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OZET

Elektrik alan altinda, Bir kuantum kuyusunun subband baglanma ve yabanci
atom enerjileri, etkin kiitle yaklagimi goz Oniine alinarak ve varyasyonel yontem
kullanilarak  hesaplanmigtir. Taban durum dalga fonksiyonlarini kullanarak,
polarizasyon ve polarizabilite yabanci atom konumu elektrik alan siddeti ve kuyu

genisliginin bir fonksiyonu olarak hesaplanmstir.

Polarizasyon ve polarizabilite’nin yabanci atomun konumuna ve hapsedilmenin

derecesine bagli oldugu bulunmustur. Sonuglar literatiirle uyumludur.
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SUMMARY

Subband, binding and impurity enerjies of a GaAs quantum well under an
applied electric field have been investigated within a variational procedure and
considering the effective mass approximate. Using ground state wave functions,
polarization and polarizability have been calculated as a function of the impurity
position, electric field strenght and well width.

It is found that the polarization and polarizability depend on the impurity position and

degree of confinement. The resuts are in agreementwith the lirature.
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1.) GIRIS

Farkli tiir yariiletkenlerin bir araya getirilmesiyle olusturulan disiik boyutlu
yapilar1 kuantum fizigi yardimi ile arastirmak miimkiindiir. Diistik boyutlu yar: iletken
sistemler nanometre (10° m) boyutunda elektronik ve optoelektronik cihazlardan
olusmaktadir. Bu nanometre boyutlarinda elde edilen cihazlar giiniimiiz bilgisayar ve
haberlesme endiistrisinde kullanilan devrelerin temellerini olusturmaktadir. Giiniimiiz
teknolojisinde Molekiiler Demet Biiyiitme: MBE (Molecular-beam epitaxy) , Kimyasal
Buhar Depolama (CVD) ve Sivi Faz Biiyiitme: LPE (Liquid Phase Epitaxy) gibi
deneysel teknolojiler ile potansiyel kuyu tiretmek miimkiin kilinmistir. Giiniimiizde bu
deneysel teknolojilerle iiretilen elektronik devre elemanlarinin fizigi; fizik ve elektronik
diinyasinda ¢ok biiyiik ilgi gormektedir.

Diisiik boyutlu yapilari; kuantum kuyulari, kuantum telleri ve kuantum kutular
(noktalart) olarak siniflandirmak miimkiindiir. Bu siniflandirilma yapilirken elektronun
serbestlik boyutu goz oniine alinir. Elektron; kuantum kuyularinda bir boyutta, kuantum
tellerinde iki boyutta ve kuantum kutularinda ise her ii¢ boyutta simirlandirilmistir.
Sinirlandirma boyutu g6z oniine alinarak, kuantum kuyular iki boyutlu, kuantum telleri
bir boyutlu ve kuantum kutular1 sifir boyutlu yariiletken sistemler olarak
adlandirabilmek miimkiindiir.

Diisiik boyutlu yapilarin iletkenligi, malzemeye yabanci atom katilmas: ile
arttirilabilir. Bu nedenle bir yabanci atomun yapiya ekledigi ilave elektronun enerji 6z
durumlar: ve baglanma enerjileri yapiy: karakterize eder. Kuantum kuyularinda elektrik
alamn uygulanmasi, elektronun dagiliminda degisimlere yol agar. Polarizasyon olusur
ve enerji diizeylerinde kaymalar olur. Bu etkiler diisiik boyutlu yapmin kullanildig:
aygitin ¢ikis yogunlugunun kontrol edilmesinde ve ayarlanmasinda kullanilabilir.
Ayrica kuantum enerji durumlarmin degisimi ile yabanci atom baglanma enerjisi de
degistigi icin elektrik alan etkisinin incelemesi 6nemlidir.

Yapilan ¢alismalarda etkin kiitle yaklagiminda varyasyonel bir yontem
kullanilarak kuantum kuyularinda disaridan uygulanan bir elektrik alanin yabanci atom

baglanma enerjileri {izerindeki etkileri arastirillmistir. Bu ¢aligmalarda baglanma



enerjisinin kuyunun geometrik bi¢imine, yabanci atom konumuna ve uygulanan elektrik
alan siddetine bagli olarak artma veya azalma gosterdigi gézlenmistir.

Bu c¢alismada bir boyutlu kuantum kuyularina hapsedilen elektronlarin
davraniglar incelenmistir. Kuantum kuyularina hapsedilen bir elektronun taban durum
dalga fonksiyonu ve enerjileri bulunmustur. Elektronun diizgiin ve sabit elektrik alana
bagl olarak; simetrik sonsuz ve yar1 sonlu kuantum kuyularinda niimerik ¢6ziimlerde
Varyasyonel yontem kullanilarak hesaplanmistir. Elektrik alan ve donor etkisinin
sistemin Hamiltonyen’ine getirdigi katkilar da verilmistir. Kuyu iginde bulunan
elektrona ¢esitli konumlardaki yabanci atomun etkisi ve baglanma enerjileri
aragtirtlmistir. Diizgiin ve sabit elektrik alan etkisi altinda ve donor etkisi sonucunda
sahip oldugu enerjileri, deneme dalga fonksiyonlari ile yaklasik olarak bulunmustur.

Diisiik  boyutlu yapilarda elektronun enerji durumlarinin incelenmesi
Schrodinger denkleminin ¢oziimii ile miimkiin olmaktadir. Bu yapilarda analitik
coziimlerin bulunmasi yabanci atom varliginda veya elektrik alan uygulandiginda
zorlagtig1 i¢in niimerik yontemler kullanilmaktadir. Bu niimerik yontemler; sonlu farklar
yontemi, varyasyon yontemi vs.’dir. Biz bu ¢alismada varyasyon yontemini kullandik.
Elektrik alan etkisi altindayken kartezyen koordinatlar, donor etkisinde ise islem
kolaylig1 agisindan silindirik koordinatlar kullanilarak hesaplamalar yapilmistir.

Son boliimde; tartisma ve sonuglar verilmistir. Tartisma ve sonuclar boliimiinde
inceledigimiz kuantum kuyularinda baglanma enerjisini; yabanci atomun konumuna, Vy
potansiyel yiiksekligine ve elektrik alan siddetine bagli olarak incelenmistir. Daha sonra
elektrik alanin taban durum dalga fonksiyonunu nasil etkiledigi incelenmistir.

Bu tezdeki niimerik hesaplamalarda, Fortran 77 ile kendi yazdigimiz programlar

kullanilmistir.



2.) KUANTUM KUYULARININ OLUSUMU

Diisiik boyutlu yapilar kuantum kuyulari, kuantum telleri ve kuantum noktalaridir.
Kuantum kuyusunda elektron tek boyutta potansiyel duvar arasina hapsedilir ve diger
iki boyutta serbestge hareket eder. Kuantum tellerinde ise elektron iki boyutta potansiyel
duvarlar arasinda kalir ve tek yonlii hareketi serbesttir. Kuantum noktalarinda ise
elektron ii¢ boyutta da potansiyel duvarlarla karsilasir. Bu tanimladigimiz yapilar farkl

tiir yar1 iletkenlerin bir araya getirilmesi ile olusturulurlar.

Ga,, Al As GaAs Ga, Al As

Ve [letlcenlilc Bands

Fg }Yasak Enerji Arahg

VI Walans Banch

Sekil 1: Kuantum kuyularinin olusumu



Tek boyutlu bir sistemde Ga;_,Al,As ve GaAs malzemeleriyle bir yapi
olusturuldugunda, olusan yap1 i¢in “z” yonilindeki potansiyel degisimi sekil-1’ de
gosterildigi gibi olur. Buradaki x ifadesi mol kesridir ve yapinin olustugu malzemelerin
(Ga, Al) oranini belirler. Buradaki x’ i kisaca malzemede bulunan aliiminyum miktarini

belirleyen bir degisken olarak tanimlayabiliriz.

Iletkenlik ve Valans bandindaki potansiyeller i¢in (V,,V},) asagidaki bagntilar

kullanilabilir.
E, = (1,555)x + (0,37)x*
Vo = %60 E,
Vi, = %40E,

Gaj_4Al,As malzemesinde mol kesri x = 1 olursa sonsuz potansiyelli kuantum
kuyusu elde edilir.



3) SIMETRIK SONSUZ POTANSIYELLI KUANTUM
KUYUSU ICINE HAPSEDILEN BiR ELEKTRONUN
OZELLIKLERI

Tek boyutlu, L genisligindeki sonsuz potansiyelli bir kuantum kuyusu i¢indeki m”
etkin kiitleli elektronun dalga denklemi ¢o6ziilecektir. Boyle bir kuyu igin potansiyel

dagilimi;

( )
V(z) = { } (3.1)
l )

seklindedir. Bu ifadeye gore sonsuz potansiyel kuyusu asagidaki gibidir;

oo o
AlAs GaAs AlAs
l. Bolge Il. Bilge ll. Bolge
T z
-Li2 0 +Li2

Sekil 2: Sonsuz potansiyelli kuantum kuyusu



Kuyunun disindaki 1. ve 3. bolgelerde m™ etkin kiitleli elektron sonsuz
potansiyelli enerji duvarlarin1 asamayacagindan daima kuyu iginde kalacaktir. Yani
elektronu temsil eden dalga fonksiyonu y(z) sifir olacaktir. Schrédinger denklemi
yalnizca kuyu i¢inde ¢oziilmelidir.

Kuyunun i¢inde Zamandan Bagimsiz Schrédinger Denklemi:

Ho(2) = Exy(2) 3.2)

{z_:lz* %}‘P(Z) = E U(2) (3.3)

dir. Uzunluk olarak etkin bohr yaricapi a ve enerji birimi olarak Rydberg enerjisi

n? g A
alinirsa =1 olacagindan elektron sonsuz potaniyelli kuantum kuyusuna

hapsedildiginde Schrodinger denklemi:

@ =Ev@ = F5-EJu@=0 (3.4

seklini alir. Burada k = /E,, olmak tizere dalga fonksiyonu;
Y (z) = Acos(kz) + Bsin(kz)
seklinde elde edilir.

Bu genel ¢6ziime sinir sartlarini uygularsak:

"z = —% > de V(z) = oo oldugundan s, (Z = —g) = 0 olmalidur.

LIJ(—;) =Acos<—%>+Bsin(—%) =0

ve

"z = % ’de V(z) = oo oldugundan {, (z = g) = 0 olmaldir.



ve
A (kL>+B . (kL)—O
cos (3 sin{—- ) =
elde edilir. Bu denklemleri ¢c6zmek i¢in katsayilar determinatina bakilir.
. (kL ) (kL )
sin | < cos | ~

_ (kL) (kL) o
sin cos (=

o (kL) (kL)+ _ (kL) (kL)—O
sin > cos > sin > cos > )=

ke =7 n=012... (3.5)
Burada k,, ifadesini yerine yazarak;
Y(z) = Acos (nTn z) + Bsin (nTn z) (3.6)

Elde edilen bu dalga fonksiyonu icin tek ve ¢ift olmak iizere iki tlir ¢oziimii

vardir.

n ¢ift durum i¢cin: A=0,B# 0
Y, (z) = Acos (% z) n=1,3,5,... (3.7)
n tek durum i¢cin: B=0,A # 0

Yo~ (2) = Bsin (T z) n=2,4.6,... (3.8)



Burada A ve B normalizasyon sabitleridir. Bu sabitler dalga fonksiyonunun

normalize edilmesi ile elde edilir.

L/2

V@ (z)dz =1 (2.9)

Dalga fonksiyonlarinin normalize edildikten sonraki ifadeleri:

U, (2) = \Ecos (*2) n=1,3,5,... (3.10)

U, (2) = \/%sin (*2) n=2,4.,6,... (3.11)

elde edilir.

Elektronun enerji 6zdegeri ise:

(W @IHo| Yy (2))
En _( (Un @) Wy (2)) ) (3.12)

bagintisindan hesaplanir, burada sistemin H Hamiltonieni;

dir.

Bu sonuglar dogrultusunda sonsuz potansiyelli kuantum kuyusuna hapsedilen
parcacigin alabilecegi enerji Ozdegerleri n tamsayisina bagli degisir. Yani enerji

degerleri tam say1 katlar1 seklinde kuantize olmustur.

Parcacigin taban durum enerjisi hesaplanmis ve kuyu genisligine bagli olarak
Grafik 3.1 ¢ de verilmistir.



GaAs bolgesine hapsedilmis elektronun etkin kiitlesi m*=0,067mo’d1r. burada
m=9,11.10"'kg serbest elektron kiitlesidir. AlAs / GaAs / AlAs kuantum kuyusunda
bulunan bdyle bir elektronun taban durum enerjisi hesaplanmis ve kuyu genisligine

bagl olarak Grafik 3.1” de verilmistir.
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Grafik 3.1: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda kuyu genisligine gore

elektronun enerjisinin degisimi
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3.1. Simetrik Sonsuz Potansiyelli Kuantum Kuyusunda

Yabanci Atom Etkisi
[=" ] oD
Alas GaAs AlAs
I. Balge I Balge . Bolge
Yabatis Atom
|
IT_ z
L2 ‘; 'H" v L2

Sekil 3:Yabanci atom etkisi altindaki sonsuz kuantum kuyusu

Sonsuz potansiyelli kuantum kuyusuna yabanci bir atom bulundugunda, bu

atomla elektron arasinda bir coulomb etkilesmesinden dolay: bir coulomb potansiyeli

olugsur. Buna gore sonsuz kuantum kuyusu i¢indeki bir elektrona yabanci bir atomun

etkisinin olmasi1 durumunda Hamiltonyeni;

Hi = - n* V2 - i
2m* gor
seklindedir. Burada;
02 02 02

Vi=

ox? * dy? * 072

kartezyen koordinatlardaki ifadesidir. Islem kolayligi acisindan

koordinatlardan silindirik koordinatlara ge¢ildiginde;

X =pcosB y=psin® z=z

p? = x% +y?

(3.1.1)

kartezyen
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r2 =x? +y? + z2

r=y/x—x)2+y-y)?+ (z—1z)?

Xi, Vi, Z; yabanci atomun konumu olmak iizere tek boyutlu bir sistem i¢in x;=y; = 0

oldugundan;
r=x2+y? +(z - 7)>?
r=+p*+(z—1z)>*
alinirsa
h? 92 h2 19 @ e?
Hi= o3 "m0 Py o 312
. .. . . } . hZ 2
Uzunluklar a* ve enerjiler R* biriminde alindiginda S =1ve i— = 2 olur. g, ortamin
0

dielektrik sabitini ve r = {/p? + (z — z;)? yabanci atomun konumunu gostermektedir.

Bu durumda;
H=-—--— P — — (3.1.3)

ve Schrodinger Denklemi

Hiy;(p,z) = E;;(p, 2)

dir.

{62166 2

—ﬁ—;%p%——m}%(p,z) = EiYi(p,2) (3.1.4)
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Bu diferansiyel denklemin analitik ¢6ziimi yoktur. Bu nedenle yaklasik ¢oziim
yontemlerinden olan varyasyonel yontemi kullaniyoruz. Taban durum i¢in deneme

dalga fonksiyonu

[p2+@—2;)2

Pi(p,z) = Ncos G z) e 1 (3.1.5)

N normalizasyon katsayisi, A varyasyon parametresidir.

Bu durumlar g6z 6niine alinarak taban durum enerjisi igin,

_ (Wi(p,2)[H;| Yi(p,2))
(Ex) ‘( Wi (p2) Wi (p.2) )min (3.1.6)

ifadesi yazilir.

Bu durumda elektron i¢in baglanma enerjisinin tanim1 yapilabilir. E, yabanci
atomun yoklugundaki elektronun taban durum enerjisi, (E;) yabanci atomun

varligindaki elektronun taban durum enerjisi olmak iizere:
E, = E; — (Eq) (3.1.7)

olur.

Sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda farkli yabanci atom konumlarinda

baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagl degisimi Grafik 3.2 ‘de verilmistir.
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Grafik 3.2 :Simetrik sonsuz kuantum kuyusunda baglanma enerjisinin kuyu genisligine

bagli degisimi
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3.2. Simetrik Sonsuz Potansiyelli Kuantum Kuyusunda
Donor Yabanci Atomuna Diizgiin Elektrik Alanin Etkisi

Icinde yabanci atom bulunan simetrik sonsuz kuantum kuyusuna “+z” yéniinde
bir elektrik alan uygulandiginda, “F” elektrik alan siddeti olmak iizere kuyunun sekli
asagidaki gibi olur.

o0
oo
R l:
Yabanci Atom
|
A
2| _—— . L2 '

Sekil 4: Donor etkisi altindaki sonsuz kuantum kuyusuna elektrik alan etkisi

Diizgiin elektrik alan altinda donorlu kuantum kuyusu i¢in sistemin Hamiltonieni

hz 2 e2
m Ve — m + eFz + V(Z) (321)

Hf = —

olur. Burada z; yabanci atomun konumunu gostermektedir.

2
Hamiltonien 2]; =1 alindiginda a* ve R* biriminde n = eF olmak iizere

*

silindirik koordinatlarda Schrodinger Denklemi:
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HqPs(p,z) = EqUg(p, 2) (3.2.2)
S L V@) = Bl (p7) (32
972 pappap m n fi\P, = EqYg P, e

seklinde yazilir. Sonsuz potansiyel kuyusuna hapsedilmis elektron i¢in V(z) = 0

oldugundan denklem;

2 10 8 2
{— 2 P T T HZ} Wii(p,2) = EqYa(p, 2) (3.2.4)

olur. Bu diferansiyel denklemin analitik ¢6ztimii yoktur. Taban durum deneme dalga

fonksiyonu;

[p2+(z—2;)?

Yii(p,z) = N; cos (% Z) e Pze™ X (3.2.5)

olur. Bu denklemlerde 3 ve A varyasyonel parametrelerdir. Donor enerjisi:

(Wi (p,2)IHg | Wi (p,2))
E)s =
( )fl ( (‘l’fi(P:Z)| lpfi (p!Z)) )mln )\’B

(3.2.6)

formiiliinden hesaplanir. Silindirik koordinatlarda hacim elemani;
dV = pdpdzdp
dir.

Sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda taban durum enerjisinin zi=L/4 ve
zi=-L/4 konumundayken F=0,50,100,150 kV/cm elektrik alan siddetleri altinda kuyu
genigligine bagl degisimi Grafik 3.3 ve Grafik 3.5 ’ te verilmistir.
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Sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda taban durum enerjisinin zi=L/4 ve
zi=-L/4 konumundayken L=100,150,200,250 A? kuyu genisliklerinde elektrik alan
siddetine bagl degisimi Grafik 3.4 ve Grafik 3.6 * da verilmistir.

Grafiklerden taban durum enerjilerinin artan elektrik alan ve artan kuyu

genisliklerinde azaldigi goriilmektedir.
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Grafik 3.3: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda donor enerjisinin

enerjisinin zi=L/4 konumundayken elektrik alan siddetine bagh degisimi
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Grafik _3.4: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda enerjisinin zi=L/4

konumundayken kuyu genisligine bagl degisimi.
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Grafik 3.5: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda enerjisinin zj=-L/4
konumundayken elektrik alan siddetine bagh degisimi
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Grafik 3.6: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda enerjisinin zi=-L/4

konumundayken kuyu genisligine bagh degisimi
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4.) YARI SONLU KUANTUM KUYUSU iCINE HAPSEDILEN
BiR ELEKTRONUN OZELLIKLERI

Tek boyutlu simetrik yar1 sonlu bir kuantum kuyusunda m kiitleli bir parcacik i¢in

Schrodinger denklemi ¢oziilecektir. Bu kuyuya ait olan potansiyel enerji dagilima;

(o L LY
! - 2

V(x) = I0, —i<z<s IL (4.1)
Vo, =

seklindedir. Kuyunun sekli asagidaki gibi olur.

I. Balge IL. Bolge v 0

.
M

L2 0 + L2

Sekil 5: Yari sonlu kuantum kuyusu
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Parcacik yar1 sonlu bir kuyuda bulundugundan tamamen kuyu igine
hapsolmayacaktir, kuyunun sagindaki engel olan bolgede de bulunabilecektir. Sonsuz

kuyuda oldugu gibi yine parcacik kuyunun sol tarafindaki bélgede bulunamayacaktir.

Zamandan Bagimsiz Schrodinger Denklemi:

HoWw(2) = EoU(2) (4.2)

h? d2

{_ —+ V(z)} U(2) = EoP(2)

2m* dz2

* * - . - 2
Etkin kiitle yaklagimi altinda bu denklem a ve R biriminde % = 1 olur.

1.Bslge de a’, R” birim sisteminde Schrédinger denklemi:
d

L1 00i@ =B @ = (5 —EoJ i@ =0 (4.2)
olur. Burada; k; = \/E, “dir.
P1(z) = Acos(kyz) + Bsin(k;z) (4.3)
seklinde elde edilir.

[1.Bolge de Schrodinger denklemi:

ES+ Vol () = Bl @) = {554 Vo — EoJ () = 0 (4.4
olur. Burada; k, = /Vy — E, “dir.
Y, (z) = Cek2? + De k22 (4.5)
seklinde dalga fonksiyonlar1 elde edilmis olur.

II. bolgede Y, (z) dalga fonksiyonu z = oo igin Y, (z = o) = 0’dir ve C katsayisi

0 olmalidir. Dalga fonksiyonunun yeni hali;

Uy (z) = De™?*
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olur. Bu dalga fonksiyonlarina sinir sartlar1 uygulanirsa;

m z< —L; bolgesinde V(z) = oo oldugundan dalga fonksiyonu ys; (z = —%) =0

olmalidir.

Acos (— leL) + Bsin (— leL) =0 (4.6)

Bu durumda {s; (z) dalga fonksiyonu Denklem (3.7)’deki gibi olur.

1 (z) = Btan (leL) cos(kyz) + Bsin(k;z) 4.7)

" (@) L =902) sz = L;’de dalga fonksiyonunun siirekliliginden;
2 2

L
Btan (k; =) cos(k; 2) + Bsin(k, =) = De (4.8)
= % L= w LosozZ= LE’de dalga fonksiyonlarinin tiirevlerinin
X Z:? X Z:7
stirekliliginden;
L
—Bk;tan (k; 7) sin (k; =) + Bkycos(k; =) = —Dkpe ™22 (4.9)

olur. Denklem (4.8) ve Denklem (4.9) oranlanirsa;

Ban (k; ) cos(k; ) + Bsin(k; ) S

= L
—Bk;tan (k1 %) sin (k1 %) + Bk; cos(k; %) —Dk, e K27

kytan (k1 =) +k; =0 (4.10)
Burada k; = \/E—o ve k, = ,/Vy — E{ ‘olmak iizere Denklem (4.10);

Vo — Eg tan({/EoL) +/Eg = 0 (4.11)



25

bulunur. Bu denklemi saglayan enerji degerleri niimerik olarak FORTRAN programi

yardimi ile hesaplanmaistir.

Buna gore dalga fonksiyonlari:

Y1 (z) = Btan (leL) cos(kyz) + Bsin(k;z) (4.12)
ve

P, (x) = Deke? (4.13)

olur. Bu denklemlerdeki B ve D sabitleri dalga fonksiyonun normalizasyonu ile elde
edilir.

J-L/Z

U @ @dz + [, W' (@ (2)dz = 1 (4.14)

Denklemi kullanilirsa dalga fonksiyonlari;

Btan (leL) cos(k;z) + Bsin(k;z) —LE <z< LE
Z) = . 4.15
l'IJ( ) B sin (klf) ekZ% e_kZZ z> L_ ( )
cos (klj) 2
olarak elde edilir, burada B katsayisi:
—2 _ L sin(kql) | sin®(kqL)
B = 2 (1 2k L + koL ) (4.16)

‘dir.
Elektronun taban durum dalga fonksiyonu niimerik olarak hesaplanmis ve

V(=200,400 meV potansiyel engelli kuyu i¢in; Denklem (4.10), Denklem (4.14) ve
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Denklem (4.15) kullanilarak hesaplanmis ve hesaplanan dalga fonksiyonlar1 Grafik 4.1
de cizilmistir.

L=100,200 A’ icin taban durum enerjinin Vj engel potansiyeline bagli olarak
hesaplanmis ve V) engel potansiyeline bagli degisimi Grafik 4.2” de verilmistir. Artan
engel potansiyeli ile elektronun enerjinin arttig1 ve onsuz kuantum kuyusundaki enerji

degerine yaklastig1 gorilmektedir.
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Grafik 4.1: Yar1 sonlu kuantum kuyusuna hapsedilen elektrona ait taban durumu dalga
fonksiyonu
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Grafik_4.2: Yart sonlu kuantum kuyusunun L=100, 200 A kuyu genisliklerinde

basamak potansiyelinin degisimine gore enerjinin degisimi



29

4.1. Yar1 Sonlu Kuantum Kuyusunda Yabanci Atom

Problemi

oo
I. Bolge IL Bolge
Yabanci Atom W 0
1
T .-E.- +Z
L2 0 +L72

Sekil 6:Yabanci atom etkisi altindaki yar1 sonlu kuantum kuyusu

Yari sonlu kuantum kuyusu i¢indeki bir elektrona yabanci bir atomun etkisinin

olmasi durumunda Hamiltonyeni;

Hi=—-——V?—— (4.1.1)
Burada

Vi= —+ —+— (4.1.2)

dir. Kartezyen den silindirik koordinatlara gegilirse;

X =pcosB y=psin® z=z
p? =x2 +y?

r=./x%+y?+z>2
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z; yabanci atomun konumunu gostermek {izere sistemin Hamiltonieni genel olarak:

92 2

—5 —p2+(Z_Zi)2 + V(Z) (413)

seklindedir. Hamiltonien ifadesini iki bolge i¢in yazacak olursak;

a2 2

e N P e P T (4.1.4)
Ho == e V() (4.1.5)

= A L

Silindirik koordinatlar kullanilarak Schrédinger Denklemi;

Hapi(p, 2) = Enpi(p, 2) (4.1.6)
syl et } (p,2) = Eqpi(p, 2) 4.1.7)

22 505 P Tmaa T V@¥ilp,2) = Ehi(p,z 1

seklinde yazilir. Bu denklemin tam ¢6ziimii olmadigi i¢in varyasyon ¢6ziim yontemi ile

coziilecektir. Tki blge igin taban durum deneme dalga fonksiyonlari:

o2 42,72

Yi1(p,z) = N{tan kal cos(kyz) + sin(k,z) ;e 1 (4.1.8)
2
. L ﬁ2+(Z_Zi)2
Yia(p,z) =N <M ek2?> e ke 1 (4.1.9)
cos(klg)

seklindedir. N normalizasyon katsayisi, A varyasyon parametresidir.
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Taban durum elektronun enerjisi igin,

_ (Wi1(p,2)Hi1l ¥i1(p,2))+1i2(p,2) [Hiz | ¥i2(p,2))
(Er) = ( Wi1 (0.2 Yi1(p,2))+Wi2(p,2)| Y2 (p,2)) )mm (4.1.10)

ifadesi yazilir.

E, yabanci atomun yoklugundaki elektronun taban durum enerjisi, (E;) yabanci

atomun varligindaki elektronun taban durum enerjisi olmak iizere baglanma enerjisi:
E, = E, —(Ey) (4.1.11)
olur.

Farkl1 yabanci atom konumlarinda baglanma enerjisinin kuyunun genisligine
bagli degisimi Grafik 4.3 * te verilmistir. Kuyu genisligi arttik¢a baglanma enerjisinin

azaldig1 goriilmektedir.
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Grafik_4.3: Yar1 sonlu kuantum kuyusunda farkli yabanci atom konumlarinda

baglanma enerjisinin kuyunun genisligine bagl degisimi
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4.2. Donor Etkisindeki Yarr Sonlu Kuantum Kuyusunda
Elektrik Alan Etkisi

L. Bolge

Yabanci Atom

", L2 .

Sekil 7: Elektrik alan altinda ve donor etkisinde —L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo
potansiyel engeline sahip olan bir potansiyel kuyusu

I¢inde donor bulunan yar1 sonlu kuantum kuyusuna “+z” yoniinde bir elektrik
alan uygulandiginda, F elektrik alan siddeti olmak {izere kuyu i¢ine hapsedilmis olan
elektron igin silindirik koordinatlarda, a“ ve R~ birimlerinde Hamiltonyen asagidaki
sekilde ifade edilir.

2
i = =07 =50l Ty TP V@ .23

ve Schrodinger Denklemi:

He s (p, z) = Efi Y5 (p, 2) (4.2.2)
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{02 19 9

VU (0,2) = Bt (p,7) (423)

pdp" 9p  p2+(z—2;)?
olur.

Bu denklemin tam ¢6ziimii olmadigindan varyasyonel yontem ile ¢oziilecektir.

Taban durum deneme dalga fonksiyonlari;

o2 472

Yr(p,2) = Ny {tan (leL) cos(kyz) + sin(klz)} e FreT 1 (4.2.4)
24(z-2;)2
' _N sin (kL) kz% —kyz ,—Bz _@ 4.2.5
lpflz(P:Z) 1 AN € ¢ e 29
cos(kl?)

Burada S ve A varyasyonel parametrelerdir.

Boyle bir elektronun enerjisi ise,

(1/} i(P:Z)Hi ll) i(PvZ))
(E)fi =( f |Hpil ¥r

4.2.
(V70,2 Pyi(p,2) >minﬁ/1 (29

seklinde olur.

F=0,100 kV/cmu elektrik alan siddetleri i¢in antisimetrik basamak engelli sonsuz
kuantum kuyusuna hapsedilen elektrona ait taban durumu dalga fonksiyonu Grafik 4.4 ¢
de verilmistir. Bu grafikten elektrik alanin dalga fonksiyonunu sola kaydirdigi ve

basamak icindeki tiinellemeyi azalttig1 goriilmektedir.

Yar1 sonlu kuantum kuyusunda taban durum enerjisinin zi=L/4 ve zj=-L/4
konumundayken F=0,50,100,150 kV/cm elektrik alan siddetleri altinda kuyu genisligine
bagl degisimi Grafik 4.5 ve Grafik 4.7 ° te verilmistir.
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Yart sonlu kuantum kuyusunda taban durum enerjisinin zi=L/4 ve z;=-L/4
konumundayken L=100,150,200,250 A kuyu genisliklerinde elektrik alan siddetine
bagl degisimi Grafik 4.6 ve Grafik 4.8 * te verilmistir.
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Grafik 4.4: 1ki farkli elektrik alan altinda yar1 sonlu kuantum Kuyusuna hapsedilen

elektrona ait taban durumu dalga fonksiyonu
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Grafik 4.5: Yar sonlu kuantum kuyusunda enerjisinin zi=L/4 konumundayken kuyu

genisligine bagli degisimi
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Grafik 4.6: Yart sonlu kuantum kuyusunda donor enerjisinin donor yabanci atom

z;=L/4 konumundayken elektrik alan siddetine bagli degisimi
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Grafik 4.7: Yar1 sonlu kuantum kuyusunda donor enerjisinin donor yabanci atomu

zi=-L/4 konumundayken kuyu genisligine bagli degisimi
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Grafik 4.8: Yar1 sonlu kuantum kuyusunda donor enerjisinin donor yabanci atomu

zi=-L/4 konumundayken elektrik alan siddetine bagl degisimi
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5.) POLARIZASYON VE POLARIZEBILITE

Kuantum kuyularina elektrik alanin uygulandiginda, elektronun dagiliminda
degisimlere yol agmasi ile polarizasyon olusur ve enerji diizeylerinde kaymalar olur. Bu
etkiler disiik boyutlu yapinin kullanmildigi aygitin ¢ikis yogunlugunun kontrol

edilmesinde ve ayarlanmasinda kullanilabilir.

Donor etkisi altinda kuyuda elektrik alanin etkisi ile olusan polarizasyon ;

p = Wrieol-e@z)lbsi (o) _ @iea)l—e@=z)Yi(p.2)) (5.1)
(Wi (P,Z)llﬂfi (p,2)) donor var Wi(p,2) i (p,2)) donor var '
F+0 F=0
veya,
E — _ (lpfl (p’Z)|Z|¢fi (p’Z)) + (lpi(P'Z)|Z|¢i(P:Z)) (5 2)
e (Wi (P2)|Wri(p.2)) |donor var Wi(p,2);(p,2)) dOnl;)rOvar )
F+#0 =

ifadelerinden hesaplanir. Bu denklemlerde; ¢ (p,z) yabanci atom ve elektrik alan

etkisi altindaki taban durum dalga fonksiyonu, ¥; (p, z) yabanci atom etkisi altinda taban

durum dalga fonksiyonudur.

Birim elektrik alan bagina polarizasyona polarizabilite denir. Polarizabilite;
P
a = F (53)

seklindedir.
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5.1. Simetrik Sonsuz Potansiyelli Kuantum Kuyusunda Polarizasyon Ve

Polarizebilite

Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizasyon Denklem (5.2)
kullanilarak hesaplanacaktir. Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusu igin taban

durum dalga fonksiyonu ifadeleri;

[02+(z-2;)2

y;(p,z) = Ncos (% z) e 1 (5.1.1)
/p2+(z—zi)2
Ur(p,z) = Nycos (~z)ePre™ 7 (5.1.2)
L

olmak iizere polarizasyon ve polarizebilite hesaplanir. y; (p, z) yabanci atom etkisindeki
dalga fonksiyonu ve i;(p,z) yabanci atom ve elektrik alan etkisi altindaki dalga

fonksiyonudur.

Simetrik  sonsuz  potansiyelli  kuantum  kuyusunda polarizasyon ve
polarizebilitenin zi=+L/4 ve z=-L/4 konumundayken L=100,150,200,250 A kuyu
genisliklerinde elektrik alan siddetine baghi degisimi Grafik 5.2.1, Grafik 5.2.5,
Grafik 5.2.3 ve Grafik 5.2.7 ‘da verilmistir.

Simetrik  sonsuz  potansiyelli  kuantum  kuyusunda polarizasyon ve
polarizebilitenin z;=+L/4 ve z;=-L/4 konumundayken F=0,50,100,150 kV/cm diizgiin
elektrik alan etkisi altinda kuyu genisligine bagli degisimi Grafik 5.2.2 ve Grafik 5.2.6
Grafik 5.2.4 ve Grafik 5.2.8 ‘de verilmistir.
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Grafik 5.1.1: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizasyonun yabanci atom
z=L/4 konumundayken farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan

siddetine bagli degisimi
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Grafik 5.1.2: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizasyonun yabanci atom
z=L/4 konumundayken farkli elektrik alan degerleri (F=0,50,100,150 kV/cm) i¢in kuyu

genisligine bagli degisimi
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Grafik 5.1.3: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizabilitenin yabanci atom
z=L/4 konumundayken farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan
siddetine bagli degisimi
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Grafik 5.1.4: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizebilitenin yabanc1 atom
z=L/4 konumundayken farkli elektrik alan degerleri (F=50,100,150 kV/cm) i¢in kuyu
genisligine bagl degisimi
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Grafik 5.1.5: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizasyonun yabanci atom
zi= - L/4 konumundayken farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) igin elektrik alan
siddetine bagli degisimi
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Grafik 5.1.6: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizasyonun yabanci atom
zi= - L/4 konumundayken farkli elektrik alan degerleri (F=0,50,100,150 kV/cm) i¢in kuyu
genisligine bagli degisimi
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Grafik 5.1.7: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizabilitenin yabanci atom
z=-L/4 konumundayken farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan

siddetine bagli degisimi
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Grafik 5.1.8: Simetrik sonsuz potansiyelli kuantum kuyusunda polarizabilitenin yabanci atom
zi=-L/4 konumundayken farkli elektrik alan degerleri (F=50,100,150 kV/cm) i¢in kuyunun
genisligine bagl degisimi
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5.2. Yar1 Sonlu Kuantum Kuyusunda Polarizasyon Ve Polarizebilite

Yart sonlu kuantum kuyusunda polarizasyon Denklem (5.2) yardimiyla
hesaplanacaktir. Yart sonlu potansiyelli kuantum kuyusu igin taban durum dalga

fonksiyonu ifadeleri;

/p2+(z—zi)2

Yi1(p,z) =N {tan (leL) cos(kiz) + sin(klz)} e 1 (5.2.1)
. L R PZ+(Z_Zi)2
(o 2) = N (2 ) ore = 5.22)
12

ve

pz+(z—zl-)2

Wria(p2) = Ny ftan (25) cos(ky2) + sin(ki )} eP7e™ 7 (5.23)
24(z-2;)2
' _N sin (kL) kz% —kyz ,—Bz _@ 5.24
l[)flz(p,Z) 1 € € ¢e (624
cos(klz)

dir. . Birim elektrik alan basina polarizasyon olarak tanimlanan polarizabilite ise;

P

o= (5.2.6)

bagintisindan hesaplanir.

Yart sonlu kuantum kuyusunda polarizasyonun ve polarizeblite z; =+L/4 ve
zi =-L/4 konumundayken L=100,150,200,250 AP kuyu genisliklerinde elektrik alan
siddetine bagl degisimi Grafik 5.3.1 ve Grafik 5.3.5 ‘te verilmistir.

Yart sonlu kuantum kuyusunda polarizasyon ve polarizebilite zi=+L/4 ve
z; =-L/4 konumundayken F=0,50,100,150 Kv/cm diizgiin elektrik alan etkisi altinda
kuyu genisligine bagl degisimi Grafik 5.3.2 ve Grafik 5.3.6 ‘te verilmistir.
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Grafik _5.2.1: Yan sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z=L/4 konumundayken
polarizasyonun farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 &) i¢in elektrik alan siddetine bagli

degisimi
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Grafik 5.2.2: Yan sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z=L/4 konumundayken
polarizasyonun farkli elektrik alan degerleri (F=0,50,100,150 kV/cm) i¢in kuyu genisligine
bagli degisimi
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Grafik 5.2.3: Yan sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z=L/4 konumundayken
polarizabilitenin farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan siddetine
bagli degisimi
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polarizabilitenin farkli elektrik alan degerleri (F=50,100,150 kV/cm) i¢in kuyunun genisligine
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Grafik 5.2.5: Yar sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z= - L/4 konumundayken
polarizasyonun farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan siddetine bagli

degisimi
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Grafik 5.2.6: Yari sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z= - L/4 konumundayken

polarizasyonun farkli elektrik alan degerleri (F=0,50,100,150 kV/cm) i¢in kuyu genisligine

bagli degisimi
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Grafik 5.2.7: : Yari sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z= - L/4 konumundayken
polarizebilitenin farkli kuyu genislikleri (L=100,150,200,250 A) icin elektrik alan siddetine
bagli degisimi
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Grafik 5.2.8: Yar sonlu kuantum kuyusunda yabanci atom z= - L/4 konumundayken

polarizebilitenin farkl: elektrik alan degerleri (F=50,100,150 kV/cm) i¢in kuyunun genisligine

bagli degisimi
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SONUCLAR VE TARTISMA

Bu calismada diizgiin elektrik alan altinda AlxlGal_xlAs|GaAs|Alx2Gal_XZAS

sonsuz, x; = x, = 1, ve yar1 sonlu, x; = 1 ve 0 < x, < 1, kuantum kuyularinda donor
yabanci atomuna ait baglanma enerjisi, donor yabanci atomuna ait enerji ve donor
elektronunun polarizebilitesi hesaplanmistir. Baglanma enerjisinin, donor yabanci atom
enerjisinin ve polarizebilitenin kuyu genisligine, yabanci atomun konumuna ve elektrik
alan siddetine bagli olarak degistigi bulunmustur.

Yapilan hesaplamalarda, genel kural olarak, yabanci atom kuyu kenarlarina
yaklastikga ve elektrik alan arttikga baglanma enerjisinin ve donor yabanci atom
enerjisinin azaldigi, polarizebilitenin de siddetli bir sekilde sifira yaklagigi bulunmustur.
Ayni zamanda elektrik alan ve kuyu genisligi arttirildik¢a polarizasyonun da arttigi
gozlemlenmistir. Bagka bir deyisle hapsedilme ve simetri azaldikca baglanma
enerjisinin ve donor yabanci atom enerjisinin azaldigi, polarizasyonun arttig1 sonucuna
ulasilmstir.

Bu sonuglar literatiirle uyum i¢indedir.
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