiizeyinde ark izleri olusmaya baslar. Bununla
birlikte, katodun oOniinde yiiksek elektron akisi ile buharlagan atomlarin iyonizasyonu
saglanmaktadir. Iyonizasyon sayesinde kaplanacak yiizeyde, istenmeyen damlacik
olusum siiresi uzayacaktir.

Katodik arkla olusturulan, ark izinin boyutu birka¢ mikrometreye ve bu bolgedeki
sicaklik 15000 °C gibi asin1 yiiksek degerlere ulasabilir. Katot iizerinden 10 km/s gibi
inanilmaz bir hizla buharlastirma yapilabilir. Ark izinin bulundugu yerde daha sonra bir
krater meydana gelir. Arki, ylizey iizerinde hareket ettirmek icin, elektromanyetik
alandan yararlanilir. Eger ark, buharlagtirma islemi sirasinda buharlagtirma noktasinda
cok uzun siire kalirsa, makro partikiillerin veya droplet ad1 verilen biiyiik s1v1 kiitlelerinin
yiizeyden kopmasina sebep olur. Boyle bir durumda, kaplamanin istenilen ozellikleri
kaybolur. Katodik ark yontemi ile yapilan kaplamalarin yiizeylerinde, droplet olusumunu
azaltmak i¢in katotlarin arkasina kuvvetli miknatislar yerlestirilmektedir. Miknatislarin
olusturdugu manyetik alan, iyon gibi yiikli partikiillerin iizerinde etkili olurken, yiiksiiz
makro partikiiller iizerinde etkisi yoktur. Bu farklilik ile manyetik alan, sistemde iyonlar
ile makro partikiiller arasinda filtre gorevi goriir. Manyetik alanin iyonlar tizerindeki
etkisi, iyonlarin hizin artirir ve bununla orantili olarak film biriktirme hizlar da artarak,
kaplama siiresi kisalir. Kisalan kaplama siiresi ile film yiizeyine diisen makro partikiil

sayist da azalmaktadir.

I1.2.2. Piiskiirtme Yontemleri
Bu yoOntemde kaplama malzemesi pozitif iyonlarla bombardiman edilerek
atomlarin yiizeyden kopmasi saglanir. Sagilan atomlar kaplanacak tabaka yiizeyinde film

tabakasi olustururlar. Piiskiirtme islemlerinde en ¢ok kullanilan yontem DC piiskiirtme



yontemidir. Bu yontemde iki tane diizlem halinde elektrot vardir. Bu elektrotlardan
birincisi soguk katot, digeri ise anottur. Katodun On ylizeyi, hedef malzeme ile
ortiilmistiir. Kaplanacak tabaka ise anot iizerine yerlestirilir. Piiskiirtme cemberi, argon
gaz1 ile doldurulmustur. Argon gazinin seg¢ilme sebebi diger malzemelerle reaksiyona
girmeyecek inert bir gaz olmasidir. Argon iyonlari, kaplanacak tabaka iizerinde ince bir
film tabakasi olusturmak iizere hedef malzemeyi sagtirir. Iyonun yiizeyden atom
koparmasi i¢in kiitlelerin olduk¢a biiyiik olmasi gerekmektedir. Bu nedenle argonla

yapilan islemler diger gazlara gore ¢cok daha verimli olmaktadir.

IL.3. KIMYASAL BUHAR BiRiKTiRME YONTEMI (CVD)

Kapali bir kap icinde 1sitilmis malzeme yiizeyinin, buhar halindeki tasiyici bir
gazin kimyasal reaksiyonu sonucu olusan kati bir malzeme ile kaplanmasi islemine
kimyasal buhar biriktirme (CVD) denilmektedir. Reaksiyon sonucu c¢ikan istenmeyen
iiriinler buhar olarak ortamdan uzaklastirilir.

Yontem temelde basinci istenilen degerlere ayarlanmis bir ortamda kimyasal
yontemle buhar fazindan kati kaplama malzemesi tiretmeye dayanir. Kimyasal buhar
biriktirme yontemi ile metalik, elementer ve seramik kaplamalar iiretilir. Bu ydntem
kaplama yapmanin yamt sira nikel ve titanyum gibi korozyona kars1 dayanikli
malzemelerin iiretiminde de kullanmlmaktadir. Bu sebeple yontem yeni malzemeler ve
yeni kaplamalar elde etme olanagi sunmaktadir. Bu sekilde iiretilen kaplamalar gelismis
korozyon, termal sok direnci, notron absorpsiyon ve elektriksel Ozellikleri sayesinde
askerlik, bilim, mithendislik, havacilik ve elektronik sanayileri basta olmak iizere bir¢ok
alanda 6nem kazanmuslardir.

Kimyasal buhar biriktirme yonteminin en onemli avantaji kaplamanin kaplanan
metali her tarafta homojen (uniform) olarak kaplamasi, kaplanmayan yer kalmamasidir.
Ayrica kaplama, kristal yapisi ve yonii gibi bazi kaplama parametreleri degistirilerek
kontrol altina alinabilir. Baz1 yiiksek ergime noktasina sahip elementler (tungsten, tantal,
karbon gibi) sadece bu yontem ile kaplanabilirler.

Kimyasal yontemlerde yiizey tabakasinin olusumunda, atomlar kaplanacak
malzeme igerisine niifuz ettirilirken, tabaka smir yilizeyinde bir difiizyon olusumu
goriiliir. Difiizyon, maddelerin ¢ok yogun ortamdan az yogun ortama gocii anlamina
gelmektedir. Fakat fizikokimyada ise molekiillerin kinetik enerjilerine bagh olarak

rastgele hareketlerine denmektedir. Bu yontemde c¢oktiiriilen tabakanin kalinligi,



genellikle 10 ile 30 pm arasindadir. Kaplama sicaklii, yapilan kaplamanin tiiriine de
bagli olmakla birlikte 900 °C ile 1100 °C arasinda, islem siiresi ise olusturulan tabakanin
kalinligina bagh olarak 2 ile 4 saat arasinda degismektedir.

CVD yontemi her gecen giin gelismekte ve yeni olusum metotlarim biinyesine

dahil etmektedir. En yaygin kullanilan metotlar ise sunlardir:

e Atmosferik basinghi kimyasal buhar biriktirme (APCVD: Atmospheric
Pressure Chemical Vapour Deposition)

e Alcak basin¢ghh kimyasal buhar biriktirme (LPCVD: Low Pressure
Chemical Vapour Deposition)

e Metal-organik kimyasal buhar biriktirme (MOCVD: Metal-Organic
Chemical Vapour Deposition)

e Plazma destekli kimyasal buhar biriktirme (PACVD: Plasma Assisted
Chemical Vapour Deposition)

e Lazer kimyasal buhar biriktirme (LCVD: Laser Chemical Vapour
Deposition)

e Fotokimyasal buhar biriktirme (PCVD: Photochemical Vapour
Deposition)

e Kimyasal buhar inflitrasyonu (CVI: Chemical Vapour Infiltration)

IL4. CVD ve PVD ARASINDAKI FARKLAR

Kaplama tekniklerinin alisilmig yontemlerden farkli olmasi, giin gectikce daha
gelismis donamima ihtiya¢ duymasi ve iretilen kaplamalarin ileri teknoloji nitelikli
olmasi PVD ve CVD yontemlerini ileri teknoloji malzeme iiretim teknikleri arasina
sokmaktadir. Ozellikle diisiik islem sicakliklarda uygulanabilmesi ve genis kaplama
kalinlik araliklarinda kaplama elde edilebilmesi sebebiyle PVD yontemi daha genis
kullanim alanlar1 sunmaktadir.

Bu iki yontem temelde benzerlikler igcerseler de gesitli farkliliklara sahiptirler.
CVD yontemi yiiksek sicakliklara, reaksiyon zincirlerine ve vakum ortamina ihtiyag
duyarken, PVD yonteminde ise yiiksek basing ve diisiikk sicaklik vardir. Bu sebeple
ergime 1s1s1 diigsiik maddeler bu yontemle kaplanabilirler veya kaplama malzemesi olarak
kullanilabilirler. CVD yontemi ile kaplanan malzemeler kullanilan yiiksek enerji

nedeniyle PVD yontemiyle kaplananlara gore daha dayaniklidir.



CVD yonteminde yiizeyde difiizyon vardir. Bu da homojen bir dagilima sebep
olur. Oysa PVD yonteminde pargacik carptigi yere yapisip kalir ve homojen bir dagilim
olugmayabilir. Bununla birlikte PVD yontemi ile yapilan kaplamalarda yiizeyde olusan

bosluklar daha fazladir.
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BOLUM 111
MONTE CARLO SiIMULASYON METODU

IIL.1. GIiRiS

Gelisimi giin gectikce ivmelenerek devam eden bilim ve teknoloji, analitik
¢cOziimii zor pek ¢ok problemi de yaninda getirmektedir. Problemlerin yapis1 gelismekte
olan bilim ve teknoloji ile birlikte daha karmasik hale gelmekte, birbirine bagh
sistemlerin ve parametrelerin sayis1 hizla artmaktadir.

Analitik yaklagimlarin aksine simiilasyon modelleri, karmasik problemlerin
modellenmesi ve ¢oziimiinde daha basarili olurlar. Degiskenler arasindaki etkilesimi
simiilasyon modellerinde gozlemlemek daha kolaydir. [1]

Gergcek sistemlerden toplanan bilgiler, bilgisayarda gelistirilen modellere
uygulanarak sayisal bir takim sonucglara ulagsmak hedeflenir. Bunlarin degerlendirilmesi
ve yorumlanmasi yapilarak sistem hakkinda tahminlerde bulunulur. Simiilasyon

modelleri sayesinde ¢ok karmagik sistemler incelenebilir.

II1.2. MONTE CARLO SiMULASYONU

Monte Carlo metodunu en genel olarak, simiilasyonlarin yapilmasi i¢in rastgele
sayilardan faydalanilan bir yontem olarak tanimlayabiliriz. Bu metot cok farkli alanlarda
kullanilmaktadir. Fizikte oldugu kadar, kimya, matematik, biyoloji, tip, miihendislik ve
hatta sosyal bilimlerde cesitli deneyler ve olaylarda Monte Carlo metodu ile taklit
edilmektedir.

En yaygin uygulamasi;

G ttysesu, )i duy..du, = [ f(@)du (IL.1)

(0.1)"

O ey —
O ey —

seklinde cok degiskenli f fonksiyonunun integre edilmesidir. Burada u’lar degiskenleri
temsil etmektedir. Boyle ¢ok degiskenli karmasik integrallerin analitik yollardan ¢6ziimii

cok zor, kimilerinin ise neredeyse imkansizdir.
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Bu metodun temel fikrinin tarihte ilk kez “Buffon’un Igne Problemi” ile ortaya
ciktigr sdylenir. 1777 yilinda Georges Comte de Buffon’un inceledigi problem soyledir:

Buffon, yatay diizlemde d araliklarla paralel dogrular ¢izmis ve iizerine L
boyundaki igneyi gelisigiizel olarak birakmustir (Sekil IIL.1). Ignenin dogrulardan

herhangi biri ile kesisme olasiligin1 analitik yollardan ¢ozerek,
p=2L/7d (IIL.2)

olarak hesaplamistir. Burada p, kesisme olasiligidir. [5,6,7]

Ayni deneyi N defa tekrarlayip, ignenin diizlemdeki dogrular ile kac¢ defa
kesistigini sayabiliriz. Kesisme sayisina n dersek n/N oraninin, p kesisme olasiligina
yakin oldugunu bulabiliriz. N sayis1 biiylidiikce, yani gelisigiizel olarak birakmalarimizin
sayist arttikca n/N oraninin p ye yaklastigr goriilecektir. Georges Comte de Buffon’un bu
deneyde fark ettigi olgu Monte Carlo metodunun olusumuna ve 20. yiizyil olasilik

teorisine Onemli katki saglamstir.

/ \
4

L
g ||

Sekil ITI.1: Buffon’un igne problemi

Monte Carlo metodu, Nicholas Constantine Metropolis tarafindan bulunmustur.
Fakat yayginlagsmasi ve gelismesi farkli bilim adamlar1 tarafindan farkli deneyler
sirasinda olmustur. Bu yontem 1930’lardan sonra gelismeye baslamis ve ilk kez Los
Alamos Ulusal Laboratuari’nda niikleer silah gelistirme ¢alismalar1 sirasinda
kullanilmistir. Simiilasyon kelimesinin modern anlamda kullamilist ise 1940 yih
sonlarinda John Von Neumann ve Stanislaw Ulam’in nétron yayilimi problemlerinde

kullandiklar1 bu teknige Monte Carlo simiilasyonu adi vermeleri ile baslar. [8]
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Simiilasyon gercegin temsil edilmesi seklinde tamimlanabilir. Simiilasyonda,
gercek bir sistemin girdi ve ¢iktilar1 matematiksel olarak ifade edilip kurulan model
izerine taginir. Sistemde degisiklik yapmadan modeldeki parametreler degistirilerek
arastirma ve deneyler yapilabilir. Bu sayede hem analitik iglemleri ¢cok karisik, hem de
deneysel islemleri pahali bircok problem basar ile ¢oziilebilir. Bunun ilk drneklerini, ilk
atom bombas1 yapimi asamasinda gorebiliriz. 2. Diinya Savasi siiresince Fermi ve seckin
bilim adamlar1, Los Alamos Ulusal Laboratuari’nda Monte Carlo metodunu kullanarak,
notron hareketlerini izlemek i¢cin Fermiac diye adlandirilan bir alet gelistirmislerdir. [1]

1950 yili baglarinda sayisal bilgisayarlarin gelisimi ile simiilasyon kelimesi de
baska anlamlar kazanmistir. Ornegin, Josep H. Mice simiilasyonu, ‘bir sistemin kendisi
tizerinde dogrudan denemeler yapmak veya bu sistem ilgili bir problemin analitik
¢Oziimiinii bulmak yerine sistemin modelini kurup denemelere girisme’ anlaminda
kullanmastir. [9]

Degiskenler arasindaki etkilesimi simiilasyon modellerinde gozlemek daha
kolaydir. Ancak yogun bilgisayar kullanimim gerektirir. Gergek sistemden toplanan
bilgiler, bilgisayarda gelistirilen modellere uygulanarak sayisal birtakim sonuglara
ulasmak hedeflenir. Bunlarin degerlendirilmesi ve yorumlanmasi yapilarak sistem
performans oOlgiitlerine ait birtakim tahminlerde bulunulur. Simiilasyon modelleri aracilig
ile en kotii durum senaryolari da incelenebilir. Simiilasyon modeli, sadece matematik
denklemlerine degil, denemelere dayanir ve model optimum sonuglar ortaya c¢ikarmaz
fakat simiilasyon modelleri yardimi ile alternatif ¢oziimler ortaya konarak, optimum
sonuca en yakin ¢6ziim segilir. [9]

Sonug olarak, Monte Carlo metotlari, analitik yollarla ¢6ziillemeyen problemleri
simiilasyon yontemiyle yaklagik olarak ¢ozmemize yarar. Ozellikle ¢ok zor bir problemi,
analitik yollarla ¢ozebilmek icin asir1 basitlestirmek yerine Monte Carlo metotlan ile
yaklasik olarak ¢ozmek daha dogru olacaktir. Ornek olarak bir atom reaktoriiniin
cevresine, disariya sizacak radyasyonu minimize etmek igin yapilacak duvarin
kalinligimin hesaplanmasi problemini diisiinelim. Bu problemi analitik yollardan
¢ozemeyiz. Problemin zorlugu reaktdrdeki notronlarin kompleks hareketlerinden
kaynaklanmaktadir. Oysa Monte Carlo metotlar1 ile problemi nétronlarin hareketlerini
basitlestirmeye gerek olmadan yaklagik olarak c¢ozebiliriz. Bu yaklasik ¢oziim
basitlestirilmis analitik ¢6ziimden daha fazla, gercege yakin sonuclar verir. Bu problem

gibi ¢cok zor problemlerde, Monte Carlo metotlar1 kullanabilecegimiz tek tekniktir. [10]
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II1.3. MONTE CARLO UYGULAMALARI

Monte Carlo simiilasyon metodu ¢ok farkli alanlarda kullanilmaktadir. Fizik,

kimya, matematik, biyoloji, tip, mihendislik ve hatta sosyal bilimlerde cesitli

modellemeleri yaparken bu yonteme basvurulur. Bu yiizden simiilasyonun uygulama

alanlar oldukca genistir. Bu alanlar1 su sekilde siralayabiliriz:

Uretim sistemlerinin tasarim ve analizi

Montaj hatt1 dengeleme

Isgiicii planlamas1

Malzeme tagima sistemleri

Yeni askeri silah ve sistem taktiklerinin saptanmasi

Bir envanter sistemindeki siparis planlarinin incelenmesi

[letisim sistemlerinin ve bunlar igin gerekli mesaj protokollerinin tasarimi
Otoyollar, havaalanlari, metrolar ve limanlarin tasarim ve isletimi
Ambulans bulundurma noktalarinin ve ara¢ sayilarinin saptanmasi

Yangin sondiirme istasyonlarinin yerlerinin ve buralarda bulundurulmasi
gerekli minimum arag sayilarinin saptanmasi

Finansal veya ekonomik sistemlerin analizi

Dagitim kanallarinin tasarimi

Bir bilgisayar sisteminin donanim ve yazilim gereksinimlerinin belirlenmesi
Isletme yoneticilerinin egitilmesi (isletme oyunlari/firma benzetimi)

Almacak riskleri minimize etmek i¢in uzay ucuslar1 denemeleri

Monte Carlo metodunun fizikteki uygulamalari ise sunlardir:

Radyasyon tagima

Niikleer hassasiyet

Niikleer reaktor ve silahlarin tasarimi

Faz gecisleri

Atomik dalga fonksiyonlar1 ve 6zdegerleri
Uzun zincir sarimli polimerler

Kismi diferansiyel esitlikler

Sayisal integrasyon

Istatistiksel fizik ve istatistiksel testlerin gelisimi
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¢ Kombinasyonal problemler
¢ Sinyal algilama
e Ince filmlerin biiyiitiilmesi

e Hiicre yogunlugu calismalari

I11.4. SIMULASYONUN AVANTAJLARI VE DEZAVANTAJLARI
Simiilasyonun avantajlarn sunlardir:

Simiilasyon esnek bir ¢dziim yontemidir.

Diger modellere kiyasla anlasilmasi1 daha kolaydir.

Asamal1 olarak uygulayabilme imkani vardir.

Klasik ¢06ziim yontemlerinin kullanilamadigi biiyiilk karmagsik problemlerin
¢oziimiinde oldukca etkilidir.

Bir bagka yontemde incelenmesi olanaksiz olan kosullar ve kisitlar simiilasyon ile
rahat¢a modellenebilir.

Sonuglar1 ancak aylar, yillar sonra alinabilecek durumlarda simiilasyon ile cok
kisa siirede analiz edilebilir.

Simiilasyon, modellenen sistemi degistirmeden yeni fikir ve politikalarin model
tizerinde rahatca uygulamasina olanak verir.

Kullanic1 simiilasyonu istenen zamanda durdurup yeniden basglatabildiginden

deney kosullar iizerinde tam bir kontrole sahiptir.

Simiilasyonun dezavantajlari ise sunlardir:

Iyi bir simiilasyon modelini gelistirmek vakit alic1 ve pahalidir.

Optimum ¢6ziim iiretme garantisi yoktur. Bir ¢esit deneme-yanilma yontemidir.
Modellemede ve verilerin analizinde yapilacak hatalar, yanlis sonuclara yol
acabilir.

Her simiilasyon modeli kendine 6zgiidiir.

Uygulamasindaki kolayliklar nedeniyle analitik ¢dziimlerin g6z ardi edilmesine

neden olabilir.
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IIL.5. MONTE CARLO METODUNUN MATEMATIKSEL ANALIZI

Monte Carlo metodunda sayisal olarak bir deneyi veya olay1 taklit etmek i¢in
temel ara¢c O ile 1 arasinda degerler alan sayilar1 kullanmaktir. Bu sayilart ¢ ile
gosterelim. Bu sayilar bir bilgisayar programu ile tiiretilebilir. Belli bir dl¢ii veya deneyde
bulunabilecek degerler kiimesi bir gelisigiizel say1 kiimesi olusturur. Gelisigiizel sayilar
kiimesinde herhangi bir sayinin gelme olasilig1 6tekilerden farkli olabilir. Olasiliklar aym
ise boyle bir kiimeye diizgiin dagilimli gelisigiizel sayilar (random numbers) kiimesi
denir. [11]

Gelisigiizel sayilar her bir rakami aym olasilikla secilmis ve birbirinden bagimsiz
sayllardan olugmus bir kiimenin elemanlaridir. Monte Carlo metodunda cok sayida
gelisigiizel say1 gerektiginden bu sayilar bilgisayarda iiretilir. Bilgisayarda tiimiiyle belirli
bir yonteme gore ardi ardina olusturulan bu sayilar gercekte gelisigiizel olmamakla
birlikte gelisigiizel sayilarin istatistiksel 6zelliklerini icerirler. Bu formiilden elde edilen
gelisigiizel say1 dizisine, sozde gelisigiizel sayilar denir.

Sekil II.2°de ¢ gelisigiizel sayilara karsin, bu sayilarin N(g), siklik (frekans)
dagilimi goriilmektedir. Bu dagilimin bu kadar keskin olabilmesi icin ¢ok fazla sayida

gelisigiizel say1 segcmek gerekmektedir.

Frekans
F

No

!
!
!
!
!
!
!
!

0 1 .

Sekil ITL.2: Gelisigiizel sayilarin frekansa bagl grafigi

Gelisigiizel sayilar ‘Mixed congruential method’ formiilden elde edilebilir.

P, =tamsay1-(ax, /br,) (IIL.3)

X.,, =ax, —br, (I11.4)

i+1 i i
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q; =%, /b (I11.5)
Bu yontemin algoritmast;

x, = ax,_,(mod m) (I11.6)

matematiksel bagintisi ile gosterilebilir. Burada x; , pozitif tam say1 dizisidir ve baslangi¢
degeri x,’dir. a ve b ise pozitif birer tam sayidir. Bu sayilardan daha biiyiik baska bir
pozitif tamsay1 ise m’dir. x, pozitif tamsayilar dizisi, x, ,a ile ¢arpilip ¢ikan sayinin m’ye

gore modu hesaplanarak elde edilir. [1, 12]
x, = (ax,,, +c)(mod m) (II1.7)

‘Mixed congruential method’ adi verilen yontemde baslangic degeri olarak x
pozitif bir tamsayr almir. Uretilen say1 dizisinin her sayis1 m’ye bdliinerek 0 ile 1
araligindaki sayilardan yeni bir dizi elde edilir. @ ve ¢ iki tam say1 m ise bu sayilarin

ikisinden de biiyiik bir tamsayidir. a, b, ¢, m ve x,’1n farkli degerleriyle liretilen diziler
gelisigiizeldir ve bir x, dizisi, x,, a, ¢, m ile timiiyle belirlenir. Dizinin en ¢ok m adet
farkli sayidan olustugu ve sonucta kendisini tekrarlayacagi periyot, m, a ve ¢’nin uygun
degerleri segilerek miimkiin oldugunca biiyiitiilebilir.

a < x < b araliginda, her bir x sonucunun ortaya ¢ikma olasiligl, f(x) siklik
fonksiyonu ile belirlenen bir olay1 taklit etmek isteyelim. Olayda sonucun x ile x+dx
arasinda bir deger alma olasiligi,

f(x)dx

b

[ Foax

P(x)dx = (1IL.8)

seklindedir ve P(x) fonksiyonuna olasilik yogunluk fonksiyonu denir. Q(x) ise toplam

olasilik yogunluk fonksiyonu olmak {izere,

0(x) = [ p(xax’ (ITL9)

seklinde tanimlanir.
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a < x < b araligindaki her x degerine karsilik Q(x) fonksiyonu O ile araliginda
gelisigiizel degerler alir. Q(x) degerlerinin ortaya cikma sayist yani siklik fonksiyonu

diizgiin bir dagilim gosterir. O halde P(x)’i T"ye esitleyebiliriz.
T =Q(x) (II1.10)

1.8, IM1.9 ve IM.10 denklemlerini kullanarak Temel Monte Carlo Ilkesi’ne

ulasabiliriz.
j F(x)dx'
T== L11)
j f(x)dx

Denklem II1.11 Temel Monte Carlo Ilkesi olarak bilinir.

I11.6. MONTE CARLO METODUNUN ORNEKLENMESi

IIL.6.1. Pi Sayisinin Hesaplanmasi

Monte Carlo integrali (III.1), karesel bir alan i¢inde kalacak sekilde tekdiize
(uniform) dagilimdan elde edilen gelisigiizel noktalardan dairesel bir bolgeye diisen

noktalar1 sayma islemine adapte edilirse asagidaki bagintilar1 elde edilir:

fxy)=1 (I11.12)
G447 4448 G447 4448
glr,y)=1x"+y* <1, x*+y’>1 (I11.13)
T 11
=1 G f (e yydudy (IIL14)
00

f(x,y) fonksiyonu karesel bolgenin her yerinde 1’e esittir. Fakat g(x,y) fonksiyonu
cemberin icinde 1’e esit, cemberin dis1 ile karesel bolgenin sinirladigl alan i¢inde 0’a
esittir. Daha acik bir ifadeyle ve Sekil II1.3 ile gosterecek olursak denklem II1.15 ve II1.16
elde edilir. Burada N toplam gelisigiizel nokta sayisidir. [13]
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Sekil ITL.3: Gelisigiizel noktalarin ¢eyrek dairesel bolgeye dagilimi

= 1 T

Gy=— X, Y)=— r.15
NE= Z §(Xp 1) =7 (IIL15)

& _ Cemberin igindeki nokta sayist (IIL.16)
4 Karenin icindeki nokta sayisi .

IIL.6.2. Bir Notronun Birim Uzunluktaki Madde I¢inde Hareketi
Bir notronun ortalama kag¢ harekette, ele alinan herhangi bir maddenin disina
cikacagi Monte Carlo metodu ile hesaplanmaya calisilirsa bir gelisigiizel say1 kaynagina

(random numbers generator) ihtiyag vardir.

- - > .
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

Sekil IT1.4: Notronun madde iginde hareketi
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Burada iiretilen O ile 1 arasindaki gelisigiizel sayilar, notronun hareketlerini
simiile etmek i¢in kullanilacaktir. Bunun i¢in, 1 birim uzunlugundaki maddeye niikleer
bir kaynaktan nétron Sekil II.4’teki gibi sol yiizeyden girsin. Notronun sadece ileri
(soldan saga dogru) hareket ettigini varsayalim. Notron bir harekette O ile 1 arasinda
degisen gelisigiizel bir say1 kadar mesafe gidecektir.

Uretilen li¢ gelisigiizel say1; u, =0,58, u, =0,34, u, =0,57 olsun. Eger ndtronu
simiile etmek icin bu sayilar kullaniliyorsa, nétron birinci harekette 0,58 birim mesafe,
ikinci harekette 0,34 birim mesafe gidecektir. Yani iki hareketin sonunda nétron toplam
0,58+0,34=0,92 birim mesafe gitmis olacaktir. Maddenin kalinligi 1 birim oldugu i¢in
notron heniiz maddenin disina ¢ikmis degildir. Dolayisiyla nétronun bir hareket daha
yapmasi gerekmektedir. Ugiincii harekette aldigi mesafe, iigiincii gelisigiizel say1 olan
0,57 oldugu icin, bu hareketin sonunda toplam gidilen mesafe 0,58+0,34+0,57 =1,49
olacaktir. 1,49>1 oldugundan {iigiincii hareketin sonunda nétron maddeyi terk edecektir.
Bunun gibi N tane notron, gelisigiizel sayilar kullanarak simiile edilebilir. Bu ¢ok kez
tekrarlandiginda, nétronun maddenin disina ¢ikmasi i¢in e defa hareket etmesi gerektigi

bulunur. (e~ 2,71828 )
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BOLUM IV

TEZ CALISMALARI

IV.1. GIiRiS

Tez calismamizda, kristal yapili ince film olusumu Monte Carlo metodu
yardimiyla simiile edilmistir. Bu simiilasyonda programlama yapabilmek i¢in FORTRAN,
verileri analiz i¢in ise siklikla MATHEMATICA, ORIGIN ve 3D CANVAS programlar
kullanilmastir.

Modelleme islemi i¢cin 50 x 50 x 50 boyutunda ‘kutu’ olarak adlandirilan bir
hacim ele alinmustir (Sekil IV.1). Belirtilen hacimde, ince film olusumu sirasindaki

parcacik dagilimi Monte Carlo simiilasyon metodu ile taklit edilerek incelenmistir.

Sekil I'V.1: Simiilasyonun olusturulacagi hacim

Bu kutu boyutlar / x I x [ olan birim hiicrelere boliinmiistiir. Parcaciklarin
yerlesebilmesi icin her z seviyesinde 2500 adet ve toplamda 125000 adet bosluga sahip
olan kutu boyutlar1 ise simiilasyonun her asamasinda sabit tutulmustur. Sadece sisteme
sicaklik, molekiiller arasi etkilesim, yiizey gerilimi gibi cesitli fiziksel parametreler

eklendiginde, sistemin dogru calisip calismadigini kontrol edebilmek i¢in kutunun
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boyutlar1 bazen biiyiitiiliip kiiciiltiilmiistiir. ilk olarak kutu icine, parcaciklar gelisigiizel
olarak ve her bosluga sadece bir parcacik gelebilecek sekilde dagitilmistir. Ardindan
sisteme ¢esitli parametreler kademeli olarak eklenerek; bu parametrelerin etkileri ve bu
parametreler dogrultusunda pargacik hareketleri gozlemlenmistir.

Sistemi temsil edecek olan program olduk¢a modiiler olarak yazilmistir. Bu
sebeple sistemin boyutlari, parcacik ve Monte Carlo adimi sayis1 gibi sayisal degerlerin
yan1 sira sisteme etkiyen parametrelerin biiyiikliikleri de kolayca degistirilebilmektedir.
Fakat sisteme etkiyen parametrelerin tayini ve bunlarin FORTRAN programlama dilinde
yazimi olduk¢a uzun ¢aligma zamanlar1 almistir. Sisteme eklenen bir parametrenin dogru
calisip calismadigi, Monte Carlo metodu geregi deneme yanilma yontemi ve

gozlemlerden elde edilen sonuglar ile kontrol edilmistir.

IV.2. PARCACIKLARIN GELiSiGUZEL DAGILIMI

Ik ¢alismada 50 x 50 x 50 boyutundaki kutunun icine 500 parcacig gelisigiizel
olarak yerlestirecek olan program FORTRAN programlama dilinde yazilmistir. Bunun
icin her bir parcacik tek tek numaralandirilmis ve her parcacigin x, y, z koordinatlarim
cikt1 olarak veren program olusturulmustur.

Kutunun olciileri LX, LY ve LZ olarak tanimlanmistir. Her bir boyutun 50 esit
par¢aya boliindiigii varsayllmistir. Bu durumda kutu iginde, her z seviyesine 2500
parcacik olmak iizere maksimum 125000 parcacigin yerlesebilecegi kadar bosluk
bulunmaktadir. Dagilim, her bosluga sadece bir parcacik yerlesecek sekilde olmalidir.

Parcaciklarin koordinatlarinin tayininde bilgisayarin belirledigi O ile 1 arasi
degerler alan gelisigiizel sayilardan (random numbers) yararlamlmistir. i1k olarak her bir
parcacigi tek tek cagiracak bir dongii olusturulmustur. Bir parcacik ¢agrildiginda aym
anda cagrilan A gelisigiizel sayisiyla LX=50 degeri carpilarak parcacigin x, ardindan
cagrilan farkli bir A gelisigiizel sayisiyla LY=50 degeri ¢arpilarak parcacigin y ve en son
da tekrar cagrilan farkli bir A gelisigiizel sayisiyla LZ=50 degeri ¢arpilarak pargacigin z
koordinati belirlenmistir. Buradaki ¢arpma islemi sonunda konum degerlerinin tam say1
olarak ¢ikmasi icin programda konum degerleri tamsay1 (integer) olarak tamimlanmistir.
Bu durumda bilgisayar carpim sonucunun tam sayir kismint konum degeri olarak
belirlemistir. Parg¢acik numaralarinin IN olarak adlandirildigi bu programda, konum

degerleri de IX, 1Y, IZ olarak belirtilmistir.
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Bu durumda IN (IX, 1Y, IZ) ifadesi pargacigin numarasini ve konumunu belirten
ifadedir. Omegin, IN(46,44,25)=326 ifadesi; 326 numarali parcacigin x koordinat1 46, y
koordinat1 44, z koordinat1 25 demektir.

Programin tamanmu agiklamalariyla birlikte Ek 1°de verilmistir. Birka¢ dagilim ise

Tablo IV.1’de gosterilmistir.

Tablo IV.1: Bazi parcaciklarin koordinatlar

Parcacigin | X konumu | Y konumu | Z konumu
numarasi (IX) (IY) (I72)
1 0 4 30
2 44 48 9

3 25 19 13
4 37 4 28

5 29 40 29
496 25 17 41
497 20 37 30
498 38 18 44
499 46 44 25
500 40 25 49

Program ¢iktilar1 3 boyutta goriilmek istenirse, dagilim Sekil IV.2’deki gibidir.

Sekil I'V.2: 500 par¢acigin kutu i¢ine gelisigiizel dagilimi
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Sekil 1V.2°de goriildiigii gibi dagilim tamamen gelisigiizeldir. Parcaciklarin gaz
molekiilii olduklar1 diisiiniiliirse, heniiz sisteme herhangi bir fiziksel parametre
eklemedigimizden, parcacik dagilimi ideal gaz denklemine uymaktadir.

Ayni sonucu 1000 (Sekil IV.3) ve 2000 parcacik (Sekil IV.4) icinde gormek

miimkiindiir.

Sekil I'V.4: 2000 parcacigin kutu i¢ine gelisigiizel dagilimi
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IV.3. PARCACIKLARIN GELiSiGUZEL HAREKETI

Gelisiglizel dagilimdan sonraki adim ise pargaciklari hareket ettirmektir. Bu
asamada Monte Carlo simiilasyon metodu ile c¢alisilmaya baglanmistir. Tez
calismamizdaki modelin ana hatlar1 da bu asamada olusmustur.

Monte Carlo simiilasyon metoduna gore, parcaciklar hareket etmek i¢in yazilan
programin bir dongiisiinde sadece bir adim atabileceklerdir. Burada bir adim, par¢acigin
komsusu olan 6 bosluktan herhangi birini se¢ip ona ge¢mesidir. Bu adimin hangi
koordinat ve hangi yonde olacag: ise gelisigiizel sayilar araciligi ile belirlenecektir. Biitiin
parcaciklar sirayla bir adim attiginda ise bir Monte Carlo adum gergeklesmis olacaktir.
Ikinci adima gecildiginde program parcacigin birinci adim sonundaki konum degerlerini
kullanacaktir. Bu ardi ardina bu sekilde devam edecektir. Monte Carlo adimi sayisinmi bir
dongii kurarak belirlenebilir ve arttirip azaltilabilir.

Hareketin nasil olacagimi anlamak igcin IN=1 numarali parcacigi ele alalim.
Gelisigiizel dagilim sonunda parcacigin konumu (IX, 1Y, 1Z)=(0, 4, 30) seklindedir. Bu
parcaciga sira geldiginde cagrilan A gelisigiizel sayisinin degeri O ile 0,333 arasinda ise x,
0,333 ile 0,666 arasinda ise y ve 0,666 ile 1 arasinda ise z koordinatinda bir hareket
gerceklesecektir. Parcacigin hareket ekseni belirlendikten sonra tekrar bir gelisigiizel say1
cagrilarak hareketin yonii tayin edilecektir. Bunu yaparken de ¢agrilan A sayist O ile 0,5
arasinda ise art1, 0,5 ile 1 arasinda ise eksi yon secilecektir. Ornegin IN=1 numarali
parcaciga sira geldiginde ilk gelisigiizel say1 0,145 ise parcacik hareket ekseni olarak x
eksenini belirleyecek ve ikinci gelisigiizel say1 0,678 ise hareket yonii arti olacak ve x
eksenine gore konumunu temsil eden /X degerini 1 arttiracaktir. Boylece pargacigin yeni
koordinati (IX, 1Y, IZ)=(1, 4, 30) olacak ve +x yoniinde hareket yapilmis olacaktir.
Dongii devam edeceginden ardindan IN=2 numarali pargcaciga gecilecek, ayni islemler bu
parcacik icin de yapildiktan sonra sirayla biitiin parcaciklar i¢in yapilip dongii
tamamlanacaktir. Bu sekilde bir Monte Carlo adimu bittiginde her bir pargacik gelisigiizel
olarak komsusu olan bogluga hareket etmis olacaktir. Monte Carlo adimlarn icin de bir
dongii kurdugumuzda parcaciklarin gelisigiizel hareketi siirekli olarak saglanacaktir.

[1k olusturulan, parcaciklar gelisigiizel dagitan programa bazi eklemeler yapilarak
parcaciklarin hareketini siirekli olarak saglayan program olusturulmustur. Bu asamada
modeli yapilacak sistemdeki parcaciklarin hareketi sirasinda nelerden etkilenebilecegi ve

bunlarin programa uygun hale getirilmesi deneme yanilma yoluyla yapilmistir.
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[k olarak programa x, y ve z yoniinde hareketi temsil edecek olan 3 tane alt
program eklenmistir. Bu programlarin isimleri swrasiyla MOVEX, MOVEY, MOVEZ dir.
Alt programlar biitiin simiilasyon ¢alismalar1 boyunca belirtilen koordinattaki hareketten
sorumlu olacaklardir. Sistemi temsil eden program, eklenilen bu alt programlar sayesinde
modiiler olmustur. Bu da modele yeni bir kisitlama veya parametre ekledigimizde,
programlama dilindeki yazimini oldukca kolaylagtirmistir.

Parcacigin yapacagi hareketin koordinati ana programda gelisigiizel sayilar
vasitasiyla tayin edilecektir. Daha sonra hangi koordinat se¢ilmigse onu temsil eden alt
programa gidilip hareketin yonii belirlenecek ve parcacigin yeni konumu olusturulacaktir.
Fakat burada bazi kisitlamalar devreye girecektir. Bunlardan birisi sinirlardir.
Parcaciklarin kutu disina ¢ikmasi engellenmelidir. Bunun i¢in 0 ile 49 arasinda deger alan
koordinatlarin 49 oldugunda artmasina ve 0 oldugunda da azalmasina izin verilmemistir.
Bu durumda modeldeki kutu artik kapali bir hacim olarak goriilebilir. Herhangi bir
koordinatin sinirinda bulunan parcacik gelisigiizel sayilardan dolayr bu smirt agma
yoniinde bir hareket yapmak isterse program buna izin vermeyecektir (sabit sinir
kosullar1) ve parcacik sahip oldugu konumu koruyacaktir. Diger bir ifadeyle pargacik, o
Monte Carlo adiminda pas gecilecektir.

Diger bir kisitlama ise pargaciklarin iist iiste gelmesini engellemektir. Gelistirilen
modele gore her boslukta sadece bir parcacik bulunabilir. Herhangi bir parcacik komsusu
olan parcacigin konumuna gitmek istediginde, tamimlanan komsuluk faktorii devreye
girecektir. Komsuluk faktorii ID(IX, 1Y, IZ) olarak tamimlanmistir. Faktoriin ¢alisma
prensibi dolu olan hiicrelere 1, bos olanlara 0 degerini vererek bir sonraki Monte Carlo
adimi i¢in dolu ve bos olan hiicreleri belirlemektir. Sonraki adima gecildiginde, parcacik
hareketinin eksenini ve yoniinii belirleyecek, fakat gidecegi hiicre dolu ise (ID=1)
parcacik konumunu koruyacak; hiicre bos ise (ID=0) hareket gerceklesecektir. Komsuluk
faktoriiniin dogru calistign denenerek test edilmis ve biitiin alt programlara eklenmistir.
Programa eklenen bu iki kisitlama ve Monte Carlo adimi teknigi ile parcaciklarin kutu
icindeki hareketi dogru olarak saglanmistir. Yazilan program Ek 2’de agiklamali olarak
verilmistir.

Parcacik sayis1 500 ve Monte Carlo adimi sayis1 1000 segilip program
calistirlmistir. 200, 400, 600, 800 ve 1000. Monte Carlo adiminda sistemdeki parcacik
dagilimi ti¢ boyutlu olarak, sirasiyla Sekil IV.5, Sekil IV.6, Sekil IV.7, Sekil IV.8 ve
Sekil IV.9’da verilmistir.
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Sekil I'V.6: 500 parcacigin 400. Monte Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil I'V.7: 500 parcacigin 600. Monte Carlo adimindaki dagilimi

Sekil I'V.8: 500 parcacigin 800. Monte Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil I'V.9: 500 parcacigin 1000. Monte Carlo adimindaki dagilim1

Sekillerde dagilimin gelisigiizel oldugu ve bir onceki asamadaki 500 pargacigin
ilk dagilimina benzedigi goriilmektedir. Daha sonra 1000, 2000, 5000 ve 10000 parcacik
icin, Monte Carlo adimi sayis1 kademeli olarak 20000’e kadar ¢ikarilmis ve denemeler
yapilmistir. Elde edilen sonuclar 500 parcacik icin elde edilenlere benzerdir. Her hareket
sonunda dagilim gelisigiizel ve olduk¢a homojendir. Modeldeki parcaciklar ideal bir gaz
gibi davranmaktadir. Ayrica pargaciklarin ayn1 konumda yer almasi (iist iiste gelmesi) ve
sinirlarin disina ¢ikmast soz konusu degildir. Bu durumda programin belirlenen sayida

parcacik ve Monte Carlo adimi i¢in dogru ¢alistigi sdylenebilir.

IV.4. PARCACIKLARIN BELIiRLENEN YONE HAREKETI

Parcaciklarin gelisigiizel hareketinin siirekli olarak saglandigi onceki caligmada,
sisteme disaridan bir faktor etki etmemektedir. Sadece parcaciklarin birbiri iistiine
gelmesi ve kutu disina ¢ikmasi engellenmistir. Bu asamada ise parcaciklara dis bir
etkenin (yercekimi, elektrik alan, tasiyici gaz, manyetik alan vb.) etkidigi varsayilarak,
parcaciklan istenilen yone hareket ettirecek olan program yazilmistir. Yazilan program
modiiler oldugundan eklenecek olan parametreler, ana programda bir degisiklik
yapilmadan sadece hareketin olacagi alt programlarda (MOVEX, MOVEY, MOVEZ)
degisiklikler yapilarak modele eklenmistir.
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Parcacigin hareket ekseni (x, y, z) ana programda cagrilan gelisigiizel sayi ile tayin
edilmektedir. Eksi veya arti yon olmak iizere yapilacak ikinci tercih ise alt programlar
tarafindan belirlenmektedir. Bir Onceki asamada dagilim gelisigiizel oldugundan, alt
programlarda cagrilan A gelisigiizel sayist 0,5 ten biiyiik ise art1 kii¢iik ise eksi yonde bir
hareket yapilmaktadir. Baraj deger olan 0,5 sayisindan dolay1 eksi ve art1 yonde hareket
ihtimali %50 olarak belirlenmis ve bu da dagilimin gelisigiizel ve homojen olmasini
saglamistir. Bu durumda alt programdaki 0,5 sayis1 degistirilirse, gelisigiizel A sayisinin
bu sayidan biiyiik veya kiiciik olma ihtimali de degisecektir. Ornegin, bu sayiy1 0,7
yaptigimizda, ¢agrilan gelisigiizel sayinin 0,7’den biiylik olma ihtimali, 0,5’ten biiyiik
olma ihtimaline gore daha azalacaktir. Bu durumda parcacik %70 ihtimalle eksi yone,
%30 ihtimalle ise art1 yone gidecektir.

Bu islem, parcaciklarin yercekimi, herhangi bir kuvvet, elektrik veya manyetik
alan gibi bir etki ile zamanla —z yoniinde bir hareket yaparak tabana cokecegi
varsayilarak z eksenine uygulanmistir. Ana programda bir degisiklik yapilmadan, sadece
MOVEZ alt programi yapilan degisiklik ile bu saglanmistir. Bu alt program Ek 3’te
verilmistir. Parcacik sayis1 500, Monte Carlo adimi sayist 1000 olarak segilmistir.
Parcaciklarin —z yoniinde hareket etme ihtimalini ise %60 olarak belirlenmistir. Parcacik
dagilimi her 200 adimda veri olarak alinan konum degerleriyle cizilmis ve sekillerde

verilmistir.

Sekil IV.10: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 pargacigin ilk dagilimi
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Sekil IV.11: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 200. Monte

Carlo adimindaki dagilimi

Sekil IV.12: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 400. Monte

Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil IV.13: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 600. Monte

Carlo adimindaki dagilimi

Sekil IV.14: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 800. Monte

Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil IV.15: %60 ihtimalle -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 1000. Monte

Carlo adimindaki dagilimi

Gozlemledigimiz bu ¢okmeyi yergekimi basta olmak iizere elektrik alan, manyetik
alan veya basing gibi fiziksel etkilerle 6zdeslestirebiliriz.

Ince film yapiminda ise ozellikle yiizey birikiminin bir etkiyle saglandig
teknikler, bu modele benzemektedir. Fakat heniiz model, yiizeydeki olusumu tam olarak
taklit edebilecek Olcilide degildir. Bunun i¢in sonraki asamalarda sicaklik, ylizey gerilimi
ve pargaciklarin birbirine tutunmasi gibi parametreler eklenerek model daha gercekgi hale
getirilecektir.

-z yoniinde simiile edilen hareketin ardindan, par¢acik ve Monte Carlo adimi
sayisi ile hareketin yoniinii tayin edecek alt programlardaki sayilar degistirilerek birgok
simiilasyon yapilmistir. Asagidaki sekillerde 6nce %60 ihtimalle aym anda -y ve -z
yoniinde ardindan %60 ihtimalle aym anda -x, -y ve -z yoniinde harekete zorlanan
pargaciklarin 200 adimda alinmig verileriyle ¢izilmis dagilimlari verilmistir.

Dagilimlarda agik¢a goriilmektedir ki, farkli sayida parcacik istenilen yone ve
istenilen ihtimalde kolaylikla hareket ettirilebilmektedir. Bu baglamda program ve model

oldukca uyumlu ve dogru caligmaktadir.
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Sekil IV.16: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin ilk

dagilimi

40

Sekil IV.17: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 200.

Monte Carlo adimindaki dagilim
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Sekil IV.18: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 400.

Monte Carlo adimindaki dagilim

Sekil IV.19: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 600.

Monte Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil IV.20: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 800.

Monte Carlo adimindaki dagilimi

Sekil IV.21: %60 ihtimalle -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 1000.

Monte Carlo adimindaki dagilim
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Sekil IV.22: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin ilk

dagilimi

40

Sekil 1V.23: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 200.

Monte Carlo adimindaki dagilim
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Sekil IV.24: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 400.

Monte Carlo adimindaki dagilimi

Sekil IV.25: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 600.

Monte Carlo adimindaki dagilimi
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Sekil IV.26: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 parcacigin 800.

Monte Carlo adimindaki dagilimi

Sekil IV.27: %60 ihtimalle -x, -y ve -z yoniinde hareket eden 500 pargacigin
1000. Monte Carlo adimindaki dagilim1
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IV.5. YUZEYDEN KOPMA IHTIMALI

Ince film olusumunda pargaciklarin tabana (alttasa) bir sekilde tutunmasi istenir.
Bu disaridan uygulanan bir kuvvet, sicaklik, parcaciklara kazandirilan hiz veya yiizey
gerilimi gibi parametreler sayesinde olabilir. Gelistirilen modelde parcaciklar istenilen
yone hareket ettirilebilmektedir. Fakat parcaciklarin tabana tutunmasini saglayacak bir
parametre tanimlanmamis durumdadir. Bu asamada, parcaciklarin yiizeyden kurtulmasina
veya tutunmasina etkiyen bir parametre modele dahil edilecektir.

Bu parametre sicaklifa ve enerjiye bagl olup yiizeyden kopma ihtimali olarak
tanimlanmis ve PA ile gosterilmistir. Pargaciklarin ylizeye tutunmasini saglayan yiizey

gerilimi etkisini temsil eder.

-E %
PA=e¢ /%7 (V.1
Buradaki E, bir tiir aktivasyon enerjisi olup degeri biitiin denemelerde 1’e
Olceklendirilmistir. Dolayisiyla kgT”nin birimi E, tiirlinden alinmistir. kg Boltzmann sabiti
ve T sicakliktir. Bu durumda PA’nin kgT"ye gore grafigi Sekil IV.28’de verilmistir.
Grafikte goriildiigii gibi PA, O ile 1 arasinda degerler almakta ve sicaklik arttikca 1’e
yaklagmaktadir ki bu yiiksek sicaklikta beklendigi gibi yiizeyden kurtulmayi

kolaylastirmistir (tutunma gergeklesmez).

PA

1

ool

0rr-

osl

10 15 20

Sekil I'V.28: Yiizeyden kopma ihtimalinin sicakliga gore degisimi
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Modele z=0 (IZ=0) seviyesi i¢in 0zel bir parametre olan yilizeyden kopma ihtimali
sadece MOVEZ alt programinda degisiklik yapilarak eklenmistir. z=0 seviyesine gelen
parcacigin tabanda oldugu varsayilmaktadir. Bu durumda PA devreye girmektedir. Monte
Carlo adiminda sira z=0 seviyesinde olan bir parcacigl hareket ettirmeye geldiginde
program Once bir gelisigiizel say1 cagiracaktir. Eger PA gelisigiizel sayidan biiyiik ise
parcacik hareket edecektir. Fakat degilse pargacik konumunu koruyacak ve tabanda
parcacik birikimi baslayacaktir. Yani sicaklik arttik¢a parcacigin kinetik enerjisi artmakta
ve ylizeyden kopma ihtimali yiikselmektedir. Bu ihtimal z eksenindeki hareketten
sorumlu MOVEZ alt programma eklenip diizgiin calisigin1 goriildiikten sonra x ve y
eksenini yoneten MOVEX ve MOVEY alt programlarina da eklenmistir. Bu durumda ise
tabandaki parcacigin x ve y ekseninde yapacag: hareket de PA’ya baglh olacaktir. Boylece
model gercege bir adim daha yaklastinlmistir. Program yapilan degisiklikler ve
aciklamalarla birlikte Ek 4’te verilmistir. Programin dogru calistigimin kontroliiniin
ardindan bir¢ok farkli parcacik ve Monte Carlo adimi sayist icin denemeler yapilmis ve
veriler analiz edilmistir.

[k olarak, her yone hareket ihtimali %50 olarak belirledikten sonra 2000 parcacik
ve farkli PA degerleri icin sirasiyla 2000, 5000, 10000 ve 20000 Monte Carlo adim
sonundaki parcacik dagilim grafikleri ilk 5 seviye i¢in verilmistir. Grafiklerde N parcacik
sayisini, MCS Monte Carlo adimi sayisini, PA yiizeyden kopma ihtimalini ve PM tabana

yonelim ihtimalini gostermektedir.

N=2000 MCS=2000 PM:%50

600 4 —n—7z=0
] —e—z=1
—a—z=2
500 —v—7-3
17 —e—2z=4
‘% 400 - \
2 |
3 \
N i
3 300 |\
g L
o
[o
Q- 200 4
] N
100 - N
E - > —4: —— 2 — —e
wé,w‘%ﬁéig<=§x<‘%:2§t
0 . ; . ; . ; . ; .
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil IV.29: 2000 parcacigin 2000 Monte Carlo adimi sonunda dagilimi
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N=2000 MCS=5000 PM:%50

800 4
i —n—2z=0
700 - o
] —4—2z=2
600 oz
] —e—z7=4
2 500 .
m B L ]
(7]
X 400 \
[}
(0] i L ]
o \
T 300 &
& -
200 4 \
1 N
100 - L
. 3 B = S = == T S e |
T T T T T T T

T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil I'V.30: 2000 parcacigin 5000 Monte Carlo adimi sonunda dagilimi

N=2000 MCS=10000 PM:%50
900

] —=—2z=0
800 - ez
700 T2
_- —v—z7=3

L

—e—7=
600 2=4

500 +

400 +

Parcacik sayisi

300

200 \

100 —

I e e = e e ]
T T T T T T T T T

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0

PA: Yizeyden kopma ihtimali

0

Sekil I'V.31: 2000 parcacigim 10000 Monte Carlo adim1 sonunda dagilimi
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N=2000 MCS=20000 PM=%50
900

. —a 220
800 -} e 71
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T —v— Z=3
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PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil I'V.32: 2000 parcacigin 20000 Monte Carlo adim1 sonunda dagilimi

Grafiklerde goriildiigii gibi diisiikk sicakliklarda parcaciklar tabanda daha ¢ok
birikmektedir ve sicaklik arttikca parcacik dagilimi en bastaki gelisigiizel dagilima
donmektedir. Model ve modeli temsil eden programin beklenen dogrultuda g¢alistig
sOylenebilir.

PA=0,01 iken, 2000 adimda 582 parcacik, 5000 adimda 742 parcacik, 10000
adimda 832 parcacik ve 20000 adim sonunda da 825 parcacik birikmistir. Goriiliiyor ki
10000 ve 20000 Monte Carlo adimi sonunda tabanda biriken parcacik sayisi birbirine
olduk¢a yakindir. Bu da sistemin dengeye ulasmasi icin 10000 Monte Carlo adiminin
yeterli olacagim gostermektedir.

Bundan dolayi, sonraki ¢aligmalarda Monte Carlo adimi sayisi 10000 olarak
sabitlenmistir. Sirastyla 5000, 10000 ve 20000 parcacik i¢in 10000 Monte Carlo
adiminda denemeler yapilmistir. Bu denemeler sonucu pargaciklarin ilk 5 seviye igin

dagilim grafikleri Sekil IV.33, Sekil IV.34 ve Sekil IV.35’te verilmistir.
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N=5000 MCS=10000 PM=%50
1600

I —=—12=0
1400 —e—2z=1
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PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil I'V.33: 5000 parcacigin 10000 Monte Carlo adim1 sonunda dagilimi

N=10000 MCS=10000 PM=%50

2000
M —=—2z=0
1800 \ I
1600 * —r—z=2
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PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil I'V.34: 10000 parcacigin 10000 Monte Carlo adimi sonunda dagilim
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N=20000 MCS=10000 PM=%50
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PA: Ylzeyden kopma ihtimali

Sekil I'V.35: 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo adimi sonunda dagilimi

Sekil IV.35’te grafigi verilen, denemede 10000 Monte Carlo adimi sonunda
tabanda 2218 parcacig@in biriktigi ve 282 hiicrenin bos kaldigi gozlemlenmistir. Bos
hiicrelerin, ince film yapiminda ortaya c¢ikan ve katli yapilarin olugmasina engel olan
bosluklar oldugu diisiiniilebilir. Bu modelde sadece z=0 seviyesinde yapisma (birikme)
goriildiigiinden gergekle tam uyustugu sdylenemez. Ancak gelistirilmekte olan modelin
bir adim daha gercege yaklagmasina neden olmustur.

Bundan sonraki modellerde PA sadece tabanda (z=0) etkili olmayacaktir. Tabana
yakin seviyelerde de parcacik birikimini saglamak icin, ©ncelikle degisiklikler z
ekseninde hareketten sorumlu MOVEZ alt programinda yapilmistir. MOVEZ programi 3
bloga ayrilmistir. Birinci blok z=0 seviyesindeki parcacigin hareketinden sorumludur ve
burada onemli bir degisiklik yoktur. Tabanda bulunan parcaciklar yine PA yiizeyden
kopma ihtimaline gore hareketlerini yapacaklardir. Ikinci blok sonraki 4 seviyeden
(0<z<5) sorumludur. Bu seviyedeki pargaciklarin z yoniinde yapacaklart harekette, alt
seviyelerinde parcacik olup olmadigi kontrol edilecektir. Hareket yapacak parcacigin
altindaki seviyeler dolu ise tabana tutunma vardir. Bu durumda PA devreye girecektir ve
parcacik hareketini ona bagl olarak yapacaktir. Bu alt programdaki son blok ise z=5

seviyesi ve istiindeki biitiin seviyelerdeki (z>4) hareketten sorumludur. Bu seviyelerdeki
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parcaciklar ise hareketlerini belirlenen gelisigiizel sayiya gore yapacaklardir. Ardindan
ayn1 degisiklikler x ve y eksenindeki hareketten sorumlu MOVEX ve MOVEZ alt
programlarinda da yapilmistir. Program son haliyle Ek 5’te verilmistir.

Gelistirilen bu model, kiyaslamalarda kolaylik saglamak acisindan Model I olarak
adlandirilmistir. Model 1’de pargaciklarin hareketi her yone %50 ihtimalledir. Tabanda
ve tabana yakin seviyelerde PA etkilidir. Model I ile bircok deneme yapilmis ve veriler
analiz edilmistir. Burada ise parcacik sayisinin cok olmasi ve dengeye ulasacak kadar
adima sahip olmasi acisindan; 20000 parcacikla, 10000 Monte Carlo adiminda farkli PA
degerleri (0,05<PA<0,95) icin yapilan denemenin parcacik dagilimi verileri, iist

seviyelerdeki olusumu da gérmek adina ilk 7 seviye icin Sekil IV.36 da verilmistir.

N=20000 MCS=10000 PM=%50 (Model 1)
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PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil 1V.36: Model 1’de 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo adimi1 sonunda

dagilimi
Grafikte ilk 3 seviye icin doluluk oraninin olduk¢a yiiksek oldugu goriilmektedir.

Fakat tamamen dolu bir seviye yoktur. Buna ragmen Model I tabana yakin seviyelerde

cok katli ince film olusumunun gozlemlendigi ilk gercek¢i modeldir.
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Bu asamadan sonra olusumun nelere bagh olarak degisebilecegi ile ilgili modeller
gelistirilip denemeler yapilmistir. Model 1’de yapilan denemelerin ardindan parcaciklarin
bir etkiyle -z yoniinde harekete zorlanacag bir model olan Model 2 gelistirilmistir.

Model 2’nin gelistirilme sebebi tabandaki olusumun dis bir etkiye (yercekimi,
tastyict gaz, elektrik alan, manyetik alan vs.) bagliligim1 incelemektir. Model 2’de
parcaciklar -z yoniinde %60 ihtimalle harekete zorlanmislardir. Model I’de oldugu gibi
PA tabanda ve tabana yakin seviyelerde etkilidir.

Model 2’de de bircok deneme yapilmistir. Fakat burada Model 1’de oldugu gibi
20000 parcacikla ve 10000 Monte Carlo adiminda yapilan denemenin grafigi Sekil
1V.37’de verilmistir.

N=20000 MCS=10000 PM=%60 (Model2)
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PA: Yizeyden kopma ihtimali

Sekil 1V.37: Model 2°de 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo adimi1 sonunda

dagilimi

Model 2°de yapilan bu deneme sonucunda PA=0,05 iken ilk 3 seviyenin tamamen
doldugu gozlemlenmistir. Ik 5 seviyedeki doluluk oram sicakligin artmasi ile giderek
azalsa da PA=0,95 iken dahi %80’in iizerindedir. Cok katli ince film olusumu Model I’e
gore daha diizgiindiir. Alt seviyelerde olusan bosluk sayilart da olduk¢a azdir. Bu iki

deneme i¢in tiim seviyelerdeki parcacik sayilar1 Tablo IV.2 ve Tablo IV.3’te verilmistir.
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Tablo IV.2: PA=0,05 iken Model 1’de 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo

adim1 sonundaki dagilimi

z=0 | 2498 z=10| 199 z=20 | 224 z=30| 203 z=40 | 205
z=1 | 2494 z=11| 209 z=21| 184 z=31| 209 z=41 | 205
z=2 | 2397 z=12| 191 z=22 | 180 z=32| 202 z=42 | 250
z=3 | 1954 z=13| 230 z=23| 193 z=33 | 216 z=43 | 195
z=4 | 1153 z=14| 203 z=24 | 215 z=34| 215 z=44 | 206
z=5 | 217 z=15| 235 z=25| 226 z=35| 211 z=45| 215
z=6 | 223 z=16 | 186 7=26 | 202 z=36 | 224 z=46 | 225
z=7 | 190 z=17| 195 z=27| 230 z=37| 228 z=47 | 211
z=8 | 190 z=18| 211 =28 | 223 z=38 | 190 =48 | 224
z=9 | 221 z=19 | 219 z=29 | 223 z=39 | 226 z=49 | 225

Tablo IV.3: PA=0,05 iken Model 2’de 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo

adim1 sonundaki dagilimi

z=0 | 2500 z=10| 475 z=201| 10 z=30| O z=40| O
z=1 | 2500 z=111| 407 z=21 7 z=31 1 z=41 0
z=2 | 2500 z=12| 268 z=22| 4 z=32| 0 z=42| O
z=3 | 2495 z=13| 177 z=23 3 z=33 0 z7=43 0
z=4 | 2457 z=14| 122 7=24 3 7=34 0 7=44 0
z=5 | 1670 z=15] 73 z=25 2 z7=35 0 z=45| O
z=6 | 1440 z=16| 67 7z=26| 2 z=36| O z=46| O
z=7 | 1165 z=17| 36 z=271 O z=37| O z=47| O
z=8 | 870 z=18 | 18 z=28| O z=38| O z=48| O
z=9 | 706 z=19| 22 z=29| O z=39| O z=49| O

IV.6. PARCACIKLARIN DAGILIMA GORE HAREKETI

Bu asamada model eklenen bir parametre ile biraz daha farklilastinlacaktir. Bir
onceki calisma sathasinda, parcaciklar -z yoniinde harekete zorlanarak, PA’nin da
etkisiyle tabanda ve tabana yakin seviyelerde film olusumu gozlemlenmistir. Model 2’de
parcaciklar -z yoniinde %60 ihtimalle harekete zorlanmis ve ilk 3 seviyenin tamamen
doldugu goriilmiistiir. Grafiklerde gosterilmeyen fakat Tablo IV.3’te verilen dagilimda
goriildiigii gibi kutunun z eksenine gore iist yarisi (z>26) neredeyse bostur.

Bu duruma alternatif olarak diisiiniilen Model 3’te, tabanda biriken ve birbiri
istline yapisan parcaciklar disinda serbest olanlarin ideal gaza uygun yani gelisigiizel
dagilmasi istenilmistir. Bu ilk bakista Model I’e olduk¢a benzemektedir. Fakat Model
3’te Model I’den farkli olarak, z yoniindeki dagilim igin gelisigiizel sayilar kullanmak

yerine sistem kendini denetleyerek hareketin yOniinii kendisi belirleyecektir. Bunu
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saglayacak olan, Monte Carlo adiminda hareket siras1 tabana bagl olmayan bir parcacigi
z yoniinde hareket ettirmeye geldiginde devreye girecek olan bir faktoér olacaktir.
Parcacik z yoniindeki hareketini yapmadan Once bulundugu z seviyesinin altindaki ve
istiindeki seviyede bulunan pargacik sayisini kontrol edecek ve yon secimini az
parcacigin oldugu seviyeye dogru yapacaktir. BOylece tabana ve tabandaki parcalara
yapisan parcaciklarin (birikenlerin) disinda kalanlar, biitiin seviyelere homojen sekilde
dagilacaklardir. Seviyelerdeki parcacik sayisi esit olmayacaktir ama birbirine yakin
degerler alacaktir. Model 3’te de x ve z yoniindeki hareket i¢in gecerli olan gelisigiizel
say1 se¢imi devam edecektir. Ciinkii Model 2’deki tabanda birikme sadece z eksenindeki
dagilim homojenligini bozmaktadir. x ve y eksenleri bundan etkilenmemektedir. Bu
faktorii programimiza eklerken sadece z eksenindeki hareketten sorumlu MOVEZ alt
programinda degisiklik yaptik. Bu alt program Ek 6’da verilmistir.

Model 1 ve Model 2’de de karsilastirdigimiz, PA’nin farkli degerleri icin 20000
parcacigi 10000 Monte Carlo adiminda ilk 7 seviye dagilimi Sekil IV.38’de verilmistir.

N=20000 MCS=10000 (Model 3)
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PA: Ylzeyden kopma ihtimali

Sekil IV.38: Model 3’te 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo adimi sonunda

dagilimi

Son olarak, bu denemede PA=0,05 iken tiim seviyelerdeki parcacik dagilimi

Tablo IV.4’te verilmistir.
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Tablo IV.4: PA=0,05 iken Model 3’te 20000 parcacigin 10000 Monte Carlo

adim1 sonundaki dagilimi

z=0 | 2422 z=10| 291 z=20 | 285 z=30 | 285 z=40 | 280
z=1 | 2170 z=11| 271 z=21| 282 z=31| 285 z=41| 289
z=2 | 1441 z=12| 292 z=22 | 286 z=32| 233 z=42 | 279
z=3 | 728 z=13| 271 z=23| 284 z=33 | 288 z=43 | 289
z=4 | 301 z=14| 291 z=24 | 285 z=34| 278 z=44 | 279
z=5 | 268 z=15| 278 z=25| 282 z=35| 289 z=45| 294
z=6 | 301 z=16 | 291 z=26 | 286 z=36 | 280 z=46 | 273
z=7 | 276 z=17| 280 =27 | 284 z=37| 291 z=47 | 307
z=8 | 292 z=18 | 288 =28 | 284 z=38 | 2717 z=48 | 262
z=9 | 277 z=19| 282 z=29 | 285 z=39 | 292 =49 | 434
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BOLUM V

SONUCLAR ve TARTISMA

Tez caligmalarimizda, ince film olusumu Monte Carlo simiilasyon metodu ile
modellenmistir. Her calisma safhasinda sartlar degistirilmis ve bu sartlar altinda,
parametrelerin farkli degerleri i¢in denemeler yapilmis, elde edilen veriler analiz
edilmistir.

[k olarak 50 x 50 x 50 boyutundaki kutu icine gelisigiizel dagitilan parcaciklara
sirasiyla hareket etme, sabit sinir sartlarina uyma, hareket yonii se¢me, tabana ve
birbirlerine tutunma, diger parcaciklarin dagilimina gore hareket etme gibi yetenekler
adim adim kazandirilmistir.

Modele pargaciklarin yiizeye tutunmasini saglayan yiizey gerilimini temsil eden
PA yiizeyden kopma ihtimalinin eklenmesi ile (bkz: Bolim IV.5) model gercege uygun
halde calismaya baslamistir. Bundan sonra yapilan denemelerde elde edilen veriler bu
sebepten oncekilere nazaran daha 6nemli sonuglardir.

Yiizeyden kopma ihtimali eklendikten sonra yapilan ilk denemelerde parcaciklar
her yone gelisigiizel yani %50 ihtimalle hareket edebilmekteydiler. 20000 pargacikla,
10000 Monte Carlo adiminda yapilan ve parcaciklarin dagiliminin Sekil IV.35’teki
grafikte verildigi denemede, PA’nin diisiik degerleri icin tabanda parcacik birikiminin
oldukg¢a fazla oldugu gozlemlenmistir. Tabandaki 2500 hiicreden 2218 tanesi yani %88’
dolmustur. Fakat tabana yakin ve daha iist seviyelerde doluluk orani oldukga diisiik ve
%16 civarindadir. Bu yakinligin sebebi her yone hareket ihtimalinin %50 olmasidir. PA
biiytidiikce tabandaki doluluk orami azalmaktadir. PA=0,5 civarinda ise yiizeyden kopma
ihtimali ve hareket ihtimali deger olarak birbirine yaklastigindan sistem i¢indeki parcacik
dagilimi1 homojen olmaktadir. PA>0,5 degerleri i¢in ise ylizeyden kopma ihtimali ¢ok
arttigindan, tabandaki doluluk orami diger seviyelere gore gittikce azalmaktadir. Bu
model sadece tabanda birikmeyi sagladigr i¢in gercege yakin degildir. Bu modeldeki
gozlemlere dayanarak Model 1 gelistirilerek simiilasyon gercege daha yakin hale

getirilmistir.
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Model 1’de hareket ihtimali her yone %50’dir. Yani parcaciklar gelisigiizel
hareket etmektedirler. Fakat Model 1’de ve bundan sonraki biitiin modellerde tabanda ve
tabana yakin seviyelerde PA etkilidir. Bu sayede tabana yakin seviyelerde parcaciklar
birbirlerine tutunmuslar ve ¢ok katli ince film olugturmuslardir. Fakat bu modelde olusan
yiizeylerde (z seviyelerinde) bosluklar oldugu gézlemlenmistir. Bu yiizden digsal bir
etkinin kullanildig1 Model 2 gelistirilerek ince film olusumundaki bosluklar azaltilmistir.

Yeni tasarlanan modelde parcaciklarin tabanda ve tabana yakin seviyelerde daha
fazla birikmesi icin bir etki (yercekimi, tasiyici gaz, elektrik alan, manyetik alan vb.)
altinda oldugu varsayilmis ve parcaciklarin %60 ihtimalle tabana yonelimi saglanmistir.
Her iki modelde de PA=0,05 iken yapilan denemelerdeki parcacik dagilimlar Tablo IV.2
ve Tablo 1V.3’te verilmistir. Goriilmektedir ki Model 2°de ilk 5 seviyede doluluk oram
%100 veya %100’e ¢ok yakindir. Bu doluluk oran1 Sekil 1V.37°deki grafikte acikca
goriilmektedir. Model 2°de PA artsa dahi tabandaki ve tabana yakin seviyelerdeki doluluk
orani azalmasi oldukca yavastir. Bunun sebebi pargaciklarin %60 ihtimalle tabana
yonlendirilmesidir. Hatta PA’nin en biiyiik degeri i¢in ilk 5 seviye i¢in doluluk oraninin
%80 civarinda veya daha biiyiik oldugu goriilmektedir. Model 2’de tabanda ve tabana
yakin seviyelerde gozlemlenen ince film olusumu Mode! I’de olusana gore oldukga
kalitelidir. Fakat Model 2’de doluluk orani iist seviyelere ¢ikildik¢a diismekte ve hatta
kutunun ist yarisinda parcacik bulunmamaktadir. Tablo IV.3’te 20000 pargacigin 10000
Monte Carlo adim1 sonundaki biitiin z seviyelerindeki dagilimi ayrintili olarak verilmistir.
Bu tabloda da acik¢a goriilmektedir ki z=26 seviyesinden sonra kutu bostur. Buradan
hareketle de Model 3 gelistirilmistir (bkz: Boliim IV.6).

Model 3’teki parcaciklar, yiizey olusturanlar disinda kutu icinde homojen bir
dagilima sahiptirler. Model [’den farkli olarak, homojen dagilimi1 saglamak igin
parcaciklarin dagilimi denetleyip ona gore hareket yapmasini saglayan bir parametre
Model 3’e dahil edilmistir. Model 3’te 20000 parcacikla ve 10000 Monte Carlo adiminda
yapilan denemede elde edilen parcacik dagilimi Tablo IV.4’te ve ilk 7 seviye i¢in dagilim
grafigi Sekil IV.38’de verilmistir.

Uc modeli daha iyi kiyaslamak amaciyla, 3 modelle de PA=0,05 iken 20000
parcacik ve 10000 Monte Carlo adiminda yapilan denemelerden elde edilen verilerle

parcaciklarin ilk 11 seviye dagilimlarinin grafigi Sekil V.1’de verilmistir.
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Sekil V.1: PA=0,05 iken Model 1, Model 2 ve Model 3’iin 20000 pargacik i¢in

kiyaslanmast

Aynmi kiyaslama PA=0,1, PA=0,3, PA=0,5, PA=0,7 ve PA=0,9 degerleri i¢in

yapilmis ve dagilim grafikleri asagida verilmistir.
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Sekil V.2: PA=0,] iken Model I, Model 2 ve Model 3’iin 20000 parcacik icin

kiyaslanmast
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PA=0,3 N=20000 MCS=10000
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Sekil V.3: PA=0,3 iken Model 1, Model 2 ve Model 3’iin 20000 parcgacik icin

kiyaslanmast
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Sekil V.4: PA=0,5 iken Model 1, Model 2 ve Model 3’iin 20000 pargacik icin

kiyaslanmast
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PA=0,7 N=20000 MCS=10000
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Sekil V.5: PA=0,7 iken Model 1, Model 2 ve Model 3’iin 20000 pargacik icin

kiyaslanmast
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Sekil V.6: PA=0,9 iken Model I, Model 2 ve Model 3’iin 20000 parcacik icin

kiyaslanmast
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Grafiklerde ilk goriilen, PA artsa dahi Model 2’de seviyelerdeki doluluk oraninin
bundan fazla etkilenmedigidir. Ilk 5 seviyeye baktigimizda doluluk oranmin halen
%80’in iizerinde oldugu goriilmektedir. Model 2’nin ¢ok katli ve az bosluk igeren ince
film yapimi i¢in uygun bir yontem oldugu asikardir.

Model 1 ve Model 3’teki parcaciklarin dagilimi PA’nin artmasi ile gelisigiizel
(homojen) dagilima yaklagmaktadir. Model 1 ve Model 3, PA’nin diisiik seviyelerinde
Model 2 gibi caligsa da cok katli film olusumunda Model 2 kadar basarili degildir. Model
3’iin Model I’den farki ise yiizey olusturan (tabana yapisan) parcaciklarin disindaki
parcaciklarin z seviyelerine daha homojen dagilmasidir.

Bu durumda ulagilan sonuglarin daha dogru olmasi i¢in Model I, Model 2 ve
Model 3’tin kiyaslamasi sartlar degistirilerek de yapilabilir. Model I’de pargaciklar her
yone %50 ihtimalle hareket etmektedirler. Model 2’de disaridan bir etki uygulanarak
parcaciklarin tabanda ve tabana yakin seviyelerde birikmesi saglanmistir. Model 3’te ise
parcaciklar tamamen gelisigiizel ve hacimdeki parcacik dagilimimi denetleyerek hareket
etmektedirler. U¢ modelde de tabana ve tabana yapisan parcalarin iizerine gelenler PA’ya
bagl olarak buraya tutunmakta ve ¢ok katli ince film olusmaktadirlar.

Sartlarin farlilagtirilmasindan kastedilen deneme siiresinin uzatilmasidir. Model 1
ve Model 3’te deneme siiresinin uzatilarak doluluk oranimin yiikselecegi ve olusan
katman sayisinin daha artacagi; bu sayede Model 3’teki olusuma benzer bir olusum
gozlenebilecegi diisiiniilebilir. Siireyi uzatmak denemelerdeki Monte Carlo adimi sayisini
arttirmak anlamina gelmektedir.

Swrasiyla ti¢ model i¢in de 20000, 50000 ve 100000 Monte Carlo adiminda 20000
pargacik icin denemeler yapilmistir. PA=0,05 iken (denemelerin yapildig1 en diisiik PA
degeri) Model 1, Model 2 ve Model 3’te elde edilen verilerde elde edilen pargacik
dagilimlan ilk 25 seviye icin Tablo V.1’de verilmistir.

Tablodaki veriler beklentinin aksinedir. Model 1 ve Model 3’te ilk 5 seviyedeki
parcacik sayilarinda c¢ok diisiik artis ve azalislar vardir. Fakat bu orandaki degisimi ¢ok az
etkileyeceginden onemsizdir. Model 2’de ise ilk seviyelerdeki doluluk orami halen
oldukca yiiksektir.

Tablo V.1°deki verilerle, ii¢c model i¢in de farkli Monte Carlo adimlarinda ve ilk

11 seviye icin cizilen grafikler Sekil V.7, Sekil V.8 ve Sekil V.9’da verilmistir.
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Tablo V.1: PA=0,05 iken Model 1, Model 2 ve Model 3’te 20000, 50000 ve

100000 Monte Carlo adim1 sonunda parcaciklarin z seviyelerine dagilimlari

20000 adim 50000 adim 100000 adim
Seviye Model | Model | Model Model | Model | Model Model | Model | Model
1 2 3 1 2 3 1 2 3
z=0 2495 | 2500 | 2395 2500 | 2500 | 2396 2499 | 2500 | 2384
z=1 2489 | 2500 | 2140 2487 | 2500 | 2118 2492 | 2500 | 2146
z=2 2399 | 2500 | 1492 2415 | 2500 | 1445 2398 | 2500 | 1489
=3 1986 | 2498 | 732 2040 | 2499 | 717 2027 | 2498 | 758
=4 1204 | 2455 | 292 1244 | 2452 | 302 1267 | 2460 | 298
=5 194 | 1652 | 281 210 | 1650 | 268 212 | 1651 | 279
=6 186 | 1421 | 286 199 | 1435 | 302 215 | 1407 | 288
z=7 215 | 1151 | 281 208 | 1142 | 272 205 | 1185 | 280
z= 205 928 287 214 | 905 299 210 | 917 | 289
z=9 199 707 279 212 | 682 | 273 187 | 703 | 280
=10 219 | 494 287 187 | 550 | 300 205 515 285
z=11 215 372 283 206 | 375 273 216 | 363 | 283
z=12 218 249 286 210 | 265 298 227 | 251 286
=13 226 179 284 200 190 | 275 197 196 | 283
=14 210 140 287 196 118 300 190 132 | 284
=15 200 86 281 196 75 279 213 69 283
=16 206 62 287 225 49 294 209 43 284
z=17 218 34 281 209 38 282 205 32 282
=18 215 24 288 193 27 290 191 22 283
=19 213 18 283 208 21 281 198 21 283
=20 215 9 287 191 7 291 209 10 286
z=21 210 5 283 191 7 284 214 10 280
z=22 198 8 288 200 3 290 190 4 291
=23 215 4 282 204 5 287 204 3 275
z=24 213 2 287 228 3 283 224 3 290
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Sekil V.7: PA=0,05 iken 20000 adiminda Model 1, 2 ve 3’lin kiyaslanmasi
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Sekil V.8: PA=0,05 iken 50000 adiminda Model 1, 2 ve 3’lin kiyaslanmasi
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Sekil V.9: PA=0,05 iken 100000 adiminda Model 1, 2 ve 3’iin kiyaslanmasi
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Son olarak 3 farkli modelde, PA=0,05 iken 10000 Monte Carlo adiminda ve
20000 pargacikla yapilan denemelerde elde edilen verilerle ilk 8 seviye dagilimi Sekil

V.10’da verilmistir.

3| bt i i it G

MODEL1 MODEL 2 MODEL 3

Sekil V.10: 3 farkl1 model i¢in ilk 8 seviye dagilimlar
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BOLUM VI

SON DEGERLENDIRMELER ve ONERILER

Tez calismamizda ince film olusumunun, farkli sartlar ve parametreler altinda
simiilasyonu yapilmistir. ince film olusumuna etkiyen faktérler simiilasyonun igine adim
adim dahil edilmis ve sonucundaki gozlemlerle modeller gelistirilmistir.

Modeli temsil etmek icin FORTRAN programlama dilinde yazilan programin
olduk¢a modiiler olmasi, sisteme etkiyen parametrelerin degerlerinde kolay degisiklikler
yapilmasina ve bu sayede de her olusturulan model i¢in bircok denemeye firsat vermistir.

Calismanin son boliimlerinde olusturulan ve gerce§e en yakin model olarak
goziiken tic modelden ilkinde parcaciklar tamamen gelisigiizel hareket etmekteydiler.
Digsal herhangi bir etki yoktur. Fakat ikinci modelde dissal bir etki oldugu varsayilmstir.
Son modelde ise parcaciklar dagilima gore hareket etmektedir. U¢ modelde de gegerli
olan tabanda birikmeyi saglayan bir faktor etkilidir.

Uc modelle de yapilan bircok deneme sonunda ince film yapimi igin iiciincii
modelin daha basarili oldugu goriilmiistiir. Ancak daha kaliteli fakat daha kalin film

isteniyorsa ikinci model daha basarilidir.
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EKLER

Bu boliimde, modeli temsil etmek i¢in FORTRAN programlama dilinde yazilan

programlar asagidaki siralamaya gore verilmistir.

Ek 1: 500 pargacig1 50 x 50 x 50 boyutlu kutuya gelisigiizel dagitan program
Ek 2: 500 parcacigr gelisigiizel hareket ettiren program

Ek 3: Parcaciklari -z yoniinde hareket ettiren alt program

Ek 4: z=0 i¢in yiizeyden kopma ihtimalinin eklendigi program

Ek 5: Yiizeyden kopma ihtimalinin iist seviyelerde etkili oldugu program

Ek 6: 7 ekseninde homojen dagilimi saglayan alt program
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Ek 1: 500 parcacigi 50 x 50 x 50 boyutlu kutuya gelisigiizel dagitan program:

22

COMMON /a/ IX(5005),1Y (5005),1Z(5005)
OPEN(4,FILE='C:\ DISTRIBUTION.DAT")

A=0.123

Kutunun boyutlari:
LX=50
LY=50
LZ=50

NP: Parcacik sayisi
NP=500

Parcaciklar: gelisigiizel yerlestiren dongii:
DO 22 IN=1, NP

CALL RANDOM (A)

IX(IN)=LX*A

CALL RANDOM (A)

IY(IN)=LY*A

CALL RANDOM (A)

IZ(IN)=LZ*A

WRITE4,*) IN, IX(IN), IY(IN), IZ(IN)

CONTINUE

END
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Ek 2: 500 parcacigi gelisigiizel hareket ettiren program:

COMMON /a/ IX(50000), 1Y (50000), IZ(50000), ID(55,55,55)
OPEN(10,FILE='C:\STEP0.DAT")
OPEN(11,FILE='C:\STEP200.DAT")
OPEN(12,FILE='C:\STEP400.DAT")
OPEN(13,FILE='C:\STEP600.DAT")
OPEN(14,FILE='C\STEP800.DAT")
OPEN(15,FILE='C:\STEP1000.DAT")

* A: Gelisigiizel sayt
A=0.123

* Kutunun boyutlari:
LX=50
LY=50
LZ=50

* NP: Parcacik sayisi
NP=500

* NM: Monte Carlo adimu sayist
NM=1000

* ID: Komguluk faktorii
ID(IXIN),IY(IN),IZ(IN))=0

* Parcaciklar gelisigiizel yerlestiren dongii:
DO 22 IN=1,NP
CALL RANDOM (A)
IX(IN)=LX*A
CALL RANDOM (A)
IY(IN)=LY*A
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22

650

CALL RANDOM (A)

IZ(N)=LZ*A
IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
WRITE(10,*)IN,IX(IN),IY (IN) IZ(IN)
CONTINUE

MC: Parcactklarin atacagi adim sayisi

DO 800 MC=1,NM

DO 650 K=1,NP
IN=K

Gelisigiizel sayi cagirarak hareketin yapilacag ekseni belirleyen blok:

CALL RANDOM (A)
IF (A.GE.0.666) THEN
CALL MOVEX (IN,A)
GO TO 650

ELSE IF (A.GE.0.333) THEN
CALL MOVEY (IN,A)
GOTO 650

ELSE

CALL MOVEZ (IN,A)
GO TO 650

END IF

CONTINUE

IF(MODMC,200).GT.0) GOTO 700

DO 5 K=1, NP

IF (MC.EQ.200) WRITE(11,)IX(K),IY(K),IZ(K)

IF (MC.EQ.400) WRITE(12,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.600) WRITE(13,*)IX(K),IY(K),IZ(K)
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700
800

210

IF (MC.EQ.800) WRITE(14,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1000) WRITE(15,*)IX(K),IY (K),IZ(K)

CONTINUE
WRITE(*,¥)' MC=',MC
CONTINUE

CLOSE(10)

CLOSE(11)

CLOSE(12)

CLOSE(13)

CLOSE(14)

CLOSE(15)

END

X koordinatinda hareketi saglayacak alt program:
SUBROUTINE MOVEX (IN,A)

COMMON /a/ IX(50000), I'Y(50000), IZ(50000), ID(55,55,55)
CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 210

IF (IX(IN).EQ.49).OR.(IDIXIN)+1,IY(IN),IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IX(IN)+0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)+1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAXIN)-1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF

GOTO 220

CONTINUE

IF ((IX(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN)-1,IY(IN),IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IXIN)-0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)-1
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220

310

320

IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(IN)+1,IY(IN),IZ(IN))=0
END IF

END

Y koordinatinda hareketi saglayacak alt program:
SUBROUTINE MOVEY (IN,A)

COMMON /a/ IX(50000), IY(50000), IZ(50000), ID(55,55,55)
CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 310

IF ((TY(IN).EQ.49).0OR.(IDIXIN),IY(IN)+1,IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IY(IN)=IY(IN)+0

ELSE

IY(IN)=IY(IN)+1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1

ID(IX(N),IY(IN)-1,IZ(IN))=0

END IF

GOTO 320

CONTINUE

IF ((TY(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY(IN)-1,IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IY(IN)=IY(N)-0

ELSE

IY(IN)=IY(IN)-1

ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAXN),IY(IN)+1,IZ(IN))=0

END IF

END

Z koordinatinda hareketi saglayacak alt program:
SUBROUTINE MOVEZ (IN,A)

COMMON /a/ IX(50000), I'Y(50000), IZ(50000), ID(55,55,55)
CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 410
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410

420

IF ((IZ(IN).EQ.49).0OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
1Z(IN)=IZ(IN)+0

ELSE

1Z(IN)=IZ(IN)+1

IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDIX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1)=0

END IF

GOTO 420

CONTINUE

IF ((IZ(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)-0

ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)-1

IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1)=0

END IF

END
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Ek 3: Parcaciklari -z yoniinde hareket ettiren alt program:

%

410

420

Z koordinatinda hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEZ (IN,A)
COMMON /a/ IX(50000), IY(50000), IZ(50000), ID(55,55,55)
CALL RANDOM (A)

0.6: Hareketin % 60 ihtimalle — z yoniinde yapilacagin belirtmektedir
IF (A.LT.0.6) GOTO 410

IF ((IZ(IN).EQ.49).or.(IDUXIN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0

ELSE

IZ(N)=IZ(IN)+1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1

ID(IX(N),IY(IN),IZ(IN)-1)=0

END IF

GOTO 420

CONTINUE

IF ((IZ(IN).EQ.0).or.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
1Z(IN)=IZ(IN)-0

ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)-1

IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAIX(IN),IY (IN),IZ(IN)+1)=0

END IF

END
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Ek 4: 7=0 icin ylizeyden kopma ihtimalinin eklendigi program:

COMMON /a/ IX(50000), 1Y (50000), IZ(50000), ID(55,55,55), NPZ(10000)

OPEN(9,FILE='C:\DAGILIM.DAT")
OPEN(10,FILE='C:\STEP0.DAT")
OPEN(11,FILE='C:\STEP200.DAT")
OPEN(12,FILE='C\STEP400.DAT")
OPEN(13,FILE='C:\STEP600.DAT")
OPEN(14,FILE='C\STEP800.DAT")
OPEN(15,FILE='CA\STEP1000.DAT")
OPEN(16,FILE='C:\STEP1200.DAT")
OPEN(17,FILE='C\STEP1400.DAT")
OPEN(18,FILE='C:\STEP1600.DAT")
OPEN(19,FILE='C\STEP1800.DAT")
OPEN(20,FILE='C:\STEP2000.DAT")

* PA=exp(-Ea/kT)
* PA: Sicakliga ve enerjiye bagl yiizeyden kopma ihtimali

* Ea: Aktivasyon enerjisi (Ea=1)

DO 888 PA=0.05, 0.95, 0.05

* A: Gelisigiizel sayt
A=0.123

* Kutunun boyutlari:
LX=50
LY=50
LZ=50

* NP: Parcacik sayisi
NP=2000
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* NM: Monte Carlo adimu sayist
NM=2000

* ID: Komsuluk faktorii

DO 6 NX=0,49
DO 7NY=0,49
DO 8 NZ=0,49
ID(NX,NY,NZ)=0
8 CONTINUE
7 CONTINUE
6 CONTINUE

* NPZ: Seviyelerdeki parcactk sayist
DO 15 1=0,49
NPZ(1)=0

15 CONTINUE

* Parcaciklar geligigiizel yerlestiren dongii:
DO 22 IN=1,NP
CALL RANDOM (A)
IX(IN)=LX*A
CALL RANDOM (A)
IY(IN)=LY*A
CALL RANDOM (A)
IZ(IN)=LZ*A
NPZIZ(IN))=NPZ(Z(IN))+1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
WRITE(10,*)IN,IX(IN),IY(IN),IZ(IN)
22 CONTINUE

* MC: Pargactklarin atacagi adim sayisi

DO 800 MC=1,NM
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DO 650 K=1,NP
IN=K

* Gelisigiizel sayr cagirarak hareketin yapilacagi ekseni belirleyen blok:  CALL
RANDOM (A)
IF (A.GE.0.666) THEN
CALL MOVEX (IN,A,PA)
GO TO 650
ELSE IF (A.GE.0.333) THEN
CALL MOVEY (IN,A,PA)
GOTO 650
ELSE
CALL MOVEZ (IN,A,PA)
GO TO 650
END IF
650 CONTINUE

IF(MOD(MC,200).GT.0) GOTO 700

DO 5 K=1, NP

IF (MC.EQ.200) WRITE(1 1,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.400) WRITE(12,)IX(K),IY (K),IZ(K)
IF (MC.EQ.600) WRITE(13,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.800) WRITE(14,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1000) WRITE(15,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1200) WRITE(16,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1400) WRITE(17,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1600) WRITE(18,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1800) WRITE(19,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.2000) WRITE(20,*)IX(K),IY (K),IZ(K)

5 CONTINUE
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700  WRITE(*,*)" MC='MC

800 CONTINUE

* Seviyelerdeki parcacik sayilari:
WRITE(9,*)PA
WRITE(9,*)NPZ(0)
WRITE(9,*)NPZ(1)
WRITE(9,*)NPZ(2)
WRITE(9,*)NPZ(3)
WRITE(9,*)NPZ(4)
WRITE(9,*)NPZ(5)
WRITE(9,*)NPZ(6)
WRITE(9,*)NPZ(7)
WRITE(9,*)NPZ(8)
WRITE(9,*)NPZ(9)
WRITE(9,*)NPZ(10)
WRITE(9,*)NPZ(11)
WRITE(9,*)NPZ(12)
WRITE(9,*)NPZ(13)
WRITE(9,*)NPZ(14)
WRITE(9,*)NPZ(15)
WRITE(9,*)NPZ(16)
WRITE(9,*)NPZ(17)
WRITE(9,*)NPZ(18)
WRITE(9,*)NPZ(19)
WRITE(9,*)NPZ(20)
WRITE(9,*)NPZ(21)
WRITE(9,*)NPZ(22)
WRITE(9,*)NPZ(23)
WRITE(9,*)NPZ(24)
WRITE(9,*)NPZ(25)
WRITE(9,*)NPZ(26)



888

WRITE(9,*)NPZ(27)
WRITE(9,*)NPZ(28)
WRITE(9,*)NPZ(29)
WRITE(9,*)NPZ(30)
WRITE(9,*)NPZ(31)
WRITE(9,*)NPZ(32)
WRITE(9,*)NPZ(33)
WRITE(9,*)NPZ(34)
WRITE(9,*)NPZ(35)
WRITE(9,*)NPZ(36)
WRITE(9,*)NPZ(37)
WRITE(9,*)NPZ(38)
WRITE(9,*)NPZ(39)
WRITE(9,*)NPZ(40)
WRITE(9,*)NPZ(41)
WRITE(9,*)NPZ(42)
WRITE(9,*)NPZ(43)
WRITE(9,*)NPZ(44)
WRITE(9,*)NPZ(45)
WRITE(9,*)NPZ(46)
WRITE(9,*)NPZ(47)
WRITE(9,*)NPZ(48)
WRITE(9,*)NPZ(49)

CONTINUE

CLOSE(9)
CLOSE(10)
CLOSE(11)
CLOSE(12)
CLOSE(13)
CLOSE(14)
CLOSE(15)
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240

CLOSE(16)
CLOSE(17)
CLOSE(18)
CLOSE(19)
CLOSE(20)
END

X koordinatindaki hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEX (IN,A,PA)

COMMON /a/ IX(50000), I'Y(50000), IZ(50000), ID(55,55,55), NPZ(10000)
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 250

CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 210

IF ((IX(IN).EQ.49).0OR.(IDIXIN)+1,IY(IN),IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IX(IN)+0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)+1

ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAXN)-1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF

GOTO 220

210 CONTINUE

250

IF ((IX(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN)-1,IY(IN),IZ(IN)).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IX(IN)-0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)-1

IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAIX(IN)+1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF

GOTO 220

CONTINUE

CALL RANDOM (A)
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IF (A.GT.PA) GOTO 220

IF (PA.GT.A) GOTO 240
220 END
* Y koordinatindaki hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEY (IN,A,PA)
COMMON /a/ IX(50000), IY(50000), 1Z(50000), ID(55,55,55), NPZ(10000)
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 350
340 CALL RANDOM (A)
IF (A.LT.0.5) GOTO 310
IF ((IY(IN).EQ.49).OR.(ID(IX(IN),IY (IN)+1,IZ(IN)).EQ.1)) THEN
TY(IN)=IY(IN)+0
ELSE
TY(IN)=IY(IN)+1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(IN),IY(IN)-1,IZ(IN))=0
END IF
GOTO 320
310 CONTINUE
IF ((IY(IN).EQ.0).OR.(IDIX(IN),IY (IN)-1,1Z(IN)).EQ.1)) THEN
TY(IN)=IY(IN)-0
ELSE
TY(IN)=IY(IN)-1
IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(IN),IY (IN)+1,IZ(IN))=0
END IF
GOTO 320
350 CONTINUE
CALL RANDOM (A)
IF (A.GT.PA) GOTO 320
IF (PA.GT.A) GOTO 340
320 END
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409

410

Z koordinatindaki hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEZ (IN,A,PA)

COMMON /a/ IX(50000), I'Y(50000), IZ(50000), ID(55,55,55), NPZ(10000)

IF (IZ(IN)).GT.0) GOTO 409

CALL RANDOM (A)
IF((A.GT.PA).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0
NPZIZ(IN))=NPZZ(IN))+0
ELSE
IZ(AN)=IZ(IN)+1
NPZIZ(IN))=NPZ(Z(IN))+1
NPZIZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1
IDAXAN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1)=0
END IF

GOTO 420

CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 410

IF ((IZ(IN).EQ.49).OR.(IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN

1Z(IN)=IZ(IN)+0

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0

ELSE

IZ(N)=IZ(IN)+1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1

NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN)-1)=0

END IF

GOTO 420

CONTINUE

IF ((IZ(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN

1Z(IN)=IZ(IN)-0
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420

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0
ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)-1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN)+1)=0
END IF

END

78



Ek 5: Yiizeyden kopma ihtimalinin iist seviyelerde etkili oldugu program

COMMON /a/ IX(50000),IY (50000),1Z(50000),ID(55,55,55),NPZ(10000)

OPEN(9,FILE='C:\DAGILIM.DAT")
OPEN(10,FILE='C:\STEP0.DAT")
OPEN(11,FILE='C:\STEP200.DAT")
OPEN(12,FILE='C\STEP400.DAT")
OPEN(13,FILE='C:\STEP600.DAT")
OPEN(14,FILE='C\STEP800.DAT")
OPEN(15,FILE='CA\STEP1000.DAT")
OPEN(16,FILE='C:\STEP1200.DAT")
OPEN(17,FILE='C\STEP1400.DAT")
OPEN(18,FILE='C:\STEP1600.DAT")
OPEN(19,FILE='C\STEP1800.DAT")
OPEN(20,FILE='C:\STEP2000.DAT")

* PA=exp(-Ea/kT)
* PA: Sicakliga ve enerjiye bagl yiizeyden kopma ihtimali

* Ea: Aktivasyon enerjisi (Ea=1)

DO 888 PA=0.01,0.95,0.01

* A: Gelisigiizel sayt
A=0.123

* Kutunun boyutlari:
LX=50
LY=50
LZ=50

* NP: Parcacik sayisi
NP=5000
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* NM: Monte Carlo adimu sayist
NM=2000

* ID: komsuluk faktorii

DO 6 NX=0,49
DO 7NY=0,49
DO 8 NZ=0,49
ID(NX,NY,NZ)=0
8 CONTINUE
7 CONTINUE
6 CONTINUE

* NPZ: seviyelerdeki parcacik sayist
DO 15 1=0,49
NPZ()=0

15 CONTINUE

* Parcaciklar geligigiizel yerlestiren dongii::
DO 22 IN=1,NP
CALL RANDOM (A)
IX(IN)=LX*A
CALL RANDOM (A)
IY(IN)=LY*A
CALL RANDOM (A)
IZ(IN)=LZ*A
NPZIZ(IN))=NPZ(Z(IN))+1
IDAXAN),IY(IN),IZ(IN))=1
WRITE(10,*)IN,IX(IN),IY(IN),IZ(IN)
22 CONTINUE

* MC: Pargactklarin atacagi adim sayisi

DO 800 MC=1,NM
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DO 650 K=1,NP
IN=K

* Gelisigiizel sayt cagirarak hareketin yapilacagi ekseni belirleyen blok:
CALL RANDOM (A)
IF (A.GE.0.666) THEN
CALL MOVEX (IN,A,PA)
GO TO 650
ELSE IF (A.GE.0.333) THEN
CALL MOVEY (IN,A,PA)
GOTO 650
ELSE
CALL MOVEZ (IN,A,PA)
GO TO 650
END IF

650 CONTINUE

IF(MOD(MC,200).GT.0) GOTO 700

DO 5 K=1, NP

IF (MC.EQ.200) WRITE(11,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.400) WRITE(12,)IX(K),IY(K),IZ(K)

IF (MC.EQ.600) WRITE(13,%)IX(K),IY(K),IZ(K)

IF (MC.EQ.800) WRITE(14,)IX(K),IY(K),IZ(K)

IF (MC.EQ.1000) WRITE(15,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1200) WRITE(16,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1400) WRITE(17,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1600) WRITE(18,%)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.1800) WRITE(19,)IX(K),IY(K),IZ(K)
IF (MC.EQ.2000) WRITE(20,*)IX(K),IY(K),IZ(K)

5 CONTINUE
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700  WRITE(*,*)" MC='MC

800 CONTINUE

* Seviyelerdeki parcacik sayilari:
WRITE(9,*)PA
WRITE(9,*)NPZ(0)
WRITE(9,*)NPZ(1)
WRITE(9,*)NPZ(2)
WRITE(9,*)NPZ(3)
WRITE(9,*)NPZ(4)
WRITE(9,*)NPZ(5)
WRITE(9,*)NPZ(6)
WRITE(9,*)NPZ(7)
WRITE(9,*)NPZ(8)
WRITE(9,*)NPZ(9)
WRITE(9,*)NPZ(10)
WRITE(9,*)NPZ(11)
WRITE(9,*)NPZ(12)
WRITE(9,*)NPZ(13)
WRITE(9,*)NPZ(14)
WRITE(9,*)NPZ(15)
WRITE(9,*)NPZ(16)
WRITE(9,*)NPZ(17)
WRITE(9,*)NPZ(18)
WRITE(9,*)NPZ(19)
WRITE(9,*)NPZ(20)
WRITE(9,*)NPZ(21)
WRITE(9,*)NPZ(22)
WRITE(9,*)NPZ(23)
WRITE(9,*)NPZ(24)
WRITE(9,*)NPZ(25)
WRITE(9,*)NPZ(26)



888

WRITE(9,*)NPZ(27)
WRITE(9,*)NPZ(28)
WRITE(9,*)NPZ(29)
WRITE(9,*)NPZ(30)
WRITE(9,*)NPZ(31)
WRITE(9,*)NPZ(32)
WRITE(9,*)NPZ(33)
WRITE(9,*)NPZ(34)
WRITE(9,*)NPZ(35)
WRITE(9,*)NPZ(36)
WRITE(9,*)NPZ(37)
WRITE(9,*)NPZ(38)
WRITE(9,*)NPZ(39)
WRITE(9,*)NPZ(40)
WRITE(9,*)NPZ(41)
WRITE(9,*)NPZ(42)
WRITE(9,*)NPZ(43)
WRITE(9,*)NPZ(44)
WRITE(9,*)NPZ(45)
WRITE(9,*)NPZ(46)
WRITE(9,*)NPZ(47)
WRITE(9,*)NPZ(48)
WRITE(9,*)NPZ(49)

CONTINUE

CLOSE(9)
CLOSE(10)
CLOSE(11)
CLOSE(12)
CLOSE(13)
CLOSE(14)
CLOSE(15)
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230

CLOSE(16)
CLOSE(17)
CLOSE(18)
CLOSE(19)
CLOSE(20)

END

X koordinatinda hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEX(IN,A,PA)
COMMON /a/ IX(50000),IY(50000),1Z(50000),ID(55,55.,55),NPZ(10000)
CALL RANDOM (A)
IF (A.LT.0.5) GOTO 211
IF ((IX(IN).EQ.49).0R.(ID(IX(IN)+1,IY(IN),IZ(IN)).EQ.1)) GOTO 220
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 230
IF (IZ(IN).LT.5) GOTO 231

4<x<50 durumunda x’i 1 arttiracak blok:
IX(IN)=IX(IN)+1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXN)-1,IY(IN),IZ(IN))=0

GOTO 220

x=0 durumunda x’i 1 arttiracak blok:
CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF (PA.LT.A) THEN
IX(IN)=IX(IN)+0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)+1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(IN)-1,IY(IN),IZ(IN))=0
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231

211

240

END IF
GOTO 220

0<x<5 durumunda x’i 1 arttiracak blok:

CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF ((PA.LT.A).AND.(IDIX(N),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IX(IN)+0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)+1

IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAXN)-1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF

GOTO 220

CONTINUE

IF ((IX(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN)-1,I'Y(IN),IZ(IN)).EQ.1)) GOTO 220
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 240

IF (IZ(IN).LT.5) GOTO 241

4<x<50 durumunda x’i 1 azaltacak blok:
IX(IN)=IX(IN)-1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXIN)+1,IY(IN),IZ(IN))=0

GOTO 220

x=0 durumunda x’i 1 azaltacak blok:
CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF (PA.LT.A) THEN
IX(IN)=IX(IN)-0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)-1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
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IDAIXIN)+1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF

GOTO 220
* 0<x<5 durumunda x’i 1 azaltacak blok:
241 CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF ((PA.LT.A).AND.(IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
IX(IN)=IX(IN)-0

ELSE

IX(IN)=IX(IN)-1

IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDIX(IN)+1,IY(IN),IZ(IN))=0

END IF
GOTO 220
220 END
* Y koordinatinda hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEY(IN,A,PA)
COMMON /a/ IX(50000),I'Y (50000),1Z(50000),ID(55,55,55),NPZ(10000)

CALL RANDOM (A)
IF (A.LT.0.5) GOTO 311
IF ((TY(IN).EQ.49).0R.(ID(IX(IN),IY(IN)+1,IZ(IN)).EQ.1)) GOTO 320
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 330
IF (IZ(IN).LT.5) GOTO 331

* 4<y<50 durumunda y’yi 1 arttiracak blok:
IY(IN)=IY(IN)+1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(N),IY(IN)-1,IZ(IN))=0
GOTO 320
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* v=0 durumunda y’yi 1 arttiracak blok:
330 CONTINUE
CALL RANDOM (A)
IF (PA.LT.A) THEN
IY(IN)=IY(IN)+0
ELSE
IY(IN)=IY(IN)+1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(N),IY(IN)-1,IZ(IN))=0

END IF

GOTO 320
* 0<y<5 durumunda y’yi 1 arttiracak blok:
331 CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF ((PA.LT.A).AND.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
TY(IN)=IY(IN)+0
ELSE
TY(IN)=IY(IN)+1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(N),IY(IN)-1,1Z(IN))=0
END IF
GOTO 320
311 CONTINUE
IF ((TY(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY (IN)-1,IZ(IN)).EQ.1)) GOTO 320
IF (IZ(IN).EQ.0) GOTO 340
IF (IZ(IN).LT.5) GOTO 341

* 4<y<50 durumunda y’yi 1 azaltacak blok:
IY(IN)=IY(IN)-1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXAN),IY(IN)+1,IZ(IN))=0
GOTO 320
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* v=0 durumunda y’yi 1 azaltacak blok:
340 CONTINUE
CALL RANDOM (A)
IF (PA.LT.A) THEN
IY(IN)=IY(N)-0
ELSE
IY(IN)=IY(IN)-1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(N),IY(IN)+1,IZ(IN))=0

END IF

GOTO 320
* 0<y<5 durumunda y’yi 1 azaltacak blok:
341 CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF ((PA.LT.A).AND.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
TY(IN)=IY(IN)-0

ELSE

TY(IN)=IY(IN)-1

IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDIX(N),IY (IN)+1,1Z(IN))=0

END IF
GOTO 320
320 END
* Z koordinatinda hareketi saglayacak alt program:

SUBROUTINE MOVEZ(IN,A,PA)
COMMON /a/ IX(50000),IY(50000),1Z(50000),ID(55,55.,55),NPZ(10000)
IF ((IZ(IN)).EQ.0) GOTO 401
IF ((IZ(IN)).LT.5) GOTO 411
IF ((IZ(IN)).GE.5) GOTO 407
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*

401

411

421

=0 olmasit durumunda uygulanacak blok:

CONTINUE
CALL RANDOM (A)
IF ((A.GT.PA).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0
ELSE
IZ(AN)=IZ(IN)+1
NPZ(1)=NPZ(1)+1
NPZ(0)=NPZ(0)-1
IDAXAN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN)-1)=0
END IF

GOTO 420

0<z<5 olmast durumunda uygulanacak blok:
CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 430

IF (IDAIXAN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) GOTO 420
IF (IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) GOTO 421
IZ(AN)=IZ(IN)+1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN)-1)=0

GOTO 420

CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF(PA.LT.A) THEN

1Z(IN)=IZ(IN)+0

ELSE

IZ(N)=IZ(IN)+1
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430

407

410

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(I1Z(IN)-1)-1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN)-1)=0
END IF

GOTO 420

CONTINUE
IF (ID(IX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) GOTO 420
IZ(IN)=IZ(IN)-1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1)=0

GOTO 420

4<z<50 olmast durumunda uygulanacak blok:
CONTINUE

CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 410

IF ((IZ(IN).EQ.49).OR.(IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
[Z(IN)=IZ(IN)+0
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0

ELSE

[Z(AN)=IZ(IN)+1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAXN),IY(IN),IZ(IN)-1)=0

END IF

GOTO 420

CONTINUE
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420

IF ((IZ(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)-0
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0
ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)-1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAIX(N),IY(IN),IZ(IN)+1)=0
END IF

END
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EKk 6: 7 ekseninde homojen dagilimi saglayan alt program:

* Z koordinatinda hareketi saglayacak alt program:
SUBROUTINE MOVEZ(IN,A,PA)
COMMON /a/ IX(50000),1Y(50000),1Z(50000),ID(55,55,55),NPZ(10000)
IF (IZ(IN)).EQ.0) GOTO 401
IF (IZ(IN)).LT.5) GOTO 411
IF ((IZ(IN)).GE.5) GOTO 407

* =0 olmasit durumunda uygulanacak blok:
401 CONTINUE
CALL RANDOM (A)

IF ((A.GT.PA).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
1Z(IN)=IZ(IN)+0
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0
ELSE
IZ(IN)=IZ(IN)+1
NPZ(1)=NPZ(1)+1
NPZ(0)=NPZ(0)-1
ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
ID(IX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1)=0
END IF

GOTO 420

* 0<z<5 olmast durumunda uygulanacak blok:

411 CONTINUE
CALL RANDOM (A)
IF (A.LT.0.5) GOTO 430
IF (IDAIXAN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) GOTO 420
IF (IDAIXAN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) GOTO 421
IZ(N)=IZ(IN)+1
NPZ((IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1
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421

430

407

IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN)-1)=0
GOTO 420

CONTINUE

CALL RANDOM (A)
IF(PA.LT.A) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0

ELSE

1Z(IN)=IZ(IN)+1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1
IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1)=0
END IF

GOTO 420

CONTINUE

IF (ID(IX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) GOTO 420
IZ(IN)=IZ(IN)-1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDAIX(IN),IY (IN),IZ(IN)+1)=0

GOTO 420

4<7<50 olmast durumunda uygulanacak blok:

CONTINUE

IF(NPZ(IZ(IN)-1).EQ.NPZ(IZ(IN)+1)) GOTO 408
IF(NPZ(IZ(IN)-1).GT.NPZIZ(IN)+1)) GOTO 409

IF ((IZ(IN).EQ.0).or.(AD(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
1Z(IN)=IZ(IN)-0

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))-0

ELSE
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409

408

1Z(AN)=IZ(IN)-1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN))=1
IDIX(N),IY(IN),IZ(IN)+1)=0
END IF

GOTO 420

CONTINUE
IF ((IZ(IN).EQ.49).0OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0

ELSE

1Z(IN)=IZ(IN)+1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1

NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1

IDIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDIX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1)=0

END IF

GO TO 420

CONTINUE
CALL RANDOM (A)

IF (A.LT.0.5) GOTO 410

IF ((IZ(IN).EQ.49).0OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)+1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)+0

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+0

ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)+1

NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1

NPZ(IZ(IN)-1)=NPZ(IZ(IN)-1)-1

ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1

IDIX(IN),IY (IN),IZ(IN)-1)=0
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410

420

END IF
GOTO 420

CONTINUE

IF ((IZ(IN).EQ.0).OR.(ID(IX(IN),IY(IN),IZ(IN)-1).EQ.1)) THEN
IZ(IN)=IZ(IN)-0
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))-0
ELSE

IZ(IN)=IZ(IN)-1
NPZ(IZ(IN))=NPZ(IZ(IN))+1
NPZ(IZ(IN)+1)=NPZ(IZ(IN)+1)-1
IDAIX(IN),IY(IN),IZ(IN))=1
IDAIX(IN),IY (IN),IZ(IN)+1)=0
END IF

GOTO 420

END
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