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Doktora Tezi
Coklu Kuantum Tel ve Noktalarmin Elektronik Ozellikleri
Trakya Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dali

OZET

Bu calismada, giincel teknolojik uygulamalarda onemli bir yer tutan kuantum kuyu
telleri ve kuantum noktalarinin elektronik 6zellikleri incelenmistir. Hesaplamalar efektif kiitle
yaklasimi ic¢inde sonlu farklar yontemi ve varyasyonel yontem kullanilarak yapilmstir.
Temel olarak esmerkezli kare kesitli GaAs/AlyGa;xAs kuantum kuyu teli, farkli bi¢imli
kuantum telleri ve esmerkezli kiiresel GaAs/AliGa;xAs kuantum noktast caligilmigtir.
Esmerkezli kare kesitli kuantum kuyu teli i¢inde hapsedilen bir elektrona diizgiin uygulanan
elektrik ve manyetik alanin etkileri arastirilmistir. Bu yapida baglanma enerjisi, yabanci
atomun konumu, bariyer genisligi ve elektrik alan siddetinin fonksiyonu olarak
hesaplanmigtir. Baglanma enerjisinin degisimlerinin elektronun gordiigli potansiyel enerjiye,
yabanct atomun konumuna, diizgiin uygulanan elektrik alan siddetine bagli oldugu
bulunmustur. Farkli bicimli kuantum tellerinde yapilarin sahip oldugu geometrilerin ve
disaridan uygulanan elektrik ve manyetik alanin yabanci atom baglanma enerjisi iizerindeki
etkileri incelenmistir. Ayrica esmerkezli kiiresel kuantum noktasinda baglanma enerjisinin

bariyer genisligi ile degisimleri arastirilmistir.

Yil: 2008
Sayfa: 58
Anahtar Kelimeler: Kuantum Kuyu Teli, Elektrik Alan, Manyetik Alan, Yabanci Atom

Baglanma Enerjisi.
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PhD Thesis

The Electronic Properties of Multiple Quantum Wires and Quantum Dots
Trakya University, Graduate School of Natural and Applied Science
Department of Physics

SUMMARY

In this work, the electronic properties of quantum well wires and quantum dots, which
have a great importance in technological applications, are investigated. The calculations are
performed using the finite difference numerical method and variational method within the
effective mass approximation. Basically, coaxial square cross sectional GaAs/AlyGa;xAs
quantum well wire, quantum wires of different shapes and coaxial spherical GaAs/AlcGa;.
xAs quantum dot are studied. The effects of uniform applied electric and magnetic fields on
an electron confined in the coaxial square cross sectional quantum well wire are investigated.
In this structure, the binding energy is calculated as a funciton of the impurity position, the
barrier widht, electric and magnetic field strength. It is found that, the changes in the binding
energy occurs depending on the magnitude of the potential enegry walls, the position of the
impurity, and the applied uniform electric field strength. The effects of the geometrical
shapes of the structures and the applied electric and magnetic fields on the impurity binding
energy are investigated for the quantum wires of different shapes. Also, the changes in the
binding energy are investigated depending on the barrier widht for the coaxial spherical

quantum dot .

Year: 2008
Pages: 58
Keywords: Quantum Well Wire, Electric Field, Magnetic Field, Impurity Binding Energy
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BOLUM 1: GIiRiS

Diisiik boyutlu yapilar farkli tiir yariletkenlerin bir araya getirilmesiyle
olusturulmaktadir. Kristal biiylitme teknolojisinde saglanan gelismeler ile yariiletkenler ¢ok
hassas bir bicimde bir atomik tabaka iizerine baska bir atomik tabaka yerlestirilerek
biiyiitiilebilmektedir. Baslica deneysel yontemler arasinda Sivi Faz Biiyiitme (LPE),

Molekiiler Demet Biiyiitme (MBE) ve Kimyasal Buhar Depolama (CVD) yontemleri

sayilabilir. Bu yontemler ile boyutlar 10°cm’ den daha kiigiik diistik boyutlu yapilarin
tiretimi gerceklestirilmistir. Bu gelismeler sonucu yeni elektronik devre elemanlarinin yapimi
son derece ilging fizik problemlerini de dogurmustur. Diisiik boyutlu yapilarin elektronik ve
optik ozellikleri halen yaygin olarak arastirilmaktadir.

Giiniimiizde diisilk boyutlu yariiletken yapilarin arastirilmast kuantum fizigi ile
aciklanabilen davraniglara sahip yeni elektronik devre elemanlarinin iiretilmesini miimkiin
kildigindan biiyiik ilgi gekmektedir. Diisiik boyutlu yariiletken sistemlerden olusan nanometre
boyutunda elektronik ve optoelektronik cihazlar giiniimiiz bilgisayar ve haberlesme
endiistrisinde kullanilan devrelerin temel yapitaslarini olusturmaktadir. Bu cihazlarin fiziginin
ve calisma prensiplerinin bilinmesi, bu sistemlerin daha ayrintili olarak incelenmesi ile
miimkiindiir.

Son yillarda diisiik boyutlu yap1 olarak tanimlanan kuantum kuyusu, kuantum kuyu teli
ve kuantum noktalar {izerinde bircok arastirma yapilmistir (Akbas vd. 1995; Okan vd. 2004;
Manaselyan vd. 2002).

Diisiik boyutlu yapilarin akim iletiminde en 6nemli etken olan elektron veya desik
yogunlugu yapiya yabanci atom katilmasiyla kontrollii bir bigcimde artirilabilir. Bu katkinin
yapiya kazandirdigi ozellikler gerek uygulamadaki onemi gerekse icerdigi zengin fizik
nedeniyle son derece ilgi goren bir arastirma konusu olmustur.

Diisiik boyutlu yapilara disaridan bir elektrik alan uygulandiginda elektron dagiliminda
polarizasyon olur ve kuantum enerji durumlart degisir. (Chao vd. 1995; Montes vd. 1998;
Duque vd. 2001). Bu etkiler diisiik boyutlu yapinin kullanildig1 aygitin ¢ikis yogunlugunun
kontrol edilmesinde ve ayarlanmasinda kullanilabilir. Ayrica kuantum enerji durumlarinin
degisimi ile yabanci atom baglanma enerjisi de degistigi icin elektrik alan etkisinin incelemesi
onemlidir. Yapilan caligmalarda etkin kiitle yaklasiminda varyasyonel bir yontem kullanilarak
silindirik ve dikdortgen bicimli kuantum tellerinde disaridan uygulanan bir elektrik alanin

yabanci atom baglanma enerjileri tizerindeki etkileri arastirilmistir. (Aktas ve Boz, 2004; Ulas



vd. 1997; Akbas vd., 1998). Bu calismalarda baglanma enerjisinin telin geometrik bi¢cimine,
yabanct atom konumuna ve uygulanan elektrik alan siddetine bagli olarak artma veya azalma
gosterdigi gozlenmistir.

Manyetik alan etkileri diisiik boyutlu yapilar i¢in Onemlidir. Disaridan uygulanan
manyetik alan, elektronlarin durum yogunlugunun degistirilmesine olanak saglar (Boz ve
Aktas, 2005; Zounoubi vd. 2001; Branis vd. 1993). Daha 6nceki ¢alismalarda manyetik alan
etkisi altindaki silindirik, parabolik ve dikdortgen bi¢imli GaAs kuantum tellerinde yabanci
atom baglanma enerjileri hesaplanmistir. (Boz ve Aktas, 2005; Duque vd. 2001; An vd. 2006;
Niculescu vd. 2001). Bu caligmalarda tel eksenine paralel uygulanan manyetik alanin
elektronu yapinin merkezinde tutmaya calistigl gbzlenmistir.

Son zamanlarda farkli geometrik yapilarda yabanci atom baglanma enerjisi elektrik ve
manyetik alan etkisi altinda hesaplanmistir. (Aktas vd., 2005; Kasapoglu vd., 2003, Erdogan
vd., 2006). Bu calismalarda baglanma enerjisinin disaridan uygulanan elektrik ve manyetik
alan siddetine bagh oldugu kadar yapinin geometrik bicimine de kuvvetlice bagli oldugu
goriilmiistiir. Bu tezde kare, parabol ve iiggen kesitli kuantum tellerini, kare kesitli esmerkezli
kuantum telini ve esmerkezli kiiresel kuantum noktasini inceledik.

Bu calismanin ikinci boliimiinde kuantum kuyusu ve kuantum teli i¢inde hapsedilen
bir elektronun taban durum enerjileri ve dalga fonksiyonlari bulunmustur. Bu yapilara yabanci
atom katilmasiyla baglanma enerjisi hesaplamalart genel olarak verilmistir. Ayrica bu
boliimde elektrik ve manyetik alan etkisinin sistemin Hamiltonyen’ine getirdigi katkilar da
verilmistir.

Diisiik boyutlu yapilarda elektronun enerji durumlarinin incelenmesi Schrédinger
denkleminin ¢oziimii ile miimkiin olmaktadir. Bu yapilarda analitik ¢oziimlerin bulunmasi
yabanci atom varlifinda veya elektrik ya da manyetik alan uygulandiginda zorlastigi icin
niimerik yontemler kullanilmaktadir. Bu niimerik yontemler sonlu farklar yontemi ve
varyasyon yontemidir.

Biz bu tezde sonlu farklar yontemini kullandik. Diger caligmalardan farkli olarak bu
yontemle elektrik ve manyetik alan etkisindeki kuantum tellerinde hapsedilen bir elektronun
biitiin enerji durumlarin1 ve dalga fonksiyonlarini hi¢bir varyasyonel yontem kullanmadan
niimerik olarak hesapladik. Sonlu farklar yontemi her bicimdeki kuantum teline ve noktasina
uygulanabilir. Yapiya yabanci atom katildiginda varyasyonel yontem kullanarak baglanma
enerjilerini hesapladik. Sonlu farklar yontemi ve varyasyon yonteminin uygulanisi iiclincii

boliimde verilmistir.



Son boliimde ise tartisma ve sonuglar verilmistir. Tartisma ve sonuglar boliimiinde
esmerkezli kare kesitli kuantum tellerinde baglanma enerjisini yabanci atomun konumuna,
bariyer genisligine ve elektrik alan siddetine bagh olarak inceledik. Daha sonra elektrik ve
manyetik alan altinda kare-iiggen ve iiggen-iicgen kombinasyonlu kuantum tellerinde
baglanma enerjisine baktik. Son olarak da esmerkezli kiiresel kuantum noktasinin bariyer
genisligine bagh olarak baglanma enerjisini hesapladik.

Bu tezdeki niimerik hesaplamalarda, Fortran 77°de kendi yazdigimiz programlar

kullanilmastir.



BOLUM 2: DUSUK BOYUTLU YAPILAR iLE iLGILi GENEL BIiLGILER

Genel anlamiyla diisiik boyutlu yapilar kuantum kuyulari, kuantum telleri ve kuantum
noktalar1 olarak siniflandirilirlar. Burada boyut yiik tasiyicin (elektron veya desik) serbest
olarak hareket edebilecegi yon sayisimi belirtir. Kuantum kuyular1 ayni tiirden iki yariiletken
tabakanin arasina farkli tiir yariiletken tabakanin eklenmesiyle olusturulur. Kuantum

kuyularina 6rnek olarak Ga, Al As/GaAs/Ga,_ Al _As yapisi verilebilir. Burada x aliminyum

konsantrasyonudur. Kuantum kuyularinda yiik tasiyicilart iki boyutta serbest parcacik gibi
hareket edebilirken, farkli tabakaya dogru (kristalin biiyiitme yoniinde) hareketleri bir boyutta
sinirlanir ve enerjileri kuantize olur. Tasiyicilarin hareketinin iki boyutta kuantize oldugu
yapilar kuantum telleri olarak adlandirilir. Kuantum tellerine 6rnek olarak Ga,_ Al As ile
cevrelenmis kare, ticgen veya silindir kesitli bir GaAs teli verilebilir. Kuantum noktalarinda

ise tastyicinin hareketi ii¢ boyutta da kuantize olur. Ga; sAliAs ile ¢evrelenmis kiip veya

kiiresel bicimli GaAs kuantum noktalar1 olusturulabilir.

Ga;. AL As GaAs Ga;. AL As X

Ey(Ga;.AlLAs) Ey(GaAs) —
A 4

Sekil 2.1: Simetrik Ga; sAlxAs /GaAs/ Ga; xAlxAs kuantum kuyusunun olusturulmas.



Yukaridaki sekilde gosterildigi gibi bir kuantum kuyusu Ga,_ Al As yan iletkenleri

arasina GaAs vyan iletkeninin yerlestirilmesiyle olusturulur. Burada x malzemedeki

aliiminyum miktarim1 gostermektedir.
2.1. Diisiik Boyutlu Yapilarda Hapsedilen Bir Elektronun Ozellikleri

Diisiik boyutlu yapilarda hapsedilen bir elektronun 6zelliklerini incelerken zamandan
bagimsiz Schrodinger denklemini c¢ozerek elektronun enerji Ozdegerlerini ve dalga
fonksiyonlarin1 elde ederiz Bu béliimde diisiik boyutlu yapilardan kuantum kuyulart ve

kuantum telleri incelenecektir.
2.1.a. Ga; xAltAs/GaAs kuantum kuyulari:

Elektronun hapsedildigi potansiyel duvarinin yiiksekligine gore sonlu ve sonsuz kuantum
kuyusu olusturulabilir. Buradaki potansiyel yiiksekligi x konsantrasyonu ile kontrol
edilebilmektedir. Ik 6nce sonsuz kuantum kuyusu incelenecektir. Sonsuz kuantum kuyusunda
potansiyel fonksiyonu

0 -L/2<z<L/2
V(z)={ (2.1)

oo diger yerlerde

olarak verilir. Sekil 2.2°deki sonsuz kuantum kuyusu i¢in V(z) = olan yerlerde elektron

bulunamayacagi i¢in dalga fonksiyonu sifira esit olmak zorundadir. Bu nedenle sadece II.

bolgede ¢oziim vardir.

A V(2)

I II III

A
v

-L/2 0 L/2

Sekil 2.2: Sonsuz kuantum kuyusu



II. bolgede V(z) =0 i¢in Schrodinger denklemini yazarsak

n’ 0w, (2)
-————5 =EVv,(z 2.2
om0z v, (2) (2.2)
buluruz. Bu denklemin ¢6ziimii
v, (z) = Asin(k, z) + Bceos(k, 2) (2.3)

dir. Burada

[2m* E
k, = mhz - (2.4)

olarak verilir.z =—L/2 ve z= L/2 de sinir sartlarin1 uygularsak,

k,L

Asin( )=0
2 2.5)
k L
Bcos(——)=0
2
buluruz. Buna gore iki miimkiin ¢6ziim vardir.
= Bcos(k n=1,3,5,......
v, (2) (k,2) 2.6)

v, (z)=Asin(k,z) n=24,0,...

burada £k, =% dir. A ve B katsayilari normalizasyon sabitleridir. Bu sabitler dalga

fonksiyonunun normalize edilmesiyle bulunur.

L/2

[v. @, (dz=1 2.7)

-L/2



Enerji 6zdegerleri ise,

2_2
E =7 (2.8)

" 2m*[? "

olarak bulunur. Bu sonuca gore, potansiyel kuyusundaki bir parcaciin alabilecegi enerji

0zdegerleri bir n tamsayisina bagh olarak kesikli degerlerde bulunabilir (Karaoglu, 1994).

Sekil 2.3’teki sonlu kuantum kuyusunu ele aldigimizda, potansiyel fonksiyonu

0 —L/2<z<L/2
V(z)= . (2.9)
V, diger yerlerde
olarak tanimlanir. Bu durum icin Schrodinger denklemi
1 'w(z
-0V Ly () = Epa) (2.10)
2m oz
denklemi ile verilir.
V(z)
I
Vo
II I

A
v
N

-L/2 0 L/2

Sekil 2.3: Sonlu kuantum kuyusu.



(2.10) denklemini diizenlersek

IV _y()- )2 y(z)=0
0z h

buluruz. Bu denklemin ¢6ziimleri;

I. bolge icin,

2m*
bulunur. Burada o =, /h—z(V0 —F) dir.

IL. bolge i¢in dalga fonksiyonu,

v, (z) = Aexp(az)

¥,(z) = Ccos(k,z)+ Dsin(k,z)

*
olur. Burada k, = 21};1—2E olarak verilir.

II1. bolge icin ¢oziim,

W (2) = Bexp(—az)

2.11)

(2.12)

(2.13)

(2.14)

olur. @ yukarida tanimlandig gibidir. Sinir sartlar1 uygulandiginda cift ve tek coziimler

bulunur. Buna gore cift coziimler,

Cexp(aL/2)cos(k, L/2)exp(oz) —oo(7(—=L/2
Y (2) = Ccos(k,L/2) —L/2<z<L/2
Cexp(aL/2)cos(k,L/2)exp(—oz)  L/2{z{eo

ve tek ¢oztimler de

(2.15)



—Dexp(aL/2)sin(k_L/2)exp(az) —oo(z(—L/2
v, (z)= Dsin(k_L/2) ~L/2<z<L/2 (2.16)
Dexp(aL/2)sin(k L/2)exp(—az)  L/2(z(e

seklindedir. C ve D normalizasyon katsayilaridir (Karaoglu, 1994).

2.1.b. Ga; Al As/GaAs Kkuantum telleri:

< Z
y Ga;_xAlAs

GaAs

L,/2

L2

Sekil 2.4: Kare kesitli kuantum teli.

Kuantum tellerinde elektronun hareketi iki yonde sinirlandirilir. Yukaridaki sekilde
verilen kuantum telinde elektron x ve y yonlerinde potansiyel engelleri ile hapsedilmistir.

Sonsuz kuantum teli i¢in potansiyel

0 |x|SLX/2 ve |y|SLy/2

2.17
oo |x|>Lx /2 ve |y|>L‘y /2 ( )

V(x,y) ={

seklindedir. Sonsuz kuantum teli i¢indeki bir elektron icin Schrodinger denklemini yazarsak,

[_hzd d  d

L +dy2 +dzz)+V(x,y)}vfo(x,y,z)=E0v/0(x,y,z) (2.18)
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z yoniinde sinirlama olmadigi i¢in elektron bu yonde serbest parcacik gibi davranir ve

diger yonlerde kuantize olur. Bu yiizden dalga fonksiyonu;

Wo(x,y,2) =¥, (x, VY, (2) (2.19)

seklinde alinarak Schrédinger denkleminin ¢oziimii

W, (x,y,2)= Acos(Li X) cos(Ll y)exp(ik,z) (2.20)

x y

olur. Elektronun taban durum enerjisi de

Wwlor,  m,|, Bk]
E = IV () | —= 2.21
: 2m*[<Lx) (L}ﬁ S (221)
olarak bulunur.
Sonlu kuantum telini ele alirsak potansiyel
0 <L, /2 ve  |y<L,/2
V(x,y)= (2.22)
Vo o |apL, /2 ve WL, /2
bicimindedir ve sonlu kuantum kuyusu i¢in Schrédinger denklemini
Ay, VW32 = By, 2) (223)
2m* dx*  dy*  d7’ " Y Y £4 '

olarak yazabiliriz. Bu denklemin analitik olarak ¢oziilebilir. Ancak bazi degisik potansiyel
profilleri i¢in analitik ¢6ziim ¢ok zor veya imkansiz olabilmektedir. Boyle durumlarda Runge-

Kutta veya sonlu farklar yontemi gibi niimerik yontemler kullanilmaktadir.
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2.2. Diisiik Boyutlu Yapilarda Elektrik Alan Etkisi

Elektrik alan etkisiyle yariiletken devre elemanlarinin fiziksel 6zelliklerinde meydana
gelen degisimler deneysel ve teorik olarak yogun bir bi¢cimde arastirilmaktadir. (Akbas, 1998;
Okan vd. 2000; Akankan vd., 2006).Yariiletken bir kristale biiyiitme yoniinde bir elektrik alan
uygulanmasiyla yiik tasiyicilart dagiliminda polarizasyon olusur ve enerji durumlarinda
kaymalara neden olur.
Diisiik boyutlu sistemlere elektrik alan uyguladigi zaman sistemin Hamiltonyeni’ne bir

elektrik alan terimi eklenir. Bu terim
H' =|¢|Fx (2.24)

olarak verilir. Burada e elektronun elektrik yiikiinii ve F ise x yoniinde uygulanan diizgiin
bir dis elektrik alan siddetini gostermektedir. Ornegin, bir kuantum kuyusuna x yoniinde bir
elektrik alan uygulanmasi ile kuyunun alacagi sekil 2. 5° de gosterilmistir.

Niimerik hesaplarda ¢ok biiyiik ve ¢ok kiiciik sayilardan kacinmak i¢in elektriksel

potansiyel enerji,

eFx =mnx (2.25)
olarak alinir.
4 W= Fle:EI
_— T Vo — F=0
e
L2 ~Tg L2 .

Sekil 2.5: x yoniinde uygulanan elektrik alan etkisi altindaki kuantum kuyusu
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(2.25) denkleminde,

|e|a*F _a*F 001 F
R* R* 5,83

(2.26)

dir. Buradaki elektrik alan biiyiikliigii F, kV/cm birimindedir. Ayrica uzunluk birimi olarak

2

etkin Bohr vyaricapt a*= ve enerji birimi olarak  etkin Rydberg enerjisi

2
m*e

2
R*zzz—*z olarak verilir. Burada & ve m*, sirasiyla kristalin dielektrik sabiti ve

m*a
elektronun etkin kiitlesidir. GaAs kristali i¢cin £ =12.5 ve m*=0.067m, (my serbest elektron

kiitlesi) kullanilarak a*=100A° ve R*=5.83meV olarak hesaplanir.

2.3. Diisiik Boyutlu Yapilarda Manyetik Alan etkisi

Bir kristale manyetik alan uygulanmasi elektronik seviyelerin boyutlulugunu
degistirir ve durum yogunluklarinda yeni bir dagilima yol acar (Niculescu vd.,1998; Masale
vd. 1992). Di1s manyetik alan etkisi iletim durumunda bulunan iki boyutlu bir yapinin hassas
bir sekilde karakterize edilmesi icin yOntemler gelistirilmesine olanak saglar.
Magnetofotoiletkenlik ve siklotronrezonans deneyleri buna ornek verilebilir (Aktas, 1998).
Ayrica manyetik alanin katihal fizigindeki onemli bir uygulamasi da Hall iletkenliginin
kuantizasyonudur (Kittel, 1996).

Diisiik boyutlu yapilara diizgiin bir manyetik alan (B=VxA ) uygulandiginda genel

Hamiltonyen,

2
H=—1 ﬁ+HA +V(x,y) (2.27)
2m* c

olarak verilir. Bu Hamiltonyende A manyetik alanin vektor potansiyeli ve P momentum
olarak tanimlanir. Bir kuantum teli i¢inde bulunan bir elektrona z ekseni boyunca bir
manyetik alan uygulandiginda, R* etkin Rydberg ve a* etkin Bohr yarigap1 uzunluk birimleri

kullanilirsa sistemin Hamiltonyeni,
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2
H=—V?+%4ﬁ+y%+yg+vuJo (2.28)

ho eB

C

olur. Burada y= , W =
2R* m*c

"dir. Taban durumu i¢in L, agisal momentumun 6zdegeri

sifir olur.
2.3. Diisiik Boyutlu Yapilarda Yabanci Atom Problemi

Diisiik boyutlu yapilarda yar iletken malzemelere yabanci atom katilmasiyla tasiyici
sayist ve dolayisiyla da iletkenlik arttirilabilir. Yabanci atom katkisinin yapiya kazandirdigi
ozellikler gerek uygulamalardaki Onemi gerekse igerdigi zengin fizik nedeniyle c¢ok
calisiimaktadir (Aktas 1998; Boz 2004) . Yabanci atomlarin elektronik ve optik dzelliklerinin
anlasilmasi diisiik boyutlu yapilar kullanilarak iiretilen cihazlarin optik ve iletim 6zelliklerini
anlamak icin ¢cok onemlidir (Erdogan vd., 2005; Niculescu vd., 2001).

Diisiik boyutlu yapilara yabanci atom katildiginda sistemin Hamiltonyeni’ne ek bir
terim gelir. Bu terim elektron ve yabanci atom arasindaki Coulomb etkilesme terimidir.
Rydberg birim sisteminde sonlu kuantum teli icinde bir yabanci atom katildi§inda sistemin

Hamiltonyen’i

2 2
v vy (2.29)

H=- —
2m* elr -7}

ile ifade edilir. Burada [F—F|= \/ (x=x,) +(y—y,)° + 7" elektron ve yabanci atom

arasindaki mesafedir. (2.29) denklemi a* ve R* birimlerinde

H=-V* -

——+V(x,y) (2.30)
7 -7

olarak yazilir. Yabanci atoma bagli elektronun enerji 6z degerlerini ve dalga fonksiyonlarini
bulmak i¢in varyasyonel yonteme basvurulur. Buna gore yabanci atom icin deneme dalga

fonksiyonu
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W, (x,y,2) = NW, (%, 3, D) exp(—(x—x,)* +(y = y,)? + 22/ A) 2.31)

olarak secilebilir. Buradaki A varyasyonel parametre, ¥, (x,y,z) yabanci atom yokken sonlu
farklar yontemi ile bulunan taban durum dalga fonksiyonudur. Yabanci atom baglanma
enerjisi E,, yabanci atom yokken sistemin taban durum enerjisi ile yabanci atom varken

sistemin taban durum enerjisi arasindaki fark olarak tanimlanir. Buna gore

<l//j (.X', y’ Z)|H|l//z (.X', y’ Z)>
<l//i (X, Y, Z)|l//i (X, Y Z)> Ain

E,=E, - (2.32)

olarak yazilabilir.
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BOLUM 3: SAYISAL YONTEMLER

Kuantum mekaniginde karsimiza ¢ikan problemlerin cogunda, sistemin Schrodinger
denklemini analitik olarak ¢c6zmek ¢ok zor veya imkansizdir. Bu durumda sayisal yontemlere
bagvurulur. Bu boliimde calismalarimizda kullandigimiz sonlu farklar yontemini ile
varyasyon yontemini inceledik. Sonlu farklar yontemiyle disaridan uygulanan elektrik ve
manyetik alanin etkisi altindaki sistem i¢in varyasyona gerek kalmadan niimerik ¢oziim
yapilabilmektedir. Ayrica sonlu farklar yonteminin her tiirlii geometrik bi¢imdeki kuantum
tellerine uygulanabilme avantaji vardir (Moghraby vd., 2002). Sonu¢ olarak bu yontemle bir
fiziksel problemi temsil eden iki boyutlu diferansiyel denklemler hizli bir sekilde niimerik

olarak ¢oziilebilmektedir.
3.1. Varyasyon Yontemi

Varyasyon yontemi baslangicta tahmin ettigimiz dalga fonksiyonunu gelistirmeyi ve
taban durum enerjisi minimize ederek bulmayi amaclayan bir yontemdir. Bu yaklasik yontem
sistemin en diisiik enerji durumuna kars1 gelen 6z fonksiyonun bicimi hakkinda tahminde
bulunabildigimiz 6zdeger problemlerine uygulanabilir.

Bir H Hamiltonyenin dzdegerleri E, ve ozvektorleri U, olsun. Taban durumu
icin

HU, = E,U, 3.1)

dir. Varyasyon islemini uygulayacagimiz sistemin herhangi bir i durumunda Hamiltonyenin

beklenen degeri i¢in asagidaki esitlik yazilabilir.

E=<H>=M2EO 3.2)

(viv)

v fonksiyonu normlanmigsa payda bire esit olur. Yukaridaki esitlik ancak yw=U,
durumunda miimkiindiir. Her w durumu {U,} o6zvektorlerinin siiperpozisyonu olarak

yazilabilecegi icin
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Y= iciU ; Z:|c,.|2 =1 (Normlanmis ¥ durumu)
E=W.Hy)=)>>¢ c,U,HU)) (3.3)
i

- chi*chj U,;.U;) :ZZC"*C/‘E@J
i T
e Sl

olur. Her zaman taban durumu diger durumlardan kiiciik enerjili oldugu icin (E; = E,)) i¢in,

serinin her teriminde E, yerine E, alirsak esitligin sag tarafi kiigiiliir.

E> Z|ci|2E0 = EOZ|ci|2

E>E,

(3.4)

bu esitlige gore E degeri ne kadar asagi cekilebilirse, taban durumuna o kadar yaklagilmis

olunur. Segilen ¥ deneme dalga fonksiyonu bir A parametresine bagl ise, E degeri bu A
parametresine gore nimimize edilerek taban durumuna iyice yaklasilir. Bu degisken <H > ‘nin

miimkiin en kiiciik degerini alincaya kadar degistirilir.

y=y(,A)
H
<I/I|W > (3.5)
oE
-0
oA
Bu yontem daha genel olarak  (4,,4,,4; e ,A,)gibi birden cok parametreyle

uygulanabilir. (Karaoglu, 1994; Koksal, 1992).

3.2. Sonlu farklar yontemi

Sayisal yontemlerin hemen hepsi ele alinan fonksiyonun en azindan yerel olarak

analitik oldugu ve bir polinom ile temsil edildigi kabuliine dayanir. Sonlu farklar yontemi
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genellikle interpolasyon, integral ve tiirev alma gibi islemlerde fonksiyonu bir polinom ile
temsil edilir. Sonlu farklar yonteminin avantaji Sonlu farklar yontemi farklar tablosu
kullanimim gerektiren bir yontemdir (Karaoglu vd., 1996).

Fonksiyonun esit araliklarla olusturuldugunu varsayalim ve bagimsiz degiskende

diizgiin ve esit arliklarla olciiliirse;

X Y 1. farklar 2. farklar
X0 Yo
> Yi— Yo
XN > Y2 =2y + ¥
> Yo™ 0N
X, ) > Y =2y, +
> yn - y”_l
xn yn

Sekil 3.1: Farklar tablosu

Wi 1
{;{)'i

Sekil 3.2: Sonlu farklar yonteminde dalga fonksiyonunun gosterimi
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v _Ay Vi =Vi, (3.6)
dx  Ax  x,, —x

Yukarida goriildiigii gibi ileri farklar1 belli bir noktada sonlandirdik. Sonlu farklar
yontemi deyimi buradan gelir. Yukaridaki ifadeyi baska bir noktay: alarak yazarsak;

dl//:Al//:l/jz_l/jt—l (3 7)
dx Ax  x,—x., '

ikinci dereceden yazarsak

dy _d dy,_A dy
dx*  dx dx Ax dx (3.8)
dz‘// — Vi~ 2‘//,‘ +V.,
dx’ dx?

buluruz.

3.2.a. Sonlu Farklar Yonteminin Kuantum Kuyularina Uygulanmasi:
Kuantum kuyu ¢6ziimleri i¢in Schrodinger denklemini ¢6zmemiz gerekir. Buna gore,

_ Ny
2m*  dx’

+[V(x) - Elp(x)=0 (3.9)

denklemini a* ve R* birimlerini kullanarak tekrar yazarsak

2
VD Ly - Elp =0 (3.10)
dx
elde ederiz. Kuantum kuyusunu ¢ozmek icin ilk 6nce kuyuyu dx esit araliklartyla i=1,2, .....,n

esit parcaya bolelim.
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4 V(x)

SN

W

Sekil 3.3: Sonlu farklar yonteminin sonlu kuantum kuyusuna uygulanisi

1. nokta i¢in yukarida elde ettigimiz 2. tiirev ifadesini Schrodinger denkleminde yerine

koyarak

Va2Vt Yy - Ely, =0 G.11)
dx
elde ederiz. i=1 i¢in (3.11) denklemini tekrar yazarsak;
—WHV(}Q)—E]% =0 (3.12)
by

(3.11) denklemini diizenlersek,

~—l-venacw, +p - £y, (3.13)

buluruz. i=2 icin;
1
—Wkwl —Q+V(x,)dW, +y, | = Ev, (3.14)
i=3 icin;

—Elz[% —Q+V ()W, +v, = Ey, (3.15)
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Benzer sekilde n nokta i¢in n tane denklem yazilir. Bu denklemleri de asagidaki gibi

matris seklinde yazabiliriz.

2—v(x)dx® 1 0 0 . . .. vl [w]
1 —2—v(x)dx> 1 0o . ... v, v,
1 0 1 —2-v(x)dx> 1 . . .. Y, _E v, (3.16)
dx’ . '
I vl v

Bu matrisi ¢oziimii bize E, enerji 6z durumlarim1 ve ¥, dalga vektorlerini verir. Sekil

3.4’de sonlu ve sonsuz kuantum kuyular icin analitik ¢6ziim ve sonlu farklar yontemi ile
bulunan sonuglar gosterilmistir. Sonlu farklar yontemi ile analitik ¢Oziimler ile uyum

icerisindedir.
3.2.b. Sonlu Farklar Yonteminin Kuantum Tellerine Uygulanmasi:

Kuantum teli i¢inde hapsedilen bir elektronun enerji Ozdegerlerini ve dalga
fonksiyonlarin1 bulmak i¢in Shrodinger denklemini ¢6zmemiz gerekir. Elektrik ve manyetik
alan etkisi altinda, Rydberg birim sisteminde kuantum teli icin Shrodinger denklemini soyle

yazabiliriz;

Hy =Ey

d’® d’ 1, 5.
—— ———+V(, )+ nx+—y (x" + x,y)=(E_+E X,
{ o T Ve @ ey ) = B E ) G
Burada F: kV/cm cinsinden elektrik alan siddeti ve B: Tesla cinsinden manyetik alan

siddeti olmak tizere 1 = 5—};3 , y=1576*B ’dir.

b



E(R")

Sekil 3.4.A: Sonlu kare kuyu i¢in taban durum enerjisinin kuyu genisligi ile degisimi.

40

21

35

30

25

20

15 +

10

—— sonlu farklar yéntemi
------- analitik ¢6zim

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

100

———————— sonlu farklar yontemi
------- analitik ¢6zim

B: Sonsuz kare kuyu i¢in taban durum enerjisinin kuyu genisligi ile degisimi.
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Kuantum teli ¢oziimii i¢in sonlu farklar yontemini kullanmak iizere soyle bir yol
izleyebiliriz. Teldeki bir elektronun hareketi iki boyutta sinirlandigindan; x ve y eksenlerinde

esit adimlarla dalga fonksiyonlarini yazalim (Tsetseri vd., 2002; Moghraby vd., 2002).

1 2 3 ... n
> X
w20 y(n,D)

y

1,2
o vw(1,2)
3 w(1.3)
n

y

Sekil 3.5: Kuantum telinde dalga fonksiyonlarinin farklar tablosu iizerinde gosterimi

Sonlu farklar yontemindeki ikinci tiirev tanimin1 kullanarak /(1,1) i¢in Shroninger

denklemi yazilirsa ;

L w100 - 20+ (1.2) -~ O - 2p (LD + 20 +
dx dy

VA (L) = (E, +E, (L) (3.18)

bulunur. Benzer sekilde w(1,1),w(1,2),......... ,W(n,n) icin (3.18) denklemi tekrar yazilirsa
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€+V(1,l) —# 0 0 0 0 -0 \ /l//(l,l)\ Mﬂm

.x2 dyz
1 4 1 _1 (1,2)
- - R 1,2 v,
5 VA e 0 0 0 0 T4 y(12)
1 4 1 w(13) w(13)
— +V 1’3 __ e e e
o Tar a0
=E
0 o0 Lo 0o o0 - ! i+V(n n) v(n,n)
\ . ' dy? dx*  dx’ ’ / K / (('19
(3.19)

matrisi elde edilir. Bu matrisi ¢dzen bir programla E enerji 6zdegerlerini ve y(x,y)  dalga
fonksiyonlarin1 bulabiliriz. Bunun i¢in fortran altinda c¢alisan ve hazir library kullanarak
matrisleri ¢ozen bir program kullandik. Analitik ¢6ziimiin ¢ok zor veya imkansiz oldugu
durumlarda hazirladigimiz matrisi bu programa c¢ozdiirerek hem enerji 6zdegerlerini hem de

dalga fonksiyonlarim hizli bir sekilde bulmus olduk.
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BOLUM 4. SONUCLAR VE TARTISMA

Bu boliimde, boliim 3’te anlatilan analitik ve sayisal yontemler kullanilarak, kare
kesitli esmerkezli kuantum telinde baglanma enerjisinin yabanci atom konumuna, bariyer
genisligine ve elektrik alan siddetine bagl olarak degisimine bakildi. Daha sonra disaridan
uygulanan elektrik ve manyetik alan altinda farkli bi¢imli kuantum tellerinde yabanci atom
baglanma enerjisi hesaplandi. Son olarak da esmerkezli kiiresel kuantum noktasinda bariyer
genisligine bagl olarak baglanma enerjisi hesaplanmis ve ilgili yorumlar yapilmstir.
Hesaplamalar etkin kiitle yaklasimi icinde sonlu farklar yontemi ve varyasyon yontemi

kullanilarak yapilmistir.

4.1. Kare Kesitli Esmerkezli Kuantum Telinde Yabanci Atoma Elektrik ve Manyetik
Alanin Etkisi

Daha once yapilan calismalarda dis elektrik ve manyetik alan altinda koaksiyel
silindirik kesitli kuantum tellerinde yabanci atom baglanma enerjisi hesaplanmistir (Aktas vd.,
2005; Mikhailov vd., 2000)

Bu bolimde yabanci atom konumuna, elektrik alan siddetine ve bariyer genisligine
bagl olarak kare kesitli esmerkezli kuantum telinde yabanci atomun taban durum baglanma
enerjileri hesaplanmistir. Kare kesitli esmerkezli kuantum teli sisteminin geometrik yapisi
sematik olarak sekil 4.1.A’da gosterilmistir. Sekil 4.1.B’de, x eksenine gore potansiyel profil
kesiti vardir.

Etkin kiitle yaklasimi icinde z ekseni boyunca uzanan kare kesitli esmerkezli kuantum
teline tel eksenine dik olarak x yoniinde elektrik alan uygulanmasi durumunda sistemin

Hamiltonyeni,

-2

1[5 eA

H= P+Z2| +dFx+Vix,y) 4.1)
2m* c

olarak yazilabilir. Burada m* elektronun etkin Kkiitlesi, F elektrik alan siddetidir. P

- ) e - 1 1
momentum operatorii, A manyetik alanin vektor potansiyelidir ve A = (—EBy,EBx,O),

B= (0,0, B) olarak secilmistir. m* elektronun etkin kiitlesidir.
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] o

Gal_XAles

V(x)

»
>

<o
T, Ts T,

Sekil 4.1.A: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinin sematik gosterimi.

B: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinin x eksenine gore potansiyel profil kesiti



26

Denklem (4.1) de V(x,y) sonlu bariyer potansiyelidir ve

0 0<x<x, ; 0<y<y

V(x, y)= Vo X SXx2Xx, 5 ySysy, 42)
’ 0 X, SXx<Xx; ; y,Sy<y, '

Vo o x3Sx{ee 5 y; S y(e
olarak verilir. Burada Vp=228meV alinmustir.

Sistemin Hamiltonyen’i uzunluk birimi olarak a*=#h’e/m*e* etkin Bohr

yarigap1 ve enerji birimi olarak R* =m*e" /2h°€” etkin Rydberg birim sisteminde
7/2
H:—V2+17x+;LZ+T(x2+y2)+V(x,y), (4.3)

olarak verilir. Burada 7 = |e|a * F(kV /cm)/ R* (F elektrik alan siddeti) ve y =ehB/2m cR’

(B manyetik alan siddeti) dir. L, agisal momentum operatOriiniin z bilesenidir ve taban
durumu i¢in sifirdir. Burada elektronun hareketi x ve y yonlerinde smirli z yOniinde ise

serbesttir. Taban durum enerjisi E; ve taban durum dalga fonksiyonu ¥ (x,y,z) nin x ve y

bilesenleri ¥,(x, y)sonlu farklar niimerik yontemi ile bulunur. Bu yontem bolim 3.2°de

aciklanmisti. O halde yabanci atom yokken sistemin taban durum enerjisi
Hll//l(x’ y)=Ell//1(x, y)’ (44)
denkleminden bulunur. Burada H,

H =—i—i+7]x+y—2(x2+y2)+V(x,y). 4.5)
: ox® oy’ 4

seklindedir.
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(x,,¥,;,0) noktasinda bulunan bir yabanci atom i¢in sistemin Hamiltonyen’i

2
e

RPN (P

H,=H (4.6)

olarak alinir. Burada \/ (x—x,)>+(y—y,)> +z° yabanci atom ile elektron arasindaki mesafe,

£ elektronun hareket ettigi ortamin dielektrik sabitidir ve sistemin her yerinde £=12.5

alinmistir.

Yabanci atomun taban durumu icin deneme dalga fonksiyonu

¥, (x,y,2) =N,y (x, y)eXP(_\/(x_x;)z +(y - yi)2 +2° 1 A) 4.7)

olarak secilir. Burada N, normalizasyon sabiti ve A varyasyonel parametredir. Bu parametre

H, hamiltonyeni kullanilarak bulunan E, in minimize edilmesiyle bulunur.
E, = (¥, (3. D HL (e 3.2), (48)

a* ve R* birimlerinde yabanci atom baglanma enerjisi E,, yabancit atom yokken
elektronun taban durum enerjisinden E,’dan yabanci atom varken ki FE, enerjisinin

arasindaki fark olarak tanimlanir.

1,2, (4.9)

burada

T Zexp(-2y(x—x)’ +(y—y)? +z2> /A
A= [ [axdyy," (x| J dz
Y =X Ay A

(4.10)

Ve



28

B= j jdxdyy/f(x, y)_j:);p(—zJ(x—xi)2 +(y—y,) +22 1 )z 4.11)

—oco—00

olarak verilir. (4.10) ve (4.11) denklemleri ii¢ katli integral oldugundan bunlan elle ¢6zmek
zordur ve bilgisayarda bu integrallerin hesabi ¢ok zaman alir. Bu nedenle Bessel
fonksiyonlarini kullanarak (4.10) ve (4.11) denklemlerini iki katl integral olarak yazabiliriz.

1. derece modifiye Bessel fonksiyonlarinin K, (xf) integral gosteriminin tanimi

asagidaki gibidir. (Gradshteyn ve Ryzhik, 1980).

Jr ( )vTeXp(_thszz)zzvdz. (4.12)

X
F(l)+;) 205 Att+z

K, (xt)=

Bu tanimi kullanarak yukaridaki integraller

A = 2K, (24 (x— x> +(y—y,)* 1 A)

4.13)
B' =2J(x—x)* +(y =) K, (x=x)* + (y— y)* | A),

olur. Burada K,ve K, sirasiyla birinci derece modifiye Bessel fonksiyonlaridir. Buna gére A

ve B yeniden yazilirsa

A= [ [dxdyy” (x, K, 2y (x=x)> +(y =) 1 A) (4.14)

—oco—00

Ve

B= [ [dxdyy, (x, y)J(x=x)" + (3= 3" K, (2 (x=x)> + (y=y)* 1 ) (4.15)

—oco—00

bicimini alir.
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Kare kesitli esmerkezli GaAs kuantum telinde yabanci atom baglanma enerjisi,

yabanci atom konumunun, elektrik alan siddetinin ve bariyer genisligi 7,  nin fonksiyonu

olarak hesaplanmistir. ilk 6nce sistemde yabanci atom yokken elektrik ve manyetik alan
etkileri incelenmistir. Hesaplamalar etkin kiitle yaklasimi i¢inde sonlu farklar ve varyasyonel
yontem kullanilarak yapilmigtir. Sistemin her yerinde € =12.5 alinmis ve sonuclar a* ve R*
birimleri cinsinden verilmistir (a*=98 A ve R*=5.83 meV). Yaklasik olarak Vop=228meV
potansiyelini karsilayan Al konsatrasyonu x=0.3 olarak secilmistir.

Ik olarak Sekil 4.2.A’da kare kesitli esmerkezli kuantum telinin elektrik ve manyetik
alansiz potansiyel profili gosterilmistir. Bu sekillerde Tg=0.2a* alinmistir. Sekil 4.2B’de
taban durum enerjisi ve dalga fonksiyonunu, Sekil 4.2.C’de ise 1. uyarilmis durum enerjisi ve
dalga fonksiyonu gosterilmistir.

Kare kesitli esmerkezli kuantum telinde elektrik alan etkisi sekil 4.3’de gosterilmistir.
Elektrik alan x yoniinde uygulanmis ve siddeti F=15kV/cm ve F=30kV/cm olarak alinmstir.
Uygulanan elektrik alan esmerkezli kuantum telinin simetrisi bozmakta ve enerji degerleri
azalmaktadir. Sekil 4.4’de x yoOniinde elektrik alanla birlikte z yoniinde manyetik alan da
uygulanmaktadir. Burada elektrik alan ile manyetik alan arasinda bir ¢ekisme olmaktadir.
F=15kV/cm elektrik alan altinda B=0.63T manyetik ala uygulandiginda enerji degerleri
artmig ve taban durum dalga fonksiyonunun bir kismi i¢ tele dogru kaymistir. Manyetik alan
1.9T yapildiginda ise elektrik alanin etkisi tamamen azalip manyetik alan daha etkin olmustur.
Taban durumda elektron tamamen i¢ tele gecmistir. Manyetik alan elektronu i¢ telde daha ¢ok

lokalize etmistir.
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Sekil 4.2.A: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinin potansiyel profili
B: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinin taban durum enerjisi ve dalga fonksiyonu

C: Kare kesitli egsmerkezli kuantum telinin 1. uyarilmis durum enerjisi ve dalga fonksiyonu
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Sekil 4.3: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinde x yoniinde uygulanan F=15kV/cm ve

F=30kV/cm elektrik alan siddetleri i¢in, potansiyel profilleri ile taban durum ve birinci
uyarilmis durum dalga fonksiyonlari



32

F=15kV/cm B=0.63T

F=15kV/cm B =1.9T

I

N
A

'I A\

v, (%.Y)

e
_—

—
>
x
~
>

E,=19.00 R*

v,(%Y)

il
,fl

N
TN
[N m.‘e\

/"‘;""o\’\s\\\\\}\:\’.!"h
R
Gt LS

w(xy)

Sekil 4.4: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinde x yoniinde F=15kV/cm elektrik alan siddeti

ve z yoniinde B=0.63T ve B=0.9T manyetik alan siddetleri i¢in potansiyel profilleri ile taban
durum ve birinci uyarilmis durum dalga fonksiyonlari.
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Sekil 4.5 ve sekil 4.7°de sirasiyla kuantum telinin merkezinde ve sag dis telin

kenarinda bulunan yabanci atom i¢in elektrik alanli ve alansiz baglanma enerjileri 7, bariyer
genisliginin fonksiyonu olarak gosterilmistir. Her iki sekilde de 7, =0.4a* sabit ve T,
0.1’den baglayarak artarken 7,, 1a* dan 0’a dogru azalmaktadir.

Sekil 4.5’de ilk Once bariyer genisligi ince ve 7T,, 7,den daha biiyiik oldugu i¢in
elektron cogunlukla distaki kuantum telinde yerlesmistir. Bu durum sekil 4.6’da Tp=0.4a*

icin gosterilmistir. F=0 i¢in, Tp artarken elektron ve yabanci atom arasindaki zayif Coulomb

etkilesmesinden dolay1 baglanma enerjisinde ¢ok az bir azalma goriiliir. 7, (= 0.6a*) kritik

degerinde, elektron artik distaki kuantum telinde tutunamaz ve icteki tele gecer. Bu da
baglanma enerjisinde artisa sebep olur. Elektronun i¢ telde bulundugu sekil 4.6’da Tg=0.8a*
degeri icin goriilmektedir. Disaridan bir elektrik alan, F =30kVem™ uygulandiginda,
baglanma enerjisi elektrik alansiz duruma kiyasla Coulomb etkilesmesinden dolay1r azalma
gosterir. Elektrik alan elektronu distaki kuantum telinde tutmaya calistigi icin, kritik bariyer
genisligi daha biiylik bir degere gider. Kritik bariyer genisligi asildiktan sonra elektron ic
kuantum telinde yer amaya baslar ve baglanma enerjisi artar. Buradaki artis elektrik alansiz
artistan daha keskindir.

Sekil 4.7°de yabanci atom distaki telin sag kenarinda bulunmaktadir. Elektrik alan
yokken, yukaridaki durumdan farkli olarak, baglanma enerjisi, 7, = 0.7a *kritik degerine
kadar artan bariyer genisligi ile neredeyse dogrusal olarak artmaktadir. Bu durum, distaki

kuantum telinde bulunan elektronun dalga fonksiyonunun bulunma olasiliginin 7, azalirken

daha giiclii olma egilimi gostermesinden kaynaklanmaktadir. Kritik deg§erden daha biiyiik
bariyer genisligi i¢in, elektron icteki kuantum teline tiinelleme yapar ve sabit bir degere
varmadan 6nce baglanma enerjisinde bir azalma gozlenir. Ciinkii distaki tel o kadar incedir ki,
baglanma enerjisi iizerindeki etkisi kaybolur. Bundan dolayr baglanma enerjisi bariyerde
yabanci bir atomlu tek bir kuantum telinin sinirina uyan bir enerji degerine gecer. x yoniinde

F =30 kVem elektrik alan uygulandiginda7,’ye gore baglanma enerjisinin davranisi,

yabanct atomun merkezde oldugu durumdaki davranisina benzer. Ciinkii elektrik alan dalga
fonksiyonunu distaki kuantum telinin sol kisminda ve yabanci atomdan uzak yerlesmeye
zorlamaktadir. Elektrik alandan dolay1 kritik bariyer genisligi daha biiyiik degerlere kayar.
Kritik bariyer genisligi asildiginda baglanma enerjilerinde tek bir kuantum telinin sahip

oldugu baglanma enerjisine dogru yaklasmak icin bir egilim gosterir.
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Sekil 4.5: F=0 ve F=30kV/cm icin yabanci atom baglanma enerjisinin bariyer genisligi ile

degisimi.
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Sekil 4.6: Kare kesitli esmerkezli kuantum telinde farkli bariyer genislikleri i¢in potansiyel
profilleri ve taban durum dalga fonksiyonlari.
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Sekil 4.7: F=0 ve F=30kV/cm icin dis tel kenarinda bulunan yabanci atom baglanma

enerjisinin bariyer genisligi ile degisimi.
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4.2. Farkh bicimli kuantum tellerinde elektrik ve manyetik alan altinda yabanci atom

baglanma enerjisi

x ve y yonlerinde farkli potansiyel engelleri alinarak farkli bicimli kuantum telleri
elde edilmistir. Buna gore sekil 4.8A’da x-ekseninde kare kuyu, y-ekseninde iicgen kuyu
potansiyeli alinarak V-bicimli kuantum teli ve sekil 4.8.B’de her iki eksende de iiggen kuyu
potansiyeli alinarak iicgen kombinasyon kuantum teli olmak iizere farkli bi¢imli kuantum
telleri elde edilmistir. V-bicimli kuantum telleri teknolojide lazer uygulama alanina sahip
oldugundan son yillarda biiyiik ilgi gormektedir (Kim vd., 2000; Deng vd., 2001; Kasapoglu
vd., 2003). Ayrica kuantum tellerinde geometik etkiler bircok arastirmanin konusu olmustur.

x yoniinde uygulanan elektrik alan ve z yOniinde uygulanan manyetik alan altinda
farkli bicimli kuantum tellerinde yabanci atom yokken sistemin Hamiltonyen’i a* ve R*

birimlerinde,

aZ 82 72 5 )
HOZ—ax—z—ay—z‘i‘ﬂX‘i‘T(x +y )+V(.X',y) (418)

olarak alinir. Burada 77 = |e| a* F(kV /cm)/ R * (F elektrik alan siddeti) ve y =ehB/2m cR"
(B, Tesla cinsinden manyetik alan siddeti ) sirasiyla elektrik ve manyetik alanin boyutsuzluk
parametreleridir.

Sisteme (x;,y;,0) noktasinda bulunan bir yabanci atom katilirsa bu durumda

Hamiltonyen’i

2

H =H, -
\/(x_xi)2 +(y_yi)2 +2z°

(4.19)

olarak aliriz. Burada \/ (x— xl.)2 +(y— y,‘)2 +z* yabanci atom ile elektron arasindaki mesafe,

£ elektronun hareket ettigi ortamin dielektrik sabitidir £=12.5 alinmistir. Daha sonra boliim
4.1°’de anlatildig1r gibi varyasyonel yontemle baglanma enerjileri hesaplanmistir. Yabanci

atomun tellerin merkezinde oldugu kabul edilmistir
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T

Sekil 4.8. A. Kare-iicgen potansiyelli kuantum teli (V-bicimli kuantum teli)

B. Ucgen-iicgen potansiyelli kuantum teli (iicgen kombinasyonu kuantum teli)
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Denklem 4.18’de sistemin potansiyeli,

Vix,y)=V(x)+V(y), (4.20)

alinmistir. Burada, V(x) ve V(y)

2V, L,

0. |z =2 bl
V(x)= L V(iy) = 4 . 4.21)

Yo |x|> 2x Vo |y|>7y

olarak verilir. Vy=228 meV olarak alinmistir.

Taban durum ve 1. uyarilmis durum i¢in enerji 6zdegerleri ve dalga fonksiyonlari
elektrik alan yokken calisilmigtir. V-bi¢imli kuantum teli i¢in, taban durum enerjisi 25.3933
R* olarak, 1. uyarilmis durum enerjisi de 39.1156 R* olarak hesaplanmistir. Ucgen
kombinasyonu kuantum teli i¢in ise taban durum ve 1. uyarilmis durum enerjileri sirasiyla
37.5581 R* ve 58.2453 R* olarak bulunmustur.

Sekil 4.9°da F =30 kV /cm elektrik alan siddeti altindaki her iki kuantum telinde

taban ve 1. uyarilmis durum i¢in enerji 6zdegerleri ve dalga fonksiyonlar1 gosterilmistir. x
yoniinde uygulan elektrik alan polarizasyona neden olur ve beklendigi gibi enerji durumlari
degiserek enerji 6zdegerleri azalir. Enerji 6zdegerlerinin azalis1 sekilden goriildiigi gibi 1.
uyartlmis durumlar icin daha belirgindir. Ayrica ilicgen kombinasyonu teli i¢in dalga
fonksiyonunun simetrisinin elektrik alanin tersi yoniinde degistigi gdzlenmistir. Ayni 6zellik
V-bicimli kuantum teli i¢in yoktur. Bu yiizden, {icgen kombinasyonu bir kuantum telinden
cok bir kuantum kuyusunun karakteristiklerini gostermektedir ve bu teknolojik ©nemi
olabilecek bir 6zellik olarak kullanilabilir.

Manyetik alanin yapilar iizerindeki etkisi elektrik alanla birlikte Sekil 4.10°da
gosterilmistir. Manyetik alan elektron dalga fonksiyonun sinirlandirilmasini arttirmaktadir ve
bu da hem taban hem de 1. uyarilmis durum enerji 6zdegerlerinde bir artisa neden olmaktadir.

Ayrica, ticgen-iicgen kuantum teli icin elektrik alanin neden oldugu dalga fonksiyonun

antisimetrik 6zellikleri manyetik alan tarafindan yok edilmektedir.
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Sekil 4.9: x-yoniinde uygulanan elektrik alan altinda (F=30kV/cm) farkli bicimli kuantum

tellerinde potansiyel profilleri ile taban durum ve 1. uyarilmis durum dalga fonksiyonlari.
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Sekil 4.10: x-yoniinde uygulanan elektrik alan (F=30kV/cm) ve z-yiiniinde uygulanan
manyetik alan (B=2T) altinda farkl1 bicimli kuantum tellerinde potansiyel profilleri ve taban
durum ve 1. uyarilmis durum dalga fonksiyonlari.
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Sekil 4.11: Farkli bicimli kuantum tellerinde baglanma enerjisinin tel genisligi ile degisimi 1.

egri V-bicimli kuantum teli i¢in, 2. egri ise iiggen kombinasyonu kuantum teli i¢indir.
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Sekil 4.11°de elektrik ve manyetik alan yokken, telin merkezinde bulunan yabanci
atomun baglanma enerjisinin degisimi tel genisliginin fonksiyonu olarak gosterilmistir.bu
sonuglar onceki calismalarla uyumludur (Sar1 vd. 2004). Sekil 4.11°deki 1. egri baglanma
enerjisinin V-bi¢imli kuantum telinin genisligi ile degisimini, 2. egri ise licgen kombinasyonu
telinin genisligi ile degisimini gostermektedir. Sekilden her iki tel icinde baglanma enerjisinin
maksimum bir degere ulasincaya kadar arttigini ve sonra teldeki elektron sinirlarindaki
degisim yiiziinden azalmaya basladigr goriilmektedir. Tel genisliklerinin kii¢iik siirli bir
degere azaltilmasiyla yabanci atoma baglh elektronun dalga fonksiyonu telden disar1 sizmaya
baslar ve baglanma enerjisi azalmaya baslar.

Sekil 4.12°de liggen kombinasyonu kuantum telinde uygulanan {i¢ elektrik alan siddeti
icin, baglanma enerjisi tel genisliginin fonksiyonu gosterilmistir. Elektrik alan yokken,
baglanma enerjisi artan tel genisligi ile L =0.5a" kritik degerine kadar artmaktadir. Kritik

degerden daha genis teller icin yabanci atom ve elektron arasindaki zayif Coulomb
etkilesmesinden dolay1 baglanma enerjisinde kiiciik bir azalma goriilmektedir. F=30kV/cm ve
F=50kV/cm elektrik alanlar1 uygulandiginda ise, Coulomb etkilesmesinden dolay1 baglanma
enerjisi elektrik alansiz duruma kiyasla bir azalma gosterir. Elektrik alan elektronu telin sol
kisminda tutmaya calistig1 i¢in, kritik bariyer genisligi biraz daha biiyiik bir degere gider.
Sonunda baglanma enerjisi tekrar elektrik alansiz durumundaki degerine doner. Aym
hesaplamalar sekil 4.13’de V-bi¢imli kuantum teli i¢in verilmistir. Baglanma enerjisi bicime
bagli olarak daha gii¢lii sinirlamadan dolayi elektrik alan siddetine neredeyse duyarsiz kalir.
Bu caligsmalarin sonucu olarak farkli bigimli kuantum tellerinde baglanma enerjisinin
yapisal geometriye ve ayrica disaridan uygulanan elektrik ve manyetik alana kuvvetli olarak
bagli oldugu goriilmiistiir. Sonlu farklar yonteminin bu tiir hesaplamalarda etkin ve kullanish
oldugu goriilmiis ve ayrica kuantum tellerinin farkli bicim kombinasyonlarinin teknolojik
uygulamalarda kullanilabilir tamamen farkli karakteristik davramislar gosterdigi gozlenmistir.

Buldugumuz bu sonuclar deneysel calismalarda da kullanilabilir.
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Sekil 4.12: Farkl: elektrik alan siddetleri altinda ticgen kombinasyonu kuantum telinde

baglanma enerjisinin tel genisligi ile degisimi.
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Sekil 4.13: Farkli elektrik alan siddetleri altinda V-bi¢cimli kuantum telinde baglanma

enerjisinin tel genisligi ile degisimi.
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4.3. Esmerkezli Kiiresel Kuantum Noktasinda Yabanci Atom Problemi

. D Gy Aly Az
P B a4
R

Sekil 4.14: Esmerkezli kiiresel kuantum noktasi

Etrafi Ga;AliAs ile cevrilmis GaAs icinde bir elektronun hareketi ii¢ boyutta
sinirlanmis ise bu sisteme GaAs kuantum noktasi denir. Elektronlarin sinirlandirilmasindan
dolayr kuantum noktalarindaki enerji seviyeleri atomlarda oldugu gibi kuantize olur. Bu
yiizden kuatum noktalarinin fizigi, atomik fizikte meydana gelen kuantum olaylar ile
paralellik gosterir (Saften 2007). Kuantum noktalarina yabanci atom katilmasiyla iletkenlik
kontrollii bir bi¢imde degistirilebilir. Kuantum noktalar1 kiip, kiire ve disk gibi degisik
bicimlerde iiretilebilirler. Biz bu calismada esmerkezli Ga; xAlxAs/GaAs kiiresel kuantum
noktasini ele aldik.

Esmerkezli kiiresel Ga;4xAlyAs/GaAs kuantum noktasi icin sistemin Hamiltonyen’i

kiiresel koordinatlarda

|19, ,0 1 J . 0 1 9’
H =— —— P+ —Ginf—)+——5—
O om*| 2 ar(r ar) r*sin @ ae(sm 39) r*sin’ @ 0¢’

) [+ V(r) (4.22)

olarak yazilabilir. y dalga fonksiyonu (r,0,¢) koordinatlarinin bir fonksiyonu olur. Burada

potansiyel fonksiyonu;



0 0<r<R
<r<
viy=io  RErsk (4.23)
0 R, <r<R,
oo R, Sr<o

olarak verilmektedir. V,= 228meV ve dis tel potansiyeli sonsuz alinmistir.  Sekil 4.15°de
sistemin iki boyutlu potansiyel profili gosterilmistir.
Potansiyel sadece r degiskenine bagli oldugundan, degisken ayirimi yontemini

uygulayabiliriz. Bunun i¢in

w(r,0,9)=R(r)Y(6,p) (4.24)

seklinde bir ¢oziim arayalim. Kismi tiirevleri alindiktan sonra, esitligin iki tarafi (RY) ile

boliiniir ve r ye bagh terimler bir tarafa alinirsa

,dR. 2m*r? 0 1 9dY
-4 E-V(r]=——
Rdr( r) h’ [ ()= in@ 06 aY) sin® @ 0¢”

(4.25)

olur. Sol tarafta yalnizca r degiskenine bagh bir ifade, sag tarafta yalmiz (8, ¢) degiskenlerine
bagh bir ifadeye esit olmaktadir. Bu esitligi her (r, 8, @) degeri i¢in saglayabilmenin tek yolu,

iki tarafin da ayn1 bir A sabitine esit olmasidir. Buradan

—( 2dR) 2™ " IE-v)JR - AR =0

1 ar 1 9%Y (+:20)
—(sin @ ) —+AY =0

sin@ 060 sin” 8 0¢°

denklemleri bulunur.

Bu denklemlerden birincisi sadece r koordinatina bagli olup Radyal Schrodinger
denklemi adini alir. Ayrintili ¢6ziimii bulmak igin V(r) potansiyelinin verilmesi gerekir. ikinci
denklemde ise V(r) potansiyeli yoktur. O halde tiim kiiresel simetrik potansiyeller i¢in, dalga

fonksiyonunun acisal baghilign ayn1 Y(6,¢) fonksiyonu ile belirlenmis olacaktir. Ik once

acisal denklemin ¢oziimiine bakilirsa
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A=1(+1) 4.27)

Ve

- (1=0,1,2,....
Y,"(6,¢)=N,, P" (cos 6’)6”""){ (4.28)
=

olarak bulunur. Burada ¥," kiiresel harmonikleri P" ise legendre polinomlarimi gosterir.
Kiiresel harmoniklerin tanimindan, taban durumu i¢in (/ =0, m =0) agisal denklemin

¢OzUmiinii

Y2 (6.9) =[ﬂ (4.29)

olarak bulunur (Karaoglu, 1994). Tim kiiresel simetrik potansiyeller icin, dalga
fonksiyonunun agisal kismmin Y,"(6,¢) oldugu bilindikten sonra, radyal Schrodinger

denkleminde A =1I(I +1) dzdegerini yerine koyarsak

% .2 2
2 ‘;—Ij) + 2mh ! {E V() - %}R(r) -0 (4.30)

d
—(r
dr(

olur. Yine taban durumu i¢in [ =0 yukaridaki denklem tekrar yazilirsa;

,dR. 2m*r®
_)+ 5
dr h

buluruz. Bu denklemin ¢oziimii icin V(r) potansiyelinin verilmis olmasi gerekir. Bu radyal

L [E-v(»]R(r)=0 4.31)
dr
Schrodinger denklemini sonlu farklar yontemi ile ¢oziiyoruz. Denklem (4.31) a* ve R*

birimlerinde,

4 (r? d—R) +r [E-V(")]R() =0 (4.32)
dr dr
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olur. Buradaki potansiyel fonksiyonu denklem (4.23)’de tanimladigimiz formda alinarak

taban durum enerjisini ve dalga fonksiyonunu sonlu farklar yontemi ile hesapliyoruz.

2

. 9 . e - , < <
Sisteme yabanci atom kattigimizda ise -— terimi sadece r’ ye bagh oldugundan
&r

acisal denklem ¢oziimiinde bir degisiklik olamayacak ve bu terim radyal denkleme ilave

edilecektir. Buna gore (4.32) denklemi tekrar yazilirsa;

i(r2 d—R)+ r{E—V(r)+z}R(r) =0 (4.33)
dr dr r

olur. Onceki boliimlerde aciklandigi gibi sonlu farklar yontemi ile yabanci atom yokken
¢Oziim bulunduktan sonra sisteme yabanci atom katilmasiyla varyasyon yontemi kullanilarak
yabanci atom baglanma enerjileri hesaplanir.

Bu boliimde dielektrik sabiti sistemin her yerinde ayni1 (&€ =12.5) alinmis ve sonuclar
a* ve R* birimleri cinsinden verilmistir (a* =98 A ve R*=5.83 meV).

Esmerkezli kiiresel kuantum noktas icin iki boyutta potansiyel profili sekil 4.15 A’da
ve taban durum dalga fonksiyonu sekil 4.15.B° de gosterilmistir. Bu sekillerde, bariyer
genisiligi 0.5 a* ve potansiyel yiiksekligi 223meV almmustir. I¢c nokta kalinhigi 0.4 a* dir.
Sekilden goriildiigii gibi taban durum dalga fonksiyonu dis kuantum noktasinda yer almistir.
Sekil 4.16° da bariyer genisiligini 1.2 a* yaptik. Yap1 tek kuantum noktas1 6zelligini gosterdi.
Elektron tamamen i¢ kuantum noktasi icinde oldu. Bu sekillerden yapinin geometrik
ozelliklerinin baglanma enerjisini etkileyecegini gordiik. Bundan dolay: sekil 4.17°de bariyer
genisligi ile baglanma enerjisinin degisimini inceledik. Baglanma enerjisinde bulunan
sonucglar beklenildigi gibidir. Bariyer genisiliginin artmasiyla baglanma enerjisi 0.8 a*
degerine kadar azalmistir. Bu degere kadar artan bariyer genisligi ile elektron ile yabanci
atom arasindaki azalan Coulomb etkilesmesinden dolayr baglanma enerjisi azalmaktadir.

T, =0.9a* kritik bariyer kalinliginda ise keskin bir artis gérdiik. Bu davranis elektronun dis

kuantum noktasindan i¢ kuantum noktasina dogru yonelmesindendir. Kritik bariyer
genisliginden sonraki degerlerde ise elektron tamamen i¢ kuantum noktasinda yer alir.
Baglanma enerjisi sabit bir degerde kalir. Yapr artik tek bir kuantum noktas: 6zelligini

gosterir.
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Sekil 4.15.A: Esmerkezli kiiresel kuantum noktasinin iki boyutlu potansiyel profili

B: Esmerkezli kiiresel kuantum noktasinin iki boyutlu taban durum dalga fonksiyonu.
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Sekil 4.16: Bariyer genisligi Tg=1.2 a* icin iki boyutlu potansiyel profili ve taban durumu

dalga fonksiyonu.
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10

Sekil 4.17: Esmerkezli kiiresel kuantum noktasinin merkezinde bulunan yabanci atomun

baglanma enerjisinin bariyer genisligi ile degisimi.
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