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Yiiksek Lisans Tezi

“’Gay-xAlxAs/AlAs Tabanli Kuantum Kuyularina Hapsedilmis Olan Elektronun Is ve 2s
Durumu: Niimerik Hesaplamalar’’

Trakya Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dal

OZET

Bu ¢alismada, Gaj-xAlkAs / GaAs malzemeleri ile olusturulan kuantum kuyular
ele alimmistir. Bu tiir kuyulara hapsedilen bir elektronun, taban durum ve uyarilmis
durum dalga fonksiyonlar: ile enerjileri hesaplanmistir. Ele alinan malzeme ile
olusturulan kuantum kuyularina diizgiin dis elektrik alan uygulanmis ve daha sonra
yabanci atomun(safsizlik) ve hidrostatik basincin etkisine bakilmistir. Etkin kiitle
yaklasimi géz Oniine alinmis ve varyasyon yontemi kullanilarak yaklasik ¢oziimler
yaptlmustir. Literatiir taramasi1 yapildiktan ve gerekli bilgiler elde edildikten sonra
Fortran dilinde yazdigimiz programlarla niimerik hesaplamalar yapilmis ve grafikler
cizilmistir. Hesaplamalar i¢in yazilan Fortran programlari da tezde sunulmustur.

Sonug¢ tartisma boliimiinde, bulunan sonuglar degerlendirilmistir. Kuantum
kuyularinda hapsedilen bir elektronun enerjilerine, dis elektrik alanin, yabanci atomun

konumunun ve hidrostatik basincin etkisi gézlemlenmistir.

Yil: 2021
Sayfa Says1:119

Anahtar Kelimeler: Yabanci atom, Elektrik alan, Kuantum kuyusu, Baglanma enerjisi



Master’s thesis

"1s and 2s State of Electron Confined to Gal-xAlxAs / AlAs Based Quantum Wells:
Numerical Calculations”

Trakya Universitesi, institute of science

Department of Physics

SUMMARY

In this study, quantum wells created with Gal-xAlxAs / GaAs materials are
discussed. The energies of an electron imprisoned in such wells are calculated with
ground state and excited state wave functions. A uniform external electric field was
applied to the quantum wells formed with the material under consideration and then the
effect of the impurity atom and hydrostatic pressure was investigated. The effective
mass approach has been taken into consideration and approximate solutions have been
made using the variation method. Numerical calculations were made and graphics were
drawn with the programs we wrote in Fortran after literature review and necessary
information were obtained. Fortran programs written for calculations are also presented
in the thesis.

In the conclusion discussion section, the results found are evaluated. The effects
of external electric field, impurity atom position and hydrostatic pressure on the
energies of an electron trapped in quantum wells have been observed.

Year: 2021
Page:119
Keywords: Impurity, Electric field, Quantum well, Binding energy



TESEKKUR

Calismalarim sirasinda bilgi ve tecriibeleriyle bana yardimet olan danigmanim

sayin Prof. Dr. ilhan ERDOGAN * a tesekkiirlerimi sunarim.



ICINDEKILER

OZET oottt ettt sttt ettt iii
SUMMOARY ..ottt sttt ettt e s e et e st et aseebenae e ene s iv
TESEKKUR .....coviviviviitieieetetetet ettt ettt es ettt et st sttt sttt ettt es sttt sttt ss st st sasasssns v
ICINDEKILER ......ovviviviieeeeeteeeeeeeeee ettt ettt Vi
SIMGELER DIZINT.......coiiiiiiiiirecsss s viii
SEKIL DIZINT ...ttt iX
1 GIRIS oottt 1
1.a. Simetrik Kuantum KUYUSU ........cccocoiiioieiicceee e 2

2. Ga As / Al As SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSUNDA
BULUNAN BIR ELEKTRONUN INCELENMESI........ccccccosviiiiieeieeceiean, 4
3. Ga As/ Al As SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSUNDA BULUNAN
BIR ELEKTRONA DUZGUN ELEKTRIK ALANIN ETKISI.........cc.cevveunnnn. 9

4. SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSUNDA BULUNAN

BIR ELEKTRONA YABANCI ATOM ETKISI ...ocoiieiiiiieieecceeeeeeee s 18
5. SONLU KUANTUM KUYUSU ...t 29
5.1. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan EtKiSi..........cccccocoviiiiieiiiciicin, 35
5.2. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan ve Yabanci Atomun Etkisi ........... 48

5.3. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan, Yabanci Atom ve Hidrostatik
Basinein BtKIST...ooviiiiiic s 54

6. SONLU KUANTUM KUYUSUNDA HAPSEDILMIS OLAN ELEKTRONUN
BIRINCI UYARILMIS (2s) DURUMDA INCELENMEST .......ccooovvvooniresesnreenns 71

Vi



SONUC ve TARTISMA ....oooiiiiii s

KAYNAKLAR L. s

OZGECMIS

vii



a*

SIMGELER DiZiNi

Etkin Bohr yarigap1

Enerji

Elektrik Alan Siddeti

Elektronun etkin kiitlesi

Hamiltonien’ deki elektrik alan terimi
Etkin Rydberg enerjisi

Dalga fonksiyonu

Dielektrik sabiti

Varyasyonel Parametresi
Varyasyonel Parametresi

Hidrostatik basing

viii



SEKIL DIZINi

Sekil 1.Diisiik Boyutlu Yapilar.......ccccooviiiiiiiiiiiii e
SekKil 2.1.SIMELHK KUYU. .......oiiiiiiiiiie s
Sekil 2.1. ANt SIMELHTK KUYU ..o
Sekil 3.1.50NSUZ KUANTUM KUYUSU ...oovviiiiiiiiiiie i
Sekil 3.2.50nSUZ KUANTUM KUYUSU ...oovvviiiiieiiiie i
Sekil 3.3.50nSUZ KUANTUM KUYUSU .....coiviiiiiieiiieicsieseee e
Sekil 4.50NSUZ KUANTUM KUYUSU ...covviiiiiiiicieecseese e
Sekil 5. Sonsuz Kuantum Kuyusunda Bulunan Bir Elektronun Dalga

Fonksiyonunun Konuma Gore Degisim Grafigi ........ccccvvvviiiiiiiicniniiiicnnen,
Sekil 6. Sonsuz Kuantum Kuyusunda Bulunan Bir Elektronun

Enerjisinin Kuyu Genisligine Gore Degisim Grafigi ........ccccoevvrviivniiinennnnn,
Sekil 7. Sonsuz kuantum kuyusuna elektrik alanin etkisi.........cccovvveiiiiiiiiniiiiniennnn,
Sekil 8. ENErji MINIMIZASYONU ....c..ovveiviiiiiiiiieieieiesie et sttt nee e
Sekil 9. Ug Farkli Elektrik Alan Degeri i¢in Sonsuz Kuantum Kuyusunda

Bulunan Bir Elektronun Dalga Fonksiyonunun Konuma Gore

Degisim GrafiSl .....ccoviiiiiiiiiieiii s

Sekil 10. Ug Farkli Elektrik Alan Degeri Igin Sonsuz Kuantum Kuyusunda

Bulunan Bir Elektronun Enerjisinin Kuyu Genisligine Gore

DeZisim GrafiSi......ccooviiiiiiieiiiiec e

Sekil 11. Ug Farkli Kuyu Genisligi igin Sonsuz Kuantum Kuyusunda

Bulunan Bir Elektronun Enerjisinin Elektrik Alana Gore Degisim Grafigi ....

Sekil 12. Silisyum temelli yartiletken malzeme...........cocovereiiiieieieneescseseeeees

Sekil 13. Silisyum temelli yartiletken malzeme...........ccocoveririeieieiene e

Sekil 14. Sonsuz kuantum kuyusunda yabanct atom merkezde.............cccooeviiiinnennnn,

Sekil 14.1.Merkezle kuyu duvart arasinda............ccceveviiiiiiiniiiie

Sekil 14.2. Kuyu duvarina ¢ok yakin ..........cccocueiiiiiiiiiiiiciiee e

Sekil 15.Baglanma enerjisinin miniMIZASYONU...........coereruererenieieesiesiesiesiesiesseseeeenes

Sekil 16.Sonsuz Kuantum Kuyusunda Bulunan Bir Elektronun Baglanma

Enerjisinin Kuyu Genisligine Bagli Grafigi ..........cccoovviiiiiiiiiiiiciie,



Sekil 17. Sonsuz Kuantum Kuyusunda Bulunan Bir Elektronun Baglanma

Enerjisinin Yabanci Atomun Konumuna Bagli Degisim Grafigi .................. 29
Sekil 18.S0NIUu KUANTUM KUYUSU.........ccviiiiiiieiice e 31
Sekil 19.Elektrik alan etkisindeki sonlu kuantum KUYUSU ..........ccccceevveieiieieenieseennenn, 37
Sekil 20. Dalga Fonksiyonunun Kuyudaki Konumuna Gore Grafigi ...........ccccevvennee. 44
Sekil 21. . Enerjinin Kuyu Genisligine Baglt Grafigi .........ccccoooiiiiiiiiiiiiiniiee, 49
Sekil 22.Elektrik alan —Yabanc1 atom etkisindeki sonlu kuantum kuyusu.................... 50
Sekil 23. .Baglanma Enerjisinin Kuyu Genisligine Gore Degisim Grafigi .................. 54
Sekil 24. . Baglanma Enerjisin Yabanct Atomun Konumuna Gore Degisim Grafigi ... 55
Sekil 25. .Baglanma Enerjisin Kuyu Genisligine Gore Degisim Grafigi ..................... 71
Sekil 26. Baglanma Enerjisin Yabanc1 Atomun Konumuna Gore Degisim Grafigi...... 72
Sekil 27. . Elektronun Dalga Fonsiyonunuz(a*) a Bagli Grafigi (2s) .....cc.ccoevvvvvrenrinnnn, 75
Sekil 28. 2s Baglanma Enerjisin Kuyu Genisligine Gére Degisim Grafigi .................. 84

Sekil 29. 2s Baglanma Enerjisin Yabanci Atomun Konumuna Gore

Degigim GrafiZi.......ccocieiiiiiiiiiii e 85



1.GIRIS

Diisiik boyutlu yapilar, farkli bant yapilarma sahip yariiletkenlerden olusan
malzemelerle olusturulur. Diisiik boyutlu yar iletken sistemlerin fiziksel 6zelliklerinin
anlasilabilmesi i¢in son yillarda bazi yeni fiziksel kavramlar iistiinde arastirmalar ve
varsayimlar yapilmaktadir. Laboratuvarlarda degisik teknikler ile temeli diisiik boyutlu
yapilara dayanan elektronik devre elemanlari iiretilmektedir. Bu iiretilen elektronik
devre elemanlari, elektronik temelli malzeme yapiminda kullanilmaktadir. Gilinimiizde
bu tiir malzemeler cep telefonlari, televizyonlar, firin, ¢gamasir makinesi gibi hayatimizi
kolaylastiran tiim elektronik aletlerde kullanilmaktadir.

Kuantum kuyulari, telleri ve noktalari; diisik boyutlu yapilarin temellerini
olustururlar. Genellikle elektron hareketinin serbest oldugu yapilar bulk olarak
adlandirilir. Serbest elektronlar kuantum kuyularinda tek yonde hareket edecek sekilde
siirlandiridmistir. Ornek  olarak; z dogrultusunda potansiyel duvari goren bir
elektronun bu dogrultudaki hareketi simirhidir, x ve y dogrultusunda ise serbesttir.
Kuantum kuyular serbestlik derecelerine gore iki boyutludur. Kuantum telinde serbest
elektronun hareketi iki yonde smirlandirilmis olup, diger yonde elektronun hareketi
serbesttir. Elektron iki dogrultuda da potansiyel engelle karsilagir. Kuantum telleri
serbestlik derecelerine gore tek boyutludur. Kuantum noktasinda serbest elektronun
hareketi tiim dogrultularda sinirlidir. Her dogrultuda karsilasacag: bir potansiyel engeli
vardir. Kuantum noktalar1 serbestlik derecelerine gore sifir boyutludur (Harrison, 2005,
Yaman, 2010).

Sekil 1. Diisiik Boyutlu Yapilar



Bu calismada sonsuz kuantum kuyular1 ele alinarak dis elektrik alanin etkisi
incelenecektir. Kuyu iginde hapsedilmis olan elektronun dalga fonksiyonlari
incelenerek, enerjisine bakilacaktir. Kuantum kuyular1 simetrik ve antisimetrik olarak

ele alinabilir (Kasalak 2011).

oo oo oo o0
AlAs GaAs AlAs AlAs GaAs AlAs
I. Bolge Il. Balge . Balge L. Biilge IL. Billge . Balge
12 K +L2 " E L2 . +L2 T
Sekil 2.1. Simetrik Kuyu Sekil 2.2. Anti simetrik Kuyu

Bu ¢alismada simetrik kuantum kuyusu ele alinmistir (Yaman, 2010, Sen, 2011).

1.a. Simetrik Kuantum Kuyusu

Kuantum kuyular1 iki yariiletken tabakanin arasina farkli tiir yariiletl
tabakanin eklenmesi ile olusur. Kuantum kuyularina 6rnek olarak Gaj.x Alx As/ GaAs

/Gayx AlxAs yapist verilebilir.

Ga : Galyum

Al : Aliminyum

As :Arsenik

Bu malzemeler kullanilarak
kuantum kuyular1 olusturulur.

X :Aliiminyum miktarini gosterir.

Gay, Al As Ga As Gay, Al As

Sekil 3.1. Sonsuz Kuantum Kuyusu



Parcacigin hapsedildigi potansiyel duvarin yiliksekligine gore sonlu ve sonsuz
kuantum kuyusu olusmaktadir.
Kuyuyu olusturan malzeme Gaj.x Alx As seklinde ele alindiginda buradaki x ve

(1-x) malzeme bilesenleri ile garpan durumundadir (Harrison 2005).

x =1 durumunda Al As olur ve bu yap1 sonsuz kuantum kuyusu olarak bilinir.

o Ao
AlAs GaAs Alas
L Balge Il Biolgpe . Bolge
| | 1 A
ALz i + L2

Sekil 3.2. Sonsuz Kuantum Kuyusu

X = 0 oldugu durumlarda;

Gay.g Alp As burada Ga As olur, kenarlarda kullanamayiz bu durumda biitiin olur
yani her yer ayni olur ve kuyu olusmaz. Bulk malzeme olusur elektronu hapsedebilecegi
yap1 olusmaz.

0<x<1 durumunda ise malzememiz Ga;x Alx As olur ve sonlu kuantum kuyusu

olusur.(Harrison 2005).

Gai Al As Ga As Ga, ,AlAs

Sekil 3.3. Sonsuz Kuantum Kuyusu



2. GaAs / AlAs SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSUNDA
BULUNAN BiR ELEKTRONUN INCELENMESI

oo o
Alag Gafs AlAs
L Bolge Il Bolge . Bolge
T ’ z
A _'} + L2

Sekil 4. Sonsuz Kuantum Kuyusu

Sekilde sonsuz kuantum kuyusu icinde bir elektron oldugunu diisiinelim. Bu
kuyuda 1. ve III. bolgelerde potansiyel duvarlarinin sonsuz olmasindan dolay: elektron
bu bolgelere gecemez. Kisaca bu bolgelerde bulunma olasiligi sifirdir. II. bolgede ise
elektron belli bir enerji seviyesinde durmaktadir. Buradaki elektron i¢in Schrodinger
denklemini sadece II. Bolgede yazabiliriz. Bu tiir kuyu icin potansiyel enerji sinirlar1 ve

Schrodinger denklemi (Yaman, 2010, Yavuz, 2011, Gu and Huo, 1992) .

[Z<—L/2 ©
|

v(z)=| -L/2<z<L/ 0 (2.1)
z <+L/2 ©



HW%(z) =E¥(2) (2.2)

W d?

L L v =Y 3)
k = 2722 £ D? = ;—Zzz olmak iizere
D2W(2) + k2 W(z) = 0 2.4)

biciminde yazilir. Bu denklemin ¢oziimii

2
i’n* =1 olarak ele alindiginda,

a” etkin Bohr yaricapi, R* etkin Rydberg enerjisi olmak iizere;

A

yazilarak denklemin ¢oztimleri, k,, = nT olmak tizere

Y. (z) = Acos(k,z) n=1,3,5,... (2.5)

¥, (z) = B sin(k,2) n=2,4.6,... (2.6)

seklindedir. Bu calismada sadece taban durum (n=1) dalga fonksiyonu ele alinmis ve

elektronun enerjisi hesaplanmistir. n=1 i¢in kuyu i¢inde hapsedilen elektronun dalga

fonksiyonu asagidaki gibi yazilir (Karaoglu, 1994, Bulut, 2010).



V,(z) = Acos (?) (2.7
Burada A normalizasyon sabitidir ve bire (1) normlanarak bulunur.
[ w2 W@ dz =1 (2.8)

-L/2

Buradan A sabiti;

olarak bulunur. A’y1 dalga fonksiyonunda yerine yazarsak;

Y.(2) = 2 cos (E) (2.9)

L L

elde ederiz. Elektronun taban durum enerjisini de bu dalga fonksiyonu yardimiyla;

_ (Y@ H|¥(@)
Es = @ (2.10)
W w2
Eg = Zm*%”z (2.11)

olarak buluruz.

Bu calismada sonsuz potansiyel kuantum kuyusunda taban durum i¢in dalga
fonksiyonlar1 ve enerji grafikleri ¢izilmistir. Sekil 1 ve sekil 2 de g¢izilen grafikler
gosterilmistir (Karaoglu, 1994, Yaman, 2010, Yavuz, 2011 ).
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Sekil 5.Sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun dalga fonksiyonunun

konuma gore degisim grafigi
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Sekil 6.Sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun taban durum enerjisinin

kuyu genisligine gore degisim grafigi



3. Ga As/ Al As SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSUNDA
BULUNAN BiR ELEKTRONA DUZGUN ELEKTRIK ALANIN

ETKISI

Simetrik sonsuz kuantum kuyusuna disaridan diizgiin dagilmis elektrik alan

uygulandiginda kuyunun potansiyel duvarlariin sekli asagidaki gibi gosterilebilir.

II.

$----

I11. Bolge

v

-L/2

L/2

Sekil 7. Sonsuz kuantum kuyusuna elektrik alanin etkisi

Sekilde gosterilen F kuyuya disaridan z dogrultusunda uygulanan diizgiin

elektrik alani ifade etmektedir. Elektrik alamin F oldugu yerde elektrona etki eden

elektrik alan kuvvetini F,; olarak tamimlarsak (elektron igin q yiikii —e dir) (Harrison,

2005, Sen, 2011).



Fk =—eF (32)

olarak yazabiliriz. Bu denklemde elektrik alani gosteren E yerine F yazilmstir.

Bunun sebebi Schrodinger denklemindeki E enerjisi ile elektrik alani temsil eden E
ifadesinin karistirllmamasindan dolayidir. Sonsuz kuantum kuyusunda uygulanan dig

elektrik alanin elektron tizerine yaptig1 is W = —F,, z dir. Buradan hareketle

W=—[/(—e)Fdz (3.3)
W =e.F.z (3.4)

denklemleri yazilir. Bu bilgilerden yararlanarak sonsuz simetrik kuantum kuyusu i¢in
Schrodinger denklemini GaAs bdlgesinde yazariz. AlAs bolgesinde Schrodinger
denklemini yazamayiz. Ciinkii kuyu sonsuz potansiyelli oldugundan elektronun AlAs

bolgesinde bulunma olasiligt sifirdir. GaAs bolgesinde Schrodinger denklemi;

L oy ()t eFzWa(z) = EWa(2) | (3.5)

2m* dz?

2

olarak yazilir. zf;n* =1 olarak ele alindiginda, a* etkin Bohr yarigapi, R* etkin

Rydberg enerjisi olmak tizere; Schrodinger denklemimiz a* ve R* biriminde;

~ L WD) + .2 (@) = E¥(), (3.6)

haline doniisiir.

a*.F.10~2

Burada 7 = — = dir. Bu diferansiyel denklemin ¢6ziimiinde asagidaki deneme

dalga fonksiyonunu kullaniriz, bu fonksiyonlar taban durum i¢in yazilmistir. (Harrison,
2005, Sen, 2011).

10



Y (z) = ¥y(2)e P2 (3.7)

Ye(z) =N. cos(%) e bz (3.8)

Bu deneme dalga fonksiyonunda ¥,(z), 2. Bolimde belirtilen elektrik alanin
olmadigr durumdaki dalga fonksiyonudur. Elektrik alanin varligindaki dalga
fonksiyonumuz ise Wr(z) olarak yazilmistir. Bu dalga fonksiyonundaki e ~# 7 ifadesi
elektrik alanin katkisindan dolay1 yazilmistir. Buradaki S varyasyon parametresidir

(Harrison, 2005, Yaman, 2010, Yavuz, 2011).

Elektrik alan altindaki kuyu i¢inde bulunan elektron i¢in taban durum enerjisini

_ [{¥r(2) |H| Yr(2))
Er = [ (¥r(2) |1 ¥r(@) 1g (3:9)

olarak hesaplanir. Er enerjisini hesabi varyasyon yontemi ile yapilir. Bu yontemde
enerji minimize edilir ve B hesaplanir. Varyasyon yonteminde enerjinin minimizasyonu

asagida verilen sekilde yapilir.

EFmin

v
»

Bmin

Sekil 8. Enerji minimizasyonu

11



B degerleri 0’dan baslatilarak arttirilir. Sonra Ep degerlerine bakilir. Sistemdeki
minimum enerji bizim aradifimiz enerjidir. Fortran programinda bu iglem yapilarak
Epmin Ve Pmin bulunur. Buradan buldugumuz Bmin degeri, elektron igin belirlenen
deneme dalga fonksiyonu yerine konularak, dalga fonksiyonlari i¢in hesaplamalar
yapilabilir. Dalga fonksiyonunun z dogrultusuna gore degisim grafigi sekil 9’da

gosterilmistir.

1,6

144

1,2 1

1,0

y(Z)

0,8 - —m—F=50 kV/cm
—A—F=200 kV/cm
0,6 - —x— F=0 kV/cm

04

0,2 1

Sekil 9. Ug farkli elektrik alan degeri i¢in sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir

elektronun dalga fonksiyonunun konuma gore degisim grafigi

12



Aymni bilgiler dogrultusunda Eg enerjisinin kuyu genisligine gore grafigi ¢izilebilir. Bu
sekil 10°da gosterilmistir.

25

—m— F=0 kV/cm
20 7 —%— F=50 kV/cm
] —A— F=100 kV/cm

Es(R*)

L(a*)

Sekil 10. Ug farkli elektrik alan degeri i¢in sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir

elektronun enerjisinin kuyu genisligine gore degisim grafigi
Sekil 10 da yapilan hesaplar sonucunda cizilenleri desteklemek amaciyla sekil 11

cizilmistir. Sekil 11 deki hesaplarda 3 farkli kuyu genisligi degeri alinmis ve elektronun

enerjisinin uygulanan dis elektrik alana gore degisim grafigi gosterilmistir.
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Sekil 11. Ug farkli kuyu genisligi i¢in sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir
elektronun enerjisinin elektrik alana gore degisim grafigi
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Bu ti¢ grafik i¢in asagidaki Fortran programi ¢izilecek grafik tiiriine gore dongii
degisimleri yapilarak kullanilabilir.

implicit real*8(a-z)

open(1,file="rrt4.dat’)

pi=4.0d0*datan(1.0d0)

ay=100.0d0

ry=5.830d0

F=80.0d0

eta=F*(0.010d0)*ay/ry

L=0.30d0

88 DL=0.10D0

L=L+DL

ENER1=100000.0D0

beta=-0.00010d0

66 dbeta=0.00010d0

beta=beta+dbeta
CALL DERS1(L,pi,beta,s1)
CALL DERS2(L,pi,beta,eta,s2)
CALL DERS3(L,pi,beta,s3)
ENER=(S1+52)/S3
if(ENER.GT.ENER1) go to 77
ENER1=ENER
BETA1=BETA
GO TO 66

7T Writg(*,*) > xxssddddkaddkstsbdkdddd bbbk doddd bbbk
write(*,*)'L=,ENER1="L,ENER1
write(*,*)'beta=",BETA
write(1,*)L,ENER
if(L.1t.2.0d0) go to 88

end
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SUBROUTINE DERS1(L,pi,beta,s1)
implicit real*8(a-z)
xb=-L/2.0D0
xs=L/2.0D0
OFON=0.0d0
TOP1=0.0D0
dx=(xs-xb)/1000.0d0
DO 22 X=XB,XS,DX
FON=-dexp(-2.0d0*beta*x)*((beta**2.0d0*L**2.0d0-pi**2.0d0)
$*dcos(pi*x/L)**2.0d0/L**2.0d0+2.0d0*pi*beta*dsin(pi*x/L)
$*dcos(pi*x/L)/L)
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*DX/2.0D0
OFON=FON
22 CONTINUE
S1=TOP1

end

SUBROUTINE DERS2(L,pi,beta,eta,s2)
implicit real*8(a-z)

xb=-L/2.0D0

xs=L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0
dx=(xs-xb)/1000.0d0

DO 22 X=XB,XS,DX
psi=dcos(pi*x/L)*dexp(-beta*x)
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FON=psi*eta*x*psi
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*DX/2.0D0
OFON=FON
22 CONTINUE
S2=TOP1
END

SUBROUTINE DERS3(L,pi,beta,s3)
implicit real*8(a-z)
xb=-L/2.0D0
xs=L/2.0D0
OFON=0.0d0
TOP1=0.0D0
dx=(xs-xb)/1000.0d0
DO 22 X=XB,XS,DX
psi=dcos(pi*x/L)*dexp(-beta*x)
FON=psi*psi
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*DX/2.0D0
OFON=FON
22 CONTINUE
S3=TOP1

end

17



4. SIMETRIK SONSUZ KUANTUM KUYUSU ICINE
HAPSEDILMIS BiR PARCACIGA YABANCI ATOM ETKISI

Yariiletken malzemelere yabanci atomun katilmasi ile tasiyict sayist ve
malzemenin iletkenligi arttirilabilir. Buradaki yariiletken malzemeye eklenen yabanci

atom yariiletken malzemedeki var olan elektronlarin baglanma enerjilerini degistirir.

Diisiik boyutlu yapilarda elektron dar bolge dedigimiz potansiyel duvarlari
arasinda hareket eder ve yabanci atoma yakin olmaya caligir. Potansiyel duvarlari
arasindaki sikismadan dolayr coulomb etkilesmesinin siddeti artar. Diisiikk boyutlu
yapilarda yabanci atom,baglanma enerjilerini degisime ugrattigl ig¢in yabanci atom
problemi olarak karsimiza ¢ikar.Yabanci atom probleminin diisiik boyutlardaki ¢éziimii
bliylik 6neme sahiptir. Bu durumu daha agik bir sekilde asagidaki gibi agiklayabilliriz.
Ormnegin Si (4 elektron) kullanilarak elde edilen malzeme igine As (5 elektron) katilarak

elde edilen bir yapr ile bunu agiklayalim (°K) ( Kittel, 1996 ).

Sekil 12. Silisyum temelli yariiletken malzeme

Silisyumdan yapilan saf malzemeye As katildiginda bu malzemeyi kirletmis
oluruz. Yani malzemenin saflig1 bozulur. Bu yapida malzemeye katilan (As) atomun 1

elektronu bosta kalir ve diger atomlarin (Si) elektronlari ile bag yapmaya calisir.
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Bu bag yapma durumu atomun elektron vermeye istekli oldugunun
gostergesidir. Elektron verebilen bu tiir katki atomlarma verici atom (donor) denir.
Burada As bes ve Si ise 4 valans elektronu vardir. As ve Si un dorder elektonu birbirleri
arasinda kovalan bag olusturur. Ancak kalan besinci elektron bosta kalir ve iletkenligi

saglar. Burada As atomu verici atomdur. Ciinkii iletkenlik bandina bir elektron

vermistir. (Kittel, 1996, Bulut 2010).

Verici atomun tanimindan sonra alict atomu tanimlamak i¢in yine Si dan yapilan

bir saf malzemeye {i¢ elektronlu bir atom katarak onun safsizligini1 bozalim.

@%o
@é@

6%6 6%6 (%)
6%6 6%6 (%)

Sekil 13. Silisyum temelli yariiletken malzeme

Sekilde Si malzemeye Ga katilmistir. Buradaki katki atomu olan Ga 3 elektronlu
olup komsu atom olan Silisyumdan bir elektron alma egilimindedir. Bu tiir atomlar alic1
atom (acceptor) olarak adlandirilir. Yani elektron almak i¢in bir boslugu vardir. Bu
pozitif bosluk iletkenlige katki saglar. Yani Ga atomu valans bandina bir elektron alir.
Bundan dolay1 Ga atomuna alic1 atom denir. Bu tiir yapilarda sicaklik arttirildiginda bu
pozitif bosluk serbest duruma geger (Kittel, 1996, Bulut 2010).
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Daha 6nceki konuda sonsuz kuantum kuyusunda hapsedilmis olan bir elektrona
elektrik alanin etkisi incelenmisti. Simdi ise yabanci atomun etkisini inceleyelim.

1.BOLGE 3.BOLGE

AlAs AlAs

v

1.BOLGE 3.BOLGE
AlAs AlAs
> z
Sekil 14.1.Merkezle kuyu duvar1 arasinda
1.BOLGE 3.BOLGE
AlAs AlAs

\ 4
N

Sekil 14.2.Kuyu duvarina ¢ok yakin
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Sekildeki gibi sonsuz potansiyel engelli bir kuantum kuyunun merkezine
yabanci (impurity) atom yerlestirildiginde kuyu i¢indeki elektron ile yabanci atom
arasinda etkilesme olur. Bu yabanci atomu kuyunun merkezinden kenara dogru
yaklagtirdigimizda kuyu i¢indeki elektron bu degisimden etkilenecektir. Kuyu sonsuz
potansiyel engelli ise iceride hapsedilmis olan elektronun 1. ve 3. Bolgelere ge¢me
ihtimali yoktur. Kuyu potansiyel duvarlari sonlu bir durumda ise o zaman hapsedilmis
elektronun birinci ve tglincli bolgelerde bulunma ihtimali vardir. Suanda sonsuz
potansiyelli bir kuyu iginde bulunan elektronun yabanci atom ile etkilesmesini ele

aldigimizda Schrodinger denklemini a* ve R* biriminde

[— (:—; + j—yzz + ;—;) —~ f] Y(x,y,2) = EP(x,y,2) (4.1)

olarak yazilir ( Bulut 2010).
Bu denklemin ¢6ziimii i¢in

Y(x,y,2z) = N cos (?) e M (4.2)

seklinde deneme dalga fonksiyonu se¢ilir. Burada yabanci atom ve elektron arasindaki

mesafeyi gosteren r kartezyan koordinatlarda ;

r =\/(X—xi)2 + @ —y)?++(z—2z)?

seklinde olup,bizim sectigimiz kuyu tipinde potansiyel duvarlar1 sadece z ekseninde
mevcut oldugundan x; =y; = 0 alabiliriz.sonug olarak r yi
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r=x%+y2+(z — z)?

seklinde yazariz.

Bu tip kuyularda silindirik koordinatlarda ¢alismak hesaplamalarin kolayligi

bakimindan daha uygun olacaktir. Silindirik koordinatlarda

p? = x2 +y2

olmak iizere r’yi

r=4p2+(z—2z)?
seklinde yazariz.

Ayni sekilde diistintildiigiinde schrodinger denklemi

1 0 d a 2 .
[(_;5'05_5)_\@ Y(p,2) =E y(p,2)

seklinde yazilir.

Deneme dalga fonksiyonu da

Y(p,z) = N cos (%) o VP TH @27

yazilabilir ( Bulut 2010 ).

A varyasyon parametreleridir. Yapilan bu islemlerden sonra elektronun
baglanma enerjisi hesabina gegilebilir. Elektronun baglanma enerjisi
calismalarda dikkate alinan onemli bir niceliktir. Genellikle bu tanim, yabanci atom
etkisinde olmayan elektronun enerjisi ile yabanci atomun etkisindeki elektronun enerjisi
arasindaki farka esit olarak alinir. (Kittel , 1996, Bulut 2010 ).

Bu durum;
E, = Es — E;

olarak yazilabilir.
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E; = Yabanc: atomun yoklugunda elektronun enerjisi

E; = Yabanc: atomun varliginda elektronun enerjisi

Burada literatiirde E; subband enerjisi olarak alinir. Baglanma enerjisi daha agik olarak

_ [fv@IH[Y@)>] [<w(p.2)|H|Y(p.2)>
Ep = [ <Y@)P(2)> ] [ <Y(p,2)9(p,2)> ] (4.6)

Burada yaklasik ¢6ziim yontemlerinden olan varyasyon yontemini kullanilarak A
varyasyon parametresini buluruz. Burada baglanma enerjisinin A parametresine gore
grafigi cizilip, A parametresi bulunur. Yani baglanma enerjisi A parametresine gore

minimize edilir (Bulut 2010).

E bmin

v
>

Sekil 15.Baglanma enerjisinin minimizasyonu

Bu bilgilerin 15181 altinda fortran programlama dili ile elektronun baglanma
enerjisini hesaplatan program yazilarak hesaplamalar yapilmis ve asagidaki grafikler

elde edilmistir. Yazilan fortran programi asagida verilmistir.
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IMPLICIT REAL*8 (A-H,K-Z)
open(1,file="ders2.dat’)
P1=4.0D0*DATAN(1.0D0)
AY=98.730D0

RY=5.830D0

Z1=(0.0d0)*(L/2.0d0)

L=0.0D0

222 DL=0.10D0

L=L+DL
m=((0.010d0)*AY*F)/(RY)
ENERF1=100000000000.0d0
ENERIMF1=-100000000000.0d0
b=-0.030d0

10 Db=0.010D0

b=b+Db

CALL KENF(L,b,m,PI,ENF1)
CALL KENFA(L,b,PI,LENF2)
ENERF=ENF1/ENF2
IF(ENERF.GT.ENERF1) GO TO 20
ENERF1=ENERF

bl=b

GO TO 10

20 b=bl

ENERF=ENF1/ENF2
write(*,*)'B=,ENERF=', B,ENERF
LAM1=0.20D0

30 DLAM1=0.010D0
LAM1=LAM1+DLAM1

CALL EIMF(L,b,ZI,LAM1,PLLEIF1)
CALL EIMFA(L,b,ZI,LAM1,PIEIF2)
P=EIF1

Q=EIF2

RR1=(PI*PI)/(L*L)
ENERIMF=RR1-(1.0D0/LAM1**2.0d0)+((4.0D0*P)/(2.0D0*Q+LAM1*P))
write(*,*)’'LAM1=ENERIMF="LAM1,ENERIMF
IF(ENERIMF.LT.ENERIMF1) GO TO 44
ENERIMF1=ENERIMF
LAM2=LAM1

GO TO 30

c44 B=B

44 ENERF=ENERF1
LAM1=LAM2
ENERIMF=-ENERIMF1
write(1,*)L,ENERIMF

IF(L.GT.2.0d0) GO TO 45
GO TO 222
cceeececeeeee------- 1

SUBROUTINE KENF(L,b,m,PI,ENF1)
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implicit real*8(a-z)

DIMENSION F(501)

sinZbir=-L*0.50d0

sinZiki=L*0.50d0
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(I-1)*HZ
F(I)=dexp(-2.0d0*b*z)*((P1**2.0D0-b**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(PI1*z/L)
$**2.0D0/L**2.0D0-2.0D0*PI*b*DSIN(PI*z/L)*DCOS(PI*z/L)/L)
$+(m*Z* DCOS(PI*z/L)*DEXP(-b*z)*DCOS(PI*z/L)*DEXP(-b*z))
10 CONTINUE

BB=0.0D0

DO 30 I=3,IKZ,2
BB=BB+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

ENF1=BB

i=0.0d0

return

end

ceeeececcecce-------- 2

SUBROUTINE KENFA(L,b,PI1LENF2)

implicit real*8(a-z)

DIMENSION F(501)

sinZbir=-L*0.50d0

sinZiki=L*0.50d0
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(I-1)*HZ
F(1)=DCOS(PI*z/L)*DEXP(-b*z)*DCOS(PI*z/L)*DEXP(-b*z)
10 CONTINUE

BB=0.0D0

DO 30 I=3,IKZ,2
BB=BB+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

ENF2=BB

i=0.0d0

return

end

cceeceeeccccce-------- 3

SUBROUTINE EIMF(L,b,ZI,LAM1,PI1LEIF1)
implicit real*8(a-z)

DIMENSION F(501)

sinZbir=-L*0.50d0

sinZiki=L*0.50d0

25



HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(I-1)*HZ
F(1)=DCOS(P1*z/L)*DEXP(-b*z)*DCOS(P1*z/L)*DEXP(-b*z)
$*DEXP((-2.0D0/LAM1)*ABS(Z-ZI))

10 CONTINUE

BB=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
BB=BB+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

EIF1=BB

i=0.0d0

return

end

cceeceeccccce-------- 4

SUBROUTINE EIMFA(L,b,ZI,LAM1,PILEIF2)
implicit real*8(a-z)

DIMENSION F(501)

sinZbir=-L*0.50d0

sinZiki=L*0.50d0
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
F(I)=DCOS(PI1*z/L)*DEXP(-b*z)*DCOS(PI*z/L)*DEXP(-b*z)*ABS(Z-ZI)
$*DEXP((-2.0D0/LAM1)*ABS(Z-Z1))

10 CONTINUE

BB=0.0D0

DO 30 I=3,IKZ,2
BB=BB+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

EIF2=BB

i=0.0d0

return

end
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Sekil 16.Sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun baglanma enerjisinin kuyu
genisligine baglh grafigi. yabanci atomun dort farkli konumu i¢in ¢izilmistir.

Sekil 16’da sonsuz kuantum kuyusunda bulunan ve yabanci atom etkisinde olan
bir elektronun baglanma enerjisinin hesaplar1 gosterilmistir. Burada yabanci atom farkl
konumlara yerlestirilip kuyunun genisligi ile oynanmistir. Kuyu genisledik¢e elektronun
baglanma enerjisinin azaldigi goézlemlenmistir. Yabanci atomun kuyunun duvarina
dogru yaklastik¢a baglanma enerjisinin azaldig1 gézlemlenmistir. Bulunan bu sonuglar

literatiir ile uyum i¢indedir.

Sekil 17°de yine sonsuz kuantum kuyusunda bulunan yabanci atom etkisi
altindaki bir elektronun baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna gore grafigi
cizilmis ve bulunan sonuglar desteklenmistir. Bu sekil yukaridaki fortran programinda
kuyu genisligine gore olan veri dongiisii, yabanci atomun konumuna gore tekrar
diizenlenerek c¢izilmis ve veriler almmistir. Kuyu genisligi i¢in dort farkli deger
alimmistir. Bu grafikte de yabanci atomun konumun kuyu duvarina yaklastikca

baglanma enerjisini azalttigin1 gérebiliyoruz. Bunun yaninda kuyu genisliginin artmasi
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ile baglanma enerjisinin azaldigini gézlemliyoruz. Bu sonuglarimizda sekil 16’daki gibi

literatiir ile uyumludur.

247 —L=1a*
| I *
224 L= 2a
| —L=3a*
2,0 - — L= 4a*
1,8 1
o 164
x ]
W 1,4-
'\
1,2 1
1,0
08+ \
0,6 , , : :
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0
*
z(a)

Sekil 17.Sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun baglanma enerjisinin
yabanci atomun konumuna bagli degisim grafigi. Kuyu genisliginin dort farkli

konumu igin ¢izilmistir.
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5. SONLU KUANTUM KUYUSU

Ga, AlAs GaAs

Ga]_.xAI WAS

1.Bolge 2.Bolge

3.Bolge

-L/2 0

L/2

Sekil 18.Sonlu kuantum kuyusu

Yukaridaki malzemelerle olusturulan yapida bir elektron potansiyel duvarlar

arasina hapsedilmistir. Olusan yapida {i¢ bolge olup, bu bolgelerde elektronun dalga

fonksiyonlart ve Hamiltonien’leri asagidaki gibi tanimlanmugtir. (Harrison, 2005,

Yaman, 2010).

1.Bolge de, (z < —%),‘}’1(2), H,
2Bolgede, (-3 <z < 3),9,(2) H,

3.Bolge de, (

N |~

< Z) , Y3(2), Hs.
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Bu tiir yapida potansiyel enerji degisimi
(1.Bolge, V)
| |

V(z) = 4 2.Bolge, 0 ¥

l 3.Bolge, V, J

seklinde yazilir. Tanimlanmis olan bdlgelerde elektron i¢in Schrodinger denklemleri

asagidaki gibi yazilabilir

1.Bolge icin ;

HiY,(2) = E,(2)

W d?
=5 7z P1(2) + Vo¥1(2) = E ¥1(2)
W a2
—5— 3 Y1(@) + Vo¥1(2) —E¥1(2) = 0

d? 2m* 2m*

7 ¥ (z) —hizVo'Pl(z) +h12E Yi(z) =0
d? 2m*

— ¥1(2) — 7 (Vo — E)¥1(2) = 0

* 2
ki = Zhﬂz(v0 —E), D?*= % olmak iizere

biriminde
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L@~ Vg~ E¥,(2) = 0 (5.6)

(D2 —k,>)¥1(2) =0 (5.7)
seklinde yazilir. Bu diferansiyel denklemin ¢oziimii

Y, (2) = Ae!1®@ 4 Be~* 1@ (ir. Sonlu kuantum kuyusunun 1. bblgesinde ¢6ziim
Wi (z) = Aeks® | z< -2 (5.8)

olarak ifade edilir. (Harrison, 2005, Yaman, 2010).

2.Bolge icin ;

Hy ¥,(2) = E ¢,(2) (5.9
n’ o d?

— — V() = E¥,(2) (5.10)

- L@ - E W@ =0 (5.11)

k,? = zhlz*E, D? = :722 olmak iizere 2;;* =1 alinarak a* ve R* biriminde

(D? + k%) W,(2) = 0 (5.12)
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W,(z) = B cos(k, z) + D sin(k, z)

2. bolgedeki elektron i¢in dalga fonksiyonu

Y,(z) = B cos(k,z)

alinir.

3.Bolge icin ;

H; Y3(z) = E ¢Y3(2)

n?  az
2m* dz?

¥Y3(2) + Vo¥3(2) = E ¥5(2)

D? =

dz?

e (HWo-B)

biriminde

(D? — k3*) W5(2) = 0

Bu denklemin ¢6ziimdi, % < z bolgesi i¢in

Wy(z) = Ce*s@

alinir.

32

(5.13)

(5.14)

(5.15)
2:21* =1 almarak a* veR*

(5.15)

(5.16)



Bu bilgilere dayanarak her ii¢ bolgede 1 (z) dalga fonksiyonumuzu asagidaki gibi

yazabiliriz.
[ Aeh®, z < L)
2
L L
Y(z)=4{ B cos(kz(z)), -3 <z < 5 g
L
—k3(2) -
\ C e 3\2), > <z |

Burada A, B, C, katsayilar1 sinir kosullarindan bulunabilir. Dalga fonksiyonumuzun

kuyu sinirlarinda siirekli oldugunu g6z 6niine aldigimizda sinir kosullarini

G RO N
z=§ guz(é)=‘}’3(§), dt_ZZ(Z)Z=§=dq;_2;(Z)Z=§

seklinde yazariz. Buradan A ve C katsayilar i¢in

L L
A=B ekl(f) cos (kz E)

L L
C=B8B ek3(§) cos (kz E)

esitlikleri bulunur. Bunlara gore dalga fonksiyonlarimizi
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L L L
[ BeG) cos (kz —) ek 2, z<—= )
2 2
L L
Y(2) =1 Bcos(ky(2)), —> <z< 5
L L L
. B k(2 cos (kz E) e ksz, 5 <z

biciminde yazariz. Yine sinir kosullarindan buldugumuz transandental denklem yardimi
ile ; ky .k, ve ks degerlerini bulabiliriz. Bu denklem biraz islem yapildiginda ( k;=k;
igin )

seklinde bulunabilir. Bu katsayilar bulunduktan sonra kuyu i¢cinde bulunan elektronun

taban durum enerjisini bulmak i¢in

E = [(1/)1(Z)||H1||1/)1(Z))+(1/)2(Z)|H2|1/J2(Z))+(1/13(Z)|H3|1/’3(Z))

(W1 (@) P1(@)+ W2 (2) [ P2 (2)+H 3 (2)[P3(2)) (5'17)

ifadesinden yararlanabiliriz. (Yavuz 2011).
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5.1. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan Etkisi

................ e T Fz0

-L/2 0 L/2

v
N

Sekil 19.Elektrik alan etkisindeki sonlu kuantum kuyusu

Sonlu kuantum kuyusuna +z yoniinde

elektrik alan uygulandiginda

Hamiltonien‘e Hy = e F z terimi eklenir. Bu terim elektrik alandan gelen katkidir. Bu

durumda elektrik alanin etkisindeki sonlu bir kuantum kuyusu i¢in yeni Hamiltonien,

her bir bolge icin
. - n a2
1.bolge i¢in Hpy = 52T Vo+ eFz
- n?  a?
2.bolge icin HFZ:_z_m*E + eFz
- n? a?
3.bolge i¢cin HF3=—%@+V0+ eFz
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seklinde yazilir. Bu yazilan Hamiltonien’lere gore her bolge i¢in Schrodinger

denklemleri

1.bolge i¢

2.bolge i¢

3.bolge i¢

in |-

n?  d?
2m* dz?

2 2
in [—h d—+er

in [—

2m* dz?

n? a2
2m* dz?

+V, + er]lpf(z)=E1/)f(z)

|9t = EE(2)

+Vo+ e F z|$5(2) = EyE(2)

(5.1.4)

(5.1.5)

(5.1.6)

olur. Bu kuyu i¢in yazilan bu denklemlerin yaklasik ¢oziimleri asagida ifade edilmistir.
(Akbas,2011, Erdogan,2009)

Yer(2) = A

2.Bolge,

(3. Bolge,

N cos(k, z) e Bz =yl(z) - % <z S%

Ncos(

ky L

2

(1.Bolge, N cos(%) ek1l/2 glr zo=P7 = yF(z) z< —g )

'(5.1.7)

Bu ¢oziimler kuyu igindeki elektrik alan etkisindeki elektronun dalga

fonksiyonudur. Bu dalga fonksiyonlar ile elektronun taban durum enerjisi

E =

WE @D|IHF1 |9 @) +(WE (@|HE2 |95 @)+ (D)|HE: [¢E (2)) ]

(Wi @D @)+ WE @[WE @) +WE @[vf ()
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ifadesi kullanilarak hesaplanir. Sinir kosullarindan bulunan transandental ( k;=k; i¢in )

k, tan (k2 g) =k, (5.1.10)

seklindedir( Yavuz 2011 ). Bu yazilan denklemler yardimiyla kuyu i¢indeki elektron
icin bilgisayarda Fortran programlama dilinde programlar yazilarak, elektrik alan
etkisindeki elektronun dalga fonksiyonu ve enerji grafikleri ¢izilmistir. Cizilen bu

grafikler ve Fortran programlar1 agagida verilmistir.
Dalga fonksiyonunun konuma gore grafigini ¢izdiren fortran programai:

IMPLICIT REAL*8(A-2)

open(3,file="sldal3.dat")

SSS=10**(-6.0D0)

RY=5.830D0

V=225.0D0/RY

L=1.0D0

K=1

K=2.52265510D0

DK=0.000000010D0

K=2.52265510D0

DK=0.0000010D0

1K=K+DK

FONK=K*DTAN(K*L/2.0D0)-DSQRT(V-K*K)

CWRITE(L,*)K,FONK

IF(ABS(FONK).LT.SSS) GO TO 2

GOTO1

2ALFA=DSQRT(V-K*K)

WRITE(*,*) 'K=,FONK=",K,FONK

WRITE(*,*) 'K=,ALFA="K,ALFA
N1=-DEXP(ALFA*(L-19999999998.0D0))*(DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)
$+1.0D0/(4.0D0*ALFA))+DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*A
SLFA)+DSIN(K*L)/(2.0D0*K)+L/2.0D0+(-DEXP(ALFA*(L-1999999999
$8.0D0))*(DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*ALFA)))+DCOS(
$K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*ALFA)

No=(1.0d0)/(dsqrt(N1))

CNo=No*No*N1

No=dexp(1.0d0)

WRITE(*,*) 'No=",No

37



F=100.0D0

DF=0.0D0

TF=F+DF

BETA=0.0D0

DBETA=0.01D0

BETA=BETA+DBETA

N=F/RY

e=dexp(1.0d0)
UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))-e**BETA*(
S(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0O*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0d0))-e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))
UT3=e**BETA*((BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0)/(4.0D0*BETA*L)-BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA)*(BETA*
$DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0+(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**
$2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))
UT4=-L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0
$DO+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2.
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5,0D0-BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0-K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)-L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0
$DO+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2,
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5,0D0+BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)
UT5=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))-e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
UT6=e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)
$*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)
$+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0))-e**(ALFA
$*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.0D0O*ALFA*L*(
$9999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)*DCOS(K
$*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.0D
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$0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))
AT1=L*e**BETA*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**(ALF
$A*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))
AT2=L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA**
2

$.0D0+K**2,0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0))-L*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)+BE
$TA**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*
$L**2.0D0))
AT3=L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(
SALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0
UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6

AT=AT1+AT2+AT3

Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))

EE1=UT/AT

C******************************

S5BETA=BETA+DBETA

C******************************

N=F/RY

e=dexp(1.0d0)
UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))-e**BETA*(
$(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO0*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0d0))-e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))
UT3=e**BETA*((BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0)/(4.0D0*BETA*L)-BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA)*(BETA*
$DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0+(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**
$2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))
UT4=-L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0
$DO+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0+K**2.,0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2,
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5.0D0-BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0-K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)-L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0
$D0+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2.
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$0DO*K*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5,0D0+BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)
UT5=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))-e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
UT6=e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)
$*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)
$+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0))-e**(ALFA
$*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.0D0O*ALFA*L*(
$9999999999.0D0*N+V/)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)*DCOS(K
$*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.0D
$0*N-+V/)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-+V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))
AT1=L*e**BETA*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**(ALF
$A*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))
AT2=L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA**
2

$.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0))-L*e**(-BETA)*(BETA**2,0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)+BE
$TA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*
$L**2.0D0))
AT3=L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(
$ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0
$D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))

UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6

AT=AT1+AT2+AT3

Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))

EE2=UT/AT

IF(EE2.GT.EE1) GO TO 6

EE1=EE2

GOTO5

6 X=-1.250D0

DX=0.0010D0
C*********************************************************************
451F(X.LT.(-L/2.0D0)) PSI=Nf*DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(ALFA*L/2.0D0)
$*EXP(ALFA*X)*DEXP(-BETA*X)
C*********************************************************************
IF(X.GE.(-L/2.0D0).AND.X.LE.(L/2.0D0)) PSI=Nf*DCOS(K*X)*DEXP(
$-BETA*X/L)

C*********************************************************************

IF(X.GT.(L/2.0D0)) PSI=Nf*DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(ALFA*L/2.0D0)
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$*EXP(-ALFA*X)*DEXP(-BETA*X)
C*******************************************'k*************************
WW=0.30D0/L

WRITE(*,*)X,PSI

WRITE(3,*)X,PSI

X=X+DX

IF(X.LE.1.250D0) GO TO 45

WRITEC,*) W
WRITE(**)" L='L

WRITE(*,*) ' Vo="V

WRITE(*,*) 'FONK=',FONK

WRITE(**) " K='K

WRITE(*,*) 'ALFA=" ALFA

WRITE(*,*)' C1='C1

WRITE(*,*) ' EE='EE

WRITE(*,*) 'NORM=",NORM

WRITE(*,*) 'BETA='BETA

WRITE(*,*) 'F=,N="F,N

WRITEC,*) W
450 END
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-1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0
z(a)

Sekil 20. Dalga fonksiyonunun z(a*) konumuna gore grafigi

Sekilde elektrik alan altindaki sonlu kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun
dalga fonksiyonunun konuma gore ¢izilen grafigi verilmistir. Burada elektrik alanin {i¢
farkli degeri icin dalga fonksiyonu c¢izilmistir. Sekilden de goriildiigli gibi elektrona +z
yoniinde elektrik alan uygulandiginda elektronun konumu (bulunma olasiligi) —z
yoniinde kaymaktadir. Yani elektrik alandan kaynaklanan elektriksel kuvvet elektronu —
z yoniinde hareket ettirmistir. Bu grafige gore yapilan hesaplarin dogru oldugu
gozlemlenmektedir. Grafikte kuyunun 1. ve 3. bdlgesinde ¢ok az ihtimalle
bulunabilecegi gozlemlenmektedir. Kuyunun ortasinda (2. Bolge) bulunma ihtimalinin
de cok yiiksek oldugunu soyleyebiliriz. Burada +z yoniinde uygulanan elektrik alan
kuyunu ortasinda bulunma ihtimali ¢ok yiliksek olan elektronu —z yoniine dogru
kaydirarak, kuyunun ortasinda bulunma ihtimalini biraz daha degistirmistir. Elektronun
bulunma olasiligin1 kuyunun sol tarafina dogru kaydirmistir. Bu grafikte kuyu genisligi
L=100 A°, elektrik alan F=0, 50, 100 Kv/cm alimmustir.
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Enerjinin kuyu genisligine gore grafigini ¢izdiren fortran programa:

IMPLICIT REAL*8(A-2)

open(3,file="slen3.dat’)

SSS=10**(-6.0D0)

RY=5.830D0

V=225.0D0/RY

L=0.30d0

45 dL=0.10D0

L=L+dL

K=0.010d0

DK=0.000000010D0

1 K=K+DK

FONK=K*DTAN(K*L/2.0D0)-DSQRT(V-K*K)

C WRITE(1,*)K,FONK

IF(ABS(FONK).LT.SSS) GO TO 2

GOTO1

2 ALFA=DSQRT(V-K*K)

WRITE(*,*) 'K=,FONK="K,FONK

WRITE(*,*) 'K=,ALFA="K,ALFA
N1=-DEXP(ALFA*(L-19999999998.0D0))*(DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)
$+1.0D0/(4.0D0*ALFA))+DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*A
SLFA)+DSIN(K*L)/(2.0D0*K)+L/2.0D0+(-DEXP(ALFA*(L-1999999999
$8.0D0))*(DCOS(K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*ALFA)))+DCOS(
$K*L)/(4.0D0*ALFA)+1.0D0/(4.0D0*ALFA)

No=(1.0d0)/(dsqrt(N1))

CNo=No*No*N1

No=dexp(1.0d0)

WRITE(*,*) 'No=",No

F=100.0D0

DF=0.0D0

7 F=F+DF

BETA=0.0D0

DBETA=0.001D0

BETA=BETA+DBETA

N=F/RY

e=dexp(1.0d0)
UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))-e**BETA*(
S(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO0*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
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$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0d0))-e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))
UT3=e**BETA*((BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2,
$0D0)/(4.0D0*BETA*L)-BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA)*(BETA*
$DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0+(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**
$2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))
UT4=-L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0
$DO+BETA*K**2.0D0*L**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2.
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5,0D0-BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-2.0D0
$*BETA**2,0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0-K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)-L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0
$DO+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0-K**2,0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2.
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5 0D0+BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)
UT5=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))-e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
UT6=e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)
$*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)
$+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0))-e**(ALFA
$*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BE TA/L)* (L*(2.0DO*ALFA*L*(
$9999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)*DCOS(K
$*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.0D
$0*N+V/)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))
AT1=L*e**BETA*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**(ALF
$A*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))
AT2=L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA**
2

$.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0))-L*e**(-BETA)*(BETA**2,0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)+BE
$TA**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*
$L**2.0D0))
AT3=L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(
$ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0
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$DO0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))
UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6
AT=AT1+AT2+AT3
Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))

EE1=UT/AT

C******************************

5 BETA=BETA+DBETA

C******************************

N=F/RY

e=dexp(1.0d0)
UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))-e**BETA*(
S(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0d0))-e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)+L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))
UT3=e**BETA*((BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0)/(4.0D0*BETA*L)-BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA)*(BETA*
$DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0+(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**
$2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))
UT4=-L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0
$DO+BETA*K**2,0D0*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2.
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5.0D0-BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0-K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)-L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0
$D0+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2.
$0DO*K*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)+BE
$TA**5.0D0+BETA**4.0D0+2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+2.0D0
$*BETA**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*
$L**4.0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2
$.0D0)
UT5=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))-e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)+(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
UT6=e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)
$*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)
$+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0))-e**(ALFA
$*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.0DO*ALFA*L*(
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$9999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)*DCOS(K
$*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)+L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.0D
$0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))
AT1=L*e**BETA*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**(ALF
$A*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))
AT2=L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA**
2

$.0D0+K**2,0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.
$0D0))-L*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)+BE
$TA**2,0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*
$L**2.0D0))
AT3=L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)+1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(
SALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS(K*L)+1.0
$D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))

UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6

AT=AT1+AT2+AT3

Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))

EE2=UT/AT

IF(EE2.GT.EE1) GOTO6

¢  WRITE(*,*)'L=EE1="L,EE1

EE1=EE2

GOTO5

6  WRITEC*) e

WRITE(*,*)L,EE1

WRITE(3,*)L,EE1

WRITEC*) e

WRITE(*,*) ' L='L

WRITE(*,*) ' Vo="V

WRITE(*,*) 'FONK="FONK

WRITE(*,*)' K="'K

WRITE(*,*) 'ALFA="ALFA

WRITE(*,*) 'BETA="BETA

WRITE(*,*) 'F=,N=",F,N

IF(L.LT.1.950D0) GO TO 45

WRITEC, ) ‘[T e

END
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Sekil 21. Baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli grafigi

Bu grafikte elektrik alan etkisi altinda bulunan kuyudaki bir elektronun
baglanma enerjisinin Kuyu genigligine bagl olarak grafigi ¢izilmistir. Grafikten de
goriildiigii iizere elektrik alan kuyu i¢indeki elektronun enerjisini diisiirmektedir. Burada
elektronun enerjisinin azalmasinin nedeni, elektrik alanin kuyunun potansiyel yapisina
etkisinden dolayidir. Elektrik alan kuyudaki elektronun hapsedilmesine etki etmistir. Bu
etki elektronun baglanma enerjisini azaltmis ve bundan dolayr elektronun atoma
baglilig1 azalmistir. Kuyu genisliginin ve elektrik alanin bazi degerlerinde enerjinin eksi
degerler aldigi goriilmektedir. Ornegin kuyu genisliginin yaklasik 150 A° ve elektrik
alanin 100kV/cm oldugu yerde elektronun enerjisi eksi deger almistir. Bunun nedeni
100kV/cm elektrik alan degerinin bu kuyunun yapisini bozdugu anlamina gelir. Yani
yariiletken teknolojisi deneylerinde boyle bir kuyu 6rnegine 100kV/cm degerinde bir

elektrik alan uygulanamayacagini bize sOylemektedir. Ayni durumu farkli elektrik
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alanlarda, farkli kuyu genisliklerinde gérmek miimkiindiir. Bu tiir kuantum kuyu

yapilarinda elektrik alan siddeti ve kuyu genisligi biiylik 6neme sahiptir.

Bu grafikte kuyu genisliginin artmasi ile elektronun enerjisinin azaldig
gozlenmektedir. Bu beklenen bir durumdur. Kuyu genisligi arttikca elektron daha
serbest durumdadir, ¢linkii kuyu duvarlart etkisi azalmistir. Bu nedenle elektronun

enerjisinin azalmasi beklenir.

5.2. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan ve Yabanc1 Atomun Etkisi

F+0
- s am s amo s - - mm s am s am o dm s mm s mm e mm s am e am e e i i >
V= Vo ......... Vz Vo
1.Bolge .- 2.Bolge 3.Bolge
.............. 7 R
............... / vz
-L/2 0 L/2

Sekil 22.Elektrik alan —Yabanci atom etkisindeki sonlu kuantum kuyusu

Elektrik alan ve yabanci atomun varliginda sonlu kuyuda bulunan elektron i¢in 1., 2. ve

3. Bolgedeki Hamiltonienler asagidaki bi¢imde yazilir. Burada yabanci atomun konumu

2
z; olarak tanimlanmis ve elektrik alan +z yoniinde uygulanmistir. Burada — e—r
&

2

elektronun donor iyonuna gore potansiyel enerjisi olup r elektron iyon mesafesidir. r

nin silindirik koordinatlarda agik ifadesi r = \/ p %+ (z — z;)? .bigimindedir. Daha
onceki konularda belirttigimiz gibi a* etkin Bohr yarigapi, R* etkin Rydberg enerjisi
olmak tizere (n=e F) elektronun her ii¢ bolge i¢in Hamiltonienler, (Yavuz 2011, Yaman
2010).
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i 9? 1 0 a 2
i —_— e -
HlF - 972 p ap ,0 ap W+QZ+VO

gioo— _9_10 0 _ 2

2k 022 pop P o Jp 2+(z—2))?

i 2 194 8 2

Hyp = —5—-->p— ———=+nz+V

9z pap " 9p p2+(z—z))?

(5.2.1)

(5.2.2)

(5.2.3)

bi¢ciminde yazilir. Buna gore her {i¢ bolge i¢in Schrodinger denklemleri asagidaki gibi

yazilir.

2 . .
[_ﬁ_zap ap _W+QZ+VO] Yir(z,p) = EPir(z,p)

[62166 2

—_— - = _ i _ i
dz2 pappap \/pzT_Zi)z"'rLZ]‘/JZF(Z'P)—EleF(Z,P)

022 pap P o WJ’“Z“’O] V3r(z,p) = E Y35(2,p)

Bu denklemler diferansiyel denklemler olup ¢dziimlerini,

2+(0-0)?

0%.(o,0) = jjjj(%) Qie/2 Qi g-——F—— g-oo

024(0-00)?

055(0,0) =0ooo(oo) o-- o OgH"
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(5.2.4)

(5.2.5)

(5.2.6)

(5.2.7)

(5.2.8)



p2+(-0))?

0%.(0,0)=0000(57) 0% 0% o~ 5 O~ (5.2.9)

seklinde yazabiliriz. Burada A ve B varyasyon parametreleri olup, B elektrik alandan ve
A yabanct atomdan dolay1r gelen parametrelerdir ve bu parametreler minimizasyonla
hesaplanirlar.  Bu c¢oziimler kuyu i¢indeki elektronu tanimlayan deneme dalga
fonksiyonlart olup taban durum igin yazilmistir. (Yavuz 2011, Yaman 2010). Bu dalga
fonksiyonlar1 ile elektronun enerjisi hesaplanabilir. Elektrik alan ve yabanci atom

etkisindeki elektronun enerjisi

(0|0

D (O ) O O] 05 )+ D5 () |05 05 () (5.2.10)

o_ |
Ha = (07 (|0 )N +(T3() 10 3(0))

biciminde hesaplanabilir. Bir onceki konuda, yabanci atomun olmadigi ve elektrik
alanin oldugu durumdaki (5.1.9) denklemi g6z Oniine alinarak elektronun baglanma
enerjisi yazilabilir. Baglanma enerjisini daha Onceki konularda tanimladigimiz gibi,
yabanci atomun varligindaki elektronun enerjileri ile yabanci atomun yoklugundaki

elektronun enerjileri arasindaki farki baglanma enerjisi olarak yazabiliriz.

Bu denkleme gore baglanma enerjisi hesaplanirken transandantal denklem gerekli
olacaktir. Bu denklem smir kosullarinda hesaplandiginda yine bir onceki konudaki
(5.1.10) denklemi ile ayn1 denklem elde edilecektir. Yani deneme dalga fonksiyonlar
degismesine ragmen transandantal denklemi degismeyecektir. Yeni dalga fonksiyonlar
ile sir kosullarinda hesap yapildiginda denklemin (5.1.10) denklemi ile ayni1 oldugu
goriiliir. (Yavuz 2011, Yaman 2010).
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Baglanma enerjisi hesabinda iki defa minimizasyon yapilmasi gerektigine dikkat
edilmelidir. Bu tezdeki hesaplarda dnce p minimize edilmis, daha sonra ise A minimize

edilmistir.

EFmin Ebmin

Bu bilgiler dogrultusunda kuyu ic¢indeki elektron icin bilgisayarda Fortran
programlama dilinde baglanma enerjilerini hesaplatan programlar yazip, sekil 23 ve
sekil 24 grafiklerini ¢izdik. Bu grafikleri ¢izen fortran programi boliim 5.3 de verilmis
ve grafikler asagida gosterilmistir. Verilen program sekil 23°l ¢izdiren programdir.
Sekil 24 grafigi ¢izilirken sekil 23 grafiginin programi sadece dongii degisimi yapilarak
kullanilmis ve sekil 24 grafigi ¢izilmistir.
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Sekil 23.Baglanma enerjinsin kuyu genisligine gore degisim grafigi

Sekil 23’de baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore grafigi verilmistir.
Burada kuyu potansiyel derinligi 225 meV olarak alinmis ve yabanci atomun z; =0, L/4,
L/2 degerleri ve elektrik alanin F=0, 50, 100 kV/cm degerleri kullanilarak grafikler
cizilmistir. Kuyu genisligi de 30 A%ile 300 A° arasinda degistirilmistir. Kuyu genisligi
arttikca baglanma enerjisinin azaldigi gozlenmektedir. Bu beklenen bir sonugtur.
Burada yabanci atom merkezde ( z=0 ) kuyunun kenarinda ( z=L/2 ) ve merkez ile
kuyu kenar1 arasinda olmak iizere ( zi=L/4 ) li¢ farkl1 yabanci atom konumu alinmistir.
Grafikten goriildiigli gibi yabanci atom kuyu kenarina dogru kaydik¢a baglanma
enerjisinin azaldigr gézlemlenmistir. Yani yabanct atom kuyu kenarma yaklastiginda
elektronun baglanmasi azalmistir. Bunun yaninda elektrik alanin artmasiyla baglanma
enerjisinin azaldig1 gézlemlenmistir. Elektrik alan elektronun baghiligini azaltmistir. Dar
kuyularda bu etkinin daha az oldugu gézlemlenmistir. Daha genis kuyularda ise elektrik
alan baglanma enerjisini daha c¢ok azalmistir. Sekil 23°de kullanilan yabanci atom
konumu ve elektrik alan degerleri elektronun enerjisini diizenli olarak arttirmakta ya da

azaltmaktadir. Kullanilan bu degerlerde sistem iyi calisiyor gibi goriinmektedir. Fakat
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daha onceki konuda elektrik alanin F=100 kV/cm oldugu durumda yapinin bozuldugunu

gozlemistik. Ciinkii elektronun enerjisi eksi degerlere gegmekteydi.

11 — =100 A°, F=0 kv/cm
| — L=100 A°, F=50 kv/cm
10 + .
— L=100 A°, F=100 kV/cm
9 - T L=200 A’ F=0 kV/cm
J — L=200 A°, F=50 kV/cm
8 — L=200 A°, F=100 kV/cm

V,=225 meV

E, (meV)

0 20 40 60 80 100
0
Z(A%)

Sekil 24.Baglanma enerjisin yabanci atomun konumuna gore degisim grafigi

Sekil 24°de baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagh grafigi iki
farkli kuyu genisligi igin ( L=100 A°, 200 A° ) ¢izilmistir. Yabanci atom merkezden
kuyunun kenarma dogru hareket ettirilmistir. Yine elektrik alanin F=0, 50, 100 kV/cm
ve kuyu potansiyel degeri V=225 meV olarak ele alinmistir. Grafik 10°daki gibi
yabanci atomun kuyu kenarina dogru yaklastikca azaldigir gézlenmis olup bu grafik 10
grafigini desteklemektedir. Sekil 24’de 100 A° ‘luk kuyu ile 200 A° ‘luk kuyunun
grafigi ayn1 eksenlerde gosterilmistir. Elektrik alanin artmasi baglanma enerjilerini
diistirdiigii gézlemlenmistir. Sekil 23’teki gibi elektrik alanin kiigiik ve biiylik kuyu
genigliklerinde baglanmay1 nasil etkiledigi agikga goriilmektedir. Dar kuyuda (L=100
A’ ) elektrik alan baglanma enerjisini diisiirmekte daha gok zorlanmaktadir. Bunun
nedeni dar kuyuda elektron daha siki baghdir. L=200 A° olan genis kuyuda baglanma
enerjisi elektrik alan siddetinin arttirilmasiyla daha hizli diismektedir (azalmaktadir). Bu

da genis kuyularda elektronun dar kuyulara gore daha serbest olmasindandir.
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5.3. Sonlu Kuantum Kuyusuna Elektrik Alan, Yabanc1 Atom ve Hidrostatik

Basincin Etkisi

Ga As/Gayx Alx As kuantum kuyusunda hidrostatik basmcin ve elektrik alan
etkilerini inceleyelim. P hidrostatik basing olmak tizere, etkin kiitle yaklasimi
kullanilarak diizgiin elektrik alan ve hidrostatik basing etkisindeki elektron igin

Hamiltonien agagidaki gibi yazilir.

W n?

~ =5 +000+0:(0,0) (5.3.1)

D=y02+(0-0,)?

Basincin etkisiyle kuyusunun genisligi;

(D) = Up(1 — 1.5082 % 107°10) (5.3.2)

bi¢iminde yazilabilir.(A.M.Elbasy,1993, H.AkbasS,2011, A.Vanitha.2009,
I.Erdogan,2009 ). Hidrostatik basinga bagli olarak dielektrik sabitinin degisimi

e(1) = 13.13 —0.08871 (5.3.3)
seklindedir. Burada etkin kiitle ise

() = (o) %078 (5.3.4)

ifadesi ile hesaplanabilir. Basing birimi GPa (1kbar = 0.1 GPa) olarak alinmistir.
(A.M.Elbasy,1993, H.AkbasS,2011, A.Vanitha.2009, I.Erdogan,2009 ).

Aliiminyum konsantrasyonu X ve A1 ([1) = 1.55[1 + 0.370% olmak iizere

Enerji band araligi A1 ([, 1) = AD () 4+ C101(00) dir. Birimi eV'dur(Akbas,2011).
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Bant araliginin basing katsayis1 [1([1) = —1.3 * [ 073 eV/kbar olarak yazilir.

Bariyer yiiksekligi ve iletim bandinin ofset parametresi O = 0,6 olup, kuyu potansiyeli
D@ =0 AU (0, 0) (5.3.5)

olarak yazilabilir(A.John Peter,2008). Bu ifadelere gore sonlu kuyunun potansiyel
degisimi

0(0

(0,0, < c—-—%—z )
(0) (0

(0, 0) =9 0, T st s 2 >
9,00 E¥;Q <0

\ y,

bigiminde yazilabilir. Burada tanimlanan Hamiltonien ile yazilacak Schrodinger
denkleminin yaklasik ¢6ziimleri,

0o ’2”(;% ve [,o \/2 DIEOEE) olmak iizere,

hZ

(0, 0)
( I (R)) NNl <_iﬂiiﬂtjuﬁ> 0o
HHHH(TZ 5 )7 Wb o=t g 0 , < — -
_ ) L (e ) .
=1 0ooo(o,) o 0 ——5 <0 < —5
() S(D) <_J37I€FZF?>, ()
LDDDD(jZ 2 )DUI 2 DHIT D—HTD 0 2 <
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seklinde yazilabilir. Bunlar kuyudaki elektron i¢in deneme dalga fonksiyonlari olup,

siir kosullarindan, ( Peter,2008, Erdogan,2009)

2

D] = Dgtan(jz

ifadesi bulunur. Bu denkleme transandantal denklem diyoruz. Bu dalga fonksiyonlar1

kullanilarak, elektron i¢in baglanma enerjisini

Ug = Ugppo — DD:D:,:

bigiminde hesaplayabiliriz. Burada, [ yabanci atomun etkisinin olmadigi ve

U0 0,0 yabanct atomun etkisinin oldugu enerji degerleridir.

Bu yazilan denklemler yardimiyla kuyu icindeki elektron igin bilgisayarda Fortran
programlama dilinde programlar yazilarak, elektrik alan ve hidrostatik basincin
etkisindeki elektronun grafikleri ¢izilmistir. Cizilen bu grafikler ve Fortran programlari

asagida verilmistir.

IMPLICIT REAL*8 (A-2Z)
OPEN(1,FILE="covid5.DAT")
P1=4.0D0*DATAN(1.0D0)

F=50.0D0 'ELEKTRIK ALAN

LL=27.50D0

555 DLL=2.50D0

IF(LL.LT.50.0D0) DLL=2.50D0

IF(LL.GT.50.0D0) DLL=5.0D0

LL=LL+DLL

x=0.30d0 !'Aluminyum konsantrosyonu

P1=30.0d0 !Pl1=kbar biriminde

P=0.10d0*P1 !P=Gpascal biriminde
L=LL*(1.0d0-P*1.50820d0*10**(-3.0d0)) !L=ang.biriminde
MY=0.0670d0*(dexp(0.0780d0*P))
EPSPT=13.130d0-0.0880d0*P  !eps= a.u biriminde
DEGX=1.1550d0*x+0.370d0*x*x
DELX=-1.30d0*10**(-3.0d0)*x
DEGXP=DEGX+P1*DELX
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vx=0.60d0*DEGXP*1000.0d0 IVX=meV biriminde
ccc  L=L*0.5290d0 IL=angstrom biriminde
Ayildiz=0.530d0*EPSPT/MY langstrom
Ryildiz=(13.60d0*MY)/(EPSPT*EPSPT) eV
Ryildiz=Ryildiz*1000.0d0 ImeV

L=L/Ayildiz IL= Ayildiz biriminde
WRITE(*,*)'Ryildiz=",Ryildiz
WRITE(*,*)'Ayildiz=",Ayildiz

WRITE(*,*)'VX= 'VX

WRITE(*,*)'EPSPT= ".EPSPT
WRITE(*,*)MY='MY

WRITE(*,*)L= 'L

RY=Ryildiz

AY=Ayildiz

V=VX

Vo=V/RY

V1=(V0)*(1.0D0)

Z1=(1.0D0)*(L/4.0D0)

C-----sonlu kuantum kuyusunda 6zdeger hesabi --- ----
ks1=0.010d0

SAY=0.0D0

E=0.0D0

DE=0.0010D0

3333 E=E+DE

MK1=(Vo-E)/(E)

MK2=(V1-E)/(E)
FONK=DATAN(DSQRT(MKZ1))+DATAN(DSQRT(MK2))-L*DSQRT(E)
C  WRITE(**)E=FONK="E,FONK

C WRITE(L,*)E,FONK

IF(DABS(fonk).LT.ks1) GO TO 33

GO TO 3333

33 IF(SAY.GT.5) GO TO 34

DSAY=1.0D0

SAY=SAY+DSAY

E=E-5.0d0*dE

dE=dE/50.0d0
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ks1=ks1/50.0d0

go to 3333

34 K=DSQRT(E)
AL=dsqrt(Vo-E)
AL1=dsqrt(V1-E)

WRITE(*,*)'FONK="FONK

WRITE(*,*)'Vo= "\Vo

WRITE(*,*)'V1= 'V1

WRITE(*,*)'L= 'L

WRITE(*,*)E= 'E

WRITE(**)'K= 'K

WRITE(*,*)'AL= AL
WRITE(*,*)'AL1="AL1

ccceeecceece elektrik alan hesaplaniyor ccccccccecccccccceceece
ELBE1=-10000000000000.0D0
ETA=(AY*F*(0.010D0))/(RY)
BETA=-0.010d0

311 DBETA=0.010d0
BETA=BETA+DBETA

CALL ELEK1(K,AL,ETA,BETA,L,V0,SON1)
CALL ELEK2(K,ETA,BETA,L,SON2)

CALL ELEK3(K,AL1,ETABETA,L,V1,SON3)
CALL ELEK4(K,AL,BETA,L,SON4)

CALL ELEK5(K,BETA,L,SON5)

CALL ELEK6(K,AL1,BETA,L,SONG)
U1=SON1+SON2+SON3
U2=SON4+SON5+SON6

ELBE=E-(U1/U2)

¢  WRITE(*,*)BETA=ELBE="BETA ELBE
¢ WRITE(1,*)BETA,ELBE*RY

¢ IF(BETA.GT.2) goto 777

c goto3ll

IF(ELBE.LT.ELBE1) GO TO 229
ELBE1=ELBE

OBETA=BETA
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GO TO 311
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeCeeeeee

€229 stop

229  OEBIN=-10000000000000000.0D0

¢ WRITE(*,*)OBETA=ELBE1="OBETA,ELBE1
c stop

LAM1=0.0d0

334 DLAM1=0.0010D0

LAM1=LAM1+DLAM1

150 CALL PI1(LAM1,ZI,OBETA,L,K,AL,P1)
CALL PI2(LAM1,Z1,O0BETA,L,K,P2)
CALL PI3(LAM1,Z1,0BETA,L,K,AL1,P3)

CALL QI1(LAM1,Z1,0BETA,L,K,AL,Q1)
CALL QI2(LAM1,Z1,0BETA,L,K,Q2)
CALL QI3(LAM1,ZI,0BETA,L,K,AL1,Q3)

P=P1+P2+P3

Q=0Q1+Q2+Q3
EBIN=(-(1.0D0)/(LAM1*LAM1))+((4.0D0*P)/(LAM1*P+2.0D0*Q))
IF(EBIN.LT.OEBIN) GO TO 881

OEBIN=EBIN

OLAM1=LAM1

GO TO 334

881 EBIN=(-(1.0D0)/(OLAM1*OLAM1))+((4.0D0*P)/(OLAM1*P+2.0D0*Q))
WRITE(*,*)'LL= 'LL

WRITE(*,*)'OBETA= ''OBETA

WRITE(*,*)'OLAM1= ''OLAM1

WRITE(*,*)'OEBIN= ',OEBIN
WRITE(*,*)'LL=,EBIN="LL,EBIN*RY

WRITE(1,*)LL,EBIN*RY

WRITE(*,*)'-----==mmmmmmmm e mm oo
IF(LL.GT.300.0D0) GO TO 777

GO TO 555
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777 END

CCCCCCCCCCCCC P INTEGREALI HESAPLANIYOR

SUBROUTINE PI1(LAML1,ZI,OBETA,L,K,AL,P1)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-10.0D0*L

sinZiki=-L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 1=1,IKZ

Z=20+(1-1)*HZ
F(1)=DABS(DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*Z))**2.0D0
$*DEXP((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-ZI))*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))**2.0D0

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 I1=3,1KZ,2
B=B+HZ*(F(l)+4.0D0*F(I-1)+F(1-2))/3.0D0
30 CONTINUE

P1=B
i=0.0d0
return
end

C>>>>>>>>>>>>P2

SUBROUTINE PI2(LAM1,Z1,0BETA,L,K,P2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-L/2.0D0

sinZiki=L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0
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IKZ=501
Z0=sinZbir
DO 10 I1=1,IKZ
Z=20+(1-1)*HZ
F(1)=DABS(DCOS(K*Z))**2.0D0*DEXP((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-Z1))
$*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))**2.0D0
10 CONTINUE
B=0.0D0
DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE
P2=B
i=0.0d0
return
end

C>>>>>>>>>>>>P3

SUBROUTINE PI3(LAM1,ZI,0BETA,L,K,AL1,P3)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=L/2.0D0

sinZiki=10.0D0*L

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
F(1)=DABS(DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*Z))**2.0D0
$*DEXP((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-ZI))*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))**2.0D0

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 I=3,IKZ,2
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B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0

30 CONTINUE

P3=B

i=0.0d0

return

end
CCCCCCCCCCCCC Q INTEGREALI HESAPLANIYOR
C>>>>>>>>>>>>01

SUBROUTINE QI1(LAM1,ZI,OBETA,L,K,AL,Q1)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-10.0D0*L

sinZiki=-L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ

F()=DABS(DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*Z))**2.0D0*DEXP
$((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-ZI1))*DABS(Z-Z1)*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))**2.0D0

10 CONTINUE
B=0.0D0

DO 30 1=3,1KZ,2
B=B+HZ*(F(I)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

Q1=B
i=0.0d0
return

end

C>>>>>>>>>>>>02
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SUBROUTINE QI2(LAM1,ZI,0BETA,L,K,Q2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-L/2.0D0

sinZiki=L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ

Z=720+(1-1)*HZ
F()=DABS(DCOS(K*Z))**2.0D0*DEXP((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-Z1))
$*DABS(Z-Z1)*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))**2.0D0

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,1KZ,2
B=B+HZ*(F(I)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

Q2=B
i=0.0d0
return
end

C>>>>>>>>>>>>Q3

SUBROUTINE QI3(LAM1,ZI,0BETA,L,K,AL1,Q3)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=L/2.0D0

sinZiki=10.0D0*L

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir
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DO 10 1=1,IKZ
Z=20+(I-1)*HZ
F(1)=DABS(DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*Z))**2.0D0*
$DEXP((-2.0D0/LAM1)*DABS(Z-Z1))*DABS(Z-ZI)*(DABS(EXP(-OBETA*Z)))*
$*2.0D0

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,1KZ,2

B=B+HZ*(F(I)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0

30 CONTINUE

Q3=B
i=0.0d0
return
end

ccceeccecccce elektrik alan hesaplaniyopr cccccccccccecccccccece
C>>>>>>>>>>>>FELEK1

SUBROUTINE ELEK1(K,AL,ETA,BETA,L,V0,SON1)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-10.0D0*L

sinZiki=-L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
F(1)=-DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*z)*DEXP(-BETA*2)
$*(DEXP(z*(AL-BETA)+AL*L/2.0D0)*(AL-BETA)**2.0D0*DCOS(k*L/2.0D0))
$+DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*2)*DEXP(-BETA*Z)*ETA*z
$*(DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*z)*DEXP(-BETA*2))+
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$DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*2)*DEXP(-BETA*Z)*V0*
$(DCOS(K*L/2.0D0)*DEXP(AL*L/2.0D0)*DEXP(AL*z)*DEXP(-BETA*2))

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2

B=B+HZ*(F(I)+4.0D0*F(I-1)+F(1-2))/3.0D0

30 CONTINUE

SON1=B

i=0.0d0

return

end

C>>>>>>>>>>>>ELEK?2

SUBROUTINE ELEK2(K,ETA,BETA,L,SON2)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-L/2.0D0

sinZiki=L/2.0D0

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
F()=-DCOS(k*z)*DEXP(-BETA*z)*(DEXP(-BETA*z)*((BETA**2.0D0-k**
$2.0D0)*DCOS(k*z)+2.0D0*BETA*k*DSIN(k*z)))+DCOS(k*z)*DEXP(-BETA*z)
$*ETA*z*(DCOS(k*z)*DEXP(-BETA*Z))

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0

30 CONTINUE

SON2=B

i=0.0d0

return
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end

C>>>>>>>>>>>>ELEKS

SUBROUTINE ELEK3(K,AL1,ETA,BETA,L,V1,SON3)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)

DIMENSION F(501)

P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=L/2.0D0

sinZiki=10.0D0*L

HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ

Z=20+(1-1)*HZ
F()=-DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*2)
$*DEXP(-BETA*z)*(DEXP(AL1*L/2.0D0-z*(AL1+BETA))*(AL1+BETA)
$**2.0D0*DCOS(k*L/2.0D0))+DCOS(k*L/2.0D0)*DEXP(AL1*L/2.0D0)
$*DEXP(-AL1*2)*DEXP(-BETA*z)*ETA*z*(DCOS(k*L/2.0D0)
$*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*z)*DEXP(-BETA*z))+DCOS(k*L/2.0D0)
$*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*Z)*DEXP(-BETA*z)*V1*(DCOS(k*L/2.0D0)
$*DEXP(AL1*L/2.0D0)*DEXP(-AL1*z)*DEXP(-BETA*2))

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

SON3=B

i=0.0d0

return

end

C>>>>>>>>>>>>ELEKA4
SUBROUTINE ELEK4(K,AL,BETA,L,SON4)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)
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DIMENSION F(501)
P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=-10.0D0*L

sinZiki=-L/2.0D0
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
PSI=DCOS(K*L/2.0D0)*EXP(AL*L/2)*EXP(AL*Z)*EXP(-BETA*Z)
F(1)=PSI*PSI

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(I-2))/3.0D0
30 CONTINUE

SON4=B
i=0.0d0
return
end

C>>>>>>>>>>>>ELEKS
SUBROUTINE ELEK5(K,BETA,L,SON5)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)
DIMENSION F(501)
P1=4.0d0*datan(1.0D0)
sinZbir=-L/2.0D0
sinZiki=L/2.0D0
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0
IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ
Z=70+(1-1)*HZ
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PSI=DCOS(K*Z)*EXP(-BETA*Z)
F(1)=PSI*PSI

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(I)+4.0D0*F(I-1)+F(1-2))/3.0D0
30 CONTINUE

SON5=B

i=0.0d0

return

end

C>>>>>>>>>>>>ELEKG

SUBROUTINE ELEK6(K,AL1,BETA,L,SONG6)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,J-2)
DIMENSION F(501)
P1=4.0d0*datan(1.0D0)

sinZbir=L/2.0D0

sinZiki=10.0D0*L
HZ=(sinZiki-sinZbir)/500.0d0

IKZ=501

Z0=sinZbir

DO 10 I1=1,IKZ

Z=70+(1-1)*HZ
PSI=DCOS(K*L/2.0D0)*EXP(AL1*L/2)*EXP(-AL1*Z)*EXP(-BETA*Z)
F(1)=PSI*PSl

10 CONTINUE

B=0.0D0

DO 30 1=3,IKZ,2
B=B+HZ*(F(1)+4.0D0*F(I-1)+F(1-2))/3.0D0
30 CONTINUE

SON6=B

i=0.0d0

return

end
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Sekil 25.Baglanma enerjisin kuyu genisligine gore degisim grafigi

Iki farkli elektrik alan degeri ve ii¢ farkli hidrostatik basing degeri icin,
baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagl degisimi sekil 25°de verilmistir. Bu grafikte
kuyu genisligi arttikga baglanma enerjisinin azaldigi gozlenmektedir. Elektrik alan
arttikca baglanma enerjisi azalmaktadir. Hidrostatik basing ise baglanma enerjisini
arttirmaktadir. Bu sonuglar literatiirle uyumludur. Yabanci atomun konumu z = L(P)/4

ve kuyu duvar potansiyel enerjisi V(=225 meV olarak hesaplamalar yapilmistir.
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Sekil 26. Baglanma enerjisin yabancit atomun konumuna gore degisim grafigi

Ug farkli hidrostatik basing degeri ve iki farkli elektrik alan degeri icin,
baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagl degisimi sekil 26’da verilmistir.
Bu grafikte yabanci atom kuyu duvarma dogru yaklastikca baglanma enerjisinin
azaldig1 gozlenmektedir. Elektrik alan arttikca baglanma enerjisi azalmaktadir.
Hidrostatik basing ise baglanma enerjisini arttirmaktadir. Sonuglar literatiirle
uyumludur. Kuyu genisligi Lo = 100 A° ve kuyu duvar potansiyel enerjisi V(=225 meV

olarak hesaplamalar yapilmistir.
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6. SONLU KUANTUM KUYUSUNDA HAPSEDILMIS OLAN
ELEKTRONUN BIRINCI UYARILMIS (2s) DURUMDA
INCELENMESI

Bu boéliimde sonlu kuantum kuyusunda hapsedilmis olan elektronun birinci
uyartlmig (2s) durumdaki enerjileri hesaplanacaktir. Hesaplamalar kuantum kuyu
genisliginin, yabanci atomun konumunun, hidrostatik basincin ve elektrik alanin farklh
degerleri i¢in yapilacaktir. Daha Onceki konulardaki gibi etkin kiitle yaklasimi
kullanilarak varyasyon yontemi kullanilacaktir. Kuantum kuyusundaki bir elektronun
hidrostatik basing ve elektrik alaninin etkisi altindaki Hamiltonien’i asagidaki gibi ifade
edilebilir. (Sucu,2020, Carneviro,1998,Vanitha,2009).

i’ 0?2 1 O 1 o? 02 02
U= s | S+ —+5—=+—] e 00000 D) (6Y)

Boliim 5.3 de hidrostatik basincin; kuyu genisligine, dielektrik sabitine ve etkin kiitleye
etkisinin [1(71) = 0y(1 = 1.5082 % 107°11), (7)) = 13.13 — 0.0881, (1) =

*(0) 12978 bigiminde oldugunu ifade etmistik. Burada aliiminyum konsantrasyonu

€C,

x”” ve basing birimi GPa (1kbar = 0.1 GPa) olarak alinmistir. Kuyu potansiyelinin de

eV biriminde

D00 = 06 ((1550+03707) + 0 (=13 1077)) 6.2)

oldugunu ifade etmistik(S.Sucu,2020, Carneviro,1998,A.Vanitha,2009). Kuantum

kuyusu i¢in potansiyeli,
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yazabiliriz. [ =

ERORVICH ve [ =\/2D (DI0p()=Do()] olmak {izere kuyunun

i W

her li¢ bolgesindeki Schrodinger denkleminin yaklagik ¢ozlimlerini agagidaki gibi

yazabiliriz.

(0, 0)
( D(D) e((a))] g <_7\/HZ+(TW> D(D)

OO ]T 0o- 2 0 0 0 , < —T

_ o <_—\W> 0(0) ()

Oooo(o o o 0 -——— =0 = ——
] () ) WRHSICE) JR (—iﬁii%tiﬂﬁ>. ()

LDDDD DT 0o- 2 0O O O 5 0

Bu dalga fonksiyonlar1 kuyu ic¢inde bulunan elektronun birinci uyarilmig(2s) durum

dalga fonksiyonlaridir. Sinir kosullarindan transandantal denklemimizi —[] =

n]uf(m))

DDDD( ) olarak buluruz. Yabanci atom etkisindeki kuyu i¢inde hapsedilmis

elektronun birinci uyarilmis durum enerjisi; elektrik alan ve hidrostatik basing

altinda,(Elabsy,21993, Carneiro G.N,1998, Vanitha,2009,Sucu,2020)

_ {(Co@ DA D)
DL_DDD[<(umm<,)J,J (6:3)
olarak hesaplanir. Baglanma enerjisi, [ = [, — [ (6.4)
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olarak ifade edilir. Burada, [], yabanci atomun olmadigi durumda birinci uyarilmis(2s)
durumdaki enerjidir, hidrostatik basing ve elektrik alan etkisi vardir. [1, Smir
kosullarindan bulunan transandantal denkleminden bulunur. []- hidrostatik basing ve
elektrik alan altinda, yabanci atomun varhiginda birinci uyarilmig(2s) durumdaki
enerjidir. Sonlu Kuantum kuyusunda bulunan elektron i¢in birinci uyarilmig(2s)
durumda bilgisayarda Fortran programlama dilinde programlar yazilarak, elektrik alan

ve hidrostatik basincin etkisindeki elektronun grafikleri ¢izilmistir.

Cizilen bu grafikler ve Fortran programlari asagida verilmistir.

1,5 ——F=0 kV/cm
——F=50 kV/cm
— F=100 kV/cm

Vo=225 meV

¥(2)

-1,5 T T T T T T T T T T T
-1,5 -1,0 -0,5 0,0 0,5 1,0 15

z(a*)

Sekil 27. Elektronun dalga fonsiyonun z(a*) a baglh grafigi (2s) ,(Elabsy,21993,
Carneiro G.N,1998, Vanitha,2009,Sucu,2020)

Ilk olarak dis elektrik alan altindaki sonlu kuantum kuyusunda bulunan
elektronun 2s durumu dalga fonksiyonu, yabanci atomun yoklugunda ve hidrostatik
basincin sifir (P=0 kbar) oldugu durumda ¢izilmis ve sekil 27°de gosterilmistir. Yapilan
isi kontrol etmek amaciyla ¢izilen bu dalga fonksiyonu, elektronun kuyunun her i¢
bolgesinde bulunabilecegini gosterir. Buradan elektronun kuyunun hangi bolgesinde

bulunabilecegini tahmin edebiliriz.
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Bu grafigi ¢izen Fortran programi agagida verilmistir.

IMPLICIT REAL*8(A-2Z)
open(1,file="3sil01.dat")
SSS=10**(-6.0D0)

X=0.30D0
Eg=1.1550D0*X+0.370D0*X*X
V¢=0.60d0*(1.1550D0*X+0.370D0*X*X)
Vv=0.40d0*(1.1550D0*X+0.370D0*X*X)
C AA=224.50D0/(Vc)
P1=4.0D0*DATAN(1.0D0)
HH=6.62618*10**(-34.0D0)
EPS0=12.50D0
BOHRY=5.291770D0*10**(-1.0D0)
MM=0.0670D0

AY=(BOHRY*EPS0)/(MM)

RY =(HH*HH)/(8.0D0*PI*PI*MM%*9.109530D0*10**(-31.0D0)*AY*AY
$*10**(-20.0D0))

RY=(RY*10**(3.0D0))/(1.602190D0*10**(-19.0D0))

WRITE(*,*) 'AY=RY="AY,RY

WRITE(*,*) 'Vc=,Vv="Vc*10**(3.0D0),Vv*10**(3.0D0)
c STOP

C V=(Vv*10**(3.0D0))/(RY)
V=(Vc*10**(3.0D0))/(RY)

WRITE(*,*) 'V="V

L=(100.0d0)/(AY)

K=3.50D0
DK=0.010D0

1 K=K+DK

C  FONK=DSQRT(V-K*K)+(DCOS(K*L/2.0D0)/DSIN(K*L/2.0D0))
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FONK=K*DTAN(K*L/2)+DSQRT(V-K*K)
WRITE(*,*)K,FONK

C  WRITE(L,*)K,FONK

C IF(K.LT.5) GO TO 1
IF(FONK.GT.0.0D0) GO TO 2
GOTO1

2  ALFA=DSQRT(V-K*K)
WRITE(*,*) 'K=,FONK='",K,FONK
WRITE(*,*) 'K=,ALFA="K,ALFA
WRITE(*,*) 'EE1= 'K*K
F=100.0D0

DF=0.0D0

7 F=F+DF

BETA=0.0D0

DBETA=0.010D0
BETA=BETA+DBETA
N=(AY*F*0.010D0)/RY

c N=F/RY

e=dexp(1.0D0)

UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)/(4.0D0*L)-(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**BETA*(
$(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))

C  WRITE(**)'1'
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
$+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)-L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.
$0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0D0))+e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)-L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))

C  WRITE(*,*) 2"
UT3=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)/(4.0D0*L)-(ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
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C  WRITE(**) '3
UT4=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)
$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)-L*(2.0D0*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BE TA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L+BETA)**2.0D0))+e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA
$*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)-L*(ALFA*L*(L*N

$+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))

C  WRITE(*,*) 4’
UT5=e**BETA*(BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA*
$*2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))-e**(-BETA)*(BETA*DCOS
$(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0-(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D
$0)/(4.0D0*BETA*L))

C  WRITE(**) '5'
UT6=L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0D0+BE

$TA*K**2.0D0*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2.0D0*K
$*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)-BETA**5
$.0D0+BETA**4.0D0-2.0D0*BETA**3.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0+2.0D0*BETA
$**2.0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*L**4,
$0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2.0D0)
$+L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0D0+BE
$TA*K**2.0D0*L**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2.0D0*K
$*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)-BETA**5
$.0D0-BETA**4.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0*(2.0D0*BETA**3.0D0+2.0D0*BET
$A**2 0DO+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0))/(8.0D0*BETA
$**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)**2.0D0)

C  WRITE(**)'6'
AT1=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCO
$S(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**BETA*(DCOS(K*L)-1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))

C  WRITE(**) 7'
AT2=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCO
$S(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)-1.0

76



$D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))

C  WRITE(*,*)'8'
AT3=L*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA
$**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L*
$*2.0D0))-L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)-BE
$TA**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2,0D0*
$L**2.0D0))

W R IT E (* *) Thkhkkkkhkkhkkhhkhrhhkhkrkhhkhhhkhkhhkhhhkhkkihkhkihkhkihkhkihhkihiihiiix!
’

UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6
AT=AT1+AT2+AT3

Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))
C EoOF=UT/AT
EE1=UT/AT

C******************************

5 BETA=BETA+DBETA

Ok e ek ek ek e ok ok

e=dexp(1.0D0)
UT1=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L-BETA)/(4.0D0*L)-(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**BETA*(
S(ALFA*L-BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(ALFA*L-BETA)/(4.0D0*L))

C  WRITE(**) '11'
UT2=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)
$+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)-L*(2.0D0*ALFA*L*(9999999999.
$0D0*N-V)-2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N-V)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*
$(ALFA*L-BETA)**2.0D0))+e**BETA*(L*(ALFA*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2
$.0D0*V-L*N)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**2.0D0)-L*(ALFA
$*L*(L*N-2.0D0*V)+BETA*(2.0D0*V-L*N)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L-BETA)**
$2.0D0))

C  WRITE(*,*) '12'
UT3=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*((ALFA
$*L+BETA)/(4.0D0*L)-(ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L))+e**(-BETA
$)*((ALFA*L+BETA)*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(ALFA*L+BETA)/(4.0D0*L))
C  WRITE(*,*) '13'
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UT4=e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(L*(2.
$0DO*ALFA*L*(9999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)
$+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)-L*(2.0D0*ALFA*L*(9
$999999999.0D0*N+V)+2.0D0*BETA*(9999999999.0D0*N+V)+L*N)/(8.0D0*
$(ALFA*L+BETA)**2.0D0))+e**(-BETA)*(L*(ALFA*L*(L*N+2.0D0*V)+BETA
$*(L*N+2.0D0*V)+L*N)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA)**2.0D0)-L*(ALFA*L*(L*N

$+2.0D0*V)+BETA*(L*N+2.0D0*V)+L*N)*DCOS(K*L)/(8.0D0*(ALFA*L+BETA
$)**2.0D0))

C  WRITE(**) 14"
UT5=e**BETA*(BETA*DCOS(K*L)/(4.0D0*L)-(BETA*K*L*DSIN(K*L)+BETA*
$*2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*L))-e**(-BETA)*(BETA*DCOS
$(K*L)/(4.0D0*L)+K*DSIN(K*L)/4.0D0-(BETA**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D
$0)/(4.0D0*BETA*L))

C  WRITE(*,*) '15'
UT6=L**2.0D0*N*e**BETA*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0-BETA**2.0D0+BE

$TA*K**2,0DO*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0)*DCOS(K*L)+BETA**2.0D0*K
$*L*(BETA**2.0D0-2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)-BETA**5
$.0D0+BETA**4.0D0-2.0D0*BETA**3.0D0*K**2,0D0*L**2.0D0+2.0D0*BETA
$**2,0D0*K**2.0D0*L**2.0D0-BETA*K**4.0D0*L**4.0D0+K**4.0D0*L**4,
$0D0)/(8.0D0*BETA**2.0D0*(BETA**2,0D0+K**2,0D0*L**2.0D0)**2.0D0)
$+L**2.0D0*N*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*(BETA**3.0D0+BETA**2.0D0+BE
$TAXK**2,0DO*L**2,0D0-K**2.0D0*L**2,0D0)*DCOS(K*L)-BETA**2.0D0*K
$*L*(BETA**2.0D0+2.0D0*BETA+K**2.0D0*L**2.0D0)*DSIN(K*L)-BETA**5
$.0D0-BETA**4.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0*(2.0D0*BETA**3.0D0+2.0D0*BET
$A**2 0D0+BETA*K**2.0D0*L**2.0D0+K**2.0D0*L**2.0D0))/(8.0D0*BETA
$**2.0D0*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2,0D0)**2.0D0)

C  WRITE(**) 16"
AT1=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCO
$S(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**BETA*(DCOS(K*L)-1.0D0)
$/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))

C  WRITE(**) 17"
AT2=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCO
$S(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)-1.0
$D0)/(4.0D0O*(ALFA*L+BETA))
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C  WRITE(**)'18'
AT3=L*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA
$**2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L*
$*2.0D0))-L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)-BE
$TA**2,0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*
$L**2.0D0))

UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6
AT=AT1+AT2+AT3
Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))

EE2=UT/AT

IF(EE2.GT.EE1) GO TO 6

EE1=EE2

GOTO5

6  WRITE(**) 'K="K

Y=L+(0.50d0)

X=-L-(0.50d0)

DX=0.010D0

WRITE(*,*) 'EE1=,BETA="EE1,BETA
WRITE(*,*) 'Eo=, EoF= '\ K*K,Eof

45 IF(X.LT.(-L/2.0d0)) PSI=Nf*DSIN(K*L/2.0D0)*dexp(ALFA*L/2.0D0)
$*dexp(ALFA*X)*dexp(-BETA*X/L)

IF(X.GE.(-L/2.0D0).AND.X.LE.(L/2.0D0)) PSI=-Nf*DSIN(K*X)
$*dexp(-BETA*X/L)

IF(X.GT.(L/2.0d0)) PSI=-Nf*DSIN(K*L/2.0D0)*DEXP(ALFA*L/2.0D0)
$*dexp(-ALFA*X)*dexp(-BETA*X/L)

WW=0.30D0/L

WRITE(*,*)X,PS|

WRITE(L,*)(X*1.50D0/Y),PSI
X=X+DX

IF(X.LE.(L+0.50d0)) GO TO 45

AT1=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)+19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS
$(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L-BETA))-L*e**BETA*(DCOS(K*L)-1.0D0)/(
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$4.0D0*(ALFA*L-BETA))

AT2=L*e**(-BETA)*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)-BETA*K*L*DSIN(K*L)-BETA*
$*2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2.0D0*L**2

$.0D0))-L*e**BETA*(BETA**2.0D0*DCOS(K*L)+BETA*K*L*DSIN(K*L)-
BETA*

$*2.0D0-K**2.0D0*L**2.0D0)/(4.0D0*BETA*(BETA**2.0D0+K**2,0D0*L**2
$.0D0))

AT3=L*e**(ALFA*(L-19999999998.0D0)-19999999998.0D0*BETA/L)*(DCOS
$(K*L)-1.0D0)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))-L*e**(-BETA)*(DCOS(K*L)-1.0D0

$)/(4.0D0*(ALFA*L+BETA))

UT=UT1+UT2+UT3+UT4+UT5+UT6
AT=AT1+AT2+AT3

Nf=(1.0d0)/(dsqrt(AT))
WRITE(*,*) 'No=",Nf*Nf*AT

WRITEC) T e
450 END
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Sekil 28. 2s baglanma enerjisin kuyu genisligine gore degisim grafigi (Sucu, 2020)

Iki farkli elektrik alan degeri ve iki farkli hidrostatik basing degeri icin, 2s
uyartlmis durum baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli degisimi sekil 28’de
verilmistir. Bu grafikte kuyu genisligi arttikga baglanma enerjisinin  arttig1
gozlenmektedir. Elektrik alan arttikca baglanma enerjisinin 80A° a kadar arttig1 ve daha
sonra azaldig1 goriilmektedir. Hidrostatik basing ise baglanma enerjisini arttirmaktadir
ve 70A° civarinda azalmaya basladigin1 gorebiliriz. Uyarilmis durumda baglanma
enerjisinin davranis1 buradaki dis etkiler karsisinda taban durumla benzer davranisi
sergilemektedir. Bu sonuglar literatiirle uyumludur(R). Yabanci atomun konumu z =

L(P)/4 ve kuyu duvar potansiyel enerjisi V(=225 meV olarak hesaplamalar yapilmistir.
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Sekil 29. 2s baglanma enerjisin yabanci atomun konumuna gére degisim grafigi

(Sucu, 2020)

Iki farkli elektrik alan ve hidrostatik basing degeri icin, 2s uyarilmis durum
baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagh degisimi sekil 29°da verilmistir.
Bu grafikte yabanci atomun konumu kuyu duvarma yaklastikga baglanma enerjisinin
once arttig1 ve sonra azaldig1 gozlenmektedir. Buradan dis etkiler altindaki elektronun
nerede nasil davrandigini gorebiliyoruz. Elektrik alanin ve hidrostatik basincin
artmasiyla baglanma enerjisi degisimini gOriiyoruz.. Bu sonuglar literatiirle
uyumludur(R). Kuyu genisligi Lo = 100 A° ve kuyu duvar potansiyel enerjisi V(=225
meV olarak hesaplamalar yapilmistir. Sekil 28 ve sekil 29°u ¢izdiren Fortran programi

asagida verilmistir.
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cceeece 2s durumu ceceeecccceccecceceeecee
implicit real*8(a-z)

open(2,file="kdr4.dat")

c open(3,file='kddrel.dat’)

x=0.3

T=0.0d0 !kelvin

P=20.0d0 !'kbar

Al=dexp(-1.730d0*10**(-3.0d0)*P)
A2=dexp(9.40d0*10**(-5.0d0)*(T-75.60d0))

A3=dexp(-1.730d0*10**(-3.0d0)*P)
A4=dexp(20.40d0*10**(-5.0d0)*(T-300.0d0))

if(T.I1t.200.0d0) EPSPT=12.740d0*A1*A2
if(T.ge.200.0d0) EPSPT=13.180d0*A3*A4
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
ms=9.1095340d0*10**(-31.0d0)*10**(0.0d0) !gr
el=1.60218920d0*10**(-19.0d0) !joule=j
hb=(6.6260d0*10**(-34.0d0))/(2.0d0*pi) !joule.sn

EPT=7.510d0 eV

delsf=0.3410d0 leV
EGTST=(1.5190d0)-((5.4050d0*10**(-4.0d0)*T*T)/(T+204.0d0)) leV

c EGTST=(1.4250d0) !sadece basic old. bu kisim kullanildi
EGTPT=EGTST+P*1.260d0*10**(-2.0d0)-P*P*3.770d0*10**(-5.0d0)!eV

ms1=EPT*((2.0d0/EGTPT)+(1.0d0/(EGTPT+delsf)))
mePT=ms/(1+msl)

asifir=0.529*EPSPT/(mePT/ms)
ay=asifir

Ryildiz=(13.60d0*mePT/ms)/(EPSPT*EPSPT) leV
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ry=Ryildiz*1000.0d0 ImeV

C-m--mmmmmmmmmmmeee potansiyel hesaplaniyor

V=((0.6)*((1.155*x+0.37*x*X)+(-(1.15*1E-4)*x)
&*T+(-(1.3*1E-3)*x)*P)*1000)

Ls=0.40d0 langustron
68 DLs=0.10d0

Ls=Ls+DLs
L=Ls*(1-1.5082*10**(-3.0d0)*P) la*
F=50.0d0

c68 DF=5.0D0

c F=F+DF

eta=(0.010d0*ay/ry)*F
zi=(L/4.0d0)+0.01

k=0.10d0

dk=0.000010d0

10 k=k+dk
fonk1=dsqgrt(V-k*k)*dsin(k*L/2.0d0)+k*dcos(k*L/2.0d0)
if(fonk1.1t.0.0d0)goto 20

goto 10

20 alpha=dsqrt(V-k*k)

Ei=100000.0D0

beta=0.010d0

63 dbeta=0.050d0

beta=beta+dbeta

CALL DRS1(V,beta,alpha,K,L,U11)
CALL DRS12(V,beta,eta,alpha,K,L,U12)
ul=U11+U12

CALL DRS2(K,eta,beta,L,U21)

CALL DRS22(beta,eta,K,L,U22)
u2=U21+U22

CALL DRS3(V,beta,alpha,K,L,U31)
CALL DRS32(V,beta,eta,alpha,K,L,U32)
U3=U31+U32

CALL ARS1(alpha,beta,K,L,Al)
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CALL ARS2(K,beta,L,A2)
CALL ARS3(alpha,beta,K,L,A3)

ES=(U1+U2+U3)/(A1+A2+A3)

IF(es.gt.ei) GO TO 77

ei=es

go to 63

craiiookx B [MPRUTY ENERJIST HESAPLANIYOR
77 ENER2=100000.0D0

lambda=0.050d0

66 dlambda=0.050d0

lambda=lambda-+dlambda

Commmmmmmmee- 1. BOLGE -------=-=-==mmmmeeeeee
CALL integl(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U11)
CALL integ2(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U12)
CALL integ3(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U13)
Ul=U11+U12+U13

O 2. BOLGE --------=--=mmmmeeeeee
CALL integ4(beta,eta,zi,lambda,K,L,U21)

CALL integ5(beta,eta,zi,lambda,K,L,U22)

CALL integl2(beta,eta,zi,lambda,K,L,U23)
U2=U21+U22+U23

C--mmmmmm - 3. BOLGE -----------------

CALL integ6(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U31)
CALL integ7(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U32)
CALL integ8(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U33)
U3=U31+U32+U33

CALL integ9(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,111)
CALL integ10(beta,eta,zi,lambda,K,L,122)
CALL integl1(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,133)

ENER=(U1+U2+U3)/(111+122+133)
IF(ENER.GT.ENER2) GO TO 11

ENER2=ENER
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if(lambda.lt.3) go to 66
11 Ei=ENER2
EB=ES-Ei
write(2,*)L*ay,Eb*ry
write(*,*)L*ay, Eb*ry
if (L.1t.2.0D0) go to 68

END

C--m-mmmm- El ICIN INTEGRALLER --------mmmmmmmmemmem e -
subroutine integ1(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U11)
implicit real*8(a-z)

pi=4.0d0*datan(1.0d0)

sb=0.0d0

si=10.0d0*L

sz=-10.0d0*L

szi=-L/2.0d0

U11=0.0d0

ALAN=0.0d0

ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys

rho=rho+drho

I1A=0.0d0

ALANT=0.0d0

tys=0.0d0

z=s2

dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)+z*(2*a
$lpha-2*beta)+alpha*I)*((alpha**2-2*alpha*beta+beta**2+lambda**2)*(
$z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)**(3/2)+2*lambda*z**3*(beta-alpha)+2*
$lambda*z**2*(3*zi*(alpha-beta)-1)-2*lambda*z*(3*zi**2*(alpha-b
$eta)-2*zi+rho**2*(alpha-beta))+2*lambda*(zi**3*(alpha-beta)-z
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Si**2+zi*rho**2*(alpha-beta)-rho**2))*(COS(k*I)-1)/(2*(z**2-2*z
$i*z+zi**2+rho**2)**(3/2)))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.It.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U1l1=ALAN

return

end

subroutine integ2(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U12)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0
si=10.0d0*L
sz=-10.0d0*L
szi=-L/2.0d0
U12=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sh
drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
I1A=0.0d0
ALANT=0.0d0
tys=0.0d0

z=sz

dz=0.0050d0

2 tyi=tys
z=z+dz
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tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)+z*(2*a
$lpha-2*beta)+alpha*l)*(COS(k*1)-1)/SQRT(z**2-2*zi*z+zi**2+rho*
$*2))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz

ALANT=ALANT+dALANT

if(z.It.szi) go to 2

IA=ALANT

=1A

dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho

ALAN=ALAN+dALAN

if(rho.lt.si) goto 1

U12=ALAN

return

end

subroutine integ3(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U13)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L
sz=-10.0d0*L
szi=-L/2.0d0
U13=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
IA=0.0d0
ALANT=0.0d0
tys=0.0d0

z=sz

dz=0.0050d0
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2 tyi=tys

z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)+z*(2*a
$lpha-2*beta)+alpha*l)*((eta*z+V)/2-(eta*z+V)*COS(k*I1)/2))
dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz

ALANT=ALANT+dALANT

if(z.It.szi) go to 2

IA=ALANT

ys=1A

dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho

ALAN=ALAN+dALAN

if(rho.lt.si) goto 1

U13=ALAN

return

end

subroutine integ4(beta,eta,zi,lambda,K,L,U21)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L
sz=-L/2.0d0
szi=L/2.0d0
U21=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
I1A=0.0d0
ALANT=0.0d0
tys=0.0d0

z=sz

dz=0.0050d0

2 tyi=tys
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z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*beta
$*2)*SIN(k*2)*(2*k*(z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)*(beta*SQRT (z**2-2
$*zi*z+zi**2+rho**2)+lambda*(z-zi))*COS(k*z)-((beta**2-k**2+I
Sambda**2)*(z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)**(3/2)+2*beta*lambda*z**3
$-2*lambda*z**2*(3*zi*beta+1)+2*lambda*z*(3*zi**2*beta+2*zi+b
Seta*rho**2)-2*lambda*(zi**3*beta+zi**2+zi*beta*rho**2+rho**2
$))*SIN(k*2))/(z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)**(3/2))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U21=ALAN

return

end

subroutine integ5(beta,eta,zi,lambda,K,L,U22)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L
sz=-L/2.0d0
szi=L/2.0d0
U22=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sh

drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
1A=0.0d0
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ALANT=0.0d0

tys=0.0d0

z=s2

dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz

tys=rho*(-2*EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*b
Peta*z)*SIN(k*z)**2/SQRT(z**2-2*zi*z+zi**2+rh0**2))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U22=ALAN

return

end

subroutine integ12(beta,eta,zi,lambda,K,L,U23)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L
sz=-L/2.0d0
szi=L/2.0d0
U23=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sh

drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
1A=0.0d0

91



ALANT=0.0d0

tys=0.0d0

z=s2

dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz
tys=rho*(eta*z*EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-
$2*beta*z)*SIN(k*z)**2)
dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.It.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U23=ALAN

return

end

subroutine integ6(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U31)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L

sz=L/2.0d0

szi=10.0d0*L

U31=0.0d0

ALAN=0.0d0

ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys

rho=rho+drho

1A=0.0d0

ALANT=0.0d0

tys=0.0d0
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z=sz
dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*z*(a
$lpha+beta)+alpha*1)*((alpha**2+2*alpha*beta+beta**2+lambda**2)*(z*
$*2-2*zi*z+zi**2+rho**2)**(3/2)+2*lambda*z**3*(alpha+beta)-2*la
$mbda*z**2*(3*zi*(alpha+beta)+1)+2*lambda*z*(3*zi**2*(alpha+bet
$a)+2*zi+rho**2*(alpha+beta))-2*lambda*(zi**3*(alpha+beta)+zi
$**2+zi*rho**2*(alpha+beta)+rho**2))*(COS(k*I)-1)/(2*(z**2-2*zi
$*z+zi**2+rho**2)**(3/2)))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U31=ALAN

return

end

subroutine integ7(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U32)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L
sz=L/2.0d0
szi=10.0d0*L
U32=0.0d0
ALAN=0.0d0
ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0
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1 yi=ys
rho=rho+drho
1A=0.0d0
ALANT=0.0d0
tys=0.0d0

z=s2
dz=0.0050d0

2 tyi=tys
z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*z*(a
Slpha+beta)+alpha*1)*(COS(k*1)-1)/SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2
$))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=1A

dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U32=ALAN

return

end

subroutine integ8(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,U33)
implicit real*8(a-z)

pi=4.0d0*datan(1.0d0)

sb=0.0d0

si=10.0d0*L

sz=L/2.0d0

szi=10.0d0*L

94



U33=0.0d0
ALAN=0.0d0

ys=0.0d0
rho=sb
drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho
IA=0.0d0
ALANT=0.0d0
tys=0.0d0

z=s2
dz=0.0050d0

2 tyi=tys
z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*z*(a
$lpha+beta)+alpha*1)*((eta*z+V)/2-(eta*z+V)*COS(k*1)/2))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
U33=ALAN

return

end

subroutine integ9(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,111)
implicit real*8(a-z)

pi=4.0d0*datan(1.0d0)
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sb=0.0d0
si=10.0d0*L
sz=-10.0d0*L
szi=-L/2.0D0
111=0.0d0
ALAN=0.0d0

ys=0.0d0
rho=sb
drho=0.020d0

1 yi=ys
rho=rho+drho

IA=0.0d0
ALANT=0.0d0

tys=0.0d0
Z=SZ
dz=0.0050d0

2 tyi=tys
z=z+dz

tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)+z*(2*
$alpha-2*beta)+alpha*1)*(1/2-COS(k*1)/2))

dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA

dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
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111=ALAN
return
end

subroutine integ10(beta,eta,zi,lambda,K,L,122)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L

sz=-L/2.0D0

szi=L/2.0D0

122=0.0d0

ALAN=0.0d0

ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys

rho=rho+drho

1A=0.0d0

ALANT=0.0d0

tys=0.0d0

z=s2

dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz
tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*bet
$a*z)*SIN(k*z)**2)
dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.1t.szi) go to 2
IA=ALANT

ys=IA
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
122=ALAN
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return
end

subroutine integ11(V,beta,eta,zi,alpha,lambda,K,L,133)
implicit real*8(a-z)
pi=4.0d0*datan(1.0d0)
sb=0.0d0

si=10.0d0*L

sz=L/2.0D0

szi=10.0d0*L

133=0.0d0

ALAN=0.0d0

ys=0.0d0

rho=sb

drho=0.020d0

1 yi=ys

rho=rho+drho

I1A=0.0d0

ALANT=0.0d0

tys=0.0d0

z=s2

dz=0.0050d0

2 tyi=tys

z=z+dz
tys=rho*(EXP(-2*lambda*SQRT (z**2-2*zi*z+zi**2+rho**2)-2*z2*(
$alpha+beta)+alpha*l)*(1/2-COS(k*1)/2))
dalanT=((tyi+tys)/2.0d0)*dz
ALANT=ALANT+dALANT
if(z.It.szi) goto 2
IA=ALANT

ys=1A
dalan=((yi+ys)/2.0d0)*drho
ALAN=ALAN+dALAN
if(rho.lt.si) goto 1
I133=ALAN

return

98



end

SUBROUTINE DRS1(V,beta,alpha,K,L,U11)

implicit real*8(a-z)

zb=-15.0D0*L

zs=-L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=EXP(z*(2*alpha-2*beta)+alpha*I)*((alpha-beta)**2*COS(k*1)/2
$-(alpha-beta)**2/2)

TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0

OFON=FON

22 CONTINUE

U11=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCe
SUBROUTINE DRS12(V,beta,eta,alpha,K,L,U12)

implicit real*8(a-z)

zb=-15.0D0*L

zs=-L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,z5,Dz
FON=EXP(z*(2*alpha-2*beta)+alpha*l)*((eta*z+V)/2-(eta*z+V)*
$COS(k*1)/2)

TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0

OFON=FON

22 CONTINUE

U12=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeeeeee
SUBROUTINE DRS2(K ,eta,beta,L,U21)
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implicit real*8(a-z)

zb=-L/2.0D0

zs=L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=EXP(-2*beta*z)*(2*beta*k*SIN(k*z)*COS(k*z)+(k**2-beta**2)*
$dsin(k*z)**2)
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0
OFON=FON

22 CONTINUE

U21=TOP1

END

SUBROUTINE DRS22(beta,eta,K,L,U22)
implicit real*8(a-z)

zb=-L/2.0D0

zs=L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=eta*z*EXP(-2*beta*z)*SIN(k*z)**2
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0
OFON=FON

22 CONTINUE

U22=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeeee
SUBROUTINE DRS3(V,beta,alpha,K,L,U31)
implicit real*8(a-z)

zb=L/2.0D0

z5=15.0d0*L

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

100



dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=EXP(alpha*I-2*z*(alpha+beta))*((alpha+beta)**2*COS(k*I)/2-
$(alpha+beta)**2/2)

TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0

OFON=FON

22 CONTINUE

U31=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeee
SUBROUTINE DRS32 (V,beta,eta,alpha,K,L,U32)

implicit real*8(a-z)

zb=L/2.0D0

zs=15.0d0*L

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=EXP(alpha*I-2*z*(alpha+beta))*((eta*z+V)/2-(eta*z+V)*
$dcos(k*1)/2)

TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0

OFON=FON

22 CONTINUE

U32=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeeeeee
SUBROUTINE ARS1(alpha,beta,K,L,Al)

implicit real*8(a-z)

zb=-15.0D0*L

zs=-L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=dsin(k*L/2.0d0)**2.0d0*dexp(alpha*L)*dexp(2.0d0*alpha*z)
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$*dexp(-2.0D0*beta*z)
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0
OFON=FON

22 CONTINUE

Al1=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCee
SUBROUTINE ARS2(K,beta,L,A2)

implicit real*8(a-z)

zs=L/2.0D0

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=dsin(k*z)*dsin(k*z)*dexp(-2.0D0*beta*z)
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0
OFON=FON

22 CONTINUE

A2=TOP1

END
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeee
SUBROUTINE ARS3(alpha,beta,K,L,A3)
implicit real*8(a-z)

zb=L/2.0D0

zs=15.0D0*L

OFON=0.0d0

TOP1=0.0D0

dz=(zs-zb)/1000.0d0

DO 22 z=zB,zS,Dz
FON=dsin(k*L/2.0d0)**2.0d0*dexp(alpha*L)*dexp(-2.0d0*alpha*z)
$*dexp(-2.0D0*beta*z)
TOP1=TOP1+(OFON+FON)*Dz/2.0D0
OFON=FON

22 CONTINUE

A3=TOP1

END
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7. SONUC VE TARTISMA

Bu tezde, yariiletken bir malzeme olan Gaj.x Alx As / GaAs tipindeki sonsuz ve
sonlu kuantum kuyular1 caligilmistir. Sonsuz ve sonlu kuantum kuyular1 i¢in teorik
hesaplar tekrar edilmis ve Fortran programlar1 yazilarak nlimerik hesaplamalar

yapilmuistir.

Once daha basit bir yap1 olan sonsuz kuantum kuyusuna bakilmistir. Kuyu
icindeki elektronun dalga fonksiyonu ve taban durum enerji grafikleri, sirasiyla sekil 5
ve sekil 6’da verilmistir. Sekil 5°de sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun
dalga fonksiyonunun konuma gore degisim grafigi ve sekil 6°da ayn1 elektronun taban

durum enerjisinin kuyu genisligine gore degisim grafigi ¢izilmistir.

Daha sonra sonsuz kuyuya dis elektrik alan uygulanmis ve sonuglar sekil 9, sekil
10 ve sekil 11 de verilmistir. Sekil 9 da farkli dis elektrik alan degerleri i¢in sonsuz
kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun dalga fonksiyonunun z(a*) konumuna gore
degisim grafigi, sekil 10 da ti¢ farkli elektrik alan degeri icin sonsuz kuantum
kuyusunda bulunan bir elektronun enerjisinin kuyu genigligine gore degisim grafigi,
sekil 11 de ii¢ farkli kuyu genisligi ig¢in sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir
elektronun enerjisinin elektrik alana gore degisim grafigi gosterilmistir. Bu grafiklerde
+z yoniinde uygulanan dis elektrik alanin etkisi goriilmektedir. Elektrik alan taban
durum dalga fonksiyonunu —z yoniine dogru kaydirmistir. Elektrik alan altindaki
kuyuda hapsedilmis olan elektronun taban durum enerjisinin dis elektrik alanla azaldigi
gozlemlenmistir. Bu ii¢ grafikten, dis elektrik alanin genis kuyularda elektronun taban
durum enerjisi lizerinde daha etkili oldugu anlagilmaktadir. Genis kuyularda elektron

daha serbest oldugu icin, bu sonug beklenen bir sonuctur.

Sekil 16 da elektrik alanin yoklugunda sonsuz kuantum kuyusunda bulunan bir
elektronun baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli grafigi, yabanci atomun dort
farkli konumu i¢in ¢izilmistir. Burada yabanci atom farkli konumlara yerlestirilip

kuyunun genisligi ile oynanmistir. Kuyu genisledikg¢e elektronun baglanma enerjisinin
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azaldigr goézlemlenmistir. Yabancit atomun kuyunun duvarma dogru yaklastikca
baglanma enerjisi azalmaktadir.

Kuyu genisliginin dort farkli konumu igin, sonsuz kuantum kuyusunda bulunan
bir elektronun baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagh degisimi sekil 17
de verilmistir. Bu grafikte de yabanci atom kuyu duvarina yaklastikca baglanma
enerjisini azalttigin1 gorebiliyoruz. Bunun yaninda kuyu genisliginin artmasi ile
baglanma enerjisinin azalmaktadir.

Sekil 20 de elektrik alan altindaki sonlu kuantum kuyusunda bulunan bir
elektronun dalga fonksiyonunun z(a*)’ye gore grafigi verilmistir. Burada elektrona +z
yoniinde elektrik alan uygulandiginda elektronun konumu (bulunma olasiligl) -z
yoniinde kaymaktadir. Yani elektrik alandan kaynaklanan elektriksel kuvvet elektronu —
z yoniinde hareket ettirmistir. Elektronun kuyunun 1. ve 3. boélgesinde ¢ok az ihtimalle
bulunabilecegi ve kuyunun ortasinda (2. Bolge) bulunma ihtimalinin daha yiiksek
oldugunu soylenebilir. Elektrik alan elektronun bulunma olasiligini kuyunun sol tarafina
dogru kaydirmistir. Sekil 21 de elektrik alan etkisi altinda bulunan kuyudaki bir
elektronun baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli olarak grafigi verilmistir. Dig
elektrik alanla baglanma enerjisi diiser. Burada elektronun baglanma enerjisinin
azalmasmin nedeni, elektrik alanin kuyunun potansiyel yapisina etkisinden dolayidir.
Bu tiir kuantum kuyu yapilarinda elektrik alan siddeti ve kuyu genisligi biiyiik 6neme
sahiptir.

Dis elektrik alan altindaki sonlu kuantum kuyusunda bulunan elektronun
baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore grafigi sekil 23’te verilmistir. Kuyu
genisligi arttikca baglanma enerjisinin azaldigi gozlenmektedir. Burada yabanci atom
merkezde , kuyunun kenarinda ve merkez ile kuyu kenari arasinda olmak {iizere ti¢ farkli
yabanci atom konumu g6z Oniine almmistir. Yabanci atom kuyu kenarma dogru
kaydikca baglanma enerjisi azalmaktadir. Yabanci atom kuyu kenarina yaklastiginda
elektronun baglanmasi azalmistir. Bunun yaninda elektrik alanin artmasiyla baglanma
enerjisinin azaldigi goriilir. Elektrik alan elektronun bagliligini azaltmistir. Dar
kuyularda bu etkinin daha az oldugu goriilmektedir. Genis kuyularda, elektrik alan
baglanma enerjisini daha ¢ok azalmistir. Yabanci atom konumu ve elektrik alan

degerleri elektronun enerjisini diizenli olarak arttirmakta ya da azaltmaktadir.
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Sekil 24’de baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagl grafigi
cizilmistir. Yabancit atom merkezden kuyunun kenarmma dogru hareket ettirilmistir.
Onceki grafikteki gibi yabanci atomun kuyu kenarma dogru yaklastikca azaldig
gozlenir. Elektrik alanin artmasi baglanma enerjilerini diisiirmektedir. Elektrik alanin
kiictik ve biiyiik kuyu genisliklerinde baglanmay1 nasil etkiledigi acik¢a goriilmektedir.
Dar kuyularda elektrik alan baglanma enerjisini diistirmekte daha ¢ok zorlanmaktadir.
Ciinkii dar kuyuda elektron daha sik1 baghidir. Genis kuyularda elektronun dar kuyulara
gore daha serbest olmasindan dolayi, genis kuyuda baglanma enerjisi elektrik alan

siddetinin arttirilmastyla daha hizli diismektedir.

Sekil 25 de farkli elektrik alan ve hidrostatik basing degerleri igin, baglanma
enerjisinin kuyu genisligine bagl degisimi verilmistir. Kuyu genisligi arttik¢a baglanma
enerjisinin azaldigr gozlenmektedir. Elektrik alan artttkga baglanma enerjisi
azalmaktadir. Hidrostatik basing ise baglanma enerjisini arttirmaktadir. Hidrostatik
basing ve elektrik alan altindaki kuyu i¢in, elektronun baglanma enerjisinin yabanci
atomun konumuna bagl degisimi sekil 26 da verilmistir. Yabanci atom kuyu duvarma
dogru yaklastik¢a baglanma enerjisinin azaldig1 gozlenmektedir. Elektrik alan arttikca
baglanma enerjisi azalmaktadir. Hidrostatik basing baglanma enerjisini arttirmaktadir.

Basincin baglanma enerjisi tizerine etkisinin 6nemli oldugu goriilmektedir.

Dis elektrik alan altindaki sonlu kuantum kuyusunda bulunan elektronun 2s
uyarilmis durum dalga fonksiyonu, yabanci atomun yoklugunda ve hidrostatik basincin
sifir ( P=0 kbar) oldugu durumda cizilmis ve sekil 27 de gosterilmistir. Sekil 28de,
farkli elektrik alan ve hidrostatik basing degerleri i¢in, 2s uyarilmis durum baglanma
enerjisinin kuyu genisligine bagl degisimi verilmistir. Kuyu genisliginin artmasiyla
baglanma enerjisi artmaktadir. Burada, elektrik alanin artmasiyla baglanma enerjisinin
80A° a kadar arttig1 ve daha sonra azaldigi goriiliiyor. Hidrostatik basing baglanma
enerjisini arttirmaktadir ve 70A° civarinda azalmaya basladigini gorebiliriz. 2s uyarilmis
durumda baglanma enerjisinin davranisi, dis etkiler altinda taban durumla benzer
davrann sergilemekte fakat ayn1 degildir. Iki farkli elektrik alan ve hidrostatik basing
degeri i¢in, 2s uyarilmig durum baglanma enerjisinin yabanci atomun konumuna bagl
degisimi sekil 29°da verilmistir. Yabanci atomun konumu kuyu duvarina yaklastikca
baglanma enerjisinin Once arttifi ve sonra azaldigi goézlenmektedir. Bu grafikte dis

etkiler altindaki elektronun davranigimi gorebiliyoruz. Elektrik alanin ve hidrostatik
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basincin artmasiyla baglanma enerjisi degisimini goriiyoruz. Bu ¢alismada, sekil 29 u

cizdiren Fortran programlari verilmistir.

Sonug olarak, yabanci atom katkili sonsuz ve sonlu kuantum kuyularinda
hapsedilmis bir elektrona, dis elektrik alan ve hidrostatik basing etkisi incelenmistir. Bu
etkiler sonucunda Schrodinger denklemleri yazilmistir. Ele aliman kuyular igin
Schrodinger denkleminin ¢ozlimleri yapilmistir. Disaridan uygulanan elektrik alan,
hidrostatik basing ve yabanci atom katkisinin Schrodinger denklemini ve dolayisiyla
Hamiltonien’i nasil degistirdigi gozlemlenmis ve c¢oziimleri yapilmistir. Sonuglar
literatiirle uyumludur. Niimerik ¢6ziimler Fortran programlama dili ile programlar
yazilarak yapilmistir. Kendi yazdigimiz ve niimerik sonuclar1 veren Fortran programlari
bu tezde acik¢a verilmistir. Hidrostatik basincin ve dis elektrik alanin, yabanci atom
katkilt kuantum kuyularinda elektronun taban durum ve birinci uyarilmig durum
baglanma enerjilerine etkisi incelenmistir. Kayda deger etkiler gozlemlenmistir. Bu
tezin, kuantum kuyular ile ilgili arastirma yapanlar i¢in kaynak olarak kullanilacaginm

umuyoruz.
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