T.C.
TRAKYA UNIVERSITESI
FEN BILIMLERI ENSTITUSU

KUANTUM KUYU VE KURESEL KUANTUM NOKTASINDA UYARILMIS
DURUM BAGLANMA ENERJILERININ DONUM NOKTALARI

Pmar BULUT

DOKTORA TEZi

FiZiK ANABILIM DALI

Tez Damismanlar:
I. Doc. Dr. ilhan ERDOGAN
IL. Prof. Dr. Hasan AKBAS

EDIRNE-2016



Y

/%v/bﬁ}vwﬂ *
Prof. Dr. Mustafa OZCAN

Fen Bilimleri Ensitiisii Miidiirii

T.U. Fen Bilimleri Enstitiisii onay1

Bu tezin Doktora tezi olarak gerekli sartlan sagladigim onaylarim.

Prof. Dr. Serap DALGIC
Anabilim Dali Bagkam

Bu tez tarafimizca okunmus olup, kapsam ve niteligi agisindan bir Doktora tezi olarak

WL ey

Prof. Dr. Hasan AKBAS Dog. Dr. ilhan ERDOGAN

kabul edilmisgtir.

Ikinci Tez Danmsmani Tez Danigmani

Bu tez, tarafimizca okunmus, kapsam ve niteligi a¢isindan Fizik Anabilim Dalinda bir
Doktora tezi olarak oybirligi / eyeeldusw ile kabul edilmistir.

Jiiri Uyeleri Imza

. . — E_,,,._..
Prof. Dr. Yiiksel ERGUN — —L-t[——' &y

Prof. Dr. Serbiilent YILDIRIM XM
Prof. Dr. ERTAN ARDA ;//7

Dog. Dr. Cengiz DANE

Dog. Dr. ilhan ERDOGAN (I. Danigman) m)

Tarih: 25/05/2016


http://www.tcpdf.org

T.U. FEN BILIMLERI ENSTITUSU
FiZiK ANABILIM DALI DOKTORA PROGRAMI
DOGRULUK BEYANI

Ilgili tezin akademik ve etik kurallara uygun olarak yazildifini ve kullamlan tiim

literatiir bilgilerinin kaynak gosterilerek ilgili tezde yer aldigini beyan ederim.

T talde

25/05/2016
Pinar BULUT



Doktora Tezi

Kuantum Kuyu ve Kiiresel Kuantum Noktasinda Uyarilmis Durum Baglanma Enerjilerinin
Donitim Noktalari

T.U. Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dali

OZET

Bu tez ¢aligmasinda antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Ga;_,,  As
kuantum kuyusu ve sonlu hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,Ga,_, As kiiresel kuan-
tum noktasinin merkezinde yer alan yabanci atomun taban durum ve uyarilmig durum
baglanma enerjileri hidrostatik basing etkisi altinda farkli Aliminyum mol kesirleri i¢in
hesaplanmis, 2p, uyarilmig durumu baglanma enerjisi i¢in doniim noktalari belirlenmistir.
Bunlara ek olarak, antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Ga;_,, , As kuan-
tum kuyusunda diamanyetik duygunluk taban durum ve uyarilmis durumlar i¢in hidrostatik
basing ve Aliiminyum mol kesri etkilerinin yani sira yabanci atomun konumu degistirilerek
hesaplanmistir. Hesaplamalar etkin kiitle yaklagimi altinda varyasyon metodu ile niimerik
olarak yapilmistir. Yapilan hesaplamalar sonucunda baglanma enerjileri, 2p, uyarilmis
durumu baglanma enerjisi i¢in doniim noktalar1 ve diamanyetik duygunlugun yabanci
atomun hapsedildigi diisiik boyutlu yapi, yapinin genisligi (ya da yaricapi), elektronun
bulundugu enerji durumu, hidrostatik basing, Aliiminyum mol kesri ve yabanci atomun

yapi icerisindeki konumu gibi parametrelere 6nemli 6l¢iide bagli oldugu goriilmiistiir.
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BOLUM 1

GIRIS

Yiik tasiyici hareketinin serbest oldugu boyut sayisina bagh olarak kuantum kuyulari,
kuantum telleri ve kuantum noktalar1 seklinde siniflandirilan diisiik boyutlu yapilar son
yillarda iizerinde oldukga calisilan bir alandir. Normal 6lcekte bir yapi (bulk yap1 olarak da
isimlendirilir) igcerisindeki yiik tasiyicilar serbestce hareket edebilirken, birka¢c nanometre
Olcegindeki diisiik boyutlu yapilarda hareket sinilandirilmis oldugundan dolay: kuantum
etkileri gozlenir ve bulk degerinden farkli optik ve elektronik ozellikler ortaya cikar.
Dolayisi ile diisiik boyutlu yapilardaki bu yogun ¢alismalarin bir sebebi kuantum fizigi
teorisini anlamak iken bir diger sebebi de laboratuarlarda iiretilme imkani olan bu yapilarin
istenilen optik ve elektronik 6zellikte teknolojik uygulamalara imkan saglamasidir [1,2].

Hizla ilerleyen teknoloji ile birlikte diisiik boyutlu yapilarin uygulamalarini gelistirme
ve ¢esitlendirme ihtiyaci artmistir ve bu amacla bu yapilarda teorik ve deneysel olarak
cesitli etkiler arastirilmus, ilgi ¢ekici sonuglar ortaya ¢cikmustir. Diisiik boyutlu yapida
hapsedili elektronun dalga fonksiyonu ve enerjisi dolayisi ile bunlara bagl fiziksel 6zel-
likleri degistiren bu etkilerin en basinda donor yabanci atomu katkis1 gelir. Yar iletken
cihazlarda 6nemli bir role sahip olan yabanci atom enerji seviyeleri ve baglanma enerjileri,
kuantum kuyusundan kuantum noktasina ¢esitli yapilarda hesaplanmistir [3—8]. Donor
yabanci atomu gibi ¢gesitli katkilar hesaplama yontemlerininde gelistirilmesini saglamisgtir.
Varyasyon metodu ve pertiirbasyon metodu bu yontemlere drnektir [9].

Ga, Al, In, Cd, Zn, S ; bant yapisinin teknolojik uygulamalara kolay uyarlanabilir
olmasi ve kolay ulasilabilir olmasi gibi sebeplerden diisiik boyutlu yapilar1 olusturmada en
cok tercih edilen yar1 iletken malzemelerdir. Yabanci atom baglanma enerjisi tanimu ile
birlikte ¢esitli yar1 iletken malzemeler ile olusturulan kuantum kuyularinda ve 6zellikle

farkl sekillerdeki kuantum tel ve noktalarinda baglanma enerjisi hesaplamalar1 yapilmistir



[10, 11]. Olusturuldugu yari iletkenin yani sira diisiik boyutlu yapilarin seklininde yabanci
atom baglanma enerjisi lizerinde etkisi oldugu sonucuna varilmigtir [12] . Hesaplanan
baglanma enerjilerine z Aliiminyum mol kesrinin ya da bagka bir deyisle hapsedici potan-
siyelin etkisi de arastirilmistir. Hapsediciligin en fazla oldugu sonsuz potansiyele sahip
diisiik boyutlu yapilarda ve hapsediciligin x Aliiminyum mol kesrine bagli olarak degistigi
diisiik boyutlu yapilarda baglanma enerjileri hesaplanmustir [5, 13]. Hapsedici potansiyelin
sonlu ve sonsuz olmasinin yani sira konuma gore antisimetrik oldugu diisiik boyutlu
yapilarda da yabanci atom baglanma enerjisi hesaplamalar1 yapilmistir [14-16].

Diisiik boyutlu yapilarda hapsedicilik tizerindeki bir bagka etki ise yabanci atomun
yap1 icerisindeki konumunun degistirilmesidir. Yabanci atomun merkezde bulundugu
durumda hesaplanan baglanma enerjilerinden farkli olarak yabanci atom merkez disinda
iken baglanma enerjileri hesaplanmig ve yabanci atomun konumunun baglanma enerjisini
onemli dl¢iide etkiledigi goriilmiistiir [5,7,17, 18]. Bunlara ek olarak hidrostatik basincin,
elektronun etkin kiitlesini artirirken dielektrik sabitini azaltmakta ve kuyu genisligini (ya
da yaricapini) kisaltmakta oldugu deneysel verilerle ortaya konulmus, yabanci atomun
baglanma enerjisini de degistirecegi beklenmistir [19]. Bu sebeple hidrostatik basincin
kuantum kuyusu, kuantum teli ve kuantum noktasinda bulunan yabanci atomun baglanma
enerjisine etkisi cesitli caligmalarla gosterilmigtir [20-22].

Diisiik boyutlu yapilarda yabanci atomun baglanma enerjisi ile ilgili calismalarda taban
durumun yani sira uyarilmig durumlar da incelenmistir. Uyarilmig durumlarin 6zelliklerinin
bilinmesi ve enerjilerinin belirlenmesi izinli gecis enerjilerinin hesaplanmasina imkan
saglar. izinli gecislerle ilgili teoriye opto-elektronik aletlerin iiretiminde bagvuruldugundan
literatiirde bu konuyla ilgili bircok calisma mevcuttur [23-26].

Diisiik boyutlu yapilarda baglanma enerjisi hesaplamalar1 sonucunda bazi durumlarda
baglanma enerjisinin negatif oldugu goriilmiis ve negatif baglanma enerjisi yabanci atomun
yapiya bagl olmamasi olarak yorumlanmistir. Fiziksel olarak anlamli olan baglanmanin
oldugu durumlardir ve bunlar1 belirlemek amaciyla literatiirde ¢esitli hesaplamalar yer
almaktadir [27-29]. Bu gibi teorik hesaplamalar deneysel ¢aligsmalara yardime1 olmak
adina oldukca onemlidir .

Diisiik boyutlu yapilarda yabanci atomun baglanma enerjisinin yani sira diamanyetik

duygunlugu, elektronun konumunun beklenen degerine bagh olarak ifade edilmis ve



manyetik ozellikleri arastirllmistir. Hesaplanan diamanyetik duygunluga basing ve x
Aliiminyum mol kesrinin etkisi ile ilgili ¢esitli caligmalar yapilmistir [30-32]. Yapilan
calismalar sonucu, diisiik boyutlu yapilarin diamanyetik duygunlugunun ¢esitli etkilerle
kontrol edilerek istenilen degere ulasabildigi boylece optik ve elektronik uygulamalarina
ek olarak manyetik uygulamalara da fayda sagladig1 goriilmiistiir.

Bu tez ¢calismasinda kuantum kuyu ve kiiresel kuantum noktalarinda yabanci atomun
baglanma enerjisi seviyelerine hidrostatik basing etkisi incelenmis ve kuantum kuyularinda
diamanyetik duygunluk hesaplanmigtir. Calismanin ikinci boliimiinde, yari iletken hetero
yapilar tanimlanarak, diisiik boyutlu yapilar siniflandirilmagtir.

Uciincii boliimde, hapsedici potansiyel etkisindeki bir elektron icin Schrodinger denk-
lemi yazilmig, yaklagik ¢oziim yontemlerinden biri olan varyasyon metodu agiklanmig ve
son olarak elektronun etkin kiitlesinin parabolik ve non-parabolik yaklagimlar1 verilmistir.

Dordiincii boliimde ise sonlu ve sonsuz hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyulari
ve kiiresel kuantum noktalarinda yer alan bir elektron i¢in zamandan bagimsiz Schrodinger
denklemi analitik olarak ¢oziilmiistiir.

Besinci boliimde, antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Gai_,,, As
kuantum kuyusu i¢in taban durum ve uyarilmigs durum baglanma enerjileri farkli x
Aliiminyum mol kesirlerinde ve hidrostatik basing etkisinde hesaplanmis, uyarilmis durum
baglanma enerjisi icin doniim noktasi tanimlanmasgtir.

Altincr boliimde, antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Gai_,,, As
kuantum kuyusunda yer alan yabanci atom taban durum ve uyarilmis durumlari i¢in
dimanyetik duygunluga x Aliiminyum mol kesri, yabanci atomun konumu ve hidrostatik
basing etkisi aragtirilmisgtir.

Yedinci boliimde ise, sonlu hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,Ga,_, As kiiresel
kuantum noktasinda yer alan yabanci atomun taban durum ve uyarilmis durum baglanma
enerjileri farkli hidrostatik basing ve z Aliminyum mol kesri i¢in hesaplanmig, uyarilmig
durum baglanma enerjisi i¢in doniim noktasi tanimlanmustir.

Sekizinci ve son boliimde ise yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen veriler deger-

lendirilmis ve Onerilerde bulunulmustur.



BOLUM 2

DUSUK BOYUTLU YARI ILETKEN HETEROYAPILAR

2.1. Yari Iletken Heteroyapilar

Farkli tiirden yart iletkenler ile olusturulan heteroyapilar, kontrol edilebilir bant arali-

gina imkan sagladigindan dolayi elektronik ve optoelektronikte olduk¢a 6nemli bir yere

sahiptir. Dolaysiz (direkt) bant aralifina sahip yar1 iletken heteroyapilar, genellikle periyo-

dik tablonun III. ve IV. grup elementlerinin olusturdugu yariiletkenlerden (GaAs, GaAlAs,

InAs, InSb ...gibi) elde edilirler [33].

A yan iletken kristali

£
E?
Eé‘ ------------------ E ;1 ------------- 't ‘ » -
< Ef ooreeeeen oy pu—
\ E\.-;
E

B yan iletken kristali

——> z: kristal buiyiitme dogrultusu

Basit Heteroyap: n

Sekil 2.1. A ile B yar iletken kristalleri ve olusturduklar: basit heteroyapinin bant yapisi



Sekil 2.1 ’de verilen yasak bant araligi E;‘ olan A yariiletken kristalinin Ef gibi
farkli yasak bant araligina sahip B yar iletken kristali {izerine biiyiitiilmesiyle olusan
yapiya basit yari iletken heteroyapi denir. A ve B yari iletken kristallerinin Fermi enerji
diizeylerinin hizalanmasiyla olusan heteroyapiya ait yeni bant yapisinda, iki yasak bant
aralig1 arasindaki enerji farki bir potansiyel engel olusturur [34].

Bant yapisini incelemek ve olusan potansiyel engeli belirlemek amaciyla GaAs
yari iletken kristali tizerine Al,Ga,_,As yart iletken kristali z ekseni dogrultusunda

biiyiitiildiigiinde Sekil 2.2 ile verilen yari iletken heteroyap: olusturulur.

—> z: kristal bilylitme dogrultusu

AlyGay_As
E¢ “

_\]‘.1(.'1 Ons
E‘&‘N. 8
.éfJ-Gal_J-_—'—‘ls EET

E‘lzlfu. s
_\ff\-]\

AlyGay_ As

At

Al,Gay_, As GlaAs

Sekil 2.2. Al,Gay_,As ve GaAs yart iletken kristallerinin olusturdugu heteroyapi

Olusan heteroyapiya ait toplam bant araligi AE ile gosterilir ve iki yari iletkene ait

yasak bant aralig1 arasindaki farktan hesaplanir.

AEQ — E;lzGal_mAs . EgGaAs (21)

Deneysel olarak tayin edilen yasak bant araliklari GaAs icin Ef“AS = 1,42eV
iken Al,Ga;_,As igin, x Aliminyum konsantrasyonuna bagli olarak 1,42¢eV ile 2, 2eV

arasinda degismektedir [35]. z Aliminyum konsantrasyonuna ait mol kesridirve 0 < z < 1



araligindadir. AE, *nin Aliminyum mol kesrine bagl ifadesi

AE, = 1.155z + 0.372>  (eV) (2.2)

seklinde verilir [36].
AFE, iletkenlik ve AF, valans bantlarinin olusturdugu potansiyel engellerdir. Q).
iletkenlik bant orani (conduction band offset parameter) ve (), valans bant oran1 (valance

band offset parameter) olmak iizere;

AE, = Q. AE,

AE, = Q, AE, (2.3)

esitlikleri ile belirlenir. iletkenlik bandindaki potansiyel engel biiyiikliigii V; ile tanim-

lanirsa;

Vo = AE.

Vo = Q. (1.1552 4+ 0.372%)  (eV) (2.4)

ve benzer sekilde valans bandindaki potansiyel engel biiyiikliigii V}, olarak tanimlanirsa;

Vi = AE,

Vi, = Qy (1.1552 +0.372%)  (eV) (2.5)

esitliklerinden yararlanilarak Aliiminyum mol kesri = e bagl olarak hesaplanir.



Iletkenlik ve valans bant oranlar1 Q. ve (), birbirine yakin ancak farkl1 degerler alabilir.
AE, nin %60 ve %40 ’1 anlaminda (). = 0.6 ve ), = 0.4 bant oranlari literatiirde en ¢ok
kullanilan ortalama degerlerdir [37—40].

Esitlik (2.4) ve (2.5) ile verilen engel potansiyellerindeki Aliiminyum mol kesri z
icin elektronige uygulanabilir ideal katki oran1 0 < x < 0.45 olarak belirlenmigtir [41].
x > 0.44 i¢in Al,Ga,_,As dolayl (direkt olmayan) bant arali§ina sahip olacagindan

tercih edilmemektedir.

2.2. Diisiik Boyutlu Yapilar

Diisiik boyutlu yapilar, yiik tastyicilarin (iletkenlik bandi i¢in elektron ve valans bandi
icin desik) uzayin belirli bolgesinde engel potansiyeli ile hapsedildigi heteroyapilardir [42].

Bulk yapilar, yiik tasiyici hareketinin her yonde serbest oldugu, boyutlarinin nispeten
daha biiyiik oldugu yapilardir. Bulk yapilarda hapsedicilik etkisi olmadigindan enerji
spektrumunun siirekli oldugu gozlenir.

Diisiik boyutlu yapilarda ise boyutlar de Broglie dalga boyu (A = h/v/mkpT) mer-
tebesi kadar kiiciik oldugundan hapsediciligin etkisi ile enerjide kuantum etkisi gozlenir ve
enerji spektrumu kesiklidir [43].

Yiik tasiyici (elektron ya da desik) hareketinin serbest oldugu boyut sayisina bagh
olarak diisiik boyutlu yapilar Tablo 2.1°de verildigi gibi kuantum kuyusu, kuantum teli ve

kuantum noktasi1 / kutusu olmak iizere baslica ii¢ grupta incelenir [44].

Tablo 2.1. Diisiik boyutlu yapilarin siniflandirilmasi

Yapi Siirlandirilmis Dogrultu  Serbest Dogrultu
Kuantum Kuyusu 1 2
Kuantum Teli 2 1
Kuantum Noktasi 3 0




2.2.1. Kuantum Kuyulan

Yasak bant araliklar1 birbirinden farkli iki yar1 iletken kristalinden bant aralig1 biiyiik
olan yar iletken kristali izerine bant aralig1 kiiciik olan, ardindan tekrar bant aralig: biiyiik
olan yari iletken kristalinin sandvi¢ yapida biiyiitiilmesiyle olusan heteroyapilara kuantum
kuyular1 denir.

Yapiy1 olusturan yari iletken kristallerinin yasak bant araligindaki bu farktan dolayi,
kuantum kuyusu bant yapisinda iki engel potansiyeli olusmustur. Bu sebepten, diisiik bant
araligina sahip yari iletken kristalin iletim bandindaki elektronlar ve degerlik bandindaki
desikler kristalin biiyiitme dogrultusunda hapsedilmistir [45].

Al,Gay_, As yart iletken kristali ve GaAs yart iletken kristali ile olusturulan kuantum
kuyusunun bant yapis1 Sekil 2.3 ’de verilmektedir. Kristalin biiylitme dogrultusu keyfi

olarak z dogrultusu secilmistir.

N
N

Al Gay A
Gads
-1!‘_1-6'{!1_9.4':

z : kristal bitytitme dogrultusu
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D
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]
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Sekil 2.3. Al,Gay_,As/GaAs/Al,Gay_, As kuantum kuyusunun bant yapist

Yiik tasiyici olarak elektronlar ile ilgilenildiginden kuantum kuyusunun iletkenlik
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bandini incelemek yeterli olacaktir.

| AlAs | Al,Ga,_, As GaAs Al,Gay_,As

GaAs | AlAs

~ N

‘ ‘ E

£ ! !

(a) (b)
Sekil 2.4. (a) Sonlu, (b) Sonsuz kuantum kuyusu

Kuantum kuyusuna Vj potansiyel engeli ile hapsedilen bir elektronun hareketi zy
diizleminde serbest iken potansiyel duvarlarina dik yani z dogrultusunda sinirlandirilmistir.
Diger bir deyisle; elektronun zy diizleminde sahip oldugu enerji degerleri siirekli iken 2
dogrultusundaki enerjisi kesikli (kuantali) degerler almaktadir.

Kuantum kuyularini potansiyel engelin biiyiikliigiinii belirleyen Aliiminyum mol kesri
x ’e gore ¢esitlendirmek miimkiindiir. /; elektronun taban durum enerjisi olmak iizere;
x = ligin AlAs/GaAs/AlAs kuantum kuyusu engel potansiyeli V > E; olacaktir. Bu
durumda E; ’in yaninda V[, = oo secilebilir ve boyle bir yap1 sonsuz kuantum kuyusu
olarak bilinir (Sekil 2.4 a) . Benzer sekilde V; '1n sonsuz secilmedigi durumlarda olusan

yapilar da sonlu kuantum kuyusu olarak bilinir (Sekil 2.4 b).

Sonsuz ve sonlu kuantum kuyulari sonraki boliimlerde detayli olarak incelenecektir.

2.2.2. Kuantum Telleri

Kuantum telleri, iletim bandindaki elektronlar ve valans bandindaki desiklerin hareke-
tinin iki dogrultuda engel potansiyelleri ile sinirlandirilip bir dogrultuda serbest oldugu
yapilardir.

Sekil 2.5 ’de verilen kuantum telinde engel potansiyelini tanimlamak gerekirse; x
dogrultusunda sifir oldugu (V' (z) = 0), y ve z dogrultularinda ise kuantum telinin z

eksenindeki uzunlugu L, y eksenindeki uzunlugu L, ve z eksenindeki uzunlugu L, olmak



Sekil 2.5. GaAs/AlAs Sonsuz kuantum teli

uzere,

ve 0< z2<L,
Viy,z) = (2.6)
oo, Yy <0, y> Ly ve z2<0, z>1L,

seklinde tanimlanir [46]. Boyle bir sistem igerisindeki yiik tasiyicilarin enerjisi  dogrul-

tusunda siirekli iken y ve z dogrultularinda kuantalanmistir.

2.2.3. Kuantum Noktalar:

Kuantum noktalari, iletim bandindaki elektronlar ve valans bandindaki desiklerin
hareketinin her li¢ dogrultuda da engel potansiyelleri ile sinirlandirildig1 yapilardir. x, y, 2
dogrultularinin her ui¢iindeki hapsedicilikten dolay1 yiik tasiyicilarin enerjileri de tiim
dogrultularda kuantalanmustir.

Kuantum noktalari, kullanilan malzemeye gore kiiresel, kiibik, silindirik, elipsoid, pi-
ramid gibi degisik geometrilerde olabilirler. Silindirik, kiiresel ve kiibik kuantum noktalar1
Sekil 2.6 *da gosterilmektedir.

Sekil 2.6 ’da verilen kuantum noktalarinin engel potansiyellerini tanimlamak gerekirse;

silindirik kuantum noktasinin yaricapt R ve z eksenindeki uzunlugu L, olmak iizere;
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(a)

JaAs

— TR

(¢)

Sekil 2.6. Al,Ga,_,As/GaAs/Al,Ga,_,As (a) Silindirik, (b) Kiiresel, (c¢) Kiibik kuan-
tum noktalar1

0, p<R, z<IL,
Vip,p,2) = (2.7)
Vo, p>R, z2>1L,

seklinde silindirik koordinatlarda verilir.

Kiibik kuantum noktasi i¢in, L,, L, ve L. kenar uzunluklar1 olmak lizere;

0, 0<a<L, 0<y<L, 0<z<L,
Viz,y,2) = (2.8)
Vo, <0,z >L,, y<0,y>L, 2<0,z>0L,

seklinde kartezyen koordinatlarda verilirken, kiiresel kuantum noktasi i¢in R yarigap olmak

tizere kiiresel koordinatlarda radyal dogrultuda asagidaki gibi tanimlanir.

11



0, <R
Vi(r,0,p) = (2.9)
Vo, >R

Kuantum noktalarinin boyutlar1 i¢in yine kullanilan malzemeye ve sicaklifa baglh
bir smirlama s6z konusudur. Ornegin yiik tastyicilari elektron olan GaAs/Aly 4GaggAs
yar1 iletken malzemelerinin olusturdugu bir kiiresel kuantum noktasinin yaricap: 4nm <
r < 12nm iken InAs/AlGaAs yan iletken malzemelerinden olusan kiiresel bir kuantum
noktasinin yarigcapt 3nm < r < 20nm ’dir [47].

Kiiresel kauntum noktalar1 sonraki boliimlerde detayl bir sekilde incelenecektir.
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BOLUM 3

FIZIKSEL YAKLASIMLAR

3.1. Schrodinger Denklemi

Schrodinger dalga denklemi, bir sistemin izinli kuantum durumlarina ait dalga fonksi-
yonunun uzay ve zamana baglh degisimini veren kismi diferansiyel denklemdir. Kinetik
ve potansiyel enerjilerin kuantum mekanigindeki islemci karsiliklar ile ifade edilerek,
incelenen sisteme ait izinli dalga fonksiyonlar1 ve enerji 6zdegerlerini verdiginden bir
0zdeger denklemidir [48].

Schrodinger dalga denklemi, zamana bagh Schrodinger denklemi ve zamandan bagim-

s1z Schrodinger denklemi olmak {iizere iki farkli forma sahiptir [49].

3.1.1. Zamana Bagh Schrodinger Denklemi

m%w (7 t) = Hy (7 t) (3.1)

En genel tanimiyla zamana baglh Schrodinger denklemi (3.1) 6zdeger denklemi ile
verilir. ¢ (7, t), tamimlanan sistemdeki parc¢aciga ait dalga fonksiyonu ya da bagka bir
deyisle 6z fonksiyonu ve H, Hamilton islemcisidir.

V (7, t) potansiyelinde hareket eden m kiitleli bir parcacigin toplam enerjisi £, kinetik
ve potansiyel enerjilerin toplamina esittir. p'?/2m kinetik enerjisi olmak iizere pargacigin

toplam enerjisi
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E=_—+V(rt) (3.2)

s
2m
seklinde olacaktir. Momentum islemcisinin ﬁ = —z’h? kuantum mekaniksel karsiligi

denklem (3.2) de yerine yazildiginda H Hamilton islemcisi elde edilir ve zamana baglh

Schrodinger denklemi yeni seklini alir.

'h2 mt) = h—ZVQ V(7 t b 3.3
iharth (7 1) = | =5 =V + V(ED) | (7 1) (33)

Denklem (3.3) ile verilen zamana bagl Schrodinger denklemi, potansiyelin zamana

bagh oldugu sistemlerdeki parcacigin hareket denklemidir.

3.1.2. Zamandan Bagimsiz Schrodinger Denklemi

Parcaci8a etkiyen potansiyelin zamana bagli olmadigi durumlarda Schrédinger denk-

lemi biri uzaya digeri zamana bagl iki adet adi diferansiyel denkleme ayristirilabilir.
W (rt) = W(r) T(t) (3.4)
esitligi ile verilen ¢ (7, t) 6z fonksiyonu zamana bagli Schrédinger denkleminde yerine

yazildiginda;

1 dT(t) _h_QVQ\II(F)th(F)\IJ(F) (3.5)

e A v | 2m

denklemi elde edilir. Denklemin sol tarafi yalniz ¢ zamanina, sag tarafi ise yalmz 7
konumuna bagli oldugundan her iki taraf, toplam enerji olarak tanimlanan ayn1 £ sabitine

esit secilirse sirasi ile
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dT(t)

ih 2 = BT() (3.6)
ve
B, )
{_%v " vm] (R = B u( @3.7)

denklemleri elde edilir. Denklem (3.7) zamandan bagimsiz Schrodinger denklemidir. Bu

denklem cogu kez
HY(7) = E U(F) (3.8)

seklinde de yazilir. Denklem (3.4) ’de verilen (7, t) 6z fonksiyonunun en genel ifadesi, n

izinli kuantum durumlarini ifade etmek iizere

U (7, ) = oy (F)eEnt/ (3.9)

olarak ifade edilirse, denklem (3.7) ya da denklem (3.8) "un islevi, herhangi bir ¥, () 6z
fonksiyonlarina karsilik gelen £, 6zdegerlerini bulmaktir [50].

Bu ¢aligmada; zamandan bagimsiz V' (7) potansiyelleri ile ilgilenildiginden parcaciga
ait 6z fonksiyon ve dzdegerler zamandan bagimsiz Schrédinger denklemi ile hesaplanacak-

tir.

3.2. Varyasyon Metodu

Schrodinger denkleminin analitik ¢oziimiiniin yapilabildigi kuantum sistemleri oldukga
kisithdir. Sistem igerisindeki parcacik sayisi ya da parcacigin sahip oldugu potansiyel
enerji Schrodinger denkleminin ¢oziimiinii zorlagtirabilir.

Tam olarak c¢oziilemeyen Schrodinger denklemleri i¢in yaklagik ¢oziim yontemlerine
bagvurulur [51]. Yaklagik ¢6ziim yontemlerinden biri Varyasyon metodudur [9] ve bu

calismada zamandan bagimsiz Schrodinger denkleminin niimerik ¢oziimleri Varyasyon
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metodu ile bulunacaktir.
H Hamiltonu ile tanimlanan bir kuantum sistemi herhangi bir ¥ (7) 6z durumunda £

0zdegerini alir. Bu sisteme ait zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi

HVo(7) = Ey U(7) (3.10)

seklinde olacaktir.
Varyasyon metodu uygulanacak bu sistem herhangi bir v, (7, \) 6z durumunda F,, ()
O0zdegerini alsin. A pozitif reel parametresi olmak iizere, sistemin yeni durumu icin

zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi
HY,(7,\) = Ey(N) W, (7, A) (3.11)

olur. Bu durumda V,, (7, ) dalga fonksiyonu (6z durumu) ile tanimlanan kuantum sistemi-

nin F, () enerji 6zdegerlerini veren H Hamiltonunun beklenen degeri

< UFRN) | H U >

BN =<H>=—5o 5 Tom 0 > ©G-12)

ifadesi ile verilir. Denklem (3.12) niimerik olarak hesaplandiginda her farkli A varyasyon
parametresi igin farkli bir E,,(\) enerjisi bulunur. Minimum enerjiye kargilik gelen A
varyasyon parametresinin kullanilmasi ile ¢oziilen Schrodinger denklemindeki dalga fonk-
siyonu kuantum sistemini en iyi tanimlayan v, (7, \) dalga fonksiyonudur. Bagka bir
deyimle

E(\) > Ey (3.13)

olmak iizere [52].

(3.14)
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dir.

3.3. Etkin Kiitle Yaklasimi

Bir elektronun serbest uzaydaki kiitlesi (mg) bilindigi iizere 9.11 x 103 kg iken kristal
bir yapi icerisindeki kiitlesi serbest uzaydakinden farklidir.

Kristal yapi icerisinde periyodik bir orgii potansiyeli etkisinde hareket eden elektrona
(ya da desige) disaridan elektrik veya manyetik alan uygulandiginda, elektronun kiitlesi en

genel anlamda

72
m* = —EE (3.15)
dk?

denkleminden hesaplanir [53]. Burada £ elektronun enerjisi, k£ dalga vektoriiniin biiyiik-
liigii ve m™* elektronun etkin kiitlesidir. Elektronun kristal yapi icerisinde (3.16) denklemi
ile verilen etkin kiitleye esit skaler bir kiitle ile hareket ettigi yaklasima ise etkin kiitle

yaklagimi denir [54].
Etkin kiitle genelde serbest uzaydaki kiitleye bagli olarak ifade edilir. Pozitif ya da
negatif olabilecegi gibi sonsuz kabul edilebilecek kadar biiyiikte olabilir. Ayrica deneysel

Olctimler etkin kiitlenin yone bagli (anizotropik) oldugunu sdylemektedir [55].

Etkin kiitle yaklagimi ile zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi

h?

) —» N —»
5V T V()| () = EW(7) (3.16)

seklinde yazilabilir.

3.4. Parabolik ve Nonparabolik Coziimler

Kiristal bir yapr icerisindeki bir parcacigin (elektron ya da desik) etkin kiitlesi, kiitlenin
enerjiye bagli olup olmamasina gore parabolik ve non-parabolik olmak iizere iki farkl

yaklagimla incelenir.
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Elektronun parabolik yaklasimla etkin kiitlesi m,, iletkenlik bandinin minimum nok-
tasindaki kiitlesine esit olarak alinir ve bant yapisinin parabolik oldugu kabul edilir [56].
Parabolik yaklasimla GaAs yart iletken kristalinin iletkenlik bandindaki bir elektronun

etkin kiitlesi;
m; = 0.067my (3.17)

my serbest uzaydaki kiitlesi olmak iizere (3.18) ile verilir.

*
n°

Elektronun non-parabolik yaklasimla etkin kiitlesi m}, enerjiye baghdir ve bant

yapisinin parabolik olmadig1 kabul edilir [57].
mi =ag+ a1 E + ayE* + asE® + ... + a,E" (3.18)

Denklem (3.18), non-parabolik yaklasimla kiitlenin enerjiye bagh ifadesini vermektedir
[58]. Burada a,,’ler kristale gore degisen sabitler ve I elektronun enerjisidir.
Non-parabolik yaklasimla GaAs yari iletken kristalinin iletkenlik bandindaki bir elek-

tronun etkin kiitlesi;

*

T 0.067 + (0.0436E + 0.236E* — 0.147E%) (3.19)

mo

seklinde verilir [59-61].

Parabolik ve non-parabolik yaklasimla GaAs/AlAs sonsuz ve GaAs/Al,Gay_,As
sonlu kuantum kuyular1 [62-64] , kuantum telleri [65, 66] ve kiiresel kuantum noktalar1
[67-69] ile ilgili ¢esitli caligmalar yapilarak enerji ve etkin kiitle degerleri hesaplanmugtir.

Literatiirdeki parabolik ve non-parabolik etkin kiitle yaklagsim sonuclar karsilastirildi-
ginda, GaAs/Al,Ga;_, As kuantum kuyu genisliginin (ya da kuantum nokta yarigapinin)
100A° ’dan kiigiik oldugu durumlarda m;, ve m;, ’nin birbirinden farkli oldugu ancak,
100A° *dan bityiik kuyu genisliklerinde m;; ve m;, "nin birbirine ¢ok yakin oldugu, aralarin-
daki farkin ihmal edilebilecegi gdzlenmistir [70].

Islem kolaylig1 acisindan, kuyu genisligi 100A° dan biiyiik secilerek parabolik yak-

lasim tercih edilebilir.
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BOLUM 4

KUANTUM KUYULARI VE KURESEL KUANTUM NOKTALARI
ICIN SCHRODINGER DENKLEMIi COZUMU

Bu calismada, kuantum kuyulari ve kiiresel kuantum noktalar ile ilgilenildiginden,
ileriki boliimlerde yararlanmak {izere bu yapilara ait zamandan bagimsiz Schrodinger

denkleminin ¢oztimleri incelenecektir.

4.1. Kuantum Kuyulari i¢cin Schrédinger Denklemi Coziimii

Kuantum kuyusunda z dogrultusunda engel potansiyelleri ile hapsedilen m* etkin
kiitleli bir elektronun enerjisi bu dogrultuda kuantalanmistir. Elektrona ait dalga fonk-
siyonlar1 ve kuantali enerji seviyeleri (3.16) ile verilen zamandan bagimsiz Schrodinger

denkleminin tek boyutta ¢éziimlerinden elde edilir.

n* d?

om* dz2

+V(2)| Y,(2) = E, ¥,(2) 4.1)

n izinli kuantum durumlarii gostermek iizere denklem (4.1) kuantum kuyusunun potan-

siyel fonksiyonu V' (z) ’ye gore analitik olarak ¢oziiliir.

4.1.1. Sonsuz Kuantum Kuyular I¢cin Schrodinger Denklemi Coziimii

z dogrultusundaki sonsuz engel potansiyelli bir kuantum kuyusu i¢in hapsedici V' (z)

potansiyeli
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0, [z]<

V(z) = (4.2)

ol ol

oo, |z|>

seklinde tanimlanir. (4.1) ile verilen zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi, sonsuz
hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusuna hapsedilen m* etkin kiitleli bir elektron

icin

{ R d?

T 2m* d2?

} U,.(z) =E, V,(2) 4.3)

seklini alir, burada V' (z) = 0 ’dir ve n izinli kuantum durumlarini gostermektedir.

—F, (4.4)

tanimlamasi ile (4.3) diferansiyel denklemi ¢oziildiigiinde

U, (z) = Asin (knz) + Bcos (kn2) 4.5)

dalga fonksiyonlari elde edilir.

L L
v, (z = —5) =y, (z = 5) (4.6)

Dalga fonksiyonuna (4.6) esitligi ile verilen kuantum kuyusu sinir garti uygulanir ve

dalga fonksiyonu 7 izinli kuantum durumlarina bagl olarak tanimlanir.
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U, (2) = Beos (ky2) n;tek

U, (z) = Asin (k,z) n;cift

Burada; k,, = nw/L ’dir. A ve B normalizasyon sabitleri olup

L)2

/ T (2) U, (2)d = 1

—L)2

dalga fonksiyonunun normalizasyonundan A = B = /2/L olarak hesaplanur.

B2 /N2
=it (3
n2m*

E,, enerji 6zdegerleri (4.9) esitligi ile n tam sayisina bagli olarak bulunur.

Taban durum (n = 1) i¢in

m
kl:z

olup, dalga fonksiyonu

Uy(z) = \/%cos (%z) n=1

ve enerji 0zdegeri

h2 /N2
e )
V"o L
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(4.10)

4.11)
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seklinde agik¢a yazilabilir. Birinci uyarilmig durum (n = 2) igin

™

olup, dalga fonksiyonu

Uy(z) = \/%sin (%Tz) n=2 (4.14)

ve enerji 0zdegeri

2 27\
By=5— (f) 4.15)

yazilabilir.

4.1.2. Sonlu Kuantum Kuyulan icin Schrodinger Denklemi Coziimii

0, |z]|<

V(z) = (4.16)

INlIa ISl

Vo, [z]>

V' (z) potansiyel fonksiyonuna sahip kuantum kuyusunda hapsedilen m* etkin kiitleli bir
elektron i¢in zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi (4.1) ile verilir. Engel potansiyeli
Vb "1n yeteri kadar biiyiik secilmedigi serbest durumlarda (V[, < E,,) elektronun enerji
spektrumu siirekli iken, engel potansiyelinin elektronun enerjisinden biiyiik oldugu (V{, >
E,) bagli durumlarda elektronun enerjisi z dogrultusunda kuantalanmustir. (Vy > F),) sart1

ile (4.2) denklemi;

R d?
[— 5 A2 + Vo} U,.(2) =E, V,(z) , 2 < —=

22



R d2

[— py @] Un(2) = En Unl2) . -5 <2<y (4.17)
h? d? L

{_Qm*ﬁ + VO] Un(2) = En Wn(2) | z > B)

2m*
2

(4.18)

tanimlamalari ile (4.17) difreansiyel denklemleri ¢6ziimii sonucu dalga fonksiyonlari;

n tek tamsayi ise;

\Ijn—nek (Z) -

n ¢ift tamsayi ise;

\Ijn—wift (Z) -

(
anz
Nlen,

\

\

—anz
Nze=n R

anz
Nle",

Ny sin (k,z) ,

—anz
Ng@ ney

Ny cos (kpz),

I\

z < %

—éﬁzﬁé (4.19)
zZ%

<-4

%SZS% (4.20)
=

seklinde bulunur [71]. Ny, N5 ve N3 normalizasyon katsayilaridir ve
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\
Nl

\I/1<Z)’ z S -
Un(2) = Q0 Wy(z), —L<.<i (4.21)
\I]3<2)7 z 2 é

Dalga fonksiyonlar1 (4.21) de verildigi gibi V;(z), Wa(2) ve W3(2) olarak ifade

edilirse,
Uy(2) L Uy(2) . (4.22)
Uy(2) L= Us(2) B (4.23)
z=3 z=3
sinir sartlar ile
/ Ur(z2) U,(2)dz =1 (4.24)
normalizasyon kosulundan hesaplanir.
d d
—y = — 4.25
dz 1(2’) ) P 2(2) ) ( )
z=—3 Z=—73
d d
—U = — 4.26
dz 2(2) dz 3(2) (4.26)

(4.25) ve (4.26) denklemleri ile verilen dalga fonksiyonunun siireklilik sartlari ile
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L
o, = k, tan (k‘ng) n;tek (4.27)

L
-, = k, cot (kn§> n;cift (4.28)

denklemleri elde edilir. Bu denklemler transcendental denklem olarak bilinir ve grafiksel
ya da niimerik ¢oziimleri ile elektronun ilgili kuantum durumuna ait subband enerjisi elde

edilir [72].

4.2. Kiiresel Kuantum Noktalar Icin Schrodinger Denklemi Coziimii

a yarigapl kiiresel kuantum noktasina hapsedilen m™* etkin kiitleli bir elektronun enerji
seviyeleri tiim dogrultularda kuantalanmistir. Elektrona ait dalga fonksiyonlar1 ve kuantali
enerji seviyeleri (3.16) ile verilen zamandan bagimsiz ii¢ boyutlu Schrodinger denkleminin

kiiresel koordinatlarda ¢6ziimlerinden elde edilir.

h2
—5,=Vios T V()| V(r,6,0) = EV(r,6,0) (4.29)
V (r) radyal olarak uygulanan hapsedici potansiyel, ¥(r, 8, ¢) kiiresel koordinat bilegen-

lerinin fonksiyonu olarak ifade edilen dalga fonksiyonudur. Vfﬂ’ » 1se kiiresel koordinat-

larda laplasyen operatoriidiir ve denklem (4.29) ’de yerine yazilirsa;

(10 (,0 1 /(. 0 1 o
o (_a_ ( 5) T g o6 (S““%) * —ne%> v(r.0.9)
+V(r)¥(r,0,¢) = E ¥ (r,0,¢) (4.30)

denklemi elde edilir. Dalga fonksiyonu icin
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\P(’l", 97 ¢) = Rnl (T) Y}m(97 ¢) (431)

seklinde radyal (R, (r)) ve agisal (Y;™(6,¢)) olarak iki ayr1 fonksiyon tanimlanarak
degisken ayrimi yontemi kullanilabilir. Burada; n bas kuantum sayisi, [ agisal (ya da
yoriingesel) kuantum sayis1 ve m manyetik kuantum sayisidir,n = 1,2,3,..,0 <l <n—1
ve —| < m < [ degerlerini alabilirler.

(4.31) ile tammlanan dalga fonksiyonu (4.30) Schrodinger denkleminde yerine yazilir

ve denklem ifadesi ile carpilirsa

,,,2
Ry (r)Y;™(0,0)

maar () BV

1 {1 ) (Sin Qaylm(e,qs)) L *Y;"™ (0, ¢)

TY;(0,9) sin6 08 26 ey R e (4.32)

seklinde radyal ve acisal iki kisma ayrilir. Her iki denklem de ayni )\ sabitine esit segilebilir.

Bu durumda radyal denklem i¢in

d [ odRu(r) 2m* B
e (7‘ T + e [E—V(r)] Ru(r) = X Ru(r) (4.33)
ve acisal denklem i¢in
1 9 (. ,0%"(0,¢) 1L oYm(0,¢) _ m
sin 0 00 <sm ¢ 00 * sin?f  0¢? = AY0,9) (434)

yazilabilir ve bu iki denklemin ayr1 ayr1 ¢oziimiine bakilir.
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L*0,0)Y"(0,¢) = RL(I+1) Y;"(6,9) (4.35)

L*0,0)Y"(0,¢) = BAY™(0,0) (4.36)

Agisal denklemin ¢oziimleri Y, (6, ¢) i¢in (4.35) ve (4.36) ile verilen f/Q(@, ¢) agisal
momentum islemcisinin 6zdeger denklemi yazilir. Burada ﬁQ(Q, ¢) islemcisinin agik

ifadesi
P20 o) — 2| L9 (4102 L &
L(6,¢) = =h [smeae b5 ) T im0 92 (4.37)

esitligi ile verilir. Agisal denklemin ¢oziimleri olan Y™ (6, ¢) Kiiresel Harmonik Fonk-
siyonlart olarak bilinir, § ve ¢ ’ye bagh olmak iizere iki ayr1 fonksiyon tanimlanarak

degiskenlerine ayrilabilir.

(4.38) esitligi (4.34) *de yerine yazilir ve 5, sin” 6 ) ifadesi ile carpilirsa 6 ve ¢ "ye bagh

9) Pm (o
iki denklem elde edilir.

sinf 0 (. 00, (0) o, 1 029, (¢)
B (0) 90 (sm9 50 >+)\sm 9——q)m(¢) 967 (4.39)
Bu durumda her iki denklem ayn1 m? sabitine esit segilebilir.
dZ(I)m <¢) 2

¢ ’ye bagl (4.40) denkleminin ¢oziimleri
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D, (¢) = ™™ (4.41)

olarak bulunur.

1 d /. dO,,(0) m2 B
sin 6 df (51119 deo > + <>\ sin? 6 Oum (0) =0 (4.42)

0 ’ya baglh (4.42) denklemi i¢in = = cos(f) doniisiimii yapilir ve bu doniisiim altinda

denklemin yeni sekli

d
a (1 —1’2)

d@]m (X)
dx

2

ile verilir. Bu denklem A\ = [ (I + 1) i¢in Asosiye Legendre denklemi olarak bilinir ve

coziimleri
O (1) = B (x) (4.44)
Oum () = P™ (cost) (4.45)

olarak bilinen Asosiye Legendre Polinomlaridir.

Yim (07 ¢) = O, (9) Dy, (Qb)

Yim (6,0) = P (cos) e*m? (4.46)

Sonug olarak; (4.46) esitlikleri ifade edilen Kiiresel Harmonik fonksiyonlar: agisal

denklemin ¢6ziimiidiir [73].
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(4.43) radyal denklemi A = [ ([ + 1) tanimlamasi ile diizenlenirse

A®Ry(r)  2dRy(r)  2m* R (14 1)
z E—V(r) -
dr? r dr + h? ( (r)

Ru(r) =0 (4.47)

2m*  r?

esitligi elde edilir.
(4.47) denklemi kiiresel kuantum noktasinin potansiyel fonksiyonu V'(r) *ye gore ¢oziiliir

ve U (1,0, ¢) dalga fonksiyonu ile F enerji 6zdegerlerine ulagilir.

4.2.1. Sonsuz Kiiresel Kuantum Noktalar icin Schrodinger Denk-

lemi Coziimii

V(r) = (4.48)

Potansiyel fonksiyonu (4.48) ile tanimlanan a yarigapl sonsuz kiiresel kuantum nok-

tasina hapsedilen m™* etkin kiitleli bir elektronun (4.47) ile verilen radyal denklemi

d® Ry (r) N 2dRy(r) 2m* [(1+41)

E— R, =0 4.49
dr? r dr h? 72 ((r) ( )
olur. E enerji 0zdegeri icin
2m*
b = =5 (4.50)
tanimlanir ve
p = kyr “4.51)

degisken doniisiimii yapilir.
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*Rulp) | 2dRu(p) L(+1) _
4 +; dp + (1 - ) Ru(p) =0 (4.52)

(4.52) Bessel diferansiyel denklemidir ve ¢oziimii (4.53) ile verilen Bessel fonksiyon-

laridir [74].

Ru(p) = Aji(p) + Bru(p) (4.53)

Burada j;(p) kiiresel Bessel fonksiyonlart ve ny(p) kiiresel Neumann fonksiyonlaridur.
Kiiresel kuantum noktasinin merkezi » = 0 ’"da Neumann fonksiyonlar1 sonlu bir deger

almamaktadir. Dalga fonksiyonunun sonlu olmasi kosulu geregi B = 0 secilir.
Ru(p) = Ajilp) (4.54)

Bu durumda (4.49) radyal denkleminin ¢6ziimii olan radyal dalga fonksiyonlar: (4.54)
"de verilen kiiresel Bessel fonksiyonlaridir.
Sonsuz kiiresel kuantum noktasina hapsedilen bir elektronun (4.31) seklinde tanimlanan

dalga fonksiyonu

\I]nlm (7“, 07 ¢) = RnlYEm (07 ¢)

= Nlmjl(knlr)Pl‘m‘ (cosf) etime (4.55)

olarak agikca yazilabilir.
Kiiresel Bessel fonksiyonlar1 ve Asosiye Legendre polinomlarmin/ = 0,1,2 ve m =

0, 1, 2 kuantum sayilari i¢in aldig1 degerler Tablo 4.1 ve Tablo 4.2 de verilmistir [48].
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Tablo 4.1. [ = 0, 1, 2 i¢in kiiresel Bessel fonksiyonlari

l Ji(x)
0 sinx(m)

sin(z)  cos(z)

2 T

2 ( % _ 1) sin(z) 3 cos(z)

x 2

Tablo4.2. [ =0,1,2 ve m = 0, =1, +2 i¢in Kiiresel Harmonik fonksiyonlar1

l m Pl|m| (cos 0)

0 0 1

1 0 cos(0)
+1 — sin(0)

2 0 3 (3cos?(0) — 1)
+1 —3cos(f) (1 — cos?(h))"/”
+2 3 (1 — cos?(h))

Elektronun bulundugu atomik enerji seviyelerini tanimlayan n, [ ve m kuantum
sayilaria gore uygun dalga fonksiyonu belirlenir. Ornegin taban durum olarak bilinen 1s

seviyesinde n = 1, [ = 0 ve m = 0 ’dir ve dalga fonksiyonu

W r) = Np 207 (4.56)
107

olarak belirlenir [5,75,76]. (4.49) denklemindeki N;™ ve (4.56) denklemindeki NS norma-

lizasyon katsayisidir ve
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/// AV, (r,0,0) VU, (1,0,0) =1 (4.57)

(4.57) normalizasyon sartindan hesaplanir.

Woim (1,0, ¢) =0 (4.58)

r=a

(4.58) kiiresel kuantum noktasinin yarigap sinirinda (r = a) dalga fonksiyonunun sonlu
kalmasi gerektigini soyler. Bu sartin uygulanmasi k,,; dolayisi ile £ enerji 6zdegerlerini

Verir.

4.2.2. Sonlu Kiiresel Kuantum Noktalar icin Schrédinger Denklemi

Coziimii
0, r<a
V(r) = (4.59)
Vo, 7>a

Potansiyel fonksiyonu (4.59) ile tanimlanan a yaricapli sonlu kiiresel kuantum nok-
tasina hapsedilen m* etkin kiitleli bir elektronun radyal denklemi (4.47) ile verilir. V' (r)

‘nin degerine gore (kiire i¢inde) r < a ve (kiire disinda) » > a i¢in denklem tekrar yazilir.

d*R, 2dR, 2m* L(l+1
1) 24Ru0) Ty LG4

= < .
3 — E ]Rnl(r) 0 r<a (4.60)

h2 r2

r < a i¢in yazilan (4.60) denklemi ayn1 zamanda sonsuz kiiresel kuantum noktasinin

radyal denklemidir ve ¢coziimleri k,,; = 4/ %E olmak iizere

Ru(r) = Ajy (kyr) r<a 4.61)
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seklinde (4.61) ile verilir.
r > aigin V(r) = Vj ’dir ve (4.47) radyal denklemi

d®Ry(r)  2dRu(r) 1(1+1)
dr? + r dr 2 Rou(r) = [ h?

denklemine doniisiir. Burada

2m*
a727,l = h2 (% - E)

tanimlamasi ile denklemin yeni sekli

dQRnl(T) N 2anl<T) B l(l -+ 1)Rnl(r> . oz2anl(7”) =

dr? r dr 72

olur. (4.64) denkleminin ¢oziimii

Ru(r) = Bt Eu®)

AT g (1) (1ayr) r>a
hl(l) (taya) :

seklinde verilir [77,78].

(4.62)

(4.63)

(4.64)

(4.65)

Ji (kya) kiiresel Bessel fonksiyonlari ve hl(l) (iaya) ya da hl(l) (tcuyr) birinci tir

kiiresel Hankel fonksiyonlaridir.

Birinci tiir Hankel fonksiyonlarinin [ = 0, 1,2 acisal kuantum sayilar1 i¢in aldig:

degerler Tablo 4.3°de verilmistir [79].

Sonug olarak; sonlu kiiresel kuantum noktasina hapsedilen bir elektronun dalga fonksi-

yonu

\Ijnlm (T, 07 ¢) - Rnliflm (97 ¢)
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Tablo 4.3. [ = 0, 1, 2 i¢in birinci tiir kiiresel Hankel fonksiyonlari

! n (x)
0 —ie”
x
1 i A

1 (—; - —> ‘

3 3\
? (‘ T ;) ‘

formunda yazilirsa;
.
Ji (k) , r<a
Ui (1,0, 0) = N Y™ (0, ¢) (4.67)
(e
I 40 ), 1> a
hy” (ioa)

\

elde edilir. Burada Y,,, (0, ¢) = PlIml (0) e*™? olarak verilen kiiresel Harmonik fonksi-
yonlaridir. N} normalizasyon katsayisidir ve (4.57) normalizasyon sartindan hesaplanir.

Elektronun bulundugu atomik enerji seviyelerini belirleyen n, [ ve m kuantum sayilarina
gore uygun dalga fonksiyonu belirlenir. Ornegin 1s (n = 1,/ = 0, m = 0) taban durumu

icin dalga fonksiyonu (4.68) olarak belirlenir [71,75,77,78,80].

kyor ’ -
Wigo (1) = Ng -
wem(“*’"% r=a
kyor

Uy (1) = B (4.69)
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olmak iizere, Kiiresel noktanin yaricap sinirinda (r = a) dalga fonksiyonunun siirekli

olmasi sartini veren

(4.70)

esitligi uygulandiginda transcendental denkleme ulagilir ve bu denklemin niimerik ¢6ziim-
lerinden enerji 6zdegeri elde edilir. Ornegin 1s (n = 1,1 = 0,m = 0) taban durumu igin

(4.68) dalga fonksiyonu (4.70) kosulunda yerine yazildiginda
—k’lo = (10 tan (k’m?‘) (471)

transcendental denklemi elde edilir. Denklem £k i¢in ¢oziildiigiinde taban durum subband

enerjisine ulasilir.
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BOLUM 5

HIDROSTATIK BASINC ETKISI ALTINDAKI KUANTUM
KUYULARINDA YABANCI ATOM PROBLEMI

Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Ga;_,, , As kuantum kuyusu i¢in
hapsedici potansiyel

Vi(z), =z< %
Vi(z) =10, L<y<l (5.1
Vi(z,), z2>%
seklinde tanimlanir. Burada x; ve x,, Aliminyum mol kesirleri
(
T, z< —g
z(z) =490, -f<:<iL (5.2)
L

\ZL’T, z> 5

seklinde z konumuna bagh olarak ifade edilir. z; = z,. icin simetrik hapsedici potansiyele

sahip kuantum kuyusu, z; # x, i¢in antisimetrik (simetrik olmayan) hapsedici potansiyele

sahip kuantum kuyusu elde edilir [81]. V; (z;) ve V. (z,.) engel potansiyelleri
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Vi (z) = Q. (1.155z; 4+ 0.3727) eV

V, (z,) = Q. (1.155z, + 0.37z7) eV (5.3)

esitligi ile x Aliiminyum mol kesrine bagli olarak verilir. Yasak bant araliginin % 60’1
anlaminda (). = 0.6 alinir [37-40].

z dogrultusunda yerlestirilmis V' (z) antisimetrik hapsedici potansiyeli (5.1) denk-
lemi ile tanimlanan, L uzunlugunda GaAs/Al,, Ga,_,  As sonlu kuantum kuyusu igine

hapsedilen m™* etkin kiitlesine sahip elektronun enerji seviyeleri incelenecektir.

5.1. GaAs/Al,,,Gai_,,, AsKuantum Kuyusunda Taban Durum Subband Enerjisi

Sonlu kuantum kuyusunda (4.11) esitlikleri ile verilen Schrodinger denklemi, anti-

simetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektron i¢in

R d? I

{_ o2 TV (ml)] Vn(2) = En Wa(z) . 2<—3
nt & L L

0 = << 2 _
Y sz} U,.(z2) =E, V,(z) , 5 S25 3 (5.4)
R d? L

- -— v =F, ¥ =

| 2m* d2? + Ve (mr)} n(2) n Wa(2) z > 5

seklini alir. (5.4) denklemlerinin ¢oziimii ile 1s (n = 1,1 = 0,m = 0) taban durum dalga

fonksiyonu
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Wo (2) = { Acos (kz), —% <z< % (5.5)

denklemi ile verilir [22,82]. Burada B;, A ve B, normalizasyon katsayilaridir ve (4.16)
ve (4.17) esitlikleri ile verilen dalga fonksiyonlarinin z = j:% kuyu smirlarinda stireklilik

sartindan

L
B, = Acos (k‘E) €3

B, = cos (k%) eory (5.6)

olarak belirlenir. Elektronun taban durumda sahip olabilecegi en diisiik enerji olarak

tanimlanan subband enerjisi F ile gosterilmek iizere oy, k ve a,

2 *

o = \/ ;;L (Vi (1) — Ep) (5.7)
2 *

L o— ;;‘ E, (5.8)
2m*

Qp = 72 (V;‘ (xr)_EO) (59)

esitlikleri ile tanimlanir. Dalga fonksiyonunun (4.19), (4.20) esitlikleri ile verilen sinir ve

stireklilik kosullarindan
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L
2k tan (k§) —(y+a,)=0 (5.10)
denklemi elde edilir. GaAs/Al,, Ga;_,, As kuantum kuyusuna hapsedilen m* etkin
kiitleli bir elektronun enerji 6zdegerleri taban durum dalga fonksiyonun sinir kosullar
ile elde edilen (5.10) denkleminden hesaplanir. Uzunluklarin Bohr yaricapi, enerjilerin

Rydberg enerjisi cinsinden ifade edildigi a*, R* birim sisteminde % =1’dir. oy , k ve

a, (a*, R*) birim sisteminde

o = (Vi (z) — Ep) (5.11)

k= E (5.12)

ar = /(V,(z,) — Ep) (5.13)

olacaktir. (5.11), (5.12) ve (5.13) ile verilen «y, k ve «,. (5.10) ’da yerine yazilirsa

21/E, tan (ﬁé) . (\/(vl (@) — Bo) + /(V, (z,) — E0)> =0 (5.14)

seklinde Ej taban durum subband enerjisine bagh (5.14) denklemi elde edilir. Bu denklem
GaAs/Aly, ,Gay_,, , As sonlu kuantum kuyusunun transcendental denklemidir. Analitik
¢Oziimii miimkiin olmayan (5.14) denklemi Fj i¢in niimerik olarak c¢oziiliir.

GaAs/Al,, Gay_,,, As kuantum kuyusunda farkli 2; ve x,. Aliiminyum mol kesir-
leri i¢in taban durum subband enerjisinin kuyu genigligine baglh degisimi Sekil 5.1 ile
verilmistir. Kuyu genisligi A°, Ey enerjisi meV birimlerindedir. (a*, R*) Rydberg birim
sisteminde enerji birimi

m*e?

R =
2h%el

(5.15)
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Sekil 5.1. Taban durum subband enerjisinin kuyu genigligine bagli degisimi

uzunluk birimi

2
g = e (5.16)

m*e?

esitlikleri Rydberg enerjisi ve Bohr yari¢apina bagli olarak verilir [83]. GaAs igin dielek-
trik sabiti ¢y = 13.13 ve elektronun etkin kiitlesi m* = 0.067mq’dir.Bu durumda GaAs
icin R* = 5.72 meV ve a* = 100 A° olarak hesaplanir. Niimerik hesaplar yabanci
atomun kuyu merkezinde (27 = 0) oldugu durum i¢in yapilmigtir. 1s taban durum sub-
band enerjisi egrileri V; (x; = 0.3) = 227.88 meV iken V, (z, = 0.2) = 147.48 meV,
Vi (2, = 0.3) = 227.88 meV iken V, (2, = 0.4) = 312.72 meV antisimetrik potansiyelleri
ve Vi =V, (z; = ., = 0.3) = 227.88 meV simetrik potansiyeli i¢in elde edilmistir.

Sekil 5.1 ile verilen Ej, subband enerjisi her ii¢ egride de artan kuyu genisligi ile
azalmaktadir. L > 200A° kuyu genisliklerinde subband enerjisinin ¢ok kiigiik ve sabit bir
deger aldig1 goriilmektedir. Bunun sebebi genis kuyularda elektron iizerindeki hapsedicili-
gin etkisinin ¢ok daha az hissedilir olmasidir [22]. Kuyu genisliginin hapsedicilige etkisini
sonsuz hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusu taban durum subband enerjisinde

analitik olarak gostermek miimkiindiir. Sonsuz kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektro-
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nun enerji 6zdegerleri (4.9) denklemi ile verilir. (a*, R*) Rydberg birim sisteminde taban
durum subband enerjisi n = 1 i¢in Fy = Z—z "dir. Kuyu genisligi L’nin ¢ok biiyiik deger-
lerinde E, subband enerjisi sifira gider, elektron serbest parcacik gibi davranir. Hapsedici
potansiyelin (ya da x Aliiminyum mol kesrinin) taban durum subband enerjisine etkisi
incelenirse, hapsediciligin en fazla oldugu x; = 0.3 ve x,, = 0.3 Aliiminyum mol kesirleri
icin subband enerjisinin daha biiyiik oldugu, hapsediciligin en az oldugu x; = 0.3 ve
x, = 0.2 Aluminyum mol kesirleri i¢in subband enerjisinin daha kii¢iik oldugu goriiliir.
Hapsedici potansiyelin etkisi kendisini daha ¢ok kuyu genisliginin kiiciik degelerlerinde

gostermekte, genis kuyularda Aliiminyum mol kesrinin etkisi fark edilebilir olmamaktadir.

5.2. GaAs/Al,,,Gai_,,, As Kuantum Kuyusunda Taban Durum ve Uyarilms Du-

rumlar

Elektronlarin enerji seviyeleri n, [, m kuantum sayilar ile isimlendirilir.

Tablo 5.1. Taban durum ve uyarilmis durum n, [, m kuantum sayilari

I m
0 0

— S

Taban durum Is
Uyarilmis durumlar 2s 2 0 0

2p. 2 1 +1

2p_ 2 1 -1

Tablo 5.1 ’de verildigi gibi (n = 1, [ = 0, m = 0) kuantum sayilarina sahip enerji
seviyesi 1s olarak isimlendirilir. » = 2 bas kuantum sayisina sahip enerji seviyeleri
uyarilmig durumlardir ve 2s (n = 2,1 = 0, m = 0), 2py (n = 2,1 = 1, m = 0), 2p,
n=2,l=1,m=+1),2p_ (n=2,1l =1, m = —1) olarak isimlendirilen dort seviyeye
sahiptir [73]. Bu calismada 1s taban durumu ile 2pg, 2p, ve 2p_ uyarilmis durumlari

incelenmistir.
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53. GaAs/Al,,,Gai_,,, As Kuantum Kuyusunda Yer Alan Yabanci Atomun Ta-

ban Durum ve Uyarilmis Durum Baglanma Enerjileri

Kuantum kuyusu i¢inde bulunan bir elektronun etkin kiitle yaklagimi ile Hamiltonyeni

(5.9) denklemi ile verilir.

h2
Hy=——-V?*+V(2) (5.17)

2m*

Kuantum kuyusuna donor yabanci atomu eklenirse, kuyu i¢cindeki donor yabanci atomu ve

elektron i¢cin Hamiltonyen

62

H = H, (5.18)

 Amege | F— 7 |

2

seklinde yazilir [58]. (5.18) denklemindeki — terimi yabanci atom ile

Amege | 77— 75 |
elektron arasindaki Coulomb etkilesiminden kaynaklanan potansiyel enerjidir. Burada ¢
boslugun dielektrik gegirgenligi, € GaAs yari iletken kristalinin dielektrik sabiti, 7; yabanci

atomun konumu, 7 ise elektronun konumudur. Yabanci atom ile elektron arasindaki mesafe

=/ + (2 — 2) (5.19)

seklinde silindirik koordinatlarda verilir. p? = 2% + 4? * dir ve 2;, z dogrultusunda hareket
eden yabanct atomun konumudur.
Yabanci atom i¢in Schrodinger denklemi (a*, R*) Rydberg birim sistemi ile silindirik

koordinatlarda yazilirsa;

9 B 2
P,z

+ V()| ¥(p,b,2)=FEY(p,o,2) (5.20)

PP+ (z—z)
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denklemi elde edilir. Burada Vi s silindirik koordinatlarda laplasyen operatdriidiir.
(5.20) denkleminin analitik ¢6ziimii miimkiin olmadigindan yaklasik ¢6ziim yontem-

lerinden Varyasyon metodu ile niimerik olarak ¢6ziilmiistiir. Denklemde W (p, ¢, z) deneme

dalga fonksiyonlaridir. (3.15) ile verilen sart geregi, yabanci atomun enerjisi (impurity

enerjisi olarak da bilinir)

<W(p¢.2) | H|¥(p ¢ z) >

5.21
<V (0,0.2) | V(p6,2) > 62D

E = min,

denklemi ile hesaplanir. (5.21) esitligi en kiiciik enerji 6zdegerini saglayan en kiiciik A
varyasyon parametresini dolayisiyla dogru deneme dalga fonksiyonu ve dogru yabanci

atom enerjilerini belirler.

2m*
lf = h2 EO
2m*
o, = s (VT (x) — Eo) (5.22)

tanimlamalar ile yabanci atom yok iken kuyu i¢indeki elektronun taban durum dalga

fonksiyonu ¥ (z),

.
L
A cos (k%) eMzem® < —L

Wo (2) = ¢ cos (kz), —L<x<il (5.23)

L
cos (k%) erze M 2> %
\

seklindedir.
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Varyasyon metodu ile yabanci atom 1s taban durum ve 2p ile 2p, uyarilmis durum

deneme dalga fonksiyonlari

(5.24) denkleminden uygun n, [, m kuantum sayilari i¢in bulunur. Burada U, (z) elek-
tronun yabanci atom yokken sahip oldugu 1s taban durum dalga fonksiyonu (5.23) ile

verilmigtir. G (p, ¢, z) fonksiyonlar1 ise

G (p, ¢, 2) = Ny, e 177l A ls:n=1,1=0m=0igin (5.25)

G (p, ¢, 2) = Nap, 2 e~ I™=7il/A2p 2pg:n=2,1=1,m = 0igin (5.26)

G (p,¢,2) = Nop, pe'® eIl Ay 9 i =21=1,m=+1li¢in (5.27)

G(p,d,2) = Nopy_pe @ e ™ rilPw 9p v =21=1m=—1igin (5.28)

ifadeleri ile verilir [60,70] . Burada Ny, Nop,, Nop, ve Ny,_ ilgili seviyeye ait normalizas-
yon katsayilari, 7" — 7 (5.18) esitligi ile verilen elektron ile yabanci atom arasindaki mesafe
Ve Ais, Aapgs A2p, > Agp_ ilgili seviyeye ait pozitif ve reel varyasyon parametreleridir.

1s taban durum i¢in yabanci atom enerjisi (5.21) denkleminden

0o L/2  orn

f f f pdpd2d¢ \Ir{s (pv Z) H \Ijls (p7 Z)

p=02=—L/2 $=0
L/2 27

[ [ [ pdpdzde W5, (p, 2) Wi, (p,2)

p=02z=—L/2 ¢$=0

Eis = miny,,

(5.29)

elde edilir. Benzer sekilde 2p, uyarilmis durum yabanci atom enerjisi
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o L/2 o

[ [ [ pdpdzde O3, (p,2) H Wy, (p, 2)

p=02=—L/2 $=0
L/2 o

I ] [ pdpdzde W5, (p,2) Wap, (p, 2)

p=02=—L/2 $=0

Eopy = Miny,,

tanimlanir. 2p+ uyarilmis durum yabanci atom enerjisi

oo L/2  of

I [ pdpdzdé W5, (p,¢,2) H Uy, (p,¢,2)

p=02z=—L/2 ¢$=0

FEs,, = min
2P+ A2py L/2 orn

f f f pdpd2d¢ \Il§p+ (Ioa Qb, Z) \112P+ (p; ¢7 Z)

p=0 z=—L/2 $=0

ve 2p— uyarilmis durum yabanci atom enerjisi

o L/2 on

[ [ [ pdpdzde W5, (p,¢,2) H Wsy_(p, 9, 2)

p=02=—L/2 ¢$=0

E2p7 = mzn)\gp7 o L/2 o

[ [ [ pdpdzde W5, (p,¢,2) ¥ay (p,,2)

p=02z=—L/2 ¢=0

esitliklerinden hesaplanir.

(5.30)

(5.31)

(5.32)

GaAs/Aly, ,Gay_, , As kuantum kuyusunda bulunan bir elektronun yabanci atom

yokken sahip oldugu en diisiik enerji olarak tanimlanan 1s taban durum subband enerjisi

(5.14) denkleminden hesaplanir. Kuantum kuyusunda bulunan yabanci atom enerjisi ise

1s, 2pg, 2p4 ve 2p_ seviyeleri i¢in sirastyla (5.29), (5.30), (5.31) ve (5.32) denklemleri ile

niimerik olarak hesaplanir.

Kuantum kuyusunda bulunan bir yabanci atomun baglanma enerjisi £}, ile gosterilsin.

Baglanma enerjisi £}, taban durum subband enerjisi ile yabanci atomun enerjisinin farkina
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esittir ve

Eys = Eo— Ei (5.33)
Eyopy = FEo— Loy, (5.34)
Eyp, = FEog— Eyp, (5.35)
Eyp = FEo— Eyp_ (5.36)

esitlikleri ile ifade edilebilir. Yapilan niimerik hesaplarda yabanci atomun konumu kuantum
kuyusu merkezinde (z; = 0) se¢ilmistir ve Aliiminyum mol kesri x; = 0.3 ile z,, = 0.3
simetrik, z; = 0.3 ile z, = 0.2 ve ; = 0.3 ile x, = 0.4 antisimetrik oldugu farkh

hapsedici potansiyeller ile ¢alisiimigtir.

X/=0'3 , x,=0.3

10 —I\‘\ Z,'=0

E, (meV)

-15

T — T T T T T
0 100 200 300 400 500 600 700 800

L (A")

Sekil 5.2. 1s, 2pg, 2p, ve 2p_ baglanma enerjilerinin kuyu genigligine bagh degisimi

1s taban durum, 2py, 2p, ve 2p_ uyarilmig durumlar1 yabanci atom baglanma enerji-

lerinin x; = 0.3, z,, = 0.3 Aliiminyum mol kesirleri i¢in simetrik hapsedici potansiyelinde
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kuyu genisligine bagh dedisim grafigi Sekil 5.2 ile verilmektedir. 1s (n = 1,1 = 0, m = 0)
taban durum baglanma enerjisi [, 'in artan kuyu genigligi ile artarak bir maksimum
degere yiikseldigi ardindan azaldid1 goriilmektedir. 2p, (n = 2,0 =1,m = +1) ve 2p_
(n = 2,1 = 1,m = —1) uyarilmig durum yabanci atom baglanma enerjileri Ej,,, ve
Eyap_ ayr1 ayr1 hesaplandiginda birbirine ¢ok yakin sonuclar elde edilmistir. Bu sebeple
bu uyarilmis durumlar literatiirde kisaca 2p.. olarak isimlendirilir ve baglanma enerjileri
Eysp, olarak gosterilir [60]. Ejpz,, yabanci atom baglanma enerjisinin kuyu genisligi
ile 1s taban durum ve 2p, uyarilmig durumuna gore ¢ok daha yavas degismektedir. 2pg
(n = 2,1 = 1,m = 0) uyarilmis durum baglanma enerjisi Eys,, kiigiik kuyu genislik-
lerinde negatif degerler almaktadir ve artan kuyu genigligi ile artarak pozitif degerler
almaya baglamaktadir. Pozitif 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi (Epzp,, > 0), 1s
taban durum ve 2p. uyarilmig durumlarinin aksine artan kuyu genisligi ile biiyiimektedir.
Belirli kuyu genisliklerinde pozitif oldugu gozlenen Ejy,, baglanma enerjisinin negatif
degerlerinde baglanmanin olmadigi, L > 650A° kuyu genisli§inden sonra bagh duruma
gectigi bilinir ve Ejyy,, 'min pozitif degerleri ile ilgilenilir. Eyis, Eyp, Ve Fyop, baglanma
enerjilerine kuyu genisligi ve Aliiminyum mol kesrinin etkisini daha iyi incelemek icin
baglanma enerjilerinin kuyu genigligine bagli grafikleri ayr1 ayr elde edilmistir.

1s taban durum ve 2p. uyarilmig durum baglanma enerjilerinin kuantum kuyusu
genigligine bagl de8isim grafikleri farkli x; ve x,, Aliminyum mol kesirleri i¢in Sekil 5.3
ve Sekil 5.4 ile verilmektedir. 1s taban durumu baglanma enerjisi £y, artan kuyu genisligi
ile exponansiyel olarak azalirken 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi F,, artan
kuyu genisligi ile lineer olarak degismektedir. Genis kuyularda yabanci atom tizerindeki
hapsedicilik etkisi azaldigindan baglanma enerjisindeki bu degisim beklenen bir sonugtur.
1s taban durum baglanma enerjisi Fy;5, hapsediciligin en az oldugu x; = 0.3 ve z, =
0.2 Aliiminyum mol kesirlerinden z; = 0.3 ve z, = 0.3 Aliiminyum mol kesiri ve
ardindan hapsediciligin en fazla oldugu z; = 0.3 ve z, = 0.4 Aliiminyum mol kesirleri
seklinde artirilmasi ile artmaktadir. Benzer sekilde 2p. uyarilmis durum baglanma enerjisi
Epap.. icin de Aliiminyum mol kesrinin hapsedici potansiyeli artiracak sekilde degismesi
baglanma enerjisini artirmaktadir. Simetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusu

icin bu sonug literatiirde cesitli calismalar ile desteklenmektedir [61, 84, 85].
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Sekil 5.3. 1s taban durum baglanma enerjisinin farkli £ Al mol kesirleri i¢in kuyu
genisligine bagh degisimi
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Sekil 5.4. 2p, ve 2p_ uyarilmis durumu baglanma enerjilerinin farkli Al mol kesirleri
icin kuyu genigligine bagli degisimi
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Sekil 5.5. 2p uyarilmig durumu baglanma enerjisinin farkli Al mol kesirleri i¢in kuyu
genisligine bagh degisimi

2po uyartlmis durum baglanma enerjisinin kuantum kuyusu genigligine bagl degisim
grafigi farkli z; ve x,, Aliiminyum mol kesirleri i¢in Sekil 5.5 ile verilmektedir. 1s taban du-
rum ve 2p. uyarilmis durum baglanma enerjilerilerinin aksine, hapsedici potansiyeli artira-
cak yonde degisen Aliiminyum mol kesirleri 2p, uyarilmig durum baglanma enerjisinin
kiiglilmesine sebep olmaktadir. Bagli durumlara karsilik gelen pozitif Eys,,, baglanma ener-
jisine 7; = 0.3 ve x, = 0.3 Aliiminyum mol kesirlerinde L(z; = x, = 0.3) = 674.29A°
"den biiylik kuyu genigliklerinde ulagilir. z; = 0.3 ve 2, = 0.3 icin belirlenen bu kuyu
genisligi literatiir ile uyum icerisindedir [70]. Enerjinin isaret degistirdigi kuyu genisligi
degerleri doniim noktas1 (furning point) olarak adlandirilir ve literatiirde sikca calisilir
[4,27-29,86-88]. Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip GaAs/Al,, Ga1_,,, As kuan-
tum kuyusu i¢in doniim noktalar1 Lo, 7 ile gosterilmek iizere, Aliiminyum mol kesirlerinin
hapsedici potansiyeli artiracak sekilde degistirilmesi daha biiyiik doniim noktalarina ulagil-
masini, Fyy,, enerjisinin daha genis kuyularda bagli olmasini saglar. Artan hapsedici
potansiyelin 2p, baglanma enerjisini azalttigi bilindiginden doniim noktalarindaki bu

degisim beklenen bir sonuctur.
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54. GaAs/Al,,,Gai_,,, As Kuantum Kuyusunda Hidrostatik Basing Etkisi Altinda
Yer Alan Yabanci Atomun Taban Durum ve Uyarilmis Durum Baglanma En-

erjileri

GaAs/Al,, ,Gay_,, , As kuantum kuyusunda hidrostatik basing kuyu genisligi, dielek-
trik sabit, hapsedici potansiyel ve elektronun etkin kiitlesinde basincin biiyiikliigiine bagl

olarak degisime sebep olmaktadir. Bu degisim Tablo 5.2 ile incelenmektedir [19].

Tablo 5.2. Hidrostatik basincin kuyu genisligi, dielektrik sabit ve etkin kiitleye etkisi

Basing (kbar) m*(P)(a.u.) €(P)(a.w.) L(P)(a.u.)

0 0.0670 12.65 1887
10 0.0724 11.77 1882
20 0.0783 10.89 1877
30 0.0847 10.01 1872
40 0.0915 9.13 1867

Tablo 5.2 ’den goriildiigii gibi hidrostatik basing elektronun etkin kiitlesini artirirken
dielektrik sabitini azaltmakta ve kuyu genisligini kisaltmaktadir. Hidrostatik basin¢ P ile

gosterilmek lizere;

V(z,P)=10, _Lp L) (5.37)

Vi (z,,P), z>%2

(5.37) denkleminde V; (x;, P) ve V, (z,, P) hapsedici potansiyellerinin hidrostatik basinca
baglilig

Vi(z;,P) = 0.6[1.155z;+ 0.372] + P D (z;)] eV (5.38)

D(z;)) = —1.3x10%x, eV/GPa (5.39)

veE
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V, (z,,P) = 0.6[1.155z, +0.37z2 + P D (z,)] eV (5.40)

D(z,) = —13x102z, eV/GPa (5.41)

Dielektrik sabitin hidrostatik basinca baglilig1
€ (P) = €y — 0.088P (5.42)

burada hidrostatik basing sifir iken GaAs yari iletken kristalinin dielektrik gecirgenligi
€0 = 13.13 ’dir.

Elektronun etkin kiitlesinin hidrostatik basinca baglilig
m* (P) = m* (0) *07F (5.43)

burada hidrostatik basing sifir iken GaAs yart iletken kristaline hapsedilen bir elektronun
etkin kiitlesi m™* (0) = 0.067m, ’dir.

Kuyu genisliginin hidrostatik basinca baglilig1
L(P)=L(0)(1-1.5082 % 107*P) (5.44)

esitlikleri ile verilir. Bu ifadelerde P hidrostatik basincin birimi G Pa dir [20,29, 89].
Hidrostatik basin¢ etkisi altinda kuantum kuyusunda yer alan yabanci atom ig¢in

Schrédinger denklemi

h? e
- Vv _
om* (P) 7% dnmege (P) | 7 — 7} |

+V<Z7P) \Ij(p7¢7z7p)

= E(P) ¥(p,0,2,P) (5.45)

esitligi ile basinca bagl olarak yazilir. ¥ (p, ¢, z, P) basinca bagl olarak ifade edilen

dalga fonksiyonlar1 ve F (P) basincin fonksiyonu olarak yabanci atom enerjileridir.
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oy, k ve o, hidrostatik basinca bagli olarak

o0 (P) = 2 o, ) — 5y ()

or(P) =22y 0, )~ B (P)

ifade edilmek iizere hidrostatik basing ile 1s (n = 1,1

dalga fonksiyonu;

(
cos (k (P) —L(QP)) et (P)

\1[18 (p7 Z, P) = le cos (k(P)z) e=IF=ril/A1s |

L(P) ,ar(P)
\cos(k(P) 5 )e

hidrostatik basing etkisinde yabanci atom enerjisi

L(P oo
2 car(P)z = 17—l /M

L(P o
F e—ar(P)zg—I7—731/ s

<Wis(p,z,P) | H| Vs (p, 2, P) >

Eis (P) = miny,,

<\Dls(pazap)‘wls(pazap)>

(5.46)

(5.47)

(5.48)

0,m = 0) taban durumu i¢in

(5.49)

(5.50)

ve hidrostatik basing etkisindeki yabanci atomun baglanma enerjisi ise taban durum

subband enerjisi ile yabanci atom enerjisi arasindaki farktan

Eps (P) = Ey (P) — Ers (P)

(5.51)

esitliklerinden niimerik olarak basinca bagli hesaplanir. Ej (P) taban durum subband
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enerjisi hidrostatik basin¢ altinda

2k (P) tan (k (P) @) — (@ (P) +a, (P)) =0

(5.52)

transcendental denkleminden niimerik olarak belirlenir. Hidrostatik basing etkisi altinda

2po, 2p uyartlmig durum yabanci atom baglanma enerjileri Ey,,, (P) ile Epgp, (P) benzer

sekilde (5.50) ve (5.51) denklemleri yardimiyla hesaplanir.

2py yabanct atom enerjisi

<\I’2po (p,Z,P) ’ H‘\IIQPO (:07Z7P> >
< \IJQPO (p,Z,P) | ‘I]2p0 (IOaZvP) >

Esp, (P) = MM,

2p+ yabanci atom enerjisi

< \Il2pi (ﬂ,¢Z,P) ’ Hl\DZPi (p,¢,Z,P) >

By, (P) = mi
QPi( ) mZn/\ij: < \If2pi (P, ¢>va> ’ qj?pi (,0, ¢,Z,P) >

esitlikleri ile hesaplanir. Uyarilmis durumlara ait baglanma enerjisi

Eb2po (P) = Eo (P) - E2p0 (P)

Eb2pi (P) = EO (P> - EQP:t (P>

denklemleri ile P hidrostatik basincina bagli olarak hesaplanir.
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Sekil 5.6. 1s taban durum ve 2p. uyarilmis durum baglanma enerjilerinin L = 100A°
kuyu genisliginde basing ile degisimi

1s taban durum ve 2p. uyarilmis durum baglanma enerjilerinin L = 100A° kuyu
genigliginde x; = 0.3, x, = 0.3 Aliminyum mol kesirleri i¢in simetrik ve x; = 0.3, z,, =
0.2 Aliminyum mol kesirleri i¢in antisimetrik hapsedici potansiyel etkisinde hidrostatik
basinca bagh degisim grafigi Sekil 5.6 ile verilmektedir. 1s taban durum ve 2p_ uyarilmisg
durum baglanma enerjileri de hidrostatik basing ile artmaktadir. Hidrostatik basincin etkisi
1s taban durum baglanma enerjisi Ey;, izerinde 2p uyarilmis durum baglanma enerjisi
Eyap, "€ kiyasla daha fazla hissedilmektedir. Ayn1 zamanda her iki enerji durumu i¢in de

hidrostatik basincin hapsedici potansiyelden daha etkili oldugu goriilmektedir.
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Sekil 5.7. z; = z, = 0.3 Al mol kesrinde 2p, uyarilmis durumu baglanma enerjisinin
P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin
kuyu genisligine bagl degisimi

_ 2p0
14 x=0.3, x=0.2

12z=

S 11

()

£

vlf 2

S

w

34 —&— P=0 kbar
—&A— P=10 kbar
4 —8— P=20 kbar
N —&— P=30 kbar
-5 T T T T T T T T T
300 400 500 600 700 800

Sekil 5.8. x; = 0.3, x, = 0.2 Al mol kesrinde 2p, uyarilmig durumu baglanma enerjisinin
P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin
kuyu genisgligine bagh degisimi
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2po uyarilmig durum baglanma enerjisi Es),,’1n P = Okbar, P = 10kbar, P’ = 20kbar
ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin kuantum kuyusunun genisligine baglh
degisim grafigi x; = 0.3, z, = 0.3 simetrik Aliiminyum mol kesrinde Sekil 5.7 ile ve
x; = 0.3, x, = 0.2 antisimetrik Aliiminyum mol kesrinde Sekil 5.8 ile verilmektedir.
Bagli durumlara kargilik gelen pozitif £y, baglanma enerjisine P = 0 kbar i¢in kuyu
genigliginin L(z; = z, = 0.3, P = 0) = 674.29A° dan biiyiik degerlerinde ulasilir.
Hidrostatik basincin P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar biiyiikliikleri ile artirilmas1
pozitif Fs,, baglanma enerjisinin de artmasina sebep olmaktadir. Grafikten ¢ikarilacak en
onemli sonug ise artan hidrostatik basing degerleri ile L(x;, z,., P) doniim noktasinin daha
kiiciik degerler almasi yani L, baglanma enerjisinin daha kiiciik kuyu genisliklerinde
bagh duruma (E,,, > 0) ge¢mesidir. Ej, baglanma enerjisi Sekil 5.7 ve Sekil 5.8
karsilastirildiginda, 1s taban durum ve 2p. uyarilmig durumuna benzer sekilde hidrostatik

basincin etkisinin hapsedici potansiyelden daha baskin oldugu goriiliir.

680

640

600 |

L(A)

2p,

560 |

—0—x|=0.3 , xr=0.2

520 —-A-—x|=0.3 , xr=0.3
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Sekil 5.9. 2py uyarilmis durumu Lo, 7 baglanma enerjisi doniim noktasinin farkhh = Al
mol kesirleri i¢in hidrostatik basinca baglh degisimi

Grafikler gosteriyorki 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi dontiim noktast L(z;, ., P)
‘nin hidrostatik basin¢ ve Aliiminyum mol kesri ile degismektedir. 2p, uyarilmig durum

baglanma enerjisi doniim noktast L(x;, x,., P) ’nin hidrostatik basinca bagliligin1 daha
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detayli incelemek amaciyla x; = 0.3, x,, = 0.2 antisimetrik ve x; = 0.3, x,, = 0.3 simetrik
Aliiminyum mol kesirleri i¢in L(x;, z,, P) *nin hidrostatik basinca bagh degisim grafigi
cizilmis, Sekil 5.9 ile verilmistir. Artan hidrostatik basing degeri ile L(x;, x,, P) doniim
noktalarinin kiigiildiigui goriilmektedir ve bu sonug Sekil 5.8 ile tutarlidir. Aliminyum mol
kesrinin artiritlmasi doniim noktasinin biiyiik degerler almasina sebep olmaktadir. Grafik,
tasarlanmak istenen 2p, baglanma enerjisi doniim noktasi i¢in belirli bir Aliminyum mol

kesrinde basin¢ degisiminin daha etkili olabilecegini vurgulamaktadir.

] 2p0
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| X:=0'3 , xr=0.2
21 2=0
S 1
[
E
T 04
w14
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—
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Sekil 5.10. 2py uyarilmis durumu baglanma enerjisi tersinin P = Okbar, P = 10kbar,
P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basing degerleri i¢in kuyu genisligine bagh
degisimi

2po uyarilmig durum baglanma enerjisi dontim noktasi L(z;, z,., P) *nin hidrostatik
basing ile degisimini incelemek i¢in, Ey,, baglanma enerjisinin tersinin (1/FE5,,) kuantum
kuyusu genigligine bagl degisim grafigi z; = 0.3, z, = 0.2 antisimetrik Aliiminyum mol
kesrinde ve P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basing
degerleri i¢in Sekil 5.10 ’da verilmektedir. Her bir basing degerinde goriildiigii gibi negatif
baglanma enerjisinin tersi artan kuyu genisligi ile azalmakta ve L(x; = 0.3, 2, = 0.2, P)
doniim noktalarinda sonsuza gitmektedir. Doniim noktasindan biiyiik kuyu genisliklerinde
(L > L(x;,z,, P)) baglanma enerjisinin tersi pozitiftir ve doniim noktalarinin yakininda

sonsuzdur.
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BOLUM 6

KUANTUM KUYULARINDA DIAMANYETIK DUYGUNLUK

6.1. Antisimetrik Hapsedici Potansiyele Sahip GaAs/Al,, Ga,_,,, As Kuantum Ku-

yusunda Yer Alan Yabanci Atomun Diamanyetik Duygunlugu

Manyetik duygunluk y, kaynaginin ne oldugu farketmeksizin uygulanan herhangi bir
manyetik alan ile manyetik alan sonucu olusan miknatislanma arasindaki oranti katsayisi
olarak tamimlanir. Diamagnetik 6zellikteki maddelerin, net manyetik momenti yoktur
ancak harici bir manyetik alan varliginda alana zit yonde miknatislanma gosterirler. Dia-
manyetik 0zellik gosteren maddelerde manyetik duygunluk x oldukga kiiciik bir deger alir.
Miknatislanma alana zit yonde olustugundan dolay1 da isareti negatiftir (x4, < 0).

GaAs yan iletken bilesigi diamanyetik 6zellik gostermektedir. GaAs yan iletken
bilesigi ile olusturulan GaAs/Al,,, Gai_,,, As antisimetrik hapsedici potansiyeline sahip
kuantum kuyusunda yer alan donor yabanci atomuna ait diamanyetik duygunluk x4, ile

gosterilmek iizere

2
€ 2

Xdia = T omrec? <re> (6.1)

Langevin formiilii ile verilir [53]. Burada, e elektron yiikii, m* elektronun etkin kiitlesi
(GaAsig¢in m* = 0.067my), € dielektrik gegirgenlik (GaAs igin € = 13.13) ve ¢ 151k hizin
gostermektedir. 72 ise kuyu icerisindeki elektron ile yabanci atom arasindaki mesafedir. z;
yabanci atomun z eksenindeki konumu olmak iizere elektron ile yabanci atom arasindaki

mesafe
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(6.2)

seklinde silindirik koordinat bilegenleri cinsinden yazilabilir. Bu durumda (6.1) esitligi

2
e
Xaia = =g < P4 (z—2z) > (6.3)

olur [90]. < p? + (z — z)* > beklenen degeri, ¥ (p, ¢, z) yabanci atom dalga fonksiyonu
olmak iizere

<P (z—2z) >= <U(p,¢.2) | PP+ (z=2) [ V(p,¢2) >

6.4
<V (0.0.2) | Vip.dr2) > (©4)

esitliginden hesaplanir.

Antisimetrik hapsedici potansiyeli

Vi(z), =z< %
Vi(z)=10, L<,<i (6.5)
Vile,), z2>4%
\

ile tanimlanan

Vi (z;) = 0.6 (1.1552; + 0.3727) eV

(6.6)

ve

V, (z,) = 0.6 (1.155z, + 0.37z2) eV (6.7)
ifadeleri ile verilen GaAs/Al,, Ga;_,,, As kuantum kuyusundaki yabanci atom dia-

manyetik duygunlugu 1s taban durum ile 2py ve 2p. uyarilmis durumlari icin hesaplanir.
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1s (n =1,1 = 0,m = 0) taban durumunda yabanci atom i¢in diamanyetik duygunluk

1s .
Xdia>

@ <UL (pA) [P+ () | Vi (p2) >
6m*ec? < Wi (p,2) | Uis (p, 2) >

(6.8)

1s
Xdia =

2po (n = 2,1 = 1,m = 0) uyarilmig durumunda yabanci atom i¢in diamanyetik

duygunluk x;
X2po _ e’ < Wy, (p,2) | P>+ (2 — Zi)2 | Wy, (p,2) > (6.9)
i 6m*ec? < \IJZPO (p’ Z) | \112170 (p’ Z) >

ve 2p+ (n = 2,1 = 1,m = #£1) uyarilmig durumunda yabanci atom i¢in diamanyetik

duygunluk y 2%
XQPi - _ et < Wop, (p, 0, 2) | P+ (z — Zi)2 | Vot (p, 0, 2) > (6.10)
dia 6m*ec? < \11213;& (P7 ¢7 Z) | \IIQp:t (p7 Qb, 2) >

denklemlerinden hesaplanir. Uy, (p, 2), Ua,, (p, 2) ve Wq,, (p, ¢, 2) deneme dalga fonksi-

yonlari

Uy, (p,2) = Ny W (2) e VA HEm=02/ A (6.11)

\PQPO (P, Z) = NQPO\IJO (Z) Ze—\/pQ-&-(z—zi)?/)\po (6.12)
Uips (0,6, 2) = Nop, g (2) peie VP2 R (6.13)
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olarak belirlenir. Burada, yabanci atomun yok iken elektronun taban durum dalga fonksi-

yonu VU (2)
)
cos (k%) e"‘l%”), z<—L
Uy (2) cos (kz), —L<<t
oS (k’%) e“T(E*Z)7 > %

ve qy, o, k icin

(6.14)

(6.15)

(6.16)

(6.17)

esitlikleri verilir. Ej, 1s taban durum subband enerjisidir ve 1s dalga fonksiyonunun

z = £L/2 ’deki sinir kogullari ile elde edilen

L
2k tan (k§> —(y+a,)=0

(6.18)

denkleminden niimerik olarak hesaplanir. Kuyu icerisindeki yabanci atoma ait Hamiltonyen
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o, e?

H=— = S
2m* dmege | 77— 77 |

LV (2) (6.19)

olmak iizere (6.11), (6.12) ve (6.13) denklemleri ile verilen deneme dalga fonksiyonlarinda

Als »A2p, V€ Agp, varyasyon parametreleri

<\I’(p,¢,2)]ﬁ‘\11(p,¢,z)>
<U(pd2) | U(p o 2)>

E =min, (6.20)
esitliginden varyasyon metodu ile niimerik olarak hesaplanir.

Diamanyetik duygunluk boyutsuz bir niceliktir ve ¢ = 137, my = 1 ve e = 1 kabul
edilen atomik birimlerde (a.u.) hesaplanir [66,91].

(6.3) denklemi ile verilen diamanyetik duygunluk antisimetrik hapsedici potansiyele
sahip GaAs/Al,, Gai_,,, As kuantum kuyusu merkezinde (z; = 0) bulunan yabanci
atomun 1s taban durum ve 2p,, 2p, uyarilmig durumlari i¢in atomik birimlerde fortran
programu ile niimerik olarak hesaplanmisg, kuantum kuyusu genisligi L(A°) *a bagh degisim

grafikleri Sekil 6.1, Sekil 6.2 ve Sekil 6.3 ile verilmistir.
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Sekil 6.1. 1s taban durumunda farkli Al mol kesirleri icin diamanyetik duygunlugun kuyu
genisligine bagh degisimi
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Sekil 6.2. 2p uyarilmis durumunda farkli Al mol kesirleri i¢in diamanyetik duygunlugun
kuyu genigligine baglh degisimi
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Sekil 6.1; 1s taban durumunda farklt x;, x, Aliminyum mol kesirleri i¢in yabanci
atoma ait x? diamanyetik duygunlugunun artan kuyu genisligi ile azaldig1 gériilmektedir.
Sonlu kuatum kuyusundaki diamanyetik duygunlugun bu davranisi, z = 1 sonsuz kuantum
kuyusundaki davranigi ile ayn1 6zelliktedir [92]. Genis kuyularda (L — oo limitinde)
x4, diamanyetik duygunlugu bulk degeri olarak bilinen Y5, = —1.36 a.u. deZerine
ulagmaktadir [93] ki bu genis kuyularda hapsediciligin etkisinin daha az hissedilmesinin
bir sonucudur. Hapsedici potansiyelin simetrik oldugu z; = =, = 0.3 Aliiminyum mol

kesri i¢in x 43, egrisi ile hapsedici potansiyelin simetrisinin bozuldugu z; = 0.3 ,z,, = 0.2

S
1Q,

ve ; = 0.3 ,z, = 0.4 Aliiminyum mol kesirleri igin Y} egrileri kargilagtirldi§inda;
hapsediciligin en fazla oldugu x; = 0.3 ,x, = 0.4 mol kesirleri i¢in taban durum dia-
manyetik duygunlunun daha biiyiik oldugu ve benzer sekilde hapsediciligin en az oldugu
2; = 0.3 ,2, = 0.2 mol kesirleri i¢in diamanyetik duygunlugun daha kii¢iik degerler aldig1
goriilmektedir. Grafigin bir diger sonucu da kuyu genisliginin kiiciik degerleri i¢in farkli
Aliiminyum mol kesirlerini ifade eden her ii¢ egri arasindaki farkin daha belirgin oldugu,
kuyu genisliginin artmasiyla bu farkin azaldigidir.

2p+ uyarilmig durumunda farkli z; ve x,, Aliiminyum mol kesirlerinde yabanci atom

. . 2p+

ile verilmektedir. 1s taban durum diamanyetik duygunlugu y

diamanyetik duygunlugunun kuyu genisligine bagl degisim grafigi Sekil 6.2

1s »

i, € benzer sekilde artan

kuyu genisligi ile X?zf " uyartlmig durum diamanyetik duygunlugu azalmaktadir ve cok
bityiik kuyu genisliklerinde (L — o0) 2p+ durumu bulk limitixifu';—}c = —7.52 a.u. ’ya
ulasmaktadir [30]. 50A° ile 100A° kuyu genislikleri arasinda diamanyetik duygunluktaki
azalma 1s taban durumunda | Y%, |2 0.2a.u. iken 2p. uyarilmis durumunda | x7* |2
1.5a.u. oldugu okunabilir. Dolayisiyla artan kuyu genisligi ile azalan hapsediciligin etkisi

2p+ uyarilmis durumunda 1s taban duruma kiyasla daha biiyiik oldugu soéylenebilir.
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Sekil 6.3. 2pg uyarilmis durumunda farkli Al mol kesirleri i¢cin diamanyetik duygunlugun
kuyu genisligine bagh degisimi

GaAs/Aly, ,Gay_, , As kuantum kuyusu merkezinde (z; = 0) bulunan yabanci atom
icin 2pg uyarilmis durumunda farkli z; ve x, Aliiminyum mol kesirlerinde szﬁg diamanyetik
duygunlugunun kuyu genisligine bagh degisim grafigi Sekil 6.3 ile verilmistir. Sekil 5.5
"de 2pg uyarilmis durum baglanma enerjisi Loy, “1n kuyu genisligi ile degisim grafiginde
verildigi iizere, yabanci atom L > 680A° kuyu genisliklerinde baghdir. Dolayisi ile 2p,

0

uyarilmus durumunda y>2° diamanyetik duygunlugunu kuyu genisliginin 680A° *dan biiyiik
dia

2po
dia

degerleri i¢in hesaplamak anlamlidir [30] ve grafik L > 680AY i¢gin elde edilmistir.
diamanyetik duygunlugu, 1s taban durum ve 2p. uyarilmis durumuna benzer sekilde artan
kuyu genigligi ile azalmaktadir. 2py uyarilmis durumunda hapsedici potansiyelin (ya da
2 Aliminyum mol kesrinin) etkisi 1s taban durum ve 2p, uyarilmis durumuna kiyasla
daha az hissedilmektedir. Aliminyum mol kesrinin x; = x, = 0.3 simetrik durumu ile

x; = 0.3 ,x, = 0.4 antisimetrik durumlar1 i¢cin diamanyetik duygunluk cok yakin degerler

almaktadir.
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6.2. Antisimetrik Hapsedici Potansiyele Sahip GaAs/Al,, Ga,_,,, As Knantum Ku-
yusunda Hidrostatik Basin¢ Altinda Yer Alan Yabanci Atomun Diamanyetik

Duygunlugu

Potansiyel fonksiyonu

V(z,P)=10, _LP) o, L) (6.21)

Vi (z,,P), 2>H2

\

esitligi ile verilen P hidrostatik basinci etkisinde GaAs/Al,,, Ga,_,, , As kuantum kuyusun-

daki yabanci atomun Scrodinger denklemi

h? 9 e

T g2
om* (P) " 7%*  dnmege (P) | 7 — 7} |

+V(z,P)| ¥ (p, o,z P)

= E(P) ¥(p,¢,2,P) (6.22)

seklinde yazilir. Burada | 7" — 7} |= /p? + (= — 2;)? yabanc1 atom ile elektron arasindaki
mesafe, z; yabanci atomun z eksenindeki konumudur. Elektronun etkin kiitlesi m*(P),

dielektrik sabiti €(P) ve kuyu genisligi L(P) basincin fonksiyonu olarak

m* (P) = m* (0) *07F (6.23)

e (P) = ¢ — 0.088P (6.24)
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L(P)=L(0)(1—1.5082 % 107*P) (6.25)

ve V) (x;, P) ve V. (z,, P) antisimetrik potansiyelleri

Vi(z;,P) = 0.6[1.155z;+ 0.372] + P D (z;)] eV (6.26)
D(z;)) = —1.3x10%x, eV/GPa (6.27)

ve
V, (v,,P) = 0611552, +0.3722+ P D (z,)] eV (6.28)
D(x,) = —13x107%z, eV/GPa (6.29)

ifade edilir [20,29, 89]. Hidrostatik basing etkisindeki yabanci atom deneme dalga fonksi-

yonlar1 A\ varyasyon parametresine bagl olarak

Uy, (p, 2, P) = NiWo (2, P) e VP HEm202 (6.30)
Wapy (9, 2, P) = NopgWo (2, P) ze™ VP20 Aang (6.31)
Uy (06,2, P) = Nop, Wy (2, P) pet*em VIt G20 e (6.32)

denklemleri ile yazilir. Burada,
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Wy (2, P) = { cos (k (P) 2), LD < < D) (6.33)
| cos </€ (P) LTP)> eor (457 ‘Z), Z > @
ve oy (P), k(P), a. (P)
2m* (P
oy (P) = \/ mT() Vi (1, P) — Eo (P)] (6.34)
2m* (P
k(P) = \/ mh2( ) By (P) (6.35)
2m* (P
o (P) = \/ mﬁQ( LV, (e, P) — By (P)] (6.36)
olacaktir. (6.33) denklemi ile verilen dalga fonksiyonunun sinir kosullarindan
2k (P) tan (k (P) @) —(q(P)+a,(P)=0 (6.37)

denklemi elde edilir ve niimerik ¢oziimii ile £y (P) taban durum subband enerjisi bulunur.
Als sA2p, V€ Agp, varyasyon parametrelerini belirlemek icin (6.20) denklemi ile verilen
yabanci atom enerjisinin beklenen degeri yazilir ve niimerik olarak ¢oziiliir.
Kuyu icerisindeki yabanci atoma ait diamanyetik duygunluk basincin fonksiyonu

olarak;
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2

xao (P) = —gpremye <7 () > (6.38)

esitligi ile verilir [94]. Burada, yabanci atom ile elektron arasindaki mesafenin karesi i¢in

beklenen deger hesabi

<‘P(P)(p,¢,z,P)\pQ—i—(z—zi)Q ’ \I/(P)(p,(ﬁ,z,P) >
<W(P)(p, 9,2, P) [V (P)(p,§,2 P) >

<r?(P) >= (6.39)

normalize edilmemis dalga fonksiyonu i¢in (6.39) denklemi ile niimerik olarak hesaplanir.
Taban durum ve uyariimis durumlar igin x%, (P), x22° (P) ve X?lfj (P) diamanyetik

duygunluklar: (6.38) ile hesaplanir.

-0,2

1s

@ x|=0.3 , xr=0.3
07 —® x=0.3,x=0.2

T T T T T T T
50 100 150 200 250

L (A%

Sekil 6.4. 1s taban durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik basing
degerleri icin diamanyetik duygunlugun kuyu genigligine bagli degisimi

Ls taban durumunda GaAs/Al,, Ga; ., , As kuantum kuyusu merkezinde (2; = 0)
bulunan yabanci atom i¢in P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik basing

degerleri etkisinde ve x; = 0.3, x, = 0.2 antisimetrik ile z; = 0.3, x, = 0.3 simetrik
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Aliiminyum mol kesirlerinde diamanyetik duygunlugun kuyu genisligine bagl degisim
grafigi Sekil 6.4 ile verilmistir. P = Okbar iken 1s taban durum diamanyetik duygunlugu
X42, ’in artan kuyu genigligi ile azaldig1 Sekil 6.1 *den bilinmektedir. P = 10kbar ve
P = 20kbar hidrostatik basinglar1 etkisinde de x}, ayn1 davranigi gostermekte, kuyu
genisligi arttifinda degeri azalmaktadir. Hidrostatik basincin P = Okbar, P = 10kbar ve
P = 20kbar degerleri ile artmasi hapsediciligi artirdigindan dolay1 y ¢, *in de artigina sebep
olmustur. z; = 0.3, x, = 0.2 antisimetrik ile x; = 0.3, z,, = 0.3 simetrik Aliiminyum mol
kesirleri i¢in iki egri birbirine ¢cok yakindir ancak dar kuyularda bu fark daha belirgindir.
Bununla birlikte artan hidrostatik basing ile bu fark azalmaktadir. Hidrostatik basincin 1s

taban durumu i¢in diamanyetik duygunluga etkisinin hapsedici potansiyelden daha baskin

oldugu sdylenebilir.

1 (au)

-5,0 Z,-=0

554 @ x|=0.3 , xr=0.3
{ —e— x|=0.3 , xr=0.2

-6,0

T T T T T T T
50 100 150 200 250

Sekil 6.5. 2p, uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik
basing degerleri i¢in diamanyetik duygunlugun kuyu genigligine bagh degisimi

Sekil 6.5, 2p, uyarilmis durumunda kuantum kuyu merkezinde bulunan yabanci atom

icin diamanyetik duygunluk Xflf " "nin farkli hirostatik basing degerlerinde kuantum kuyu
genigligine bagli grafigidir. 1s taban durum diamanyetik duygunlugu Y} ° e benzer
sekilde artan kuyu genisligi ile azalan 2p.. uyarilmis durum diamanyetik duygunlugu X2p *

dia °

hidrostatik basing ile artmaktadir. x; = 0.3, x,, = 0.3 simetrik Aliiminyum mol kesirleri
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icin bu sonug literatiir ile uyumludur [31]. 1s taban durumu diamanyetik duygunlugu
XL e gore x; = 0.3, z, = 0.3 Aliiminyum mol kesirleri i¢in hesaplanan 2p.. uyarilmig
durum diamanyetik duygunlugu X?if = ile z; = 0.3, x, = 0.2 Aliiminyum mol kesirleri i¢in
hesaplanan XZ? ~ arasindaki fark hidrostatik basincin etkisinin yaninda yok denecek kadar

azdir.

2, (au)

z'_=0

2,4 -
@ x1=0.3 , xr=0.3
—— x‘=0.3 , xr=0.2
-2,6 T T T T T T
700 750 800 850
L (A%

Sekil 6.6. 2py uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik
basing degerleri i¢in diamanyetik duygunlugun kuyu genigligine bagh degisimi

GaAs/Aly, ,Gay_, , As kuantum kuyusu merkezinde (z; = 0) bulunan yabanci atom
icin 2py uyarilmis durumunda simetrik ve antisimetrik hapsedici potansiyellerinde xiﬁ?
diamanyetik duygunlugunun P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik basing
degerleri i¢cin kuyu genigligine bagl degisim grafigi Sekil 6.6 ile verilmistir. 2py uyarilmis
durumunda yabanci atomun bagl ( Ejg,, > 0) oldugu L > 680A° kuyu genislikleri i¢in
elde edilen egrilerde 1s taban ve 2p. uyarilmis durumuna benzer sekilde diamanyetik
duygunluk artan kuyu genisligi ile azalirken artan basing ile biiyiik degerler almaktadir.
2p+ uyarilmis durumuna benzer olarak 2p, uyarilmis durumu diamanyetik duygunluguna
hidrostatik basincin etkisi x; = 0.3, x, = 0.3 simetrik ve ; = 0.3, z,, = 0.2 antisimetrik

sekilde degisen hapsedici potansiyelin etkisinden ¢cok daha fazladir.
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6.3. Antisimetrik Hapsedici Potansiyele Sahip GaAs/Al,, Ga,_,,, As Knantum Ku-
yusunda Hidrostatik Basin¢ Altinda Yer Alan Yabanci Atomun Konumunun

Diamanyetik Duygunluga Etkisi

z dogrultusunda z = —L /2 ve z = L/2 ’de potansiyel duvarlari ile sinirlandirilmig
kuantum kuyusunda yabanci atom —% <z< % araliginda herhangi bir yerde bulunabilir.
Diamanyetik duygunlugun hidrostatik basin¢ ve x Aliiminyum mol kesrinin yani sira
yabanci atomun konumu z; ile degisimini incelemek amaciyla yabanci atom kuantum
kuyusu merkezinde (z; = 0) iken ve kuantum kuyusu kenarinda (z; = L/2) iken 1s taban
durum, 2p. ve 2py uyarilmig durumlari i¢in diamanyetik duygunlugun kuyu genisligine

bagh degisim grafikleri elde edilmistir.

B
< 1,54
4 g . .‘.‘ .
= 2,0 T
| x=0.3,x=0.2 z=L/2 ‘A.\ s
25| —®—P=0kbar
" | —A—P=10kbar .
1 —&—P=20 kbar ’
-3,0 T T T T T T T T T
50 100 150 200 250 300
L (A")

Sekil 6.7. 1s taban durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik basin¢
degerleri i¢in z; = 0 ve z; = L/2 iken diamanyetik duygunlugun kuyu genisligine bagh
degisimi

1s taban durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik basing¢lari
etkisinde x; = 0.3 ve z,, = 0.2 Aliiminyum mol kesirleri i¢in antisimetrik hapsedici potan-
siyele sahip kuantum kuyusunda bulunan yabanci atomun ¢, diamanyetik duygunlugunun
yabanci atomun konumu z; = 0 ve z; = L/2 i¢in kuyu genigligine bagh degisim grafigi

Sekil 6.7 ile verilmistir. Yabanci atom kuyu merkezinde (z; = 0) iken x$ diamanyetik
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duygunlugunun artan kuyu genisligi ile azaldig1 ve artan basing ile arttig1 sonucunu ya-
banci atom kuyu kenarinda (z; = L/2) iken de sdylemek miimkiindiir. z; = 0 iken x5,
diamanyetik duygunlugunun artan kuyu genisligi ile degisimi daha az iken z; = L /2 i¢in
diamanyetik duygunlugun kuyu genisligi ile degisimi daha fazladir. Grafikten de acgikca
goriilebilecegi lizere, yabanci atomun kuyu merkezinden kenarina konumlandirilmasi

diamanyetik duygunlugun azalmasina sebep olmaktadir. Bu sonu¢ x; = 0.3 ve z,, = 0.3

simetrik hapsedici potansiyel durumu i¢in literatiir ile desteklenmektedir [94].

2. (au)

| x=0.3,x=02 el AL

%7 —e—P=0kbar v

| —A—P=10 kbar z=L/2 e
—&— P=20 kbar "
-12

T T T T T T T T T
50 100 150 200 250 300

Sekil 6.8. 2p uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik
basing degerleri i¢in z; = 0 ve z; = L/2 iken diamanyetik duygunlugun kuyu genisligine
bagli degisimi

Sekil 6.8 2p, uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidro-
statik basinglar1 etkisinde z; = 0.3 ve z, = 0.2 Aliiminyum mol kesirleri i¢in anti-
simetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusunda bulunan yabancia atomun Xflf -
diamanyetik duygunlugunun yabanci atomun konumu z; = 0 ve z; = L/2 i¢in kuyu
genigligine bagh degisim grafi§ini vermektedir. 1s taban durumuna benzer sekilde 2p.
uyarilmis durumu icin Xjﬁ’ * diamanyetik duygunlugu yabanci atom kuantum kuyu ke-
narinda (z; = L/2) konumlandirildiginda merkezde (z; = 0) konumlandirildig1 degerden
daha kiiciiktiir. Buna ek olarak sabit bir hidrostatik basing i¢in kuyu genisliginin biiyiik

degerlerinde kiiciik degerlerine kiyasla yabanci atomun konumunun etkisi daha fazladir.
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Sekil 6.9. 2p, uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik
basing degerleri igin z; = 0 ve z; = L/2 iken diamanyetik duygunlugun kuyu genisligine
bagli degisimi

Sekil 6.9, 2py uyarilmis durumunda P = Okbar, P = 10kbar ve P = 20kbar hidrostatik
basinglar etkisinde z; = 0.3 ve z, = 0.2 Aliiminyum mol kesirleri i¢in antisimetrik
hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusunda bulunan yabanci atomun szf  diamanyetik
duygunlugunun yabanci atomun konumu z; = 0 ve z; = L/2 i¢in kuyu genisligine bagh
degisim grafigini vermektedir. 1s taban durum ve 2p. uyarilmig durumlarinin aksine
yabanci atomun kuyu kenarinda (z; = L/2) olmasi 2p, uyarilmig durumu dimanyetik
duygunlugu X?;  ’1n degerinin artmasina sebep olmaktadir.

Her ii¢ enerji durumu (1s, 2pg, 2p< ) icin de Aliminyum mol kesri, hidrostatik basing
ve yabanci atomun konumu diamanyetik duygunluk iizerinde etkili parametrelerdir. Dia-
manyetik duygunluk tizerinde etkili bir bagka parametre de kuantum kuyusunu olusturan
yart iletken malzemedir. GaAs, Si ve Ge gibi farkli yar iletken kristallerinden olusan
sonsuz kuantum kuyusu i¢in diamanyetik duygunluk hesaplanarak bu etki daha 6nceki
calismamizda arastirilmstir [95]. Istenilen diamanyetik duygunluk biiyiikliigiine sahip
kuantum kuyusu tasarlamak icin bu parametrelerin taban durum ya da uyarilmis durumlara

etkilerinden yaralanilabilir.
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BOLUM 7

HIDROSTATIK BASINC ETKISI ALTINDAKI KURESEL
KUANTUM NOKTALARINDA YABANCI ATOM PROBLEMI

7.1. GaAs/Al,Ga,_,As Kiiresel Kuantum Noktasinda Taban Durum Subband Ener-

jisi

Vir)= (7.1)

(7.1) hapsedici potansiyeline sahip a yaricaplt GaAs/Al,Ga,_, As kiiresel kuantum nok-

tasina hapsedilen m™* etkin kiitleli bir elektronun Hamiltonyeni etkin kiitle yaklagimi ile

h?
Hy=——-V?+V(r) (7.2)
2m*

yazilir. (4.23) ile verilen kiiresel koordinatlardaki ii¢ boyutlu Schrodinger denkleminin
¢Oztimii dalga fonksiyonlarini ve enerji 6zdegerlerini verir. 1s (n = 0,1 = 0, m = 0) taban
durum dalga fonksiyonu i¢in (4.54) radyal denklemi [ = 0 icin ¢oziiliir ve taban durum

dalga fonksiyonu

75



[ sin (kr) <
: r<a
r
Ry (r) = No (1.3)
in (k
—sm( 2 @ r>a
\ T

ulasilir [71,75,77,78,80]. Burada k ve « icin Ey taban durum subband enerjisi olmak

uzere
2m*
k= 2 Ey (7.4)
2m*
o= \/ o (Vo (2) — Eo) (1.5)

tanimlamalar1 yapilmistir ve V; (z)

Vo (z) = 0.6 (1.155z + 0.372%) (7.6)

ifadesi ile  Aliiminyum mol kesrine bagli hapsedici potansiyeldir. Kiire yarigap sinirinda

(r = a) dalga fonksiyonunun siirekli olmasi sart1 uygulanarak

atan (ka) + k=0 (7.7)

transcendental denklemi yazilir [67,71]. Bu denklemin £ i¢in niimerik ¢6ziimii ile taban

durum subban enerjisi elde edilir.
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7.2. GaAs/Al,Ga;_,As Kiiresel Kuantum Noktasinda Yer Alan Yabanci Atomun

Taban Durum ve Uyarilmis Durum Baglanma Enerjileri

Kuantum noktast merkezinde yer alan donor yabanci atomunun etkin kiitle yaklagimi

ile Hamiltonyeni

n _, e?
H=- 2m* Voo~

V(r) (7.8)

dmeger

denklemi ile verilir [58,96]. Burada, r elektron ile yabanci atom arasindaki uzakliktir.

Yabanci atom i¢in Schrodinger denklemi

R _, e?

Qm* VT797¢ -

—+V v (r,0,¢)=EY(r6 7.9

e V)|V (0.0) = BV (160,0) 19)
yazilir. Vfﬂ’ » kiiresel koordinatlarda Laplasyen operatorii ve W (r,0, ¢) dalga fonksiyonu-
dur. Dalga fonksiyonunun 6 ve ¢ ’ye bagli acisal kismin enerji 6zdegerlerine katkisi ihmal
edilebilecek kadar azdir. Bu sebeple (7.9) denklemini sadece radyal olarak incelemek

yeterli olacaktir. (a*, R*) Rydberg birim sisteminde radyal diferansiyel denklem [97]

{_(dz +2i)+M_g+v<r) R(r)=ER(r) (7.10)

dr?2  rdr 72 r

seklini alir. Analitik ¢6ziimii miimkiin olmayan (7.10) denklemi varyasyon metodu ile
coziiliir.

1s (n = 1,1 = 0,m = 0) taban durumunda (7.10) denklemi [ = 1 i¢in R, (r) taban
durum dalga fonksiyonu ile F;, taban durum yabanci atom enerjisini verir.

Benzer sekilde 2py (n = 2,1 = 1, m = 0) uyarilmig durumunda (7.10) denklemi [ = 2
icin Ry, (r) uyartlmis durum dalga fonksiyonu ile Ej,, uyarilmis durum yabanci atom

enerjisini verir.
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( sin (kr) <
, r<a
r
Ry (r) = No (7.11)
in (k
—sm( 2 e r>aq
\ r

olmak iizere 1s taban durumu ve 2p, uyarilmig durumu icin deneme dalga fonksiyonlari

Ris(r) = Ro (r) fis (7) (7.12)

Rop, (1) = Ro (1) fap, (1) (7.13)

ve f (r) fonksiyonlar

fis (1) = Nige™™ 1sigin (7.14)

Ffapo (1) = Napyre™"/*200 2py igin (7.15)

Als Ve Agp, varyasyon parametrelerine bagl olarak verilir [27,98]. 1s taban durum ve 2p,

uyarilmig durumdaki yabanci atom baglanma enerjileri

Eys = Eo— Ly, (7.16)

Eyp, = Eo— Eap, (7.17)

esitliklerinden hesaplanir.
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1s taban durum yabanci atom enerjisi

<R15(T)|H|R15(T >
<R15(T) ‘ Rls(r) >

Eis = miny,,

ve 2po uyarilmis durum yabanci atom enerjisi

< R2P0 (7") ’ H | RQPO (7“ >
< RQPO (7‘) ’ RQPO (7‘) >

Esp, = miny

esitlikleri ile varyasyon metodundan niimerik olarak hesaplanir.
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Sekil 7.1. 1s taban ve 2p, uyarilmig durum baglanma enerjilerinin kiiresel kuantum noktasi
yaricapina bagh degisimi

(7.18) ve (7.19) denklemleri ile verilen 1s taban durum ve 2p, uyarilmis durum
baglanma enerjileri yabanci atom kiiresel kuantum noktast merkezinde (z; = 0) kabul
edilerek ve x = 0.2 Aliiminyum mol kesri, GaAs i¢in ¢y = 13,13 dielektrik sabiti,
m* = 0.067m, elektron etkin kiitlesi i¢in (a*, R*) Rydberg birim sisteminde fortran prog-
rami ile niimerik olarak hesaplanmis, kiiresel noktanin yarigapt R(A°) *na bagh degisim
grafigi Sekil 7.1 ’de verilmistir. Taban durum baglanma enerjisi Fp; 'in artan kiiresel
nokta yarigcapr ile arttifi, bir maksimum degerden sonra ise azaldig1 goriilmektedir ve
literatiir ile uyum igerisindedir [5,78,99, 101]. 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi
Eysp, ise artan kiiresel nokta yarigap: ile azalarak bir minimum degere ulagir, ardindan
artarak pozitif degerler alir. Pozitif 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi (Epzp,, > 0), 1s
taban durumun aksine artan yaricap degerleri ile artmaktadir. Belirli kiiresel nokta yaricap
degerleri i¢in negatif, belirli yaricap degerleri i¢in pozitif oldugu gozlenen ), uyaril-
mi1s durum baglanma enerjisinin, negatif degerler aldig1 kiire yaricaplarinda baglanmanin

olmadig bilinir, pozitif enerji degerleri anlamlidir. [27,28].
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7.3. Hidrostatik Basing Etkisi Altindaki GaAs/Al,Ga,_, As Kiiresel Kuantum Nok-

tasinda Yer Alan Yabanci Atomun Uyarilmis Durum Baglanma Enerjisi

Hidrostatik P basinci etkisi altinda kuantum noktasi merkezinde yer alan yabanci

atomun Hamiltonyeni

P [d®>  2d  1(I+1) 02
o (P) |42 rdr 2 —4W€06(P)T+V(r,P) (7.20)

H(P)=—

seklindedir. Basinca bagh etkin kiitle ve dielektrik sabit

m* (P) = m* (0) 0™ (7.21)

€ (P) = ey — 0.088P (7.22)

iken V' (r, P) hapsedici potansiyeli

0, r<a
V(r,P)= (7.23)

Vo(z,P), r>a

olur. Burada Vj (z, P)

Vo(z,P) = 0.6[1.155z 4 0.372° + P D (z)] eV (7.24)

D(r) = —13x10"%r eV/GPa (7.25)

esitligi ile verilir. a (P) kuantum nokta yaricapi
a(P)=a(0)(1—1.5082x 107*P) (7.26)
denklemi ile basincin fonksiyonu olarak verilir [20, 29, 89]. Burada a (0) basing sifir iken
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kiiresel noktanin yarigapidir.
Hidrostatik basing etkisinde yabanci atom deneme dalga fonksiyonu 2p, uyarilmis

durumu i¢in

[ sin (k(P)r) r < a(P)
r )
Rapy (1) = Nap, (7.27)
sin (k (P)a) claP)r s o (P)
\ r
seklinde secilir. k£ (P) ve a (P) ise
2m* (P
k(P) = \/ mT()EO (P) (7.28)
2m* (P
0 (P) =2 D), .y 1y (7)) (7.9

esitlikleri yazilabilir. Burada Ej (P) hidrostatik basing etkisindeki taban durum subband

eenerjisidir ve
a(P)tan (k(P)a(P))+k(P)=0 (7.30)

denkleminden hesaplanir. E,, (P) yabanci atom enerjisi basinca bagli olarak

<R2p0<rap)|H(P>|R2PO(T7P) >
< R2p0 (r,P) ’ R2P0 (T’P) >

By, (P) = miny,,, (7.31)

ifadelerinden elde edilir. Ep,, (P) yabanct atom baglanma enerjisinin basinca bagl tanimi
Eyop (P) = Eo (P) — Egy, (P) (7.32)

esitligi ile yapilir.
2po uyarilmig durum baglanma enerjisi Ly, '1n P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar
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Sekil 7.2. 2pg uyarilmig durum baglanma enerjisinin P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar
ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin kiiresel kuantum noktasi yarigapina bagl
degisimi

ve P = 30kbar, hidrostatik basing degerleri i¢in kiiresel noktanin yarigapi ile degisim
grafigi Sekil 7.2 ile verilmektedir. Bagl durumlara kargilik gelen pozitif Fs,, uyarilmig
durum baglanma enerjisine P = 0 i¢in R(x = 0.2, P = 0) = 259,65 A° *dan biiyiik
yaricap degerlerinde ulagilir. P = 0 icin belirlenen bu yarigap degeri literatiir ile uyum
icerisindedir [27,28]. Enerjinin isaret degistirdi8i yarigap degerleri doniim noktasi (tfurning
point) olarak adlandirilir ve literatiirde sikca calisilir [4,27-29, 86—88]. Hidrostatik basing
hapsediciligi artirarak baglanma enerjisinde de artisa sebep olmaktadir. P = 10kbar,
P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin belirli bir kiiresel nokta
yarigapindan sonra pozitif baglanma enerjisinin artan basing ile daha biiyiik degerler
aldig1 grafikten goriilebilir. P = 0 igin R(z = 0.2, P = 0) = 259, 65 A° kiiresel nokta
yaricapinda pozitif degerler almaya baslayan 2p, uyarilmig durum baglanma enerjisi
basincin artmasi ile daha kiiciik kiiresel nokta yaricaplarinda pozitife gecerek bagl duruma

gelmektedir ki bu hidrostatik basincin hapsediciligi artirmasindan dolayr beklenmektedir.
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7.4. Hidrostatik Basing Etkisi Altindaki GaAs/Al,Ga,_, As Kiiresel Kuantum Nok-
tasinda Yer Alan Yabanci Atomun Uyarilmis Durum Baglanma Enerjisine x

Aliiminyum Mol Kesrinin Etkisi

2po uyarilmig durum baglanma enerjisi Eyp, 10 negatif degerlerden pozitif degerlere
isaret degistirdigi kiiresel nokta yarigaplar: doniim noktasi olaak adlandirilarak Ry, r(z, P)
ile gosterilmistir. Baglanma enerjisi ve doniim noktalarinda basincin yani sira z Aliiminyum
mol kesrinin etkisi arastirilmistir. 2 Aliminyum mol kesri x = 0.2, z = 0.3, x = 0.4 ve
P hidrostatik basinc1 P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar i¢in ¢esitli
grafikler elde edilmistir [100].

S
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Sekil 7.3. 2py uyarilmis durum baglanma enerjisinin farkli Al mol kesirleri i¢in kiiresel
kuantum noktasi yaricapina baglh degisimi

P = 30kbar hidrostatik basinci etkisinde 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisi Eiyap,
‘'mz = 0.2,z = 0.3 ve z = 0.4 Aliminyum mol kesirleri i¢in kiiresel noktanin yaricapina
bagli degisimini veren grafik 7.3 ’de verilmektedir. x Aliiminyum mol kesrinin artmasi
baglanma enerjisinin kiiciilmesine sebep olmaktadir. Her ii¢ = degeri icin artan yaricap
ile baglanma enerjisi de artmakta ve kiiresel nokta yarigapinin 450 A° *dan daha biiyiik

degerleri icin dejenere olarak baglanma enerjisinin 2,37 mel’ degerine ulagsmaktadir.
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Kiiresel noktanin yarigapina baplt Ly, baglanma enerjisine hidrostatik basincin etkisinin
hapsedici potansiyelin (ya da z Aliiminyum mol kesrinin) etkisine kiyasla daha baskin

oldugu gozlenir.
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Sekil 7.4. GaAs/Al,Ga,_, As kiiresel kuantum noktasi 2py uyarilmis durum Roy,7 doniim
noktasinin farkli Al mol kesirleri i¢in basinca bagli degisimi

2po uyarilmig durum baglanma enerjisi doniim noktasi Ry, r(z, P) nin 2 Aliminyum
mol kesri ve hidrostatik basinca baghligin1 daha detayl incelemek amaciyla x = 0.2, x =
0.3 ve = 0.4 Aliiminyum mol kesirleri igin Ry, r(x, P) "nin hidrostatik basinca bagl
degisim grafigi Sekil 7.4 ile verilmistir. Artan hidrostatik basing degerleri ile Ry, 1 (z, P)
doniim noktalarinin kiiciildiigii goriilmektedir ve bu sonug Sekil 7.2 ile verilen grafik ile
tutarlidir. Bununla birlikte 2 Aliiminyum mol kesrinin z = 0.2, 2 = 0.3 ve z = 0.4
olarak artiritlmasi da doniim noktasinin artmasina sebep olmaktadir. Hidrostatik basincin
kiigiik degerlerinde her ii¢ egri arasindaki fark az iken basincin biiyiik degerlerinde egriler
arasindaki fark artmistir. Bu sebeple grafik, tasarlanmak isenen 2p, baglanma enerjisi
doniim noktasi i¢in belirli bir z Aliiminyum mol kesrinde basing degisiminin daha etkili

olabilecegini vurgulamaktadir.
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Sekil 7.5. GaAs/Al,Ga,_, As kiiresel kuantum noktasi 2p, uyarilmig durum baglanma
enerjisinin farkli Al mol kesirleri i¢in basinca bagh degisimi
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Sekil 7.6. GaAs/Al,Ga,_,As kiiresel kuantum noktasi 2p, uyarilmig durum baglanma
enerjisinin P = Okbar, P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢

degerleri icin Vj hapsedici potansiyele bagh degisimi
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2po baglh durumlar (Ejs,, > 0) i¢in baglanma enerjisinin R = 265.54 A kiiresel
nokta yaricapinda x = 0.2, x = 0.3 ve z = 0.4 Aliiminyum mol kesirleri i¢in hidrostatik
basinca bagh degisim grafigi Sekil 7.5 ile verilmistir. Her ii¢c egride de artan basing ile
baglanma enerjisinin arttig1 goriiliir. 1s taban durumunda hapsedici potansiyelin (ya da x
Aliiminyum mol kesrinin) artirilmasi taban durum baglanma enerjisinin artmasina sebep
olmaktadir [101]. 2p, uyartlmis durumunda ise 1s taban durumun aksine baglanma enerjisi
Sekil 7.3 ’den de goriildiigii gibi hapsedici potansiyelin artis1 ile azalmaktadir.

Hapsedici potansiyelin 2p, uyarilmis durum baglanma enerjisine etkisini daha iyi ifade
edebilmek adina Sekil 7.6 ile verilen 2py uyarilmis durum baglanma enerjisinin P = Okbar,
P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri i¢in V;, hapsedici
potansiyel ile degisim grafigi elde edilmistir. Dort egride de bagl durumlari (Ejg,, > 0)
incelemek igin kiiresel nokta yaricapt R = 265.54 A" olarak alinmistir. Grafikten de
goriildiigii gibi, artan hapsedici potansiyel ile Ejg,, uyarilmis durum baglanma enerjisi
azalmistir ve hidrostatik basincin P = 10kbar, P = 20kbar ve P = 30kbar degerlerinde

artmast baglanma enerjisinde oldukca fark edilebilir bir artisa sebep olmaktadir.
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Sekil 7.7. 2pg uyarilmig durum baglanma enerjisi tersinin P = Okbar, P = 10kbar,
P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basing degerleri i¢in kiiresel kuantum noktasi
yaricapina bagli degisimi
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2po uyarilmig durum baglanma enerjisi doniim noktasi 2y, “nin hidrostatik basing ile
degisimini incelemek igin Ej,, baglanma enerjisi tersinin (ﬁpo) kiiresel nokta yaricapina
bagli degisim grafigi x = 0.2 Aliiminyum mol kesrinde ve P = Okbar, P = 10kbar,
P = 20kbar ve P = 30kbar hidrostatik basin¢ degerleri icin Sekil 7.7 *de verilmektedir.
Her bir basing degerinde negatif baglanma enerjisinin tersi artan kiiresel nokta yaricaplari
ile azalmakta ve Ry, r(z = 0.2, P) doniim noktalarinda sonsuza gitmektedir. Doniim

noktasindan biiyiik yarigap degerlerinde (R > Ra,,r(z = 0.2, P)) baglanma enerjisinin

tersi pozitiftir ve doniim noktalarinin yakininda sonsuzdur.
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BOLUM 8

SONUCLAR VE TARTISMA

Bu tez ¢alismasinda GaAs/Al,, Gai_,,  As antisimetrik hapsedici potansiyele sahip
kuantum kuyusu icerisine hapsedilen m* etkin kiitleli bir elektronun taban durum ve uyaril-
mis durum enerjileri ve diamanyetik duygunlugu kuyu genisligi, z Aliiminyum mol kesri,
basing ve yabanci atom konumu gibi parametrelerin etkisinde yaklasik ¢oziim yontem-
lerinden biri olan varyasyon metodu ile niimerik olarak fortran programinda hesaplanmistir.
Kuantum kuyusuna ek olarak m* etkin kiitleli bir elektronun taban durum ve uyarilmis
durum enerjileri GaAs/Al,Ga;_, As sonlu hapsedici potansiyele sahip kiiresel kuantum
noktasi i¢in de hesaplanmustir.

Hesaplamalar sonucunda, antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusuna
hapsedilen elektronun taban durum subband enerjisinin artan kuyu genisligi ile azaldig1
goriilmektedir. Bununla birlikte x Aliiminyum mol kesrinin hapsedici potansiyeli biiyiite-
cek yonde artirilmasi taban durum subband enerjisinin de artisina sebep olmaktadir. Sub-
band enerjisindeki bu artis kuyu genigliginin kiiciik degerlerinde daha fazla hissedilirken
kuyu genisliginin biiyiik degerlerinde onemini yitirmektedir. Kuantum kuyusundaki ya-
banci atomun artan kuyu genisligi ve z Aliiminyum mol kesri icin 1s taban durum ve
2p+ uyarilmis durum baglanma enerjilerinde subband enerjisine benzer etki goriiliirken
2po uyarilmis durumunda yabanci atomun baglanma enerjisi 1s taban ve 2p, uyarilmig
durumlarindan farkli davranmaktadir. Baz1 kuyu genisliklerinde 2p, uyarilmis durumunda
yabanci atom bagli olmamakta, bagli durumlarda ise 2py uyarilmis durum baglanma ener-
jisi 1s taban ve 2p. uyarilmig durumlarinin aksine artan kuyu genisligi ile artmakta, artan
2 Aliiminyum mol kesri i¢in azalmaktadir.

Pozitif baglanma enerjisi bagh durum olarak yorumlanmaktadir ve bu calismada 2p,

uyarilmis durum baglanma enerjisinin negatiften pozitife isaret degistirdigi kuyu genisligi
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Loy, 7 doniim noktas1 olarak adlandirilmig, hapsedici potansiyel ve hidrostatik basing etkisi
altinda incelenmigtir. Hapsediciligin artmasi Ls,,7 doniim noktalarinin biiyiimesine sebep
olmustur.

Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusunda hidrostatik basincin; kuyu
genigligi, dielektrik sabit, elektronun etkin kiitlesi ve hapsedici potansiyel gibi degerleri
degistirdigi bilinmekte bu sebeple baglanma enerjilerini de etkilemesi beklenmektedir.
Artan hidrostatik basing ek bir hapsedicilik yaratarak 1s taban durum ve 2pg, 2p+ uyarilmis
durum baglanma enerjilerinin artmasina sebep olmustur. Bununla birlikte 2p, uyarilmis
durum baglanma enerjisi Loy, 7 doniim noktasinin da artan hidrostatik basing ile kii¢iik
degerler aldig1 ve yabanci atomun daha kiiciik kuyu genisliklerinde bagli duruma gectigi
gorilmistiir.

Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusunda bulunan bir yabanci
atomun 1s taban durum ve 2pg, 2py uyarilmis durumlari icin diamanyetik duygunluk
hesap edilmistir. Diamanyetik duygunlugun artan kuyu genisligi ile azaldigi ve L — oo
limitinde bulk degerine ulastig1 goriilmiistiir. Diamanyetik duygunluga = Aliiminyum mol
kesrinin etkisi incelenmis, 1s taban durum ve 2pg, 2p. uyarilmis durumlarda Aliiminyum
mol kesrinin artiginin diamanyetik duygunlugu artirdig1 sonucu grafiklerden okunmustur.

Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusu hidrostatik basi¢ etkisi al-
tinda iken 1s taban durum ve 2p, 2p+ uyarilmis durumlari i¢in diamanyetik duygunluk
baglanma enerjisine benzer sekilde artan hidrostatik basing degerleri ile artmigtir. Dia-
manyetik duygunluk iizerinde incelenen bir bagka etki de antisimetrik hapsedici potansiyele
sahip kuantum kuyusu igerisindeki yabanci atomun konumudur. Yabanci atomun kuyu
merkezi ve kuyu kenar1 olmak {izere iki farkli konumunda 1s taban durum ve 2pg, 2p+
uyarilmig durum diamanyetik duygunluklar1 hesaplanmistir. 1s taban durum ve 2p.. uya-
rilmis durumunda yabanci atom kuyu kenarinda iken diamanyetik duygunlugun merkeze
kiyasla azaldigi, 2p, uyarilmis durumunda ise arttig1 goriilmiigtiir.

Sonlu hapsedici potansiyele sahip Al,Ga,_,As/GaAs/Al,Ga;_,As kiiresel kuantum
noktasina hapsedilen m* etkin kiitleli bir elektron icin yapilan hesaplamalar sonucu,
kuantum kuyusuna benzer sekilde 1s taban durum baglanma enerjisi artan kuyu genisligi
ile azalirken 2py uyarilmis durum baglanma enerjisinin bazi kiiresel nokta yarigaplarinda

negatif, belirli yaricap degerlerinden sonra pozitif oldugu goriiliir. Kiiresel kuantum noktasi
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ile 1lgili calismamzda 2p, baglanma enerjisinin negatiften pozitife igsaret degistirdigi Ropo 7
doniim noktalar tizerine odaklandik. Doniim noktalarindan sonraki artan yarigap degerleri
ile 2py uyarilmig durumu baglanma enerjisi 1s taban durum baglanma enerjisinin aksine
artmigtir.

Hidrostatik basing etkisi altindaki sonlu hapsedici potansiyele sahip kiiresel kuantum
noktasinda, artan hidrostatik basing ile pozitif 2p, baglanma enerjisi artmis ve Ry, 7 doniim
noktalar1 kiiciik yarigaplarda ortaya ¢ikmistir. Hidrostatik basincin yarattigi hapsedicilikten
dolay1 yabanci atomun daha kiiciik yaricap degerlerinde bagli duruma ge¢cmesi beklenen
bir durumdur.

Sonlu hapsedici potansiyele sahip kiiresel kuantum noktasindaki yabanci atomun 2p
uyarilmig durumu pozitif baglanma enerjisi antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuan-
tum kuyusunda da oldugu gibi, artan x Aliiminyum mol kesri ile azalmaktadir. Bununla
birlikte 2p uyarilmig durumu baglanma enerjisi doniim noktasi Ry, artan x Aliiminyum
mol kesri ile daha biiyiik degerler almaktadir.

Antisimetrik hapsedici potansiyele sahip kuantum kuyusu ve sonlu hapsedici potan-
siyele sahip kiiresel kuantum noktasi i¢in Loy, ile Rap 1 2po uyarilmis durumu baglanma
enerjisi doniim noktalarina x Aliiminyum mol kesri ve hidrostatik basing etkileri de-
tayl olarak incelenmis ve belirli bir Aliminyum mol kesrinde hidrostatik basin¢ degisi-
minin daha etkili oldugu sonucuna varilmigtir. Ayrica bu iki yap1 i¢in Lo, 7 ile Ropyr
2po uyarilmis durumu baglanma enerjisi doniim noktalar1 kargilastirilirsa; P = 0 hidro-
statik basincinda ve x = 0.2 Aliminyum mol kesrinde kuantum kuyusu déniim noktasi
Lop,r = 666.62A° iken kiiresel kuantum noktas1 déniim noktasi Ropor = 259.65A° olarak
bulunmustur. 2p uyarilmig durumu baglanma enerjisi kuantum noktasinda kuantum
kuyusuna gore daha kiiciik yaricaplarda bagli duruma ge¢gmektedir. Bu durum, kuantum
noktasinda potansiyel engelleri ile sinirlandirma ti¢ dogrultuda da oldugundan hapsedicili-
gin kuyuya gore daha fazla olmasinin bir sonucudur.

Ozet olarak, kuyu genisligi (ya da kiire yaricap1), x Aliiminyum mol kesri, hidrostatik
basing ve yabanci atomun konumu gibi parametreler antisimetrik hapsedici potansiyele
sahip kuantum kuyusu ve sonlu hapsedici potansiyele sahip kiiresel kuantum noktasi taban
durum ve uyarilmig durum yabanci atom baglanma enerjileri iizerinde oldukca etkilidir.

Bu gibi etkilerin 1s taban durum ve 2pg, 2p4 uyarilmis durum enerjileri i¢in aragtirilmasi
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izinli gecis enerjilerini hesaplamaya imkan saglamistir. Calismamizin odagini olusturan
2po uyarilmig durum baglanma enerjisi doniim noktalarinin niimerik olarak belirlenmesi,
optik ve elektronik uygulamalar i¢in gerceklestirilen deneysel ¢alismalara yardimci olabilir.
Bununla birlikte, diamanyetik duygunluk ile ilgili hesaplamalarimiz da diisiik boyutlu
yapilarin manyetik uygulamalarina katki saglayabilir. Calismamizi ileriye tasimak adina
elektrik alan, manyetik alan, sicaklik gibi etkiler altinda taban durum ve uyarilmis durum
enerjileri hesaplanabilir. Benzer sekilde 2p, uyarilmis durum doniim noktasi bu etkiler

altinda incelenebilir ve farkli diisiik boyutlu yapilara uyarlanabilir.
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