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OZET

KUANTUM KUYULARININ FARKLI POTANSIYEL PROFILLERI iCiN
OPTIiK VE ELEKTRONIK OZELLIKLERININ HESAPLANMASI

Bu tez ¢alismasinda farkli potansiyel profilleri igin kuantum kuyularmin optik
ve elektronik ozellikleri hesaplandi. Bundan baska tezde sonlu ve sonsuz kuantum
kuyular, Schrodinger denklemi, iletkenlik ve valans band1 gibi konulara deginildi. Bu
tezde sonlu kare potansiyeli, harmonik osilator potansiyeli, PGschl-Teller potansiyeli,
Razavy potansiyeli, Wood-Saxon potansiyeli, Rosen-Morse potansiyeli, Helman
potansiyeli ve Kratzer-Fues potansiyeli i¢in kuantum kuyularin optik ve elektronik
ozellikleri hesaplandi ve agiklandi. Hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python yazilim
programi kullanilarak yapildi. Hesaplamalarda sonlu farklar yontemi kullanilarak
matris denklemleri elde edildi. Her potansiyel profili i¢in enerji ve dalga
fonksiyonlarinin grafigi ¢izildi. Bundan baska hesaplamalarda kuantum kuyusunun bir
kac ozellikleri degistirilerek grafikler karsilastirildi ve sonuglar aciklandi. Bu
potansiyel profillerinin kullanim amaglar1 genis ve kapsamli sekilde tez galismasinda
verildi.
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ABSTRACT

CALCULATION OF OPTIC AND ELECTRONIC PROPERTIES OF
QUANTUM WELLS FOR DIFFERENT POTENTIAL PROFILES

In this thesis, the electronic and optical properties of quantum wells were
calculated for different potential profiles. Moreover, in this thesis, subjects such as
finite and infinite quantum wells, Schrodinger equation, conductivity and valance band
were mentioned. In this thesis, optical and electronic properties of quantum wells for
finite square potential, harmonic oscillator potential, Péschl-Teller potential, Razavy
potential, Wood-Saxon potential, Rosen Morse potential, Helman potential and
Kratzer-Fues potential are calculated and explained. Calculations were performed in
computer environment by means of Python software program. Matrix equations were
obtained by using the finite difference method in the calculations. Graph of different
energy and wave functions were plotted for each potential profile. Moreover, in
calculations, a few properties of the quantum well were changed and the results were
explained. The usage purposes of these potential profiles were given in a wide and
comprehensive way in the thesis.
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GIRIS

Insanoglu dogduktan dlene kadar yasam hayat: boyunca her seyi merak eder.
Artik bu merak yirmi birinci ylizyilda daha da ilerlemis ve malzemelerin artik atomik
boyuttaki 6zelliklerini inceleyebilecek sekle gelmistir (Aydogan, 2011). Atomik
boyutta olan kat1 haldeki malzemelerin incelenmesi artik yirmi birinci yiizyillin
vazgecilmezi olmustur.

Teknolojide {iretilen elektronik cihazlarin temeli diyotlar, transistorlar ve
mikro islemcilerden olusmaktadir (Celik, 2005). Bu aygitlarin temeli ise
yariiletkenlerden olugmaktadir. Buradan yola ¢ikarak diyebiliriz ki, yariiletkenler
hayati 6nem tagimaktadir. Teknolojinin ilerlemesi ile yariiletkenler de gelismektedir.
Son yillarda ise teknolojide s6z sahibi olmanin 6nemli unsurlarindan biri de gelismis
yariiletken teknolojisine sahip olmaktir.

1947 yilinda transistor kesif edildi ve bundan sonra yariiletken yapilar daha da
gelismeye basladi. 1970 yilinda entegre devriminden sonra yariiletkenler {izerinde
yapilan ¢alismalar sonucunda, yariiletken belleklerden video ve giiclii bilgisayarlar
hazirlandi (Boz, 2005). Son yillarda teknolojinin geligsmesi ile alakadar olarak
cihazlarda ¢ok kiiciik yongalar tizerine milyonlarca eleman yerlestirmek miimkiindiir.
1960 yillarinda artik kristal biiylitme teknikleri yavas yavas yaranmaga basladi.
Molekiiler Demet Biiylitme, Kimyasal Buhar Depolama ve Sivi Faz Biiyiitme
yontemleri vasitasiyla 10 — 6 (cm) den daha da kiiciik yapilar yapma olanagi saglandi
(llaiwi ve Tokmak, 1990). Yariiletkenler teknolojinin gelismesi ile elektronik ve
iletisim teknolojisinin temel yap1 tasini olusturmakla beraber, elektrik, elektronik,
fotovoltaik, fotokatalitik ve ince film teknolojisinde 6nemli rol oynamaktadir.

Yariiletkenler, iletkenler ile yalitkanlar arasinda yer alirlar. Ancak dis etkilere
maruz kaldiklarinda ise iletkenlik 6zelligi kazanabilirler. Normal kosullarda tabiatta
basit eleman halinde olurlar. Ancak laboratuvarda ise bilesik halinde olabilirler.

Yariiletkenler veya yalitkanlar, kiiclik ebattaki metaller katilarin farkli
bicimleridir. Yariiletken malzemelerin baz1 6zellikleri katkilama islemleri vasitasiyla
degistirilebilir. Bu 0ozellikler vyariletkenin elektriksel, optik veya manyetik
ozellikleridir. Elektriksel, optik veya manyetik 6zelliklere sahip olan yariiletken

malzemeler elektronikte cok dnemli yere sahiptir (Aydogan, 2011).



Artik bu o6zellikler ve arastirmalar sonucunda diinya tarihinde Schrodinger,
Heisenberg, Bohr ve Dirac gibi bilim adamlar tarafindan Kuantum Mekanigi adl1 yeni
bir bilim felsefesi yaratildi (Karaoglu, 2008). Bu bilim felsefesinin yaratilmasi ile artik
normal fizikte olmayan kuantum kuyusu, kuantum teller, kuantum noktaciklar,
kuantumlama, sonlu-sonsuz kuantum kuyular, Schrodinger denklemi ve bagka
anlayislar ortaya ¢ikti.

On dokuzuncu yiizyilin sonlar1 yirminci yiizyilin baslarinda, tiim fiziksel
olaylarin agiklanmasinda Klasik Fizik teorilerinin yeterli oldugu biliniyordu
(Karaoglu, 2008). Newton Yasalari, Maxwell Denklemleri sirastyla mekanik olaylart,
elektrik ve optik olaylar1 agiklayabiliyordu. O zamanlarda daha yeni baslamis olan
Istatistik Mekanik teorisi de termodinamik olaylar1 agiklayabiliyordu (Karaoglu,
2008).

Yirminci yiizyilin baglarinda klasik fizik teorilerinin mikroskobik sistemlerin
incelenmesinde yetersiz kaldig1 ortaya ¢ikti. Yapilmis olan deneysel ¢aligmalar ayn1
yillarda klasik ¢erceve ile uyumsuzluk gostermege basladilar. Ayni yillarda mevcut
olan teoriler yapilmis olan deneysel gézlemleri agiklamakta yetersiz kaliyordu (Erbil,
1991). Bir kag yi1l siiren arayisin sonunda bilim insanlar1 yeni bir fizigin temelini attilar
(Karaoglu, 2008). Yeni fizigin bu temellerini Schrédinger, Heisenberg, Bohr ve Dirac
gibi bilim adamlar: atti. Kuantum Mekanigi denilen yeni bir bilim felsefesi yaratildi.
Kuantum Mekanigi adli yeni bir bilim felsefesi yaratildiktan donra Klasik fizik
kavramlarinin ¢ogu degismek zorunda kaldi (Aydogan, 2011). Anlasilmas1 zor olan
kuantumlama, kuantum kuyusu, belirsizlik ilkesi ve olasilik yorumu gibi yeni
kavramlar fizige girdi.

Kuantum kuyu yapilar diisiik boyutlu sistemler olarak adlanir ve bu sistemler
vasitasiyla yeni devre tasarimlart yaratilmistir. Bu sistemler elektronikte ve
optoelektronik de genislikle kullanilmaktadir ve bunun igin bu sistemler hakta genis
bir bilgiye sahip olmak gerekmektedir. Kuantum kuyular iki yar1 iletken malzeme
arasina yerlestirilmis ince bir yar1 iletken tabakasindan olugmaktadir.

Kuantum kuyular biiylittiiglimiizde kesikli enerji seviyelerine sahip oldugunu
gorebiliriz ve bu seviyeler arasinda optik gegisler miimkiindiir. Bu gecisler valans
bandi igerisinden iletkenlik bandi igerisine olursa bu gecislere bantlar arasi gegis denir

(Cakici, 2013). Valans veya iletkenlik bantlarindan kendi alt bantlarina gecis olursa



ise bu gecislere alt bantlar aras1 gegisler denir. Son yillarda kuantum kuyularinda olan
bant arasi gegisler teknolojide biiyiik yayginlikla kullanilmaktadir.

Giliniimiizde artik kuantum kuyularin bir¢ok kullanim alanlar1 mevcuttur. Isik
yayan ve lazer diyotlar1 gibi bir¢cok optoelektronik cihazlarda kuantum kuyular
kullanilmaktadir. Teknolojinin ilerlemesiyle kuantum kuyularin kullanim alanlari
artmistir ve bilim insanlari tarafindan kuantum kuyulardaki alt bantlar aras1 gegisler,
lineer ve lineer olmayan optik 6zellikleri biiytik bir ilgiye neden olmustur (Aytekin vb,
2012).

Diistik boyutlu sistemler tizerine uygulanan dis alan etkisi kadar mekana bagh
olarak degisen etkin kiitle de oOnemlidir. Diigiik boyutlu yapilarin elektronik
ozelliklerini arastirirken genellikle sabit etkin kiitleli yapilara bakiliyor, ancak
periyodik olmayan yapilarda ise bu gegerli olmuyor (Kohn, 1957). Bunun nedeni sabit
etkin kiitle ile hesaplanan katmanli hetroyapilarda katmanlar arasinda yilizeye yakin
yerlerde hesaplamalarin farklilik gostermesidir (Kasapoglu vb, 2021). Bu nedenle
diisiik boyutlu sistemlerde gergekci potansiyel profili olusturmak i¢in konuma bagh
olarak degisen etkin kiitle kullanilmalidir. Bdyle sistemlerde konuma bagli olarak
degisen etkin kiitle kullanilacaksa Schrodinger denklemi tizerinde bir kag degisiklikler
etmek lazimdir. Diinya genelinde bir¢ok bilim insanlar1 konuma bagli olarak degisen
etkin kiitle icin Schrédinger denklemini ¢6zmiislerdir. Herling ve bagkalar1 konuma
bagl olarak degisen etkin kiitlenin parabolik kuantum kuyularinin optik 6zellikleri
tizerinde olan etkisini incelemistir (Herling vb, 1992). Yu ve bagkalar1 Morse
potansiyelini konuma bagl etkin kiitle vasitasiyla Schrodinger denklemini ¢ozerek
incelemistir (Yu vb, 2004).

Bu tez calismasinda da kuantum kuyularina farkli potansiyel profilleri
uygulanarak onlarin optik ve elektronik ozellikleri hesaplanmigtir. Kuyular
GaAs, AlGaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmistir. Farkli potansiyel profiller igin
sonlu farklar yonteminden istifade ederek Ozenerjiler ve Ozfonksiyonlar
hesaplanmistir. Hesaplamalarda sabit etkin kiitle kullanilmistir. Tiim hesaplamalar
bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla yapilmistir. Hesaplama
sonuglarinin ve grafiklerin dogrulugu kaynaklar ile karilastirilmis ve benzeri sonuglar
elde edilmistir. Her bir potansiyel profili i¢cin baslangic enerji degerleri ve dalga

fonksiyonlart bulunmustur. Bu potansiyel profillerinin nerede kullanildigina dair



caligmalar aparilmis ve ilgili bolimlere yazilmistir. Elde edilen tiim grafiklerin
aciklamasinda ilgili boliimlere yazilmistir.

Bundan baska bu tez ¢alismasinin birinci boliimiinde diisiik boyutlu yapilar,
onlarin siiflandirilmasi, yariiletkenler ve onlarin siniflandirilmasi, GaAs ve AlGaAs
yariiletken malzemelerin 6zellikleri, sonlu ve sonsuz kuantum kuyular hakkinda genis
bir bilgi verilmistir.

Tezin ikinci boliimiinde bu hesaplamalarin temeli olan Schrodinger dalga
denklemi ve zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi hakkinda genis bir bilgi
verilmistir.

Tezin ti¢iincii boliimiinde elektronlarin davranis sekilleri, iletkenlik ve valans
bandi, kristalde elektronun etkin kiitlesi hakkinda bilgiler verilmistir.

Tezin dordiincii boliimiinde bu hesaplamalarin ana kismini olusturan sonlu
farklar yontemi hakkinda genis bir bicimde bilgi verilmistir. Farkli potansiyel profilleri
icin olan hesaplamalarin hepsi sonlu farklar yontemine dayanmaktadir.

Tezin besinci bolimiinde ise hesaplamalar kismi yer almaktadir.
Hesaplamalarda sonlu kare potansiyel, harmonik osilatér potansiyeli, Poschl-Teller
potansiyeli, Razavy potansiyeli, Wood-Saxon potansiyeli, Helman potansiyeli, Rosen-
Morse potansiyeli, Kratzer-Fues potansiyeli gosterilmistir. Bu potansiyel profilleri
ayr1 ayri bagliklar altinda hesaplanmis ve dogru sonuclar elde edilmistir. Her bir
bashigin altinda uygun olarak ilgili bolim genis bir sekilde anlatilmis ve nasil
hesaplama yapilmasina dair bilgiler yer almistir.

Tiim bu hesaplamalar bize kuantum kuyularin ve yariiletkenlerin hayatimizda
ne kadar onemli rol oynadigini bize gostermektedir. Bu kuantum kuyular farkli
optoelektronik cihazlarda ve yeni teknolojide siklikla kullanilmaktadir ve bilim
insanlar1 bu bilgiler lizerinde hayla daha ¢alismaga davam etmektedir.

Bu tez galismasinda Recep Tayyip Erdogan Universitesi Kiitiiphane ve
Dokiimantasyon Daire Baskanligi Merkez Kiitiiphanesi, Ulusal Tez Merkezinden
konuyla ilgili ge¢mis yillarda yayinlanmis olan yiiksek lisans ve doktora tezleri,
internet lizerinden bir sira sitelerden ve ders notlarindan, konuyla ilgili olan yurtdigi

ve yurtici makale ve kitaplardan istifade edilmistir.



1. DUSUK BOYUTLU YAPILAR VE OZELLIKLERI

Tiirleri farkli olan yariiletkenlerin bir araya getirilmesi sonucunda diisiik
boyutlu yapilar olusmaktadir. Kristal biiylitme yonteminde yar1 iletkenler bir atomik
tabaka tizerine baska bir atomik tabaka yerlestirilerek biiyiitiilebilmektedir
(Giindogdu, 2011). Bu yapilar giinlimiizde nano yapilar olarak da adlandirilir ve yar1
iletken malzemelerden firetilmektedir. Bu yapilar farkli bir deyimle serbest halde
hareket eden elektronlara bir sinirlama getirmesi ile olusan yapilardir (Ustiin, 2011).
“Elektron ve desiklerin” kolay kontrol edilmesi, bu diisiik boyutlu yapilarin yari
iletken malzemelerden {liretilmesinde en biiyiik etkenlerden biridir (Cakici, 2013).
Diisiik boyutlu yapilarin hem elektronik, hem de optik 6zellikleri diisiik boyut etkileri
gosterdigi i¢in son yillarda bilim insanlar tarafindan bu yapilar merak ve aragtirma
konusu olmustur. Giiniimiizde farkl kristal biiyiitme yontemleri vasitasiyla bu diisiik
boyutlu yapilar elde edilebilmektedir.

Sivi Faz Biiyiitme (LPE), Kimyasal Buhar Depolama (CVD) ve Molekiiler
Demet Epitaksi (MBE) yontemleri vasitasiyla diisik boyutlu yapilar elde
edilebilmektedir (Boz, 2005). Bu kristal biiyiitme yontemleri vasitasiyla boyutu
107% cm den kiigiik olan diisiik boyutlu yapilar iiretilebilmektedir. Bu yontemler
vasitastyla liretilen diisiik boyutlu yapilarin elektronik ve optik 6zellikleri halen daha
yaygin olarak arastirilmaktadir. Diigiik boyutlu yapilar lizerinde ilk ¢aligma Esaki ve
Tusi tarafindan gergeklestirilmistir (Esaki vb, 1969).

Kristal biiylitme tekniklerinden en etkin olan1 Molekiiler Demet
Epitaksidir(MBE). Bu yontem vasitasiyla yiiksek hassasiyetli yariiletken malzemeler
tiretmek miimkiindiir. Giinimiizde diyotlar, goriintii doniistiiriiciiler, kuantum kuyu ve
kuantum noktalart molekiiler demet epitaksi yontemi ile en iyi sekilde iiretilmektedir.
Bu yontem vasitasiyla biiyiitiilen yari iletken malzemeler igerisinde biiyiitiilme
esnasinda yaranan Kirlilikler en az seviyeye indirilebilmektedir (Boyraz, 2021). Cok
saf diisiik boyutlu yapilar dolayisiyla bu sistem vasitasiyla olusturulmaktadir (Kinact
vb, 2013).

Diisiik boyutlu yapilarin deneysel olarak olustura bilinmesi i¢in, bu yapilar
igerisinde hareket eden tasiyicilarin hareketini sinirlamak lazimdir. Tasiyicilarin

hareketinin bu tiir sinirlandirilmast kuantum kuyular (Quantum Well ) (Ungan vb,



2012), kuantum telleri (Quantum Well Wire) (Harrison vb, 2016)ve kuantum noktalari
(Quantum Dots) (Jiang vb, 1999) olarak adlandirilir. Son yillarda kuantum kuyular,
kuantum teller ve kuantum noktaciklar iizerinde birgok arastirmalar aparilmistir
(Akbas vb, 1995).

Giliniimiizde elektronik devre elemanlarinin tiretilmesi diisiik boyutlu yapilar
vasitasiyla miimkiindiir. Dislik boyutlu yapilar vasitasiyla bu elektronik devre
elemanlar1 tretilebildigi i¢in bu giin olduk¢ca ¢ok merak edilen arastirma konusu
olmustur. Bilgisayarlarda ve haberlesme teknolojisinde kullanilan nanometre
boyutunda olan elektronik ve optoelektronik cihazlar diisiik boyutlu yari iletken
sistemlerden olusmaktadir. Bu cihazlar bilgisayar ve haberlesme endiistrisinde
kullanilan devrelerin temel yapi taglarini olusturmaktadir.

Fiziksel olaylarin aciklanabilmesi i¢in gilinlimiizde de diisiikk boyutlu yapilar

tizerinde birg¢ok arastirmalar mevcuttur (Amca vb, 2000).

1.1 Diisiik Boyutlu Yapilarin Simiflandirilmasi

Literatiirde diisiik boyutlu yapilar hareket halinde olan pargacigin
siirlandirilmasina gore tanimlanirlar (Bekar, 2018). Diisiik boyutlu yapilar genellikle
sahip olduklar1 boyut sayisina gore siniflandirilirlar. Bu siiflandirmalar boyutsalliga
baghdir ve asagidaki smiflardan olusmaktadirlar (Ozer, 2021). Ug boyutlu yapilar
(3D): Bu yapilarda parcacik serbest halde olur ve boyut smiflandirilmasi
gerceklesmez. Iki boyutlu yapilar (2D): Bu yapilar kuantum kuyu yapilar olarak da
adlandirtlir. Pargacik haraketli diger iki yonde serbest olur, ancak pargacigin
sinirlandirilmasi bir yonde bas verir ve kuantum kuyular olarak ifade edilir (Adiyaman,
2013). Tek boyutlu yapilar (1D): Bu yapilar kuantum teller olarak adlandirilir. Bu
yapilarda kuantum kuyu yapilarin aksine sinirlandirmalar iki yonde gerceklesmektedir
diger iki yonde ise serbest halde dolagim saglanir (Kii¢iik, 2013). Sifir boyutlu yapilar
(0D): Bu yapilar kuantum nokta yapilar olarak adlandirilir. Kuantum nokta yapilarinda
olan smirlandirmalar her {i¢ yonde gergeklesmektedir ve bu yapilara bazen kuantum
kuyu yapilar da deniliyor (Ozdemir, 2022). Son yillarda bu yapilar {izerinde hem
teorik hem de deneysel calismalar yapilmaktadir ve bu c¢alismalar oldukea ilgi

¢ekmektedir.



Euantum Euanum Fuantum
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# #
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Sekil 1 Kuantum nano yapilar.
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L P Jommd

Sekil 1 de (a) Bulk yani yigmn (3D), (b) Kuantum kuyusu (2D), (¢) Kuantum
teli (1D), (d) Kuantum noktas1 (0D).
Sekil 1 de kuantum nano yapilar gosterilmistir (Sirli, 2015). Bu yapilarin

siiflandirilmasi tablo halinde Tablo 1 de gosterilmektedir. Tablo 1 de dort temel
boyutsal sistem verilmistir. Bu boyutsal sistemlere gore bulk, kuantum kuyusu,
kuantum teli ve kuantum noktasinda hapsedilen elektronun serbestlik D, ve
siirlandirma derecesine D, gore gruplastirilmasi verilmistir.

Tablo 1 D, serbestlik derecesi ve D, sinirlandirma derecesine gore kuantum
materyallerinin smiflandirilmasi

No: Sistem D, (Serbestlik D (Sinirlama
Derecesi) Derecesi)
1 Bulk(Y1gn), 3 0
(3D-tig boyutlu)
2 Kuantum kuyusu, 2 1
(2D — iki boyutlu)
3 Kuantum teli, 1 2
(1D — tek boyutlu)
4 Kuantum noktasi, 0 3

(0D — sifir boyutlu)

1.2 Yariiletkenler

Elektriksel iletkenliklerine gore kati halde olan malzemeler yariiletken, iletken
ve yalitkan olmak tizere ii¢ farkli gruba boliiniirler. Her bir kati farkli enerji bant
yapisina sahiptir. Bu bant yapist katilarin elektriksel 6zelliklerini belirlerler. S6z
konusu olan yariletkenler katilarin en oOnemli smiflarindan biridir ve bu
yariiletkenlerin iletkenlikleri metal ve yalitkanlar arasinda olur. Yariiletkenler

tizerinde ilk ¢alismalar 1920. yillarda baslamistir ve 1947 yilinda Ge transistoriiniin



icat edilmesi ile birlikte bu ¢alisma alanlar1 daha da genislenmege baslamistir
(Karakulak, 2010). Baz1 zamanlar metaller gibi ve bazi zamanlar ise yalitkanlar gibi
davranabilirler. Bu maddeler sicakligin artmasi ile iletkenlikleri artmakta olan
maddelerdir. Bu maddelerin iletkenlikleri katkilama yolu ile de artabilmektedir (Kose,
2009). Yariiletkenlerin bu ozellikleri giiniimiizde onlari ¢ok 6nemli kilmaktadir.
Gliniimiiziin teknolojisinde bir¢ok elektronik devrelerin yapi taslarini olugturmaktadir
ve harekette olan yiiklerin kaynagini olusturur ve onlarin denetlenmesini saglar.

Yar iletken atomunun etrafinda elektronlar vardir ve bu elektronlar kendi
yoriingelerinde bir iist limite sahiptirler. Bu iist limitler elektronlarin yoriingeleri i¢in
farklilik gosterebilir. Atomun son yoriingesinde bulunan elektronlarin say1 4 olursa bu
o demektir ki, bu atomdan yaranan madde yariiletken olarak tanimlanir (Ozer, 2021).

Elektronlarn bulundugu en yiiksek enerjili bant degerlilik bandi ve
elektronlarin serbest halde hareket ettigi bant ise iletkenlik bandidir. Bu bantlar
arasinda kalan hisse ise yasak enerji bandi adlanir ve bu yasak enerji bandi
yariiletkenlerin bir¢ok 6zelliklerinin tanimlanmasinda 6nemli rol oynar (Liu vb, 2000).

Yariletken malzemenin atomunun etrafinda olan elektronlar bir dis etkenin
etkisine maruz kaldiginda bu elektronlar yiiksek enerjiye sahip olur ve valans
bandindan iletkenlik bandina sicrama yaparak kendi iletkenliklerini saglamaktadirlar.
Bu dis etkiler ortadan kalkinca ise kendi elektronlar kendi valans bandina donmektedir.

Si ve Ge yariiletkenlere en 1yi Orneklerden biridir. Bu yariiletkenlere dogal
yariiletkenler denilir ve bu yariiletkenler ilizerinde ¢aligmalar sonucunda diyotlarda,
transistorlarda, biitiinlesmis devre elemanlar tiretilebilmektedir. Diger yariiletkenler
ise dogada saf olarak bulunmazlar. Bunlar yapay olarak yiiksek teknoloji cihazlar
vasitastyla tretilebilmektedirler. Bu yariiletkenler ikili, {iclii ve dortlii alasimlar
formasinda iiretilir. Indiyum fosfat (InP) ve galyum arsenik (GaAs), galyum nitriir
(GaN) gibi ikili bilesik, GaAsP, InGaN gibi tiglii ve InGaAlAs gibi dortlii alagimlar
halinde tretilmektedirler (Cetin, 2010). Bu yariiletkenler foton detektérlerinde, 151k
yayan diyotlarda, lazerlerde ve yiikksek hizli transistorlerin elektronik ve
optoelektronik cihazlarin iiretimlerinde genis bir sekilde kullanilmaktadirlar. Genel
olarak teknolojide en ¢ok yariiletken malzemeler tercih edilmektedir. Bunun en baslica
sebepleri kii¢iik hafif ve verimli olmasi ile yani sira yariiletkenlerin yiiksek elektro-

optik ozellikleridir (Boylestad vb, 2012).



Yariiletkenlerin atomlar1 simetrik kristal yapiya sahiptirler. Iki tiir kristal
yapilar mevcuttur. Bunlar monokristal (yariiletkenlerin dogal olarak elde edilmesinden
sonra saflastirilmasi) ve polikristal (dogal olarak elde edilen yariiletkenlerin karmasik
kristal yapiya sahip olmasi) yapilardir. Ge ve Si diisiik boyutlu yapilarin olugsmasinda
kullanilan malzemelerdir. Bu malzemelere yabanci atomlar katilarak iletkenligi

artirmak miimkiindiir (Bekar, 2018).

1.2.1 Yarniiletken Malzemelerin Simiflandirilmasi

Son yillarda yariiletkenler iizerinde aparilan c¢alismalar sonucunda
yariiletkenler farkli optoelektronik cihazlarin ayrilmaz pargasi olmustur. Bu
yariiletken malzemelerin bazilar1 dogada elementsel olarak bulunur. Diger yariiletken
malzemeler dogada bulunan elmentsel yariiletken malzemelerin yapay biiyiitme
teknikleri vasitasiyla bilesik haline gelirler. Bu tip yariletkenler bilesiklerin
elementleri Tablo 2 de verilmistir (Asar, 2009).

Tablo 2 Periyodik cetvelde yariiletkenler ile ilgili olan bolim

Periyot II Siitun III Siitun IV Siitun V Siitun VI Siitun

2 -- B C N O
3 Mg Al Si P S
4 Zn Ga Ge AS Se
5 Cd In Sn Sb Te
6 Hg -- Pb -- --

Yariiletkenler genel olarak {i¢ ana baslik altinda gruplandirilir.

Elementsel yariiletkenler: Bu tip yariiletkenler dogada saf halde bulunmaktadir
ve Ge, Si gibi ayni element atomlarindan olugsmaktadir. Burada atomlar bir birine
kovalent baglar vasitasiyla baglanmaktadir (Oztiirk, 2018).

Bilesik yariiletkenler: Dogada bulunmayan yariiletkenlerdir ve GaAs, AlAs,
InAs, InP ve GaN gibi iki elementlerin birlesmesinden ortaya ¢ikiyor. Bu yariiletkenler
kristal baglanma, kovalent baglanma ve iyonik baglanmanin bir birlesmesidir. Bu
birlesme elektronegatiflikteki farkliliklardan dolay1 ortaya ¢ikiyor. GaAs yariiletken
malzemesinin optik ve elektronik 6zellikleri insanlar tarafindan iyi anlagildig1 igin
optoelektronik uygulama tekniklerinde siklikla kullanilmaktadir (Yu vb, 1996).

Alagim yariiletkenler: Bu tip yariiletkenlerde bilesige li¢iincii bir element
katilir. Al,Ga;_,As, In,Ga;_,As, In,Ga;_,N bilesikleri bunlara O6rnektir. Bu

alasimlardaki x ilgili elementin alasimdaki mol miktarim gosterir. Uclii alasimlarla



birlikte  dortli  alasgimlarda  elde etmek miimkiindiir.  Ga,ln;_,As,P,_,,
GayAl;_,As,P;_, gibi alagimlar elde etmek miimkiindiir. Uclii alasimlarda oldugu
gibi burada da x ve y ilgili elementin alasimdaki mol miktarimi gosterir (Schroder,
2006).

Bilesik ve alagim yariiletkenleri iiretebilmek i¢in ¢ok sayida teknik gelismistir.
Bu tekniklerin en baslica olanlari, Kimyasal Buhar Birikimi (CVD), Metal Organik
Kimyasal Buhar Birikimi (MOCVD) ve Molekiiler Demet Epitaksi (MBE)
teknikleridir. Bu teknikler vasitasiyla periyodik tabloda olan I11-V, II-VI ve 1V-VI
gruplarindaki elementler kendilerine uygun olan bilesimler ile ¢alisma amacina

yonelik yariiletken kristal yapilar tiretmek miimkiindiir.

1.2.2 GaAs Yaniiletken Malzemesinin Ozellikleri

GaAs malzemesinde ilk olarak Ga elementinin 6zelliklerine bakalim. Ga
elementi kimyasal bir elementtir ve periyodik tablonun Il A gurubunda yer
almaktadir. Ga kimyasal elementinin son yoriingesinde 3 elektron yer almaktadir,
¢ekirdek yiikii 31, niikleon sayis1 69.723 diir (Eskiyer, 2019).

Siniflandirilmada Ga kimyasal elementi metal olarak siniflandirilir. Ancak
periyodik tabloda metal olmayan kimyasal elementlere daha yakin durur. Ga kimyasal
elementi glimiissii, cam benzeri, yumsak bir metaldir ve cogu metallik 6zellikleri metal
kimyasal elementlerinin 6zellikleri ile ayn1 degildir. Ga kimyasal elementini lazerler,
teleskoplarda uzay araclarinda kullanilan genis kullanim alanlarina sahip olan bir
elementtir (Yazici vb, 2021).

Arsenik elementi As olarak isaret edilir. Atom numarasit 33, atom agirligi
74,92159, atom yarigap1 139 pm ’dir. As kimyasal elementini 876 K de kaynamaga
basliyor ve kaynadiginda sarimsak kokusu veriyor. As kimyasal malzemesi dogada ti¢
farkli formada bulunur. Gri arsenik, sar1 arsenik ve siyah arsenik olarak ii¢ formada
bulunur. Gri As en yaygin olarak bulunan arsenik formasidir, sar1 arsenik metalik
parlakliga sahip degildir, siyah arsenik ise bir ka¢ asamadan gecerek elde edilebilir
(Karaca, 2018). As kimyasal elementi elektronik sanayide ve zararli haseratlar1 yok
etmekte genis bir sekilde kullanilmaktadir.

Ga ve Asarasindaki baglanma tam olarak kovalent bag deyildir. GaAs

bilesigindeki elementler farkli oldugundan dolay1 elektron dagilimi simetrik degildir.
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Simetrik olmadigindan dolayr bilesikteki atomlarin birinde elektrik yiikii fazlalig
bulunur ve bu yiizdende bilesikteki bag “Hetropolar” olarak adlanir. GaAs bilesiginde
As kimyasal elementinin daha biiyiik bir negatifligi vardir, Ga kimyasal elementinin
ise pozitif bir elektrik yiik fazlaligi vardir (Dikici, 1984).

Asagida Sekil 2 de GaAs in degerlilik bant yapis1 gosterilmistir (Aydogan,
2011). Bu bant yapisina baktigimizda k = 0 noktasina denk gelen bantlarin bir biri ile
cakistigini gormek miimkiindiir. Bu ¢akigsma bantlar arasi dejenerasyondan dolay1 bas
verir. Bu iki banda dikkatle baktigimizda tisteki bandin etkin kiitlesinin, alttaki bandin
etkin kiitlesinden daha biiyiik oldugunu gérmekteyiz. Bunun sebebi etkin kiitlenin bant

egrilikleri ile ters orantili olmasidir.

/

(-]
c'-.L
-

-z-
-4
6-

(i

NG

L A o X L} = r

Energy (eV)

3

Wavevector k

Sekil 2 GaAs bilesiginin degerlilik bant yapisi

GaAs bilesiginin kristal yapis1t Cinko Silfiir kristal yapisindadir. Cinko
Silfiirin - kristal yapisinin elmas kristal yapisindan farki ¢inko siilfiirde baz
atomlarindan birinin farkli bir atom olmasidir. Sekil 3 de GaAs bilesiginin kristal

yapis1 gosterilmistir (Cetin, 2010).



Sekil 3 GaAs bilesiginin kristal yapisi

GaAs bilesiginin bir ¢ok teknolojik uygulama alanlar1 vardir. Sicaklik dlgme,
basing 6l¢me, 151k siddetini 6lgme gibi birgok alanlarda kullanilmaktadir (Kizilkaya,
2012). Sicakligin armasi ile GaAs malzemesinin iletkenligi artir ve sicaklik dlgiim
cihazlarinda sicakliga duyarli aletlerin  yapilmasinda genis bir sekilde
kullaniimaktadir. Kovalent baglarin diisiik olmasi sonucunda basing oldugu zaman
atomlar bir birine yaklasir. Bu da GaAs malzemesinin basinda duyarli cihazlarin temel
yapisinda kullanilmasina izin verir. Glinlimiizde 151k fotonlarinin enerjisi ile GaAs
yariiletken malzemesinin elektronlari uyarilabiliyor. Bunun sonucunda da 11k siddeti

devrede akacak olan foton miktarina baghdir.

1.2.3 AlGaAs Yariiletken Malzemesinin Ozellikleri

Al dogada az bulunmasindan dolay1 giiniimiizde en O6nemli elementlerden
biridir. Al elementinin son yoriingesinde 3 tane degerlilik elektronu vardir ve atom
numarast 13 diir. Al elementi normal metallerden ii¢ kat daha hafiftir ve yer yiiziinde
hafif metallerden biridir. Aliiminyum elementi olduk¢a esnek yapiya sahiptir ve
asinmalara kars1 direnglilik gosterir. Cogu metaller ile birleserek alasimlar meydana
getirir ve elektrik gecirgenligi daha giigliidiir. Gliniimiizde ¢ok genis bir kullanim
alanlarma sahiptir. Bilgisayarlar, cep telefonlar1, elektronik esyalardan flizelere kadar

¢ok genis ve yaygin kullanim alanina sahiptir (Yesiltay, 2018).

12



Uclii veya dortlii alasimlar elde etmek igin iki veya daha fazla bilesik bir araya
getirilmelidir. Vegard yasast vasitasiyla bu alasimlarin oOrgii sabitlerini bulmak
mimkiindiir. Bu yasaya gore ana malzemenin Orgii sabitlerinin birbirine dogrusal
sekilde eklenmesi ile sonug olan alagimin 6rgii sabiti bulunur (Kinaci, 2009).

Diizgiin bir alagim olusturmak istedigimizde elektronegatifligi ve atom
yarigap1 birbirine benzer yariiletkenler kullanilmazsa, alasimda 6rgii uyumsuzlugu
sorunu ortaya ¢ikar ve odacikli yapilarin olusmasina neden olur. Elektronegatifligi ve
atom yarigap1 birbirine benzer yariiletkenler kullanildiginda ise homojen tabakali
yapilar ortaya cikar ve diizgiin bir alasim olusmus olur (Kinaci, 2009). AlGaAs
alasiminin sonsuz olarak biiyiitiilebilmesinin nedeni GaAs ve AlAs in 6rgii sabitlerinin
birbirine ¢ok uyumlu olmas1 ve ¢inko siilfiir yapida birim hiicresinin olmasidir.

Kristal biiyiitme i¢clemlerinde en 6nemli noktalardan biri de alagimi olusturan
yariiletkenlerin Orgii sabitlerinin birbirine yakin olmasidir. Bazen kristal biiylitme
iclemlerinde yanlis yerlesmelerin (dislokasyonlar) meydana gelmesinin sebebi, farkli
oOrgii sabitlerine sahip olan yariiletken tabakalarin biiyiitiilmesidir (Singleton, 2009).

Kristal biiylitme isleminde gerilmenin olmasinin sebebi, biiyiitiilen yariiletken
tabakanin 6rgii sabitinin onun alt tabakasinin 6rgii sabitinden kiiciik olmasidir. Boyle
bir durumda kristal tabakada asagiya dogru daralma baslar buda kristalde gerilmeye
neden olur. Bu islemin aksi oldugu halde ise kristalde yukariya dogru daralma basglar.

Bu isleme ise sikisma denilir (Basak, 2009).

1.3 Kuantum Simirh Yapilar

Katilarin ebadina her zaman bagli olarak katilarin optik 6zellikleri bazen ¢ok
kiiciik yapilarda farklilik gosterebilir (Fox, 2001). Ornegin, yakut kristalinin ebad1 ne
kadar biiyiikk veya ne kadar kii¢iik olursa olsun yine de kirmizi renktedir. Ama yari
iletken katkili camlarda bu farklhidir. Yari iletken mikro kristaller vasitasiyla renksiz
camin rengini degistirebiliriz.

Tablo 1 de kuantum sinirlamali yapilarin 6zet olarak adlari verilmistir (FOX,
2001). Bu adlarin siralamasi elektronlarin hangi boyutta hapsedilmesine baglidir. Bu
hapsedilme boyutlar bir, iki ve ii¢ boyutludur.

Tablo 1 de kuantum smirlamalarinin serbestlik dereceleri de gosterilmistir.

Kiilge yar iletkeninde elektronlar ve holler kendi bantlar i¢erisinde hareket ederler
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(Pehlivanoglu, 2009). Bunun iginde serbestlik derecesinin sayist iigtiir. Ayni sekilde
kuantum kuyularda bir dogrultuda hapsedildigi icin iki tane serbestlik derecesine
sahiptirler ve iki boyutlu malzemedirler. Kuantum noktacikta ise sifir boyutlu fizige
sahiptir (Pehlivanoglu, 2009). Kuantum teller ise bir boyutlu fizige sahiptirler.

Bu siirlamalari elde etmek i¢in ¢ok kiigiik kristal boyutlari baz1 6zel teknikler
vasitasiyla elde etmek gerekir (Fox, 2001).

» Kuantum kuyu yapilar1 epitaksiyel kristal biiyiitme teknigi ile elde edilir
(Karakulak, 2010).

* Kuantum kuyu yapilarin 6rnek altik lizerine epitaksiyel biiyiitiilmesi ile
kuantum tel yapilari elde edilir.

* Kuantum nokta yapilari ise kendili§inden biliylime teknigi ile yapilir
(Pehlivanoglu, 2009).

1.3.1 Kuantum Kuyular

Kuantum kuyular Esaki ve Tusi tarafindan 1970 yilinda ilk defa elde edilmistir
(Fox, 2001). Optik 6zelliklere sahip olduklar1 i¢in kuantum kuyular optoelektronik
calismalarda kullanilir (Baser vb, 2014).

Kiiciik yasak bant araligina sahip yariiletkenlerin biiyiik bant araligina sahip
yariiletkenlerin arasina yerlestirilmesi yolu ile elde edilen yapilara kuantum kuyu

yapilart denilir (Adiyaman, 2013).
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Sekil 4 Kuantum Kuyusunun Bant Yapisi

Sekil 4 e baktigimizda kuantum kuyu yapisinin elektronlarin bir yonde hapis
edip (z-dogrultusu), diger iki yonde (X-y dogrultusu) ise serbest hareketini sagladigini
gorebiliriz (Conny vb, 2006). Enerji seviyelerinin farkli degerler almasimnin ve
elektronlarin biiylime yonii boyunca kuantize olmasinin sebebi kuantum kuyusunun
cok kiiglik olmasidir (Razeghi, 2002). Kizilotesi fotodetektor yapist kuantum kuyusu
kullanilarak elde edilen en temel devrelerden biridir (Nag, 2001).

Kuantum kuyusunun kalinligt 5—20nm =5—2010"°m civarindadir
(Fox, 2001). Bulk biiyiikliigiiniin 1 cm civarinda oldugunu diisiinelim. Bu ince yapidan
dolay1 kuantum etkileri goriiliir.

Kuantum kuyular1 genel olarak GaAs malzemesinden yapilir. Kuantum
kuyusunun sinirlar1 yani bariyerleri ise Ga;_,Al,As malzemesinden yapilir. Burada x
mol miktaridir. Buradaki aliiminyum miktarini potansiyel duvari belirler. Ga,_,Al, As
malzemesinde Al konsantrasyonu ayni ise simetrik, farkli ise asimetrik kuyu olusur
(Harrison vb, 2016).

Kuantum kuyular yapisina gore iki yere boliintir.

Tekli kuantum kuyu yapist ikili, tiglii ve dortlii yariiletken malzemelerin bir
tabaka tlizerinde ultra ince ¢oklu epitaksiyel biiyiitme yontemi ile elde edilir (Denizli,
2006). Bunlara misal olarak, InP/GaAs, AlGaAs/GaAs, Si/Ge tekli kuantum kuyu
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ornekleri verilebilir. Sekil 5 de tekli kuantum kuyusunun sematik gosterimi verilmistir
(Asar, 2009).

GaAs '
AlGaAs K. AlGeAs ENFRII

N s .
Kuantize
} Enenji
—_ Sevivelen

Mesatle, 2

AlGaAs GaAs/AlGaAs ENERJI DIVAGRAMI
Ikili Kuantwn Yapy

Sekil 5 Tekli Kuantum Kuyusunun Sematik Gosterimi

Coklu kuantum kuyu yapis1 — yariletken tabakalarin bir birinin iizerine
biiyiitiildiigli yapilardir. Genis bant araligina sahip olan yariiletkenler, kuantum kuyusu
igerisindeki elektronlarla iletisim saglayan bir bariyer roliinii oynar. Coklu kuantum

kuyusunun sematik gosterimi Sekil 6 da verilmistir (Asar, 2009).

GaAs
AlGaAs '

\ ENERJI
Y m
y,
AlGaAs/GaAs/AlGaAs Mes?'f?' Z
Coklu Kuantum Yap: ENERJI DIYAGRAMI

Sekil 6 Coklu Kuantum Kuyusunun Sematik Gosterimi

Kuantum kuyular, kuantum teller ve kuantum noktaciklar diisiik boyutlu
sistemler olarak adlanir. Bu sistemler {izerinde son yillarda deneysel ¢aligmalar
sonucunda, bu sistemler son yillarda teknolojide biiyiik bir dikkat ¢ekmektedir. Bu
malzemelerde malzemenin geometrisi, parametreleri ve uygulandigl dis alan dogru
secilirse, bu malzemelerin elektronik ve optik Ozellikleri deney amacina gore
ayarlanabilir ve optoelektronik cihazlarda yeni uygulama olarak kullanilabilir
(Kasapoglu vb, 2021). Son yillarda bu yapilar, elektrik, manyetik ve yogun lazer

alanlar altinda arastirilmis ve halen daha arastirilmaktadir. Bu kapsamli arastirmalar
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sonucunda yukarida bahsedilen her hangi bir diisiik boyutlu sistemin potansiyelinin
hesaplanip incelenmesinin amaci, onun elektronik Ozelliklerini en 1iyi sekilde
incelemek ve optoelektronik cihazlarda kullanmaktir (Restrepo vb, 2018). Farkli
potansiyellere sahip kuantum kuyularda malzeme biiylitme teknikleri son yillarda
gelismeler sayesinde simetrik veya asimetrik, tek veya cift, coklu kuantum kuyular
kapsamli bir sekilde arastirilmistir. Son yillarda daha genis bir sekilde arastirilmis ve
kullanigh bir geometrige ve tipik ozelliklere sahip olan kuantum kuyular, elektronik
ve optik Ozelliklerin hesaplanmasi sonucunda elde edilmistir. Bu kuantum kuyular
atomlar arasi etkilesim ve potansiyel fonksiyonlari kullanilarak elde edilmistir (Tietz,
1963).

1.3.2 Sonlu Kuantum Kuyular

Elektronlar sonlu kuantum kuyular igerisine hapis edildiklerinde kesikli enerji
seviyelerine sahip olurlar. Sekil 7 de sonlu kuantum kuyusunun basit olarak modeli
verilmistir (Boz, 2005). Burada L sonlu kuantum kuyusunun genisligi, V' ise sonlu
kuantum kuyusunun bariyer yiiksekligidir. Sekil 7 de gosterilen sonlu kuantum
kuyusunda ii¢ bolge mevcuttur. Her bolge i¢in Schrodinger denklemi ve ona bagli olan

sin ve cos ¢ozlimleri verilmistir.

| BOLGE Il BOLGE

< >

-L/2 1l BOLGE L/2

Sekil 7 Sonlu kare kuantum kuyusunun basit modeli

Bu ii¢ bolge igin Schrodinger denklemlerini yazalim (Harrison vb, 2016).
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h? 92 L 1.1
—%ﬁlﬂ(z) + Vy(z) = EY(2) z < _E (1.1)
h2 92 L L 1.2
“2maz V) =B —gsesy Y

n2 92 L 1.3

~ 53,2 V(@) FVY(2) = Ed(2) zz5 9

I Bolge icin ¢oziim (Kitay, 2012):

Z (@ =Dy (2) veya Z5(2) = k2(2) bu sekilde yazilir. Burada

k pozitif bir sayidir ve asagidaki gibi yazilir.

J2m(V —E) (1.4)

h

Bu bolge i¢in genel ¢6ziim ise asagidaki gibi yazilir.

Y(z) = Aexp(—kz) + Bexp(kz) (1.5)

IT Bolge i¢in ¢oziim (Kitay, 2012):

02 2

—¥(@) =— hszzp(z) veya ;—;zp(z) = —k%(z) bu sekilde yazilir. Burada
k pozitif bir sayidir ve asagidaki gibi yazilir.
_\2mE (1.6)
h

Bu bolge i¢in genel ¢coziim ise agsagidaki gibi yazilir.

Y(z) = Acos(kz) + Bsin(kz) .7

IIT Bolge i¢in ¢oziim (Kitay, 2012):
Y(z) = Aexp(—kz) + Bexp(kz) (1.8)

Denklem (1.8) III bolgenin ¢oziimiidiir. Bu bdlge i¢in genel ¢dzliim ise agagida
verilmistir.

Y(z) = Bexp(kz) (1.9)
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Bu bélgelerin ¢oziimlerini ve genel ¢oziimlerini bulduktan sonra bolgeler igin

dalga fonksiyonlarinin ¢oziimleri asagidaki gibi olacaktir.

( L
B exp(kz) z < —3
Y(z) =< A4 k L <z< L
= COS( Z) - E SZs E (110)
L
| B exp(—kz) z 2> >

1.3.3 Sonsuz Kuantum Kuyular
Kuantum kuyular iki karsilikli duvar vasitasiyla elektronun hareketini sinirlar

ve li¢ boyuttan iki boyuta diisiiriilmesi ile olusur. Kuyu igerisinde sinirlanmadan dolay1
bu elektron enerji degerine sahip olur (Kaya, 2008). Sekil 8 de sonsuz kuantum

kuyusunun basit modeli verilmistir (Boz, 2005).

f VEZ}T &

1 BOLGE 1l BOLGE 1l BOLGE

_|_J{2

Sekil 8 Sonsuz kuantum kuyusunun basit modeli

Sekil 8 den de goriildiigii gibi I ve III bolgelerde potansiyel sonsuzdur.
Potansiyel bu bolgelerde sonsuz oldugu i¢in elektronlarin bu bélgelerde bulunma
olasilig1 sifirdir. Elektronlar yalniz II bolgede hapsedilmistir (Karaoglu, 1994).

Sonsuz kuantum kuyusunun tiim bolgelerinde Schrodinger denklemi agagidaki

gibi yazilir.
2 32
—h—a—ll}(Z) +V(2)yY(2) = EP(2) N

2m 0z?
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I1 bolgede potansiyel sonsuz oldugu i¢in V(z) = 0 olacaktir ve (1.11) denklemi
asagidaki hale gelecektir.

2 92 (1.12)
—%ﬁlp(z) = EyY(2)

(1.12) denkleminde k = / 2";:E kullanarsak dalga fonksiyonu asagidaki gibi

olur.
Y(z) = Acosk,z + Bsink,z (1.13)
(1.13) denklemine sinir kosullar1 uygulanirsa dalga fonksiyonlarinin ¢oziimleri
asagidaki gibi olur.
ks kL
Acos—— + Bsin z=1L1/2 (1.14)
W(z) = k,L  k,L
AcosT—Bsm > z=-L/2
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2. SCHRORDINGER DENKLEMIi

Bir pargacigin durumu klasik mekanikte, x koordinat1 ve p momentumu ile

belirlenir. Bir parcacigin zaman i¢inde durumunun nasil gelistigi Newton’un 2. Yasasi

F = md ile belirlenir (Ortakaya, 2011). Bu denklem hareket denklemidir. Yani, t = 0
anindaki momentum ve konum biliniyorsa bu diferansiyel denklemin ¢6ziimii bize t
zaman anindaki konum ve momentumu verecektir.

Kuantum Mekaniginin bir kag¢ postulati vardir (Karaoglu, 2008). Bunlardan
birincisi: Bir pargacigmn (7, t) dalga fonksiyonu ile pargacigint zaman anindaki
durumunu belirtmek miimkiindiir.

Kuantum mekaniginde bdyle bir denklemin asagida belirtilmis Ozelliklere
sahip olmasi gerekmektedir (Karaoglu, 2008):

e Verilmis olan tzaman anina gore yeni yaratilacak olan denklem birinci
dereceden diferansiyel denklem olmalidir.

e W fonksiyonunun lineer ve homojen bir diferansiyel denklemi olan bu
denklem, baz1 6zelliklere sahip olmalidir. Bu 6zelliklerden biri de dalgalarin
stiperpozisyon ozelligidir.

e Yaratilacak olan bu denklem bir sira yasalara uymalidir. Bu yasalardan biri de
enerji korunumu yasasidir.

Bu kosullar vasitasiyla Schrodinger dalga denklemi kolaylikla kurulabilir.
Deneysel c¢alismalar sonucunda bu kosullara cevap veren baska denklemlerde
bulunabilirdi. Ancak deneysel verilerin alinmasinda Schrédinger denklemi dogru
oldugu i¢in aradan 60 kiisiir y1l gegmesine ragmen baska denklemler bulunamamaistir

(Karaoglu, 2008).

2.1 Schrodinger Dalga Denklemi

Tek boyutlu bir x-uzay: diisiinelim. Bu x-uzayinda parcacik gotiirelim. Bu
pargacigin kiitlesi m ve momentumu p olsun.

Bu pargacik serbest halde olursa, yani bu pargacik bir potansiyel i¢inde degilse

bu pargacigin toplam enerjisi asagidaki gibi yazilir (Karaoglu, 2008):

F=P_ (2.1)

21



Bu denklemde E-kinetik enerji, p-par¢acigin momentumu, m-pargacigin
kiitlesidir. Bu parcacik dalga sayisi k ve agisal frekanst w cinsinden yazilirsa enerjisi

ve momentumu asagidaki gibi olur (Ortakaya, 2011):
p = hk (2.2)
E =hw (2.3)
Dalga paketleri Fourier agilimi vasitasiyla diizlem dalgalar cinsinden

yazilabilir (Dereli, 1988). Bu agilimda enerji ve momentum kullanilabilir. Bu Fourier

acilimi asagidaki gibi olur:

1 *© i(px—Et)d Y
= — h .
o0 =z | e T dp 2.4
(2.4) denkleminin zamana gore 1. ve konuma gore 2. tiirevini alalim:

L i(px—Et)

G i

= | Eé@e T dp 25)
azl/J -1 (*® 5 i(px—Et)
& R 2.6
S 3| pme T dp 5)

(2.5) ve (2.6) denklemleri birbiri ile karsilastirildiginda, her bir diizlem dalga
icin (2.1) ifadesinin dogru oldugu goriilir. Bunun i¢in her bir denklem uygun

katsayilara garpildigina bir kismi diferansiyel denklem ortaya ¢ikar (Karaoglu, 2008).

9y h2 9% 2.7
"o T T Zmox
(2.7) denklemine kismi diferansiyel Schrodinger serbest parcacik denklemi
deniliyor (Ortakaya, 2011). (2.1) baglantisini saglaya bilmek i¢in enerji ve momentum
operatorleri asagidaki gibi yazilir. Schrodinger dalga denklemi (2.1) ifadesinin

kuantumsal yazilimidir (Karaoglu, 2008).

0
ih— 2.8
E—>Lhat (2.8)
2 2 a2
p h- 0
2 = 7 2.9
Zm_) 2m 0x? (29)
d
ik 2.10
p - lhax (2.10)

(2.11) ifadesinde sabit V potansiyeli iginde hareket eden pargacigin enerjisi

verilmistir:
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p?
E=—+V (2.11)
2m
(2.11) denkleminde (2.2) ve (2.3) ifadelerini eklersek denklem asagidaki sekli

alir (Ortakaya, 2011):

h2k?
StV (2.12)

Esitlik ortaya ¢ikmasi igin (2.12) ifadesinde kismi tiirevleri yazalim. Alinan
(2.13) denklemi genisletilebilir:

hw =

oY h? 9%y
P 2 2.13
ih ot T 3x2 + Vy (7, t) (2.13)

Momentum vektoriine p = (px, Dy» pz) karsilik gelen dalga sayis1 vektorii k=
(kx,ky, kz) olursa ii¢ boyutlu uzayda dalga paketi asagida gosterildigi sekilde olur
(Karaoglu, 2008):

1 - (7 =
YD =5 f p(k)eiki-wt) g3 (2.14)
Uc¢ boyutlu uzayda Schrodinger denklemi almak igin {i¢ tane tiirev alinip

toplanmalidir (Karaoglu, 2008). Sonugta asagidaki ifade elde edilecektir.

ap R (3% 9% %Y
i — r 2.15
th ot 2m <6x2 0y? + 0z2 VY (215)

Sabit bir V potansiyelinin oldugunu ele alarak dalga fonksiyonunun zamana ve

konuma gore kismi tiirevlerini aldik. Konuma bagl olan V = (#) potansiyeli igin
Scrodinger dalga denklemini yazdik. Schrodinger denklemi vasitasiyla (7, t) dalga

fonksiyonunda zamana gore belirlemek miimkiindiir (Karaoglu, 2008):

o _ (Y Y 9%
T Tom 0P (F 216
ih T 2m<6x2 9y? + 372 + V(7 OY(r,t) ( )
a2y  8%yY . 3%y

(2.16) Schrodinger denkleminde (F-I_W-i_ﬁ) ifadesi Laplasyen

operatorii adlanir (Ortakaya, 2011):

02 02 02 2.17
be_ (P 9% 9% (2.17)
ox? = 0dy? 0z2
H——h—2|72+V (2.18)
- 2m
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(2.18) denklemi Hamiltonyen operatoriidiir (Denizli, 2006). Bu operator
toplam E enerjisinin diferansiyel seklidir. Schrodinger denklemi hamiltonyen
operatorii ile yazilirsa asagidaki sekli alir (Adiyaman, 2013):

L0
lha = Hl/) (219)

(2.19) denkleminin ¢6ziimii sistem hakkindaki bilgileri igeren Y (7,t)

fonksiyonudur.

2.2 Zamandan Bagimsiz Schrodinger Denklemi

Birgok fiziksel sistemlerde tzamanindan bagimsiz olan V(#) potansiyelli
Schrédinger denkleminin ¢oziimii degiskenlere ayirma yontemidir (Karaoglu, 2008).
Zamandan bagimsiz olan Schrodinger denkleminin yazilist asagidaki gibidir

(Adiyaman, 2013).

] A2
iha—‘f ~ g V27 t) + VOY (@ t) (2.20)
Y@ t) = fF(OYE) (2.21)

(2.21) ifadesine degisken ayrimi yontemi deniliyor. Bu yontemde t ve 7 ye

bagli ¢oziimler vardir:

oY(F, ) df
= = () (2.22)
V2(#,t) = fV3(@) (2.23)

(2.22) ve (2.23) ifadelerini Schrodinger denkleminde yerine koyup, denklemin
her iki tarafini (2.21) ifadesine bolsek agagidaki gibi ifade alinir:
1df 1

1 —_——

h* R - (2.24)

(2.24) ifadesinin sol tarafi t degiskenine, sag tarafi () degiskenine baghdir.

Bu esitliligi saglamanin tek yolu, hem sol hem de sag tarafin ayn1 sabite esit olmasidir.

Bu sabite ise E sabiti deniliyor:

_1df
B LA DY@ | = 2.26
S| O VO = E (2.26)
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Her iki denklemin (2.25) ve (2.26) ¢oziimlerine bakalim. Bu denklemlerin

cozlimleri sirasi ile agagidaki gibi verilmistir:

f() = e /R (2.27)

—% V(@) + VEYE) = EP() (2.28)

(2.28) denkleminin ¢6ziimii i¢in V () potansiyelinin verilmis olmas1 gerekir.
(2.28) denklemine zamandan bagimsiz Schrédinger denklemi deniliyor (Adiyaman,
2013). Bu denklemin ¢6ziimii 1 (7) bulunursa, asagidaki gibi olur (Karaoglu, 2008):

IEt

YE O = e Y@ (2.29)
E sabiti bir enerji boyutuna sahiptir ve kompleks degerler alamaz. Eger
kompleks deger alirsa E = E,. + iE; seklinde olur. Bu sekilde yazilarsa kompleks
coziimdeki iistel faktér t - + degerlerinin birinde sonsuz olacaktir ve bu dalga
fonksiyonu gibi kabul edilemez (Karaoglu, 2008).
Olasilik yogunlugu ifadesinde (2.29) ifadesini kullanirsak agagidaki gibi sonug

alinir:

WEDI = P G OPE D = e Ry Pe F Y = [HE)P (230
(2.30) sonucundan goriildigii gibi olasilik dagilimi zamandan bagimsizdir
(Karaoglu, 2008). Buradan elde edilen sonuca gore, elde edilen tiim degerler ve
sistemin fiziksel 6zellikleri zamandan bagimsiz olup zamana gore degismeyecektir

yani kararl1 olacaktir.
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3. ENERJi BANT TEORISi

3.1 Elektron Davramisinin ki Ornegi

Elektronlar farkli malzemeler igerisinde farkli tarzda hareket veya tepki
gosterebilirler. Yani elektronlar serbest halde, atomda veya kristalde farkli hareket ve
tepki gosterebilirler (Aydogan, 2011).

Ik olarak elektronun basit modelde hareketini 6grenip daha sonra elektronun
atomda veya kristalde hareketini 6grenmek lazimdir. Yani bir yari iletken kristalinde
elektronlarn hareketini 6grenmeden 6nce, elektronlarin serbest veya kutu seklindeki

potansiyel kuyusundaki durumunu 6grenmek lazimdir.

3.1.1 Serbest Elektron

Elektron ismi Yunancadan tiiretilmistir ve Ingiliz fizikg¢isi Stoney tarafindan
ilk defa 1894 yilinda kullanilmistir (Hermann vb, 2000). Elektronlar bir sira yollar ile
tiretilebilmektedir. Serbest elektron adi verilen bu elektronlar gaz bosalmalarindan
katot isinlari olarak tiretilmistir. Bu iiretilme atom fiziginin ilk zamanlarinda olan
tiretilmelerdendir. Daha sonra ise gelismeler sonucunda serbest elektronlar
kablolardan termoiyonik salma kullanimiyla elde edilmistir. Serbest elektronlarin bu
tir elde edilmesi giiniimiizde de kullanilmaktadir. Bu tiir serbest elektronlarin elde
edilmesinin en baglica avantajlarindan biri onlarin kolaylikla odaklanabilme ve
ivmelendirilebilmesidir (Hermann vb, 2000).

Atom c¢ekimine maruz kalmayan, c¢evresi ile etkilesmeyen ve sabit bir
potansiyel i¢inde hareket eden elektron serbest elektron olarak adlandirilir (Kitay,
2012). Zamandan bagimsiz olan ve sabit V potansiyeli i¢in bir boyutlu kristale gore
Schrédinger denklemi yazilabilir. Ilk olarak ii¢ boyuttaki denklem igin Schrédinger
denklemi yazip daha sonra tek boyuta indirgeyelim (Durlu vb, 1992):

72
— 5= V(Y. 2) + V(xy,2) - Elp(x,y,2) = 0 (3.1)

Burada m etkin kiitle, E' (sabit) elektronun enerjisidir.

Zamandan bagimsiz olan ve sabit V potansiyeli i¢in yazilmig Schrodinger
denkleminde potansiyel sifira esitlenebilir (Alhamade, 2012). (3.1) denklemi
asagidaki gibi yazilir:
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h? d?
~ oz V) = Ep(x) (3.2)
Y(x) = C; exp(ikx) + Cyexp(—ikx) (3.3)
(3.3) denklemi, (3.2) denkleminin ¢oziimiidiir. (3.3) ifadesinde olan e*** + x
—ikx

yoniinde hareket eden elektronu, e ise —x yoniinde hareket eden elektronu

tanimlar (Aydogan, 2011). Bu denklemlerde olan k ve E asagidaki ifadeler ile bulunur:

/ZmE h%k?
= = 3.4
k e ve E - (3.4)

Burada k ters uzaya ait vektordiir. Ancak bir boyutlu uzayda da skaler say1 gibi

uygulanabilir.
(3.3) ifadesinde elektronlarin +x yoniinde hareket ettigini ele alarak p(x) =
C; exp(ikx) ifadesini dalga fonksiyonuna uygularsak asagidaki ifadeyi almis oluruz

(Aydogan, 2011):

hd
RPRLET

(3.5) ifadesinden ¢ikan sonuca gore k sayisinin i¢inde A ¢arpiminin bulundugu

= C,hke™™ = hky(x) (3.5)

bir momentuma esit oldugunu goérebiliriz.

AE

>

Sekil 9 Serbest bir elektron i¢in E-k degisimi

Serbest elektronun enerjisi, ¢ikan sonuglar gore, Sekil 9 da goriildigi gibi
parabolik fonksiyondur. Bu grafikte, ayni enerji seviyelerine sahip elektronlar k ve —k
momentumuna sahip elektronlardir. Bu elektronlar aynt momentum degerlerine

sahiptir. Ancak zit yonlerde hareket ederler.
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k aslinda uzaysal vektor olarak adlanir. Ancak k degerini dalga vektori

olarakda adlandirmak miimkiindiir. U¢ boyuttaki diizlem dalga hareketini aslinda

21

exp(jkr) terimi temsil eder. Buradan ¢ikan sonuca gore uzaysal dalga boyu A = 7

sOyle yazilir.

3.1.2 Elektronun Potansiyel Kuyudaki Durumu

Incelenmis olan serbest elektrondan sonra bir potansiyel igindeki elektron
parcacigini inceleyelim.

Sekil 10 da goriildiigii gibi, sonsuz bir potansiyel kuyuda bir elektron pargacigi
diisiinelim (Aydogan, 2011). Elektronun sonsuz potansiyel kuyudaki durumu, pozitif
yiiklii ¢ekirdegin elektronu ¢gekme kuvveti gibi elektronu tuzaklayan sonsuz potansiyel
kuyusundaki elektronun durumuna benzer (Aydogan, 2011).

Elektron kuyunun igerisinde hapsedilir ve sinir sartlart Y (x < 0) = P(x >
a) = 0 bu sekilde olur. Burada 0 < x < a ve V = 0 sart1 vardir. Kuyu igerisinde
zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi agagidaki sekilde yazilabilir (Alhamade,
2012).

(3.6)

d?y(x) 2mE
77 + k?YP(x) =0vek = 2

Ikinci dereceden diferansiyel denklemin ¢dziimii asagidaki gibi olur
(Adryaman, 2013):
Y(x) = Asin(kx) + B cos(kx) (3.7)
Y (x = 0) = 0 oldukta bu sart ilk sinir sart1 adlaniyor ve burada B = 0 olur.

Y(x =a) =0 oldukta bu sart ikinci smir sarti olarak adlandirilir ve burada

A sin(ka) = 0 olur. Buradan ¢ikan sonuca gore k asagidaki ifadeye esit olur.

k = % (n=123..) (3.8)

(3.8) ifadesine gore dalga fonksiyonu 1y ve elektronun enerjisi E asagidaki

ifadelere esit olur:

nmx
Y, (x) = A, sin (T) (3.9
2522
E, = "2 :1 a’z (3.10)
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- a) I —_— b) —_—
A
n=3
Vv
n=2
n=1
0 >
- ) - d) o
w [\/\nﬂ N AVAVATS
/-_-\H‘\\ n=1 /\ n=1

Sekil 10 Kutudaki pargacik modeli

Sekil 10 a — Potansiyel kuyunun geometrisi, b — Enerji seviyeleri, ¢ — Dalga
fonksiyonlari, d — Olasilik yogunluklarini gosterir (Aydogan, 2011).

Kutu ig¢indeki elektronun durumu serbest halde olan elektronun durumu ile
benzemektedir, her iki sonugta da enerji momentumun karesinin bir fonksiyonudur
(Gezci, 1992). k ve E serbest elektron durumunda istenilen deger alabiliyordu. Ancak
kutudaki pargacik modelinde E ve k ayrik degerler alir. Potensiyel kuyunun genisligi

ne kadar biiyiik olursa (a — ), k ayrik degerleri birbirlerine o kadar yaklasir.

3.2 Iletkenlik ve Valans Band1
Atomlar kimyasal reaksiyonlara atomlarin en dis kabugundaki elektronlar
vasitastyla girerler. Atom ¢ekirdegine yakin olan elektronlar ise atom ¢ekirdeginde

olan elektrostatik ¢cekim kuvvetinden dolay1 kimyasal reaksiyonlara girmezler.
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Kristallerdeki atomlar da birbiri ile atomlarin en dis kabugundaki elektronlar
vasitasiyla elektriksel iletim olayma gecerler (Aydogan, 2011). Atomlar arasindaki
bag1 olusturmaktan sorunlu bulunan elektronlar en son bantta bulunurlar ve en yiiksek
enerji seviyesine sahiptirler. En diisiik bantlar atom cekirdegine bagli olan 1s?
elektronlart gibi i¢ enerji icerirler.

En yiiksek bantlar ise elektron icermezler. Elektron igeren en son bant ise
Valans bandi adlanir ve bu bant atomlar arasi kovalent bag olusturan elektronlar igerir
(Mckelvey, 1996).

Valans bandimin hemen iizerinde yer alan bant ise iletkenlik bandidir. Diisiik
sicakliklarda yar1 iletkenlerde bu bant bostur ve diisiik sicakliklarda elektron
icermezler (Mckelvey, 1996).

Sicaklik arttik¢a valans bandindaki olan elektronlar atom ¢ekirdegi ile bagini
kopartacak kadar enerjiye sahip olurlar ve iletkenlik bandinda serbest hareket etmek
icin iletkenlik bandma atlarlar (Kuru, 2010). Iletkenlik bandi ile valans bandi
arasindaki enerji farki yasak aralifi veya bant aralifi olarak adlandirilir ve Ej ile
gosterilir (Aydogan, 2011).

Atomlarin periyodik tablodaki yerine gore Sekil 11 de gosterildigi gibi
durumlar olusabilir (Aydogan, 2011).

A: Diisiik sicakliklarda (T = 0) valans band1 kismen elektronlarla doludur.

B: Diisiik sicakliklarda (T = 0) valans bandi tamamen elektronlarla doludur.
Amma gorildiigii gibi bir sonraki enerji bandi valans bandmin iizeri ile
cakismaktadir. Yani yasak bant araligi (Eg < O) sifirdan kiigiikdiir.

C: Valans bandi tamamen elektronlarla doludur ve iletkenlik bandi ile ¢akisan
elektronlar yoktur. Yani yasak bant aralig: (Eg > O) sifirdan biiytikdiir.

D: Valans bandinda elektronlar hemen hemen yoktur. iletkenlik bandi bir az

elektronlarla doludur.

30



>

{letkenlik b.

Valansh.

A B C D

Sekil 11 Metalde, Yari iletkende veya yalitkanda, valans ve iletkenlik band1

Sekil 11 de goriildiigii gibi A ve B durumlarinda en yiiksek enerji seviyeli
elektron kiiciik bir enerji alarak hemen atomu terk edebilir ve kristalde hareket edebilir
(Aydogan, 2011). Bu malzemelere metaller denir. C durumunda ise valans bandindaki
elektronun iletkenlik bandina ge¢mesi i¢in enerjinin bir kismui iletkenlik bandina gecen
elektrona verilmelidir. Bu malzemeler ise yari iletken veya yalitkanlardir. D
durumunda bantlardan biri dolu iken digeri bos olur. iletkenlik bandmin dibi valans
bandinin tepesinin bir az agagisindadir. Bu tiir malzemelere yarimetaldir (Aydogan,
2011).

Yalitkan ve yari iletken arasindaki fark enerji bant araligi E; miktaridir (Kuru,
2010). Yar iletkende Eg4, 2 eV dan daha kiiciiktiir. Oda sicakliginda, elektronun 151k
fotonlar ile uyarilmasi, elektronlara valans bandindan iletkenlik bandina gegmek icin
yeterli enerji verir. Genel olarak bazi yari iletkenlerin yasak enerji araliklari; Galyum
arsenik 1.42 eV, germanyum 0.67 eV, silisyum 1.12eV dir (Aydogan, 2011).
Yalitkanlar yar iletkenlerden daha biiyiik yasak enerji bant araligina sahip olduklari
i¢cin oda sicakliginda elektronlarin iletkenlik bandina ¢ikmasi miimkiin degildir.

Gergek uzayda iletkenlik bandi, valans bandi ve yasak enerji seviyelerini
gosterelim. Sekil 12 de x — kristalde fiziksel bir mesafe, E, valans bandinin

maksimum enerji seviyesi, E,. iletkenlik bandmin minimum enerji seviyesidir
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(Aydogan, 2011). Sekil 12 de yasak enerji bandi araliginda Fermi seviyesini Ef

goriiyoruz. Fermi seviyesi diisiik sicaklikta (T = 0) elektronun maksimum enerjisidir.

EA
Iletkenlik band
Ee
Yasak enerji
aralif Eg Fermi Seviyesi Ef
Ey
Valans bands
-
X

Sekil 12 Gergek uzayda yasak enerji araligi ve Fermi seviyesi

Bu sicakliga baktigimizda fermi seviyesinin altinda kalan valans bandinin
tamamen elektronlarla dolu, fermi seviyesinin iizerindeki iletkenlik bandinin ise
tamamen elektronlarla bos oldugunu goriiriiz. Fermi seviyesi yasak enerji bandinda
olmasma bakmayarak elektronlarla dolu olmasi ihtimaliyeti %50 dir (Alhamade,
2012).

Sekil 13 de enerji bant diyagramlar1 verilmistir. Bu diyagramlar bize yari
iletkenlerin baz1 dzelliklerini sdyleme imkani saglar (Aydogan, 2011). Sekil 13 A da
minimum enerjiye sahip olan iletkenlik bandi ve maksimim enerjiye sahip olan valans
bandi ayn1 k degerine sahipdir. Bu tiir yariiletkenlere direkt yasak enerji aralikli yari
iletken denilir (Aydogan, 2011). Bu tiiriin 6zellikleri daha ¢ok GaAs ile bilesik
olusturan yapilar1 kapsar. Bu tlirde elektronlar momentumu bozmadan valans
bandindan iletkenlik bandina gegebilirler. Sekil 13 B de ise goriildiigi gibi iletkenlik
bandinin minimumu ile valans bandinin maksimumu bir fark olusturuyor (Aydogan,

2011). Bu fark k degerleri ile olgiilityor. Bu tiir yari iletkenler direkt olmayan yasak
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enerji aralikli yari iletkenlerdir (Aydogan, 2011). Bu tiir yar1 iletkenlerde momentum

fark1 olmadan elektron valans bandindan iletkenlik bandina ge¢is yapamaz.

A E(k) B E(k)
B 5k
k[111] k[100] k[111] k[100]

Sekil 13 Yasak enerji aralikli olan yari iletken

3.3 Kristalde Elektronun Etkin Kiitlesi

Onceki boliimlerden ¢ikan sonuca gore katilarda olan elektronun kiitlesi ile
serbest halde olan elektronun kiitlesinin ayn1 oldugunu kabul ettik. Ancak deneysel
veriler sonucunda katilarda olan elektronun kiitlesinin serbest halde olan elektronun
kiitlesinden farkli oldugu goriiliir.

Deneysel verilerin sonucunda katilarda olan elektronun kiitlesine etkin kiitle

denilir ve m* ile gosterilir (Alhamade, 2012). Serbest halde olan elektronun kiitlesi ise

m, ile gosterilir. m* in m, den farki Z— oranindan bulunabilir (Alhamade, 2012). Bu
0

fark bazen birden biiyiik ve bazen de birden kii¢ilik olabilir. Birden biiyiik olmasinin
sebebi bir kristalde hizlandirilan elektron atomlarla ¢arpismasi ve bu carpigsma
sonucunda da elektronun yavaslamasidir. Birden kiiglik olmasinin sebebi ise bagka bir
kristalde olan elektron dalgasi bu kristalde elektrik alaninin tepkisini artirmak i¢in ayni
fazda olmasidir (Durlu, 1992).

Bir elektronun kiitlesi m = F/a ile bulunur. Bu esitlikte a elektronun
ivmesidir. Bir kristalde olan elektrona ise her hangi bir dis kuvvet uygulanirsa buradaki
elektron ona farkl tepki gosterecektir. Her zaman serbest halde olan elektronun kiitlesi

kristalde olan elektronun kiitlesinden farkli olacaktir (Aydogan, 2011):
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h2k? h2
- - 3.11
E=am "= & (3.11)

(3.11) denkleminde elektronun etkin kiitlesini tanimladik. Bu denklemin sag

tarafindaki terimleri kullanarak enerji bandi igerisindeki elektronun etkin kiitlesi

asagidaki gibi yazilir:

B2
m* = W (3.12)
Bu denklemden goriildiigii gibi bir kristalde olan elektronun etkin kiitlesi

serbest halde olan elektronun etkin kiitlesi gibi sabit degildir. k ve E degerlerine
baghdir. Sonuca baktigimizda kiitle farkli enerji bantlarinda farkli degerler aldigim
gorebiliriz.

1) Elektron enerji bandinin iist yarisinda yer alirsa etkin kiitle negatiftir.

2) Elektron enerji bandinin alt yarisinda yer alirsa etkin kiitle pozitiftir.

3) Elektron bir enerji bandinin ortasina yakin bir yerde yer alirsa etkin kiitle
sonsuz olma egilimindedir. Ciinkii baslangigcta k = 0 da olan elektron bir
elektrik alaninda hizlandirildikga kiitlesi gittikge artar ve k = % da sonsuz olur
(Aydogan, 2011).

Kristallerdeki enerji bantlarinin birbirinden oldukga farkli, karmasik olugunu
ve farkli karakteristik Ozellikler sergilediklerini biliyoruz. Sekil 14 de Galyum

Arsenigin hesaplamalar sonucunda elde edilen enerji bant yapisi gosterilmistir

(Aydogan, 2011).
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Sekil 14 GaAs hesaplamalardan elde edilen bant yapisi
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4. SONLU FARKLAR YONTEMIi

Karsimiza ¢ikan diferansiyel denklemlerin ana problemlerinden biri de onlarin
¢Ozlimleridir. Bu diferansiyel denklemler her zaman elle ¢oziile bilmemektedir.
Kuantum mekaniginde de Schrodinger denkleminin her zaman analitik ¢oziimii
yoktur. Boyle durumlarda analitik ¢6ziim yerine numerik ¢oziimlere bagvurulur. Bu

numerik metotlardan en baslicas1 Sonlu Farklar Yo6ntemidir (Karaoglu, 1996).

4.1 Ayriklastirilmis Schréodinger Denkleminin Matris Coziimii

Schrédinger denkleminin her zaman analitik ¢6ziimii yoktur. Bunun yerine
sayisal coziimler kullanilmaktadir. Kuantum kuyu yapilarinin incelenmesinde ve
hesaplama kisminda pek ¢ok sayisal ¢oziimler kullanilmaktadir. Bu tez ¢aligmasinda
ise sonlu farklar yontemine dayanan hesaplar ilizerinde durulacaktir. Schrodinger
denkleminde fark denklemlerini kullanarak bu denklemi matris formuna
doniistiirecegiz.

Asagida ikinci dereceden tiirev fark denklemi olarak yazilmistir (Celik, 2018):

dzf~f(Z+2AZ)—2f(Z)+f(Z—2AZ) 4.1)
dz? ~ (2Az)?
(4.1) denkleminde d?f /dz? oldugundan 2Az — Az doniisiimii yapilabilir ve

ayriklastirilmis Schrédinger denklemi asagidaki gibi olur:

R W e — Ew (4.2)
5 ggz TV(@¥(2) = E¥(2)

(4.2) denkleminde z = 1071°z | E = 1073|e|E ,V = 107 3|e|V ,m* = mm,
dir. Bu esitlikleri (4.2) denkleminde yerine koyup hesapladik da asagidaki ifade alinir:
h210%3 (dzl}’ (4.3)
2mm,le| \ dz?
(4.3) ifadesinde (A21023)/(2m,|e|) = C dir. (4.3) denklemini Az ve C ile

yazarsak asagidaki ifadeyi buluruz:

>+VW=EW

vy (W(z—Az) =2¥(2) +¥(z+ A2)) + V(2)¥(2) = E¥(2) 4.4

(4.4) denkleminde z,,;, < Z < Zyqy degerleri Az ile artarak ayrik degerler
almaktadir (Harrison vb, 2016). Bunlarin yerine i = 0,1,2,3...N olarak indis

kullanildiginda  zy,z;...zy_1,Zy Vve bunlara karsihik gelen ayrik degerler
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Yo, ¥;...Wy_q1, ¥y gibi olur. Bu ayrik degerler ve indisleri Schrodinger denkleminde

yerine koysak asagidaki ifade alinir:
2 (4.5)
—— Y+ (——+V )Y, - ——V,,, = EY,
m(Az)? 1+(m(AZ)2+Vl) Y om(Aaz)? Tt '
(4.5) ifadesini a;, b; ve ¢; seklinde yazarsak (4.6) ifadesini almis oluruz

(Harrison vb, 2016):

ail‘”l-_l + biqjl' + Cilpl'+1 = Elpl (46)
(4.6) ifadesinden ¢ikan sonuglara gore asagidaki esitlilikler alinmaktadir:
C h1023
a; = — = — = C; (47)
m(Az)? 2myle|m(Az)?
(4.7) ifadesinde a; ve c; sabittir ve i-ye bagh degildir:
2C
i = m + ¥, = —2a; +¥; (4.8)

(4.8) ifadesinde olan b; degeri ¥; ile degisen degerdir.
(4.7) ve (4.8) ifadeleri kullanilarak bu denklemler bir matris denklemi
olarak yazilabilir (Harrison vb, 2016):

by ¢ r ¥ v,
a, b, «c, v, v,
@ bioa L I e (4.9)
an-1 bN—l Cn-1 qjN—l qjN—l
aN bN JL lluN _ L lIUN _

Matrisin diyagonal ve diyagonalin sag ve sol tarafindaki ifadeler sifirdan
farklidir. Matriste diger ifadeler ise sifirdir. Sistemin tim 6zdegerlerini
konumlandirmak i¢in dogrudan ¢oziilebilir bir matris 6zdeger problemi vardir. Bu
matris bir 6zdeger matrisidir. NxN &lglide olan kare matrisin 6zdegerleri E,, enerjisi
ile ve her enerji degerlerine karsilik gelen ¥, 6z fonksiyonlari ile verilir.

Burada en diisiik enerjileri yani E;,, <V, bagh ¢oziimlerdir ve bu enerjiler
kuyunun igerisindeki bagl durumlar igindir.

(4.9) matrisinde a;,; = ¢; oldugundan ve 3 ana kdsegeni boyunca sifirdan
farkli terimler i¢erdiginden bu matris simmetrik matris sayilir (Harrison vb, 2016). Bu
matrisler hizli sayisal algoritmalar kullanilarak ¢oziilebilir. Bu tez calismasinda ise

Python bilgisayar programi kullanilarak bu ¢oziimler elde edilmistir.
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Matris yontemi tekrarlanan arama siireci gibi ¢oziimler bulmaz. Bu yontem
makine hassasiyetine yonelik ¢oziimler bulur (Harrison vb, 2016). Yani bu yontemde
sayisal hatalar daha az olur. Bu yontemle hesaplanan dalga fonksiyonlar1 sinirlarda
ayrilamaz.

Schrodinger denklemi bir 6zdeger denklemidir. Bunun iginde tiim dalga
fonksiyonlart yani 6zvektorler birbirine dik olmalidir ve normalizasyon kosulu

saglanmalidir.
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5. HESAPLAMALAR

5.1 Sonlu Kare Potansiyel

Kuantum kuyular1 farkli malzemelerden yapilabilir. Kuyuda ve bariyerlerde
farkli malzemeler kullanilabilir. Bu hesaplamada kuyu GaAs, bariyerler ise AlAs
malzemesinden yapilmis ve sonlu kare potansiyel kuantum Kkuyusu se¢ilmistir.
Kuantum kuyular1 ¢oziiliirken analitik ve numerik hesaplama sekillerinden istifade
edilir. Sonlu kare potansiyel kuantum kuyusunun ise analitik ¢6ziimii olsa da enerji
seviyeleri ve onlara uygun gelen dalga fonksiyonlari numerik olarak ¢oziilecektir.
Asagidaki sekilde GaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmis sonlu kare potansiyel

kuantum kuyusu gosterilmistir.

AlAs GaAs AlAs

V=20

Sekil 15 GaAs ve AlAs malzemelerinden hazirlanmis sonlu kuantum
kuyusunun bant yapisi

Niimerik olarak sonlu kare potansiyel kuantum kuyusunu ¢oziildiigiinde sonlu
farklar yonteminden istifade edilir. Arastirmacilar her hangi bir konuyu arastirdiginda
karsilarina bircok diferansiyel denklemler ¢ikmistir. Bu diferansiyel denklemleri
birgok numerik yollar vasitasiyla ¢ozmiisler. Sonlu farklar yontemi de diferansiyel

denklemlerin ¢6ziim yontemlerinden biridir.

5.1.1 Teori
Schrodinger denklemini sonlu farklar yontemi vasitasiyla c¢ozdiiglimiizde
asagidaki formiil alinir.
aihi—q + bih; + cihiyq = EPy (5.1)
Burada a; ve c; sabittir, i indisine bagli degildir ve b; ise V; potansiyeline baglh

olarak degisir ve asagidaki gibi ifade edilir.
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C h21023

N Ty T 2mglelm(az? 52)
2C '
bi :m'i'vi = —2ai+Vi

Sonlu farklar yontemi kullanilarak bu ifadelerden N X N Olgiide matris
denklemi olusturulur. Denklem (5.2) de olan b; ifadesi matris denkleminin diyagonal
elementleri a; ve c; ise diyagonalin altindaki ve iistiindeki terimlerdir. Genel olarak

matris denklemi asagidaki gibi olur.

by ¢ Re v,

a, b, «c, v, v,
@ bia =gl (5.3)

an-1 bN—l Cn-1 li’N—l WN—I

a’N bN |t IIUN _ L I{IN _

Denklem (5.3) simetrik matris denklemidir ve hizli sekilde algoritmalar
vasitastyla ¢oziilebilir. Bazen kuyu genisligine bagli olarak matris yontemi ile olan
¢ozlimler analitik yontemle olan ¢oziimlerden daha hizli olur (Paul vb, 2016).

Matris yonteminde bulunan sayisal hatalar daha azdir bunun sebebi hesaplanan
makinenin hassasiyetine baglhidir. Smir kosullar1 matrisin kendisinin igerisinde
oldugundan dolay1 hesaplama sonuglarinda dalga fonksiyonlar1 sinirlarda ayrilmaz.

Dalga fonksiyonlarinin matematiksel 6zellikleri karsilastirilin sayisal yontemin
dogru olup olmadigi test edilebilir. Schrodinger denklemi bir 6zdeger denklemidir ve
hesaplama sonucunda elde edilen dalga fonksiyonlari yani 6zvektorler bir birine dik
formatta olmalidir. Bundan baska hesaplamalarda normalizasyon kosulu

saglanmalidir.

5.1.2 Hesaplama

Tezin bu kisminda sonlu kare potansiyel kuantum kuyusunun ilk iki enerji
seviyeleri ve bu enerji seviyelerine uygun gelen dalga fonksiyonlar1 hesaplanmistir.
Tim hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla
yapilmistir.

Hesaplamalar GaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmis sonlu kare potansiyel
kuyusu iizerinde aparilmistir. Kuyu genisligi 100A, bariyer genisligi 2004 olarak

hesaplanmistir. Etkin kiitle m* = 0.067m, olarak secilmistir. Genel olarak
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Al,Ga;_,AsicinV = 0.67 X (1.426) x 103 meV formiiliinden potansiyel hesaplanir.
Burada 0.67 iletkenlik band1 ylizdesidir. Bariyerde AlAs i¢in konsantrasyon x = 1 olur
ve bariyerdeki potansiyel degeri Vz = 1790.91 meV hesaplanir. Kuyuda GaAs igin
konsantrasyon x =0 olur ve kuyudaki potansiyel degeri Vg = 955.42 meV
hesaplanir. Kuyu potansiyelini referans olarak sifir alirsak bariyer potansiyeli V, =
1.79091 — 0.95542 = 835.49 meV olur.

Vs z<—L/2

V(z)={0 —-L/2<z<L)/2 (5.4)
VO L/Z <z
v
|
AlAs AlAs

AV = B3549,m” = 0.067 AV = B3549,m" = 0.067

\J

200 GaAs 300 Z=500
AV =0,m" = 0.067

Sekil 16 Hesaplanmis GaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmis sonlu kare
potansiyel kuyusu

Hesaplamalarda ilk olarak matris denklemini olusturan a;, b; ve c; elementleri
hesaplanmis ve matris denklemi kurulmustur. Hesaplamalarda kuantum kuyusunun

biiylime yoni yani z ekseni (0,500) araliginda se¢ilmis ve Az = 1 olarak kabul

edilmistir.
[114675.60 —56920.30 1
—-56920.30 114675.60 —56920.30 |
[ —56920.30 113840.60 —56?20.30 J (55)
—56920.30 114675.60

Bilgisayar ortaminda Python yazilim programinda matris denklemi yazildiktan
sonra 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulundu. Kare potansiyelin ilk iki enerjisine karsilik

gelen ||? dalga fonksiyonlarmin karesinin grafigi ¢izilmistir.
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Sekil 17 GaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmis sonlu kare potansiyel kuantum
kuyusunun ilk iki enerji seviyelerine karsilik gelen dalga fonksiyonlari ve
potansiyelinin grafigi

Sekil 17 de Mavi renk |y, |2, kirmiz1 renk |, |?, ¢izgili siyah reng ise kuyu
potansiyeli i¢indir. Hesaplamalar sonucunda alinan bu grafik dalga fonksiyonlarinin
karesidir. Hesaplamalar sonucunda GaAs ve AlAs malzemelerinden yapilmis sonlu
kuantum kuyusunun ilk dort enerji seviyesinin degerleri asagidaki tabloda
gosterilmistir.

Tablo 3 Sonlu kare potansiyelinin sonlu farklar yontemi ile hesaplandiktan sonra
alinan enerji degerleri

Enerji seviyesi, n Enerji, E,,
1 41,26

2 163,74

3 362,62

4 624,00

Tim hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python programi vasitasiyla

yapilmistir. Hesaplamalarda kullanilan parametreler “Quantum Wells, Wires and
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Dots” kitabindan alinmis ve hesaplamalarin dogrulugunu test etmek i¢in sonuglar
karsilastirilmistir ve benzeri sonuglar elde edilmistir.

Hesaplamada sonlu farklar yontemi vasitasiyla matris denklemi kuruldu ve
matris denkleminin sonlu kare kuantum kuyusunun ¢6ziimlerinde Oneminden
bahsedildi. Daha sonra matris denklemi kullanilarak dalga fonksiyonlart ve ona uygun

gelen ilk iki enerji seviyelerinin grafigi ¢izildi.

5.2 Harmonik Osilator Potansiyeli

Harmonik osilator de potansiyel uzunluga gore bir parabol fonksiyonudur. Bu
fonksiyonu elde etmek i¢in Al,Ga,_,As malzemesinde x konsantrasyonu [0,1]
arasinda uygun bi¢gimde degistirilir ve potansiyel yer degismenin karesine bagl olarak
degisir (Eisberg, 1961).

Harmonik osilator potansiyeli fizikte yaygin olarak kullanilan bir
potansiyeldir. Molekiillerin  salinimlar1  yaklagik olarak harmonik osilator
potansiyeliyle incelenir. Deneysel veriler sonucunda harmonik osilatér potansiyeli
hafif ¢ekirdekler igin, kare kuyu potansiyeli ise agir ¢ekirdekler igin daha uygun
oldugu goriilmiistir (Tulum, 2013).

5.2.1 Teori

Harmonik osilator potansiyelinin formiilii asagidaki gibidir.
1
V(z) = Ekz2 (5.6)

Burada k osilator sabitidir z kuyunun genisligidir. Kuantum pargaciginin harmonik
osilator potansiyeli igerisindeki davranigi normal elektronun kare kuyu igerisindeki
davranisindan farklidir.

Harmonik osilatdr potansiyelinde kuantum kuyusunun bariyer uzunlugunu b
kuyu genisligini a ile versek denklem (5.6) deki k degeri asagidaki formiilden ¢ikan
sonuca esit olacaktir (Harrison vb, 2016).

1
k = AV¢g (E;ZAS - EgaAs)S(xmak — Xmin) ; (5.7)

Bu c¢alismada sonlu harmonik osilatér kuyusu hesabi yapildi. Bariyerlerde

potansiyel sabit V, degeri ve kuyuda harmonik osilator potansiyeli alindi.
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Vo z<-—L/2
V(z) = %kz2 —L/2<z<L/2 (5.8)
Vs L/2<z
Harmonik osilator potansiyeli hesaplandiktan sonra sonlu farklar yontemi

vasitastyla matris denklemi kurulur.

C h21023
%= _m(Az)Z - 2mylelm(Az)? =G
2C (5.9)
bi :W-I_Vi = —2ai+Vi

Sonlu farklar yontemi kullanilarak bu ifadelerden N X N o6l¢iide matris
denklemi olusturulur. Denklem (5.9) de olan b; ifadesi matris denkleminin diyagonali
a; ve c;ise diyoganelin altindaki ve istiindeki terimlerdir. Genel olarak matris

denklemi agagidaki gibi olur.

by F Yy ¥,

a, by ¢ ¥, ¥,
@ bi ¢ Pl gl (5.10)

An-1 bN—l CN-1 lIIN—I lIIN—I

aN bN B llUN IIUN

5.2.2 Hesaplama

Harmonik osilator potansiyelli kuantum kuyu GaAs ve AlAs malzemelerinden
hazirlanmistir. Bariyerler AlAs, kuyu GaAs malzemesinden hazirlanmistir. Harmonik
osilator potansiyelini hesaplamak i¢in ilk dnce denklem (5.6) deki k degerini bulmak
gerekir. Hesaplamalarda kuyunun genisligi @ = 1004, bariyerin uzunlugu b = 200A
olarak alinmistir. Denklem (5.7) deki x4, = 1Ve X, = 0 olarak alinmustir.
Kuantum kuyusunun biiyiime yonii [—250,250] olarak ve Az = 1 olarak alinmistir.
(5.7) denklemine gore k degerini hesapladigimizda k = 0.668392 alinur.

Harmonik osilator potansiyelini kuyu genisligine gore hesapladiktan sonra
sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N 6l¢iide matris denklemi kurulur ve asagidaki

gibi olur.
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114675.60 —56920.30
—56920.30 114675.60 —56920.30

—

~5692030 113848.60 —56920.30 (5.11)

I ) I
| 5692030 114675.60]

Bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla harmonik osilator
potansiyelinin enerji seviyeleri bulunmus ve asagidaki tabloda verilmistir.

Tablo 4 Harmonik osilator potansiyelinin sonlu farklar yontemi vasitasiyla
hesaplanmasindan alinan ilk ii¢ enerji seviyelerinin degerleri

Durum indeksi, n Ozdeger, E,,(meV)
1 137.46
2 411.70
3 674.99

Hesaplanmis olan bu enerji seviyelerine uygun gelen ||? grafikleri de sekil 18 de
gosterilmigtir.

Tablo 4 de en diisiik ¢ enerji seviyeleri gosterilmektedir. Tabloda gosterilmis
degerleri almak icin kuyu genisligi 100A ve bariyer genisligi ise 2004 olarak alinmis
ve etkin kiitle m* = 0.067m, olarak alinmistir. Bariyerler AlAs oldugu i¢in x = 1
icin V = 835.49 meV olur. Kuyunun minimum degeri sifir alinmistir.

Bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla harmonik osilator
potansiyelinin, enerji degerleri ve buna uygun gelen dalga fonksiyonlarinin grafigi

cizilmistir.
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Sekil 18 GaAs ve AlAs malzemesinden hazirlanmis harmonik osilatér potansiyelli
kuantum kuyusunun ilk {i¢ enerji seviyelerine uygun gelen dalga fonksiyonlariin
grafigi

Sonsuz harmonik osilatér kuyusunda enerji seviyeleri esit olarak artar. Burada
bariyerlerdeki sonlu potansiyelden dolayr enerji seviyelerindeki fark azalmaktadir.
Hesaplamada istifade edilmis veriler “Quantum Wells, Wires and Dots” kitabindan
alinmis ve sonuglar karsilagtirilmistir. Sonug olarak benzeri sonuglar elde edilmistir.

Hesaplamalar igin bilgisayar ortaminda Python programi yazilmistir. {lk olarak
harmonik osilatér potansiyeli hesaplandi. Daha sonra bu potansiyelden istifade ederek
sonlu farklar yontemi ve Python yazilim programi vasitasiyla enerji degerleri ve dalga

fonksiyonunun grafigi ¢izildi.

5.3 Poschl-Teller Potansiyeli

Poschl-Teller potansiyeli ilk defa G.Pdschl ve E. Teller tarafindan 1933 yilinda
“Harmonik olmayan salinicilar icin Kuantum Mekaniksel Yaklasimlar” adli makalede
yer aldi1 (Yanar, 2012). Burada olan potansiyel durumuna bagli olarak Poschl-Teller

potansiyelinin farkl tiirleri vardir. Bu tez ¢alismasinda Trigonometrik Poschl-Teller
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potansiyeli vasitasiyla kuantum kuyularin optik o6zellikleri incelenmistir. Tez
calismasinda GaAs/AlAs kuantum kuyusu i¢in sonuglar elde edilmistir.

Tablo 5 Poschl-Teller potansiyel tipleri

POTANSIYEL ADLARI BiCIMLERI
Trigonometrik Poschl-Teller Potansiyeli V(z) = R2B? [k(k—1) + n(n—1)
(Poschl & Teller, 1933) 2= m |sin2(Bz) " cos?(Bz)

Stiper simetrik Degistirilmis Poschl-Teller

Potansiyeli (Diaz, Negro, Nieto, & Roas- [k +1) y(y—1)
Ortiz, 1999) V@) =a [sinhzaz  cos?az
Hiperbolik  (Modifiye)  Poschl-Teller ha?y(y—1)
Potansiyeli (Fliigge, 1994) Viz) =~ 2m cosh? az

q Parametreli Hiperbolik Poschl-Teller R2a?y(y —1)
Potansiyeli (Arda, Ramazan, & Cevdet, V(z) = — >

2010) 2m coshg az
Genellestirilmis Poschl-Teller Potansiyeli cosh az
(Tao Chen, Yong-Feng Diao, & Chun- V(z) =V, —=——V,—
Sheng Jia, 2009) sinh? az sinh az
q Parametreli Genellestirilmis Poschl-

Teller Potansiyeli (Gao-Feng Wei & Shi- a 1 coshy az
Hai Dong, “The spin symmetry for V(z) =V;— -V, —
deformedg generalized yIEI'(;schl-}'I]'eller sinhg az sinhg az
potential” , 2009)

Ikinci-Tip Poschl-Teller Potansiyeli (Gao- A(A+a) B(B-a)
Feng Wei & Shi-Hai Dong, 2010) V) =~ a2,

Son yillarda kuantum kuyularin ve diisik boyutlu sistemlerin optik
Ozelliklerinin incelenmesi diinya genelinde ilgi ¢cekmege basladi. Bu g¢alismalarda
genellikle optik dogrulama, elektro optik etki ve iicilincii dereceden optik 6zellikler
daha ¢ok incelenmistir. Bu tez ¢alismasinin bu béliimiinde GaAs kuantum kuyusunun
optik ozellikleri Poschl-Teller potansiyeli vasitasiyla incelenmistir.

Poschl-Teller potansiyeli asimetri derecesine sahiptir. Bu asimetri derecesi
ayarlanabilir ve buna karsilik gelen Schrodinger denklemi analitik olarak ¢6ziilebilir
(Yildirnm vb, 2015). Ayarlanabilir asimetrik potansiyelle dogrusal olmayan optik
ozellikler incelenebilir.

G. Poschl ve E. Teller 1933 yilinda Schrodinger denklemini Poschl-Teller
potansiyeli vasitasiyla ¢ozmiistiir ve sonug olarak enerji baglantisi elde etmislerdir. Bu
enerji baglantist bagli durumlari betimleyen bir enerji baglantisidir (Poschl vb, 1933).
Shishan Dong ve Shi-Hai Dong 2001 yilinda Schrodinger denklemini faktorizasyon
yontemini kullanarak degisken Poschl-Teller potansiyeli i¢in ¢6zmiistiir. Sonug olarak

0zdeger vektorleri ile 6zfonksiyonlar1 bulmuslardir (Dong vb, 2002). S. Cruz ve Y.
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Cruz 2008 yilinda Schrédinger denklemini hiperbolik ve trigonometrik Péschl-Teller
potansiyeli i¢in ¢ozmiislerdir ve sonug olarak koherent durumlar elde edilmistir (Cruz
vb, 2008). 2009 yilinda Wen-Chao Qiang ve arkadaslar1 Schrodinger denklemini
¢ozerek sagilma durumlarini bulmuslardir. Bu sonug ikinci Poschl-Teller potansiyeli
i¢in elde edilmistir (Qiang vb, 2009). Chen Chang-Yuan ve arkadaslar1 2012 yilinda
yapilan calismalarda Schrodinger denkleminde degistirilmis  Pdschl-Teller
potansiyelini kullanmistir. Sonug olarak analitik ¢6ziimler vasitasiyla dalga

fonksiyonlarimi hipergeometrik fonksiyonlar olarak yazmistir (Chen vb, 2012).

5.3.1 Teori
Poschl-Teller potansiyelinde potansiyel fonksiyonu asagidaki gibi verilir
(Yildirim vb, 2005):

_RBP[k(k—=1)  n(n—1)
Viz) = 2m |[sin2(Bz) + cos?(fz)

(5.12)

Denklem k,n > 1 olmalidir. Burada z biiyiime yoniidiir. Bu denklem trigonometrik
Poschl-Teller denklemi olarak adlanir. Bu V' (z) denklemi ii¢ parametreden olusur. Bu
parametreler k,n ve B dir. Burada k =n oldugunda simetrik bir denklem olur.
Buradaki denklemde 8 = m/2L alinir. Denklemdeki z degerleri ise kuyunun biiyiime
yoniinii gosterir. Bu calismada (5.12) denklemi kullanilarak k ve z degerlerine gore
ilk 6nce Poschl-Teller potansiyelleri bulunmustur ve z nokta sayisina gore N X N

Olctlide bir matris kurulmustur.

5.3.2 Hesaplama

Potansiyelleri bulmak i¢in (5.12) denkleminde etkin kiitle m* = 0.067,
kuyunun uzunlugu L = 1004, kuyunun z degerleri [0,100] araliginda almmustir ve
arttg miktart Az = 1 olarak segilmistir. Katsayilar n = 2 degeriyle beraber k = 1.2,
k = 2 ve k = 3 degerleri alindi. Hesaplamalarda sonlu farklar yontemi kullanilmustir.
Sekil 19 da elde edilmis grafikler gosterilmistir.

Her z noktas1 ve k degerlerine gore potansiyel degerleri bulunduktan sonra
sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N 6l¢iide matris kuruldu. Matrisin elementleri

asagidaki formiiller vasitasiyla hesaplandi.
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l A 2 L
";CZ (5.13)
bi = mAz? Vi

Burada a;, c;, b; matrisi olusturan elementlerdir; b; matrisin diyagonal terimleridir ve
a; ve c; ise diyagonalin altindaki ve ustiindeki terimleridir. Artis miktar1 Az = 1
oldugu igin Az? = 1 olacaktir. Matrisin diyagonali V (z) potansiyeliyle degisir.

Hesaplarda k = 1.2 , k = 2 ve k = 3 oldugunda matris denklemi sirasiyla asagidaki
gibi elde edildi. Matris denklemlerini olusturduktan sonra bilgisayar ortaminda Python

yazilim programi vasitasiyla 6zfonksiyonlar ve 6zenerji degerleri bulundu.

11717195 —56865.40
[—56865.40 11717195 —-56865.40 ]
[ —56865.40 113795.28 —56865.40 | (5'14)
—56865.40 227474.34
[142200.96 —56865.40 '|
|—56865.40 142200.96 —56865.40 |
| —56865.40 113845.87 —56865.40 | (515)
l —56865.40 227499.04J
199085.07 —56865.40
—56865.40 199085.07 —56865.40
(5.16)

—56865.40 113959.06 —56865.40

—56865.40 227555.18
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Sekil 19 k = 1.2,

k=1.2
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potansiyel grafigi
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Burada mavi ¢izgiler E;, kirmiz1 ¢izgiler E,, yesil ¢izgiler E; enerji
seviyelerine karsi gelen dalga fonksiyonlaridir. Sekil 19 dan da goriildiigii gibi Péschl-
Teller potansiyeli k degerlerine bagli olarak farkliliklar gésterebilir. Burada k = n
icin potansiyel egri f(z) = /4 etrafinda simetrik hale gelir. Potansiyel egri k > 1
oldugunda saga, k <n oldugunda sola kayar. Bu grafiklerde olan dalga
fonksiyonlarmin sekillerinin parabolik dalga fonksiyonlarinin sekillerine benzedigi
gozlemlenebilir. Bunun nedeni potansiyelin minimum degeri etrafindaki
davranisindan kaynaklanir (Zhang vb, 2003).

Tablo 6 Poschl-Teller potansiyelinde k = 1.2, k = 2, k = 3, n = 2 katsayilari ve
L = 100A kuyu genisligi i¢in hesaplanan enerji 6zdegerleri

k Ey(meV) E{(meV) E,(meV)
1.2 143.46 378.79 725.41

2 224.46 504.93 897.12

3 350.74 687.27 1135.61

Sonu¢ olarak trigonometrik Poschl-Teller potansiyeli k degerlerine gore
hesaplandi. Bilgisayar ortaminda yazilan Python programi vasitasiyla Gzenerji ve
ozfonksiyonlart bulundu. Bu sonuglar vasitasiyla Poschl-Teller potansiyelinin dalga
fonksiyonlarin grafigi cizildi. Elde edilen bu grafikler “Nonlinear optical properties
of a Poschl-Teller quantum well” makalesinde olan grafikler ile karsilastirildi ve ayn

sonuglar elde edildi (Yildirim vb, 2005).

5.4 Razavy Potansiyeli

Bu hesaplamada Razavy potansiyeli sabit etkin kiitleli kuantum kuyular i¢in
hesaplandi. Inceledigimiz kuantum kuyusunda dalga fonksiyonlarini ve enerji
seviyelerini hesaplama igin kullanilan yontem bilgisayar ortaminda Python yazilim
programidir ve dogruluk derecesi oldukga yeterlidir. Elde edilen 6zdeger diferansiyel

denklemini ¢6zmek i¢in sonlu farklar yontemi kullanilmstir.

5.4.1 Teori
Degisken etkin kiitleli Schrodinger denklemi asagidaki gibi gosterilir (Liv b,
2017).
h? 1d*9) d [ h? |dy(2)
- - = 17
lZm(z) dz? d(2) lzm(z)l dz +V(2)yY(z) = EY(2) (5.17)
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Burada m(z) degisken etkin kiitle, V(z) Razavy potansiyelidir ve asagidaki
gibi gosterilir (Kasapoglu vb, 2021).

V(2) = VoA cosh (%) _ M]2 (5.18)

Burada z kuantum kuyusunun biiyiime yoniinii, V, potansiyelin minimum
seviyesi A ve M sabit parapetlerdir. Kuantum kuyular bu parametrelerin degerlerine
bagl olarak farkli sekiller alabilir. A > M oldugunda kuantum kuyu yiiksek enerji
degerine sahip olan parabolik kuantum kuyusuna, A = M oldugunda kuantum kuyu
genis tabanli tek kuantum kuyusuna, A < M oldugunda ise kuantum kuyusu
birlestirilmis ¢ift kuantum kuyusuna doniisiir (Kasapoglu vb, 2021). A ve M
parametreleri hesaplama amacgh degistirilebilir. Burada D parametrik kuantum
kuyusunun genisligidir. Hesaplamalarda sabit kiitleli kuantum kuyusu incelenmistir.

Sabit kiitleli kuantum kuyusu incelendigi i¢in sonlu farklar yontemi vasitasiyla

matris denklemi olusturulmustur. Matris denkleminin elementleri asagidaki gibidir.

C
a= ———5, =G,
m(Az)?
5.19
b, = 2¢ +V, o
E T m(az)? T

Burada C normalizasyon sabitidir. b; matrisin diyagonali, a; ve c; ise
diyoganalin sol ve sag elementleridir. Bu elementleri matriste yerine koydugumuzda

matris agsagidaki gibi olur.

bl Cl [ llul llul

a b, c ¥, ¥,
@ b Pilog| ™ (5.20)

aN_1 bN—l CN—l IIUN—I WN—I

ay by IV ¥ Yy

5.4.2 Hesaplama

Hesaplamalarda kullanilan parametreler V, = 228 meV , m* = 0.067m,,
D = 504, ¢ = 3809.9821. Bu parametreler Al, ;Ga, yAs kuantum kuyusuna karsilik
gelir. Biiyiime yonii z [—100,100] araliginda ve Az =1 olarak alinmistir. Bu

parametreler “Effects of intense laser field and position dependent effective mass in
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Razavy quantum wells and quantum dots” makalesinden alinmistir (Kasapoglu vb,
2021).

Razavy potansiyelini hesaplarken A ve M degerlerine bagl olarak {i¢ duruma
bakilmigtir. A ve M degerleri sabit degerler oldugu icin istenilen sayiyr almak
miimkiindiir. Bu sayilar1 almak dalga fonksiyonlarinin potansiyel kuyu icerisindeki
farkliklarmi gostermek i¢in onemlidir. Bu tez ¢alismasinda ii¢ farkli degerler i¢in
hesaplamalar yapilmistir. Tiim hesaplar bilgisayar ortaminda Python yazilim programi
vasitasiyla yapilmistir.

Birinci durum A = 2,M =1 degerlerine goére hesaplanmistir. Bu degerler
(5.18) denkleminde yerine koyulup daha sonra Razavy potansiyelleri z biiylime
yoniine bagli olarak bulunmustur. Potansiyeller bulunduktan sonra sonlu farklar

yontemi vasitasiyla N X N dlgede simetrik bir matris denklemi kurulmustur.

123013.78 —56865.40
[—56865.40 123013.78 —56865.40 ]

‘ —56865.40 11400834 —56865.40 ’ (5.21)

l —568.65.40 123013.78J
(5.21) matris denklemini kurduktan sonra Python yazilim programi vasitasiyla

enerjiler ve dalga fonksiyonlar1 bulunmustur.
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Sekil 20 A = 2 ve M = 1 i¢in dalga fonksiyonunun aslilik grafigi

Burada mavi ¢izgi E, , kirmiz1 ¢izgi E, enerji seviyelerine uygun gelen dalga
fonksiyonlariin karesi ve siyah ¢izgi Razavy potansiyelinin z den aslilik grafigidir.
Sekil 20 de A> M oldugu zaman ig¢in tek potansiyel kuyusu olusur. Bu kuyunun z =
0 da enerjisi V(0) = Vo(4 — M)? olur. A — M = m oldugunda, m’nin degeri arttik¢a
kuyunun dibi karesel olarak daralr, kuyu genisligi azalir.

Tablo7 A = 2,M = 1 oldugunda Razavy potansiyeli i¢in hesaplanan ilk iki enerji

Ozdegerleri
n E, (meV)
1 338.70
2 575.31

Tablo 7 de gosterilen enerji 6zdegerleri uygun olarak sekil 20 deki dalga
fonksiyonlarmin y ekseni boyunca baslangi¢ degerlerine uygun gelir.

Ikinci durum A = 2, M = 2 degerlerine gore hesaplanmistir. Sekil 21 de A =
M oldugu i¢in potansiyel kuyusu, z = 0 da diiz hale gelir. Degerlere goére Razavy
potansiyelleri hesaplandiktan sonra N X N 0lciide simetrik matris denklemi

kurulmustur.
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120332.13 —56865.40
—56865.40 120332.13 —56865.40

—

—56865.40 11373118 —56865.40 (5.22)
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Sekil 21 A = 2 ve M = 2 i¢in dalga fonksiyonunun ashlik grafigi

Burada mavi ¢izgi E; , kirmizi1 ¢izgi E, enerji seviyelerine uygun gelen dalga
fonksiyonlariin karesi ve siyah ¢izgi Razavy potansiyelinin grafigidir. Tablo 8 de ise
hesaplamalar sonucunda elde edilmis Razavy potansiyelinin A =2 ve M =2
degerlerine gore ilk iki enerji 6zdegerleri gosterilmistir. Sekil 21 de gosterilen dalga
fonksiyonlariin karesinin grafigi bu enerji degerlerine uygun gelmektedir.

Tablo 8 A = 2, M = 2 oldugunda Razavy potansiyeli i¢in hesaplanan ilk iki enerji

Ozdegerleri
n E, (meV)
1 53.96
2 194.95

Ucgiincii durum A = 2, M = 3 degerlerine gore hesaplanmigdir. Degerlere gore
Razavy potansiyelleri hesaplandiktan sonra N X N Ol¢lide simetrik matris denklemi

kurulmustur.
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118106.48 —56865.408
—56865.40 118106.48 —56865.40

—

—56865.40 113944.24 —56865.40 (5'23)

. |
5686540 118106.48]
Sekil 22 de A = 2, M = 3 degerlerine gore dalga fonksiyonlarmin Kkaresinin

——

grafigi verilmistir. Bu grafikte A < M oldugu i¢in potansiyel kuyusu, z = 0 da bir

maksimum degere sahiptir. z = +z, noktasinda kuyunun minimum degerleri
Acosh (%0) — M = 0Oile hesaplanir. Bu durumda kuantum kuyusunun yapisi iki

minimuma ve bariyerin yiiksekligine bagli oldugu i¢in, kuyu ¢ift kuantum kuyusu olur.
M — A =n oldugunda n degeri arttikca bariyer yliksekligi ve minimumlar arasi
mesafe artar. M degeri artarsa ve n degeri sabit olursa minimumlar arasindaki mesafe
azalir, ancak bariyerin yiiksekligi sabit kalir. Bu durumda iki potansiyel kuyu

arasindaki baglanti artar.
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Sekil 22 A = 2 ve M = 3 i¢in dalga fonksiyonunun karesinin grafigi

Burada mavi ¢izgi E;, kirmiz1 ¢izgi E, enerji seviyelerine uygun gelen dalga

fonksiyonlarinin karesi ve siyah ¢izgi Razavy potansiyelinin z den aslilik grafigidir.
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Tablo 9 da ise hesaplamalar sonucunda elde edilmis Razavy potansiyelinin A = 2 ve
M = 3 degerlerine gore ilk iki enerji 6zdegerleri gosterilmistir. Sekil 22 de gosterilen
dalga fonksiyonlarinin karesinin grafigi bu enerji degerlerine uygun gelmektedir.

Tablo 9 A = 2, M = 3 oldugunda Razavy potansiyeli i¢in hesaplanan ilk iki enerji

Ozdegerleri
n E, (meV)
1 132.13
2 154.15

Bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla Razavy
potansiyelleri hesaplandi. Potansiyeller hesaplanirken (5.18) denkleminde olan A ve
M degerleri ayri-ayr1 alindi. A ve M degerlerinden ashi olarak farklt Razavy
potansiyelleri hesaplandi. Sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N dlgiide simetrik
matris denklemi kuruldu. Bu denklem kurulurken sabit etkin kiitleden istifade edildi
ve istifade edilen tiim degerler Al 3Gag 7As icin hesaplandi. Python yazilim programi
vasitastyla elde edilen degerlerden dalga fonksiyonunun aslilik grafikleri olusturuldu.
A=2,M=1ve M = 3 degerlerine gore grafikler elde edildi. Sekil 20 A > M, Sekil
21 A = M, Sekil 22 A < M degerleri i¢in grafikler verildi. Bu degerlerden asli olarak
simetrik ve ¢ift kuantum kuyusu elde edildi. Hesaplamalarda istifade edilen degerler
ve sonuglarda alinan grafikler “Effects of intense laser field and position dependent
effective mass in Razavy quantum wells and quantum dots” adli makalede olan

sonuglar ile karsilastirildi ve benzeri sonuglar elde edildi.

5.5 Wood-Saxon Potansiyeli

Wood-Saxon potansiyeli ilk defa agir ¢ekirdegin ve bir niikleonun etkilesimini
aciklamak i¢in Wood ve Saxon tarafindan ortaya koyulmustur (Saxon vb, 1954). Bu
hesaplamada Wood-Saxon potansiyeli vasitasiyla kuantum kuyusunun elektronik
ozellikleri hesaplanmistir. Etkin kiitle yaklasimi ve zarf dalga fonksiyonu vasitasiyla
Wood-Saxon kuantum kuyusunun enerjileri ve dalga fonksiyonlari hesaplanir
(Restrepo vb, 2015). Wood-Saxon kuantum kuyusundaki elektronun hapsedilmesi
elektrik ve manyetik alanlar1 uygulandiginda degisebilir.

Optoelektronik nano yapili her hangi bir cihazin temel 6zelligi kuantum
kuyusunun enerji seviyeleridir. Burada yap1 biiyiidiigiinde enerji seviyelerinin

diizenini degistirmek zordur (Restrepo vb, 2015). Malzemenin fiziksel yapisini
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degistirmeden enerji seviyelerinin diizenini degistirmenin farkli yontemleri vardir. Bu
yontemlerden biri Wood-Saxon potansiyelini kullanmaktir (Xie, 2009). Wood-Saxon
potansiyeli iki ayarlanabilir parametreye sahiptir. Buda elde edilen sonuglarin
dogruluk olasiligimi artirir (Xie, 2009). Dolayisiyla bu hesaplamada Wood-Saxon

potansiyeli vasitastyla kuantum kuyularin optik 6zellikleri agiklanmustir.

55.1 Teori
Wood-Saxon potansiyeli yogun lazer alani altinda hesaplanmistir. Lima ve
digerleri yogun lazer alan1 olmadan Wood-Saxon potansiyelini asagidaki gibi
tanimlamiglardir (Lima vb, 2009).
A V,
T+ explZy — /1] 1+ expl(Zo + 2)/1]
Burada Z, = L/2, L kuantum kuyusunun genisligi, y bariyer egimliligini

Vws(2) = (5.24)

tanimlayan parametre ve z = 0 kuyunun merkezidir. Hesaplamada olan kuantum
kuyusu GaAs/AlAs malzemelerinden hazirlanmistir. Kuantum kuyusunda enerji
seviyeleri ve onlarin dalga fonksiyonlari sonlu farklar yontemi vasitasiyla bilgisayar
ortaminda Python yazilim programi ile bulunmustur.

Sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N 6lciide matris denklemi kurulmustur.

C
a= ———5=¢C,
m(Az)?
5.25
b, = 2t +V, >
ETm(az)?

Burada a;, b;, c¢; matrisi olusturan elementlerdir. b; matrisin diyoganel
elementi, a; ve c; ise diyoganelin solunda ve saginda yerlesen sabit elementlerdir.

Dolayisiyla matris denklemi asagidaki gibi olur.

_bl (o8} Tr "1,1 T [ "1]1 ]
a, b, c, v, v,
@ b G Pl gl W (5.26)
an-1 bN—l Cn-1 WN—I lIlN—l
ay by IL ¥ ¥y

5.5.2 Hesaplama
Bu hesaplamada GaAs/AlAs kuantum kuyusunun optik ozellikleri Wood-

Saxon potansiyeline gore hesaplanmistir. Wood-Saxon potansiyeli vasitasiyla
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kuyunun  dalga  fonksiyonlarmin  karelerinin  grafikleri  olusturulmustur.
Hesaplamalarin dogrulugunu kontrol etmek i¢in ilk basta degerler “Intense laser field
effects on a Wood-Saxon potential quantum well” makalesinden alinmis ve
sonuglarda elde edilen grafikler bu makaledeki grafikler ile karsilastirilmistir. Daha
sonra hesaplamalar GaAs/AlAs kuantum kuyusuna gore aparilmistir. Hesaplamalarda
istifade edilen degerler V,, = 835.49 meV, m* = 0.067m, (m, serbest elektronun
kiitlesi), L = 100 A, Z, = L/2 oldugu i¢in Z, = 50 A olucaktir. Bariyer genisligi ise
200 A olarak secilmistir. Hesaplamalarda kuyunun z biiyiime koordinati [—250,250],
Az = 1 olarak alinmistir.

Wood-Saxon potansiyel formiiliindeki y degerini y = 10 A alirsak bu deger
hesaplama sonuglar1 i¢in makul bir deger anlamina gelir. Bu deger yeni nesil
teknolojilerde tipik bir diflizyon uzunluguna karsilik gelir (Gossner vb, 1995). y =
0.1 A oldugunda sonlu kare kuantum kuyusuna yaklasir ve elde edilen enerji
Ozdegerleri sonlu kare potansiyel kuyuda elde edilen enerji 6zdegerleri ile benzer
olacaktir.

flk olarak (5.24) denkleminde ¥ = 10 A alind: ve Wood-Saxon potansiyeli z
biiyiime yoniine gore hesaplandi. Daha sonra sonlu farklar yontemi kullanilarak matris

denkleminin elementleri hesaplandi ve N X N 6l¢iide matris denklemi kuruldu.

114566.30 —56865.40
—56865.40 114566.30 —56865.40
—56865.40 11375893 —56865.40 (5'27)

—568.65.4-0 114566.30
Matris kurulduktan sonra bilgisayar ortaminda Python yazilim programi

vasitastyla dalga fonksiyonlarimin aslilik grafigi olusturuldu.
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Sekil 23 GaAs/AlAs Kuantum kuyusu i¢in Wood-Saxon potansiyelinin grafigi

Sekil 23 de mavi ¢izgi E; enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin, kirmizi ¢izgi E, enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonunun
karesinin, siyah ¢izgi ¥ = 10 A oldugunda Wood-Saxon potansiyelinin grafigi ve
kesikli siyah ¢izgi ise ¥ = 0.1 A oldugunda Wood-Saxon potansiyelinin grafigidir.
Farkli elektrik ve manyetik alanlar1 uygulandiginda kuyu farkl sekiller alabilir. Sekil
23 deki dalga fonksiyonlarmin grafigi y = 10 A i¢in yapilmuisdir. Grafikdende
goriildiigii gibi simetrik kare potansiyel kuyu elde edilmistir.

Tablo 10 y = 10 A oldugunda Wood-Saxon potansiyeli igin hesaplanan ilk iki enerji

0zdegerleri
n E, (meV)
1 86.85
2 260.85

Daha 6ncede soylenildigi gibi y = 0.1 A oldugunda kuyu kare kuyu haline

gelir ve enerji Ozdegerleri sonlu kare kuantum kuyusunda elde edilmis enerji
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Ozdegerlerine benzerlik teskil eder. Tablo 11 ve Tablo 3 karsilastirildiginda bu
benzerligi gormek miimkiindiir.

Tablo 11 ¥ = 0.1 A oldugunda Wood-Saxon potansiyeli i¢in hesaplanan ilk iki enerji

Ozdegerleri
n E, (meV)
1 41.27
2 163.77

Wood-Saxon potansiyeli hesaplandiktan sonra bilgisayar ortaminda Python
yazilim programi vasitasiyla dalga fonksiyonlar1 hesaplandi ve grafigi ¢izildi. Sonug
olarak bu hesaplamalarda y bariyer egimliliginin degerine gore dalga fonksiyonlarinin
grafigi ¢izildi ve y = 0.1 A oldugunda dikdortgen kuantum kuyusu elde edildi. Farkli
elektrik ve manyetik alanlarda yogunlastirilmis lazer etkisi vasitasiyla bu kuyular

farkli sekiller alabilir (Restrepo vb, 2015).

5.6 Rosen — Morse Potansiyeli

Yiiksek kaliteli yariiletken heteroyapilar Metal Organik Kimyasal Buhar
Biriktirme ve Molekiiler Isin Epitaksi yontemleri vasitasiyla tiretilmektedir (Tiirkoglu,
2021). Bu yiiksek kaliteli yariiletken heteroyapilar kuantum kuyular olarak
adlandirilir. Bu yontemler vasitasiyla parabolik, kare, yar1 parabolik, simetrik ve
asimetrik, ters parabolik, V potansiyeli, Rosen-Morse, Poschl-Teller, Morse gibi farkli
geometrilere sahip kuantum kuyular elde edilir (Hien vb, 2020). Bu kuantum
kuyularin hepsi onemli fiziksel 6zelliklere sahiptir. Bu fiziksel ozelliklerden en
onemlisi enerji seviyeleri arasinda olan optik 6zelliklerdir. Bu yar1 iletken kuantum
kuyular1 farkli geometri sekillerine sahiptir ve bu sekillerde elektronun kuyu igerisinde
durumunu etkiler. Farkli geometriye sahip yariiletken kuantum kuyular: farkls alt bant
enerji seviyelerine sahiptir ve bu enerji seviyelerinde ilk enerji seviyesi ile taban enerji
seviyesi arasindaki fark kiigiiktiir. Bu yapilar biiylik dipol matris elemanlarina
sahiptirler. Bu 0Ozellikler bu yapilarin optik 6zelliklerini biiylik oranda etkiler
(Tirkoglu, 2021). Bu fiziksel 6zelliklere sahip olan bazi lazerler, fotodiyotlar, optik
anahtarlar gibi optoelektronik aygitlar bu yariiletken kuantum kuyular1 vasitasiyla
tiretilebilmektedir (Nakamura vb, 1993). Kuantum kuyularin elektronik 6zelliklerini
incelerken bazen dis etkileri de dikkate almak gerekir ve bunun iizerinde halen daha

onemli calismalar yapilmaktadir. Yogun lazer alani altinda kuantum kuyularin
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ozelliklerinin incelenmesi her gecen giin daha da gelismektedir. Nano-fabrikasyon
alaninda gelismeler sonucunda, son yillarda kuantum kuyularin 6zelliklerinin
incelenmesi daha da kolaylasmustir (Rezaei vb, 2010).

Calismanin bu kisminda Rosen-Morse potansiyelinden istifade edilerek
GaAs/AlAs kuantum kuyusunun elektronik ozellikleri incelenmistir. Hesaplamalar
yapilarken dig etkiler hesaba katilmamustir. Etkin kiitle ve parabolik bant yaklagimi
cergevesinde Oz-enerjiler ve 6z-fonksiyonlar hesaplanmistir ve sonug¢ olarak dalga

fonksiyonlarinin karelerinin grafigi elde edilmistir.

5.6.1 Teori

Calismanin bu kisminin amact Rosen Morse potansiyeli vasitasiyla kuantum
kuyusunun elektronik 6zelliklerinin incelenmesidir. Vg, (z) Rosen-Morse potansiyeli
asagidaki gibi gosterilir (Rosen vb, 1932).

Vem(2) = —V;sech?(nz) + V,tanh?(nz) (5.28)

Burada V; ve V, Rosen Morse kuantum kuyusunda derinlik potansiyelleridir,
ise kuantum kuyusunun genislik parametresi, z ise kuantum kuyusunun biiyiime
yoniidiir.

Calismanin bu kisminda 6zenerjiler ve 6zfonksiyonlar bilgisayar ortaminda
Python yazilim programi vasitasiyla hesaplanmigtir. Rosen-Morse potansiyelleri V;, V,
ve 71 degerlerine gore hesaplandiktan sonra sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N

Ol¢iide matris denklemi kurulmustur. Hesaplamalar yapilarken dis etkiler hesaba

katilmamastir.
— C —
N (Y A
2 (5.29)
bi = m + Vi

Burada a;, b;, c; matrisi olusturan elementlerdir. b; matrisin diyagonali, a; ve

¢; 1se diyoganalin sol ve sag tarafinda olan sabit elementlerdir.

by Tr ¥ 1 RZE
a, bz Cy llUZ IIUZ
a b ¢ Pilo gl ¥ (5.30)
an-_1 bN—l Cn-1 llUN—l SUN—I
ay by 1L ¥ Yy
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5.6.2 Hesaplama

Hesaplamalarda kuantum kuyusu GaAs malzemesinden bariyerler ise AlAs
malzemesinden yapilmistir. GaAs/ AlAs kuantum kuyusununun elektriksel 6zellikleri
Rosen-Morse potansiyeli vasitasiyla agiklanmistir. Tiim hesaplamalar bilgisayar
ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla hesaplanmistir. Hesaplamalarda
istifade olunan degerler “The laser field controlling on the nonlinear optical
specifications of the electric field-triggered Rosen-Morse quantum well” adli
makaleden gotiiriilmiistiir ve sonuglar karsilagtirilmigtir.

Sonuglar V3, V, ve n degerlerine bagli olarak iki durumda hesaplanmistir. Tiim
hesaplamalarda Rosen-Morse kuantum kuyusunun biiyiimii yonii z(—500,500) ve
Az = 1, etkin kiitle m* = 0.067m, (m, elektronun kiitlesidir) olarak gotlirilmistiir.

Birinci durumda V; = 75meV , V, =250 meV ve 1 = 0.015A olarak
gotiirtilmistir. V5 in ikinci bir degeri ise V3 , = 150 meV olarak gotiiriilmiistiir. Yani
birinci durumda n ve V, degerleri sabit olarak kalacak ve hesaplama V; degerlerine
gore hesaplanacaktir. (5.28) denkleminde V; = 75 meV ve V; , = 150 meV degerine

gore hesaplanmis matris denklemi asagidaki gibi olmustur.

[113980.81 —56865.40
—56865.40 113980.81 —56865.40 (5 31)

—56865.40 113691.62 —56865.40

—56865.40 113980.81

[113980.81 —56865.40
—56920.30 113980.81 —56865.40 (5 32)

—56865.40 11382530 —56865.40

56865.40 113980.81.
Python yazilim programinda matris denkleminden kodlar vasitasiyla Rosen-
Morse kuantum kuyusunun enerji 6zdegerlerinin karesine uygun gelen dalga

fonksiyonlarmin Karelerinin grafigi ¢izildi.
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Sekil 24 Rosen-Morse kuantum kuyusu ve ilk en diisiik dort enerji 6zdegerlerinin
karesine karsilik gelen dalga fonksiyonlarinin grafigi

Burada Diiz cizgiler V; = 75 meV, kesikli ¢izgiler V;, = 150 meV, V, =
250 meV ve = 0.015 A dur. Sekil 24 de siyah ¢izgiler Rosen-Morse potansiyelinin
grafigi, mavi gizgiler E; enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun karesinin
grafigi, kirmiz1 ¢izgiler E, enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigi, yesil ¢izgiler E3 enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigi, sar1 ¢izgiler E, enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigini gosterir. Grafikten de gortildigi gibi V; potansiyeli 75 meV dan
150 meV a artiinda Rosen-Morse kuantum kuyusunda bagli durumlarin enerji
seviyeleri artir. Burada olan enerji bosluklar1 V; potansiyelinin artmasi ile derinlesir
ve buda rezorans enerjilerinde maviye kaymaga sebep olur. Bu artis ikinci ve tigiincii
harmonik nesil elemanlarmin azalmasina sebep olur. Ikinci ve {iiincii harmonik nesil
genlikleri azalir. Asagidaki tablolarda V; degerlerine gére Rosen Morse potansiyelinin

ilk dort enerji 6zdegerleri gosterilmistir
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Tablo 12 = 0.015 A, V;, = 75 meV ve V, = 250 meV oldugunda Rosen Morse
potansiyeli i¢in hesaplanan ilk dort enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 —16.59

2 —46.18

3 87.40

4 165.81

Tablo 137 = 0.015 A, V;, = 150 meV ve V, = 250 meV oldugunda Rosen Morse
potansiyeli i¢in hesaplanan ilk dort enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 —84.57

2 33.47

3 125.92

4 192.80

Ikinci durumda ise V; = 150 meV, V, = 250 meV sabit olarak gétiiriilmiisdiir.
Bura hesaplamalar n degerlerine gore degisecektir. n = 0.0075A ven = 0.015 A
degerlerine gore hesaplamalar aparilmis Rosen-Morse potansiyelleri hesaplanmuistir.

Bu degerlere gore matris denklemleri sirasiyla asagidaki gibi verilir.

[113980.08 —56865.40
—56865.40 113980.08 —56865.40 (5 33)

—56865.40 113666.97 —56865.40

—56865.40 113980.08-

[113980.81 —56865.40
—56865.40 113980.81 —56865.40 (5.34)

—56865.40 113655.88 —56865.40

5686540 113980.81.
Sekil 25 de Rosen-Morse kuantum kuyusunun n degerlerine gore dalga

fonksiyonlariin ve ilk en diisiik dort enerji seviyelerinin grafigi ¢izildi.
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Sekil 25 Rosen-Morse kuantum kuyusu ve ilk en diisiik dort enerji 6zdegerlerinin
karesine karsilik gelen dalga fonksiyonlarinin aslilik grafigi

Burada Diiz ¢izgiler 1 = 0.0075 A, kesikli cizgiler n = 0.0154, V; =
75 meV ve V, = 250 meV. Sekil 25 siyah ¢izgiler Rosen-Morse potansiyelinin aslilik
grafigi, mavi gizgiler E; enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun karesinin
grafigi, kirmiz1 ¢izgiler E, enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigi, yesil ¢izgiler E3 enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigi, sar ¢izgiler E, enerji 6zdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun
karesinin grafigini gosterir. Grafikten de goriildiigli gibi maviye kaymanin sebebi
Rosen-Morse kuantum kuyusunun daralmasidir. Bu daralma 7 degerine baglh olarak
degisir. n degerinin artmasi rezonans genliginde azaltir. n degerinin azalmasi ile enerji
bosluklar1 daralmis daha kararli bir hale gelmis, enerji bosluklarinin daralmasi ise
rezonansta maviye kaymaga sebep olmustur. Bu halde kuantum kuyularin daralmasi
rezonans tizerinde dalgalanmaya neden olur.

Asagidaki tablolarda n degerlerine gére Rosen Morse potansiyelinin ilk dort

enerji 6zdegerleri gosterilmistir
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Tablo 141 = 0.0075 A, V; = 75 meV ve V, = 250 meV oldugunda Rosen Morse
potansiyeli i¢in hesaplanan ilk dort enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 — 4431

2 13.84

3 65.68

4 110.97

Rosen-Morse potansiyel formiilii kullanilarak GaAs/AlAs kuantum kuyusunun
elektronik 6zellikleri agiklandi. Hesaplamalar iki durumda yapildi. Birinci durumda
hesaplamalar V; potansiyelinin adig1 degerlere gore, ikinci durumda ise 7 niin aldigi
degerlere gore hesaplamalar aparildi. Sonug olarak grafiklerden de goriildiigii gibi V;
potansiyelinin artmast kuantum kuyusunun c¢ekiciliginin artmasina ve rezonans
frekanslarinda maviye kaymaga yol acti. 7 degerlerinin artmasi ise kuantum
kuyusunun cekiciliginin azalmasina yol acdi. Ikinci ve iigiincii harmonik nesil
genlikleri V; ve n degerlerinin artmasi ile azaldu.

Tiim hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla
apartlmistir. Hesaplamalarda kullanilan degerler “The laser field controlling on the
nonlinear optical specifications of the electric field-triggered Rosen-Morse quantum
well” adli makaleden gotiirilmiis ve sonuglar karsilagtirllmistir benzeri sonuglar elde
edilmistir (Ungan vb, 2020). Rosen-Morse potansiyeli son yillarda gelismis nano-
fabrikasyon yontemleri vasitasiyla iiretilir ve optik ozellikleri cihaz tasarimlarinda

kullanilir.

5.7 Helman Potansiyeli

GaAs/AlAs malzemelerinden hazirlanmis kuantum kuyusunun elektronik
ozellikleri teorik olarak incelenmistir. Bu elektronik ozellikler Helman potansiyeli
vasitasiyla arastirilmistir. Bu hesaplamalarda dis etkenler dikkate alinmamistir.
Helman potansiyeli formiiliinde olan V, ve n degerleri degistirilerek kuyunun optik
ozellikleri tizerindeki etkisi arastirilmistir. Bu hesaplamalar1 yapmak i¢in Schrodinger
denklemi Hellman potansiyel formiiliine gore ¢Oziilmiis ve sonlu farklar yontemi
vasitastyla dalga fonksiyonlar1 ve ona karsilik gelen enerji seviyeleri hesaplanmis ve
grafigi ¢izilmistir.

Son yillarda kuantum kuyular, kuantum noktaciklar ve kuantum teller gibi

asimetrik kuantum yapilarinin optik 6zellikleri hem teorik hem de deneysel olarak
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hesaplanmistir. Son yillarda bazi yontemler vasitasiyla kuantum kuyularinin farkl
sekilleri incelenmistir. Molekiiler epitaksi ve kimyasal buhar biriktirme yontemleri
vasitasiyla farkli sekillere sahip kuantum kuyular glinimiizde incelenmektedir (Azeza
vb, 2011). Kuantum kuyularinin bu sekillerini kullanarak, metaforik veya modiilasyon
teknikleri vasitasiyla farkli potansiyel gesitleri elde edilebilir (Durmuslar vb, 2021).

Kuantum kuyularinda olan potansiyel profilleri elektrik ve manyetik
alanlarinin etkisi ile degisebilir (Durmuslar vb, 2021). Elektik alanlarinin dogru
sekilde uygulanmasi sonucunda kuyuda elektronlar daha diisiik bolgelere dogru gider
ve dalga fonksiyonlar1 ve enerji seviyelerinin konumunu etkiler.

Son yillarda kuantum kuyularinin optik 6zelliklerini hesaplamak i¢in bir¢ok
teorik ve deneysel c¢alismalar yapilmistir. V sekilli kuantum kuyular iizerinde
caligmalar (Karimi vb, 2014), parabolik kuantum kuyular {izerinde c¢aligmalar
(Kasapoglu vb, 2017) ve dereceli kuantum kuyular {izerinde yapilmis olan ¢alismalar
(Oztiirk vb, 2014) 6rnek verilebilir.

Bu hesaplamada Helman potansiyeline sahip olan kuantum kuyularin enerji
seviyeleri incelenmistir. Elde edilen sonuglar vasitasiyla yeni nesil kuantum kuyulari

tasarlanabilir (Durmuslar vb, 2021).

5.7.1 Teori
Hesaplamanin bu bdliminde Helman potansiyeli vasitasiyla kuantum
kuyularmn dalga fonksiyonlari ve enerji seviyelerinin nasil hesaplandigi arastirilmistir.

Vioup(2) Hellman potansiyelidir ve asagidaki ifade ile yazilir (Mathe vb, 2021).

W, W (5.35)
Vigup(z) = — E + 7277 exp(—nz)

Burada V,, ve n ayarlanabilir fiziksel sabitlerdir. Bu hesaplamada Helman potansiyel

formilii vasitasiyla z biiylime yonii boyunca potansiyeller hesaplandi. Bilgisayar
ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla ve sonlu farklar yontemi vasitasiyla
N X N olgiide matris denklemi kuruldu. Asagida matris denkleminin elementleri ve

matris denkleminin bu elementler vasitasiyla yazilimi verilmistir.

— C —
U T T
2¢
=4y (5.36)
b= esa Vi
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Burada C normalizasyon sabitidir. b; matrisin diyoganali, a; ve c; ise
diyoganalin sol ve sag elementleridir. Bu elementleri matriste yerine koydugumuzda

matris asagidaki gibi olur.

by ¢ r Y v,
az b2 Cz '1”2 q’z
a; bi Ci lpi —F lpi (537)
an-1 bN—l Cn-1 lIJN—l lIIIV—Z[
a’N bN It IIUN _ L IIUN _

5.7.2 Hesaplama

Bu hesaplamada GaAs/AlAs kuantum kuyusunun Hellman potansiyeli
vasitasiyla optik 6zellikleri hesaplanmistir. Hesaplamalarda elektronun etkin kiitlesi
m* = 0.067m,, olarak secilmistir. V; potansiyeli ve n ayarlanabilir sabitler oldugu i¢in
farkli degerler i¢in hesaplanmistir. Helman potansiyelini hesapladiktan sonra sonlu
farklar yontemi vasitastyla N X N dl¢lide matris denklemi kuruldu ve Python yazilim
programi vasitastyla dalga fonksiyonlarmin grafigi ¢izildi ve sonuglar “Nonlinear
optical properties of a quantum well with inversely quadratic Hellman potential”
makalesinde olan sonuglar ile karsilagtirildi ayn1 sonuglar elde edildi (Durmuslar vb,
2021).

flk olarak (5.35) denklemi V, = 312 meV,n = 0.01A1,n = 0.03A~* olarak
hesapland1. Hesaplamalarda kuyu genisligi L = 10000 A ve Az = 1olarak secilmistir.
Ancak kuyu genisliginin bu kadar biiyiik olmasi dalga fonksiyonlarinin grafiginin iyi
goriilmemesine yol agar. Bunun i¢in de z biiyiime yonii grafikte [0,500] gosterilmistir.
Burada n kuantum kuyusunun etkin genisligi, V,, ise bariyer engelidir. Sekil 26 da
kesikli ¢izgiler 7 = 0.01A"ve V, = 312 meV degerleri igin gosterilmistir. Diiz
cizgiler ise = 0.03A~1 ve V, = 312 meV degerleri i¢in goterilmisdir.

Sekil 26 da her iki kirmiz1 ¢izgi taban durum enerjisini ve bu enerjiye uygun
gelen olasilik enerji yogunluklarini gosterir, mavi ¢izgiler ise ilk uyarilmis enerjileri
ve bu enerjilere uygun gelen ilk olasilik enerji durum yogunluklarini1 gbsterir. Siyah
cizgiler Hellman potansiyelinin biiyiime yoniindeki grafigini gosterir. Sekil 26 da her
hangi bir dis elektrik ve manyetik alanin etkisi olmadan hesaplanmis dalga
fonksiyonlarmin karelerinin grafikleridir. Bu grafik iki n degeri i¢in hesaplanmis

simirlandirma potansiyellerini ve en diisiik enerji seviyelerini ve bu seviyeler uygun
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gelen olasilik yogunluklarini igerir. Birinci parametre artikga sistemin hapsetme
potansiyeli derinlesir ve kuantum kuyunun genisligi azalir. Bunun sonucunda iki en
diisiik enerji seviyeleri bir birlerinden aralanmaga baslar. Bu ilk deger n = 0.03A1
oldugunda kuantum kuyusu daha da daralir ama bunun sonucu olarak ise ilk iki
seviyedeki enerjiler bir birlerine yaklasmaga baslar. Aslinda kuantum kuyusu
genislediginde elektronlar E; ve E, degerlerindeki aldiklar1 uyumsal simirlamayi
kaybeder (Aytekin vb, 2012).

300

200 +

100 ~

Energy(meV)
L=

—100

—200 -

—300

T T T T T
0 100 200 300 400 500

Sekil 26 GaAs/AlAs kuantum kuyusunun Hellman potansiyeli ile hesaplanmis ilk iki
enerji seviyelerinin karesine uygun gelen dalga fonksiyonlarinin karesinin grafigi

Sekil 26 da verilmis grafigi almak i¢in Hellman potansiyelleri hesaplandi1 ve
sonlu farklar yontemi vasitasiyla N X N 0Olgiide matrsi denklemi elde edildi. Elde
edilmis matris denklemi 7 = 0.014~ ve V, = 312 meV i¢in asagidaki gibi verilir.

862997.77 —56865.40
[—56865.40 862997.77 —56865.40 ]

. |
[ ~56865.40 11391355 —56865.40 } (5.38)

~56865.40 113980.49
Bu verilere uygun olarak Helman potansiyelli kuantum kuyusunun ilk iki enerji

0zdegerleri Tablo 15 da verilmistir.
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Tablo 1571 = 0.01A~! ve V, = 312 meV oldugunda Helman potansiyeli igin
hesaplanan ilk iki enerji 6zdegerleri

E, (meV)

—165.25

— 119.65

n = 0.03A71 ve V, = 312 meV i¢in matris denklemi asagidaki gibi olur.

N =S

[190462.40 —56865.40 1
—56865.40 190462.40 —56865.40

~56865.40 113999.84 —56865.40 (5.39)

I : I
| 5686540 114022.01)
Bu verilere uygun olarak da Helman potansiyelli kuantum kuyusunun ilk iki

enerji 6zdegerleri Tablo 16 da verilmistir.

Tablo 16 n = 0.03A~* ve V, = 312 meV oldugunda Helman potansiyeli i¢in
hesaplanan ilk iki enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 —114.59
2 —52.93
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Sekil 27 GaAs/AlAs kuantum kuyusunun Hellman potansiyeli ile hesaplanmus ilk iki
enerji seviyelerinin karesine uygun gelen dalga fonksiyonlarinin karesinin grafigi
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Sekil 27 de her iki kirmiz1 ¢izgi taban durum enerjisini ve bu enerjiye uygun
gelen olasilik enerji yogunluklarini gosterir, mavi gizgiler ise ilk uyarilmis enerjileri
ve bu enerjilere uygun gelen ilk olasilik enerji durum yogunluklarini gosterir. Siyah
cizgiler Hellman potansiyelinin biiyiime yoniinden aslilik grafigini gosterir.

Sekil 27 de V, potansiyelinin kuyunun enerji alt bantlar1 tizerinde ve dalga
fonksiyonlart iizerinde olan etkisi incelenmistir. Bu durumdan = 0.01A~* olarak sabit
olarak tutulmus ancak V, potansiyelleri iki farkli deger almistir. Vy = 148 meV
oldukda kuyunun hapsedilme potansiyeli azalir ancak, kuantum kuyusunun genisligi
sabit kalir. Grafikte V, = 148 meV oldugunda E; ve E, degerlerinin yiikseldigini ve
dalga fonksiyonlarini biyiittiigii goriiliir. Bu kuantum kuyusunda V; = 148 meV den
daha az olmamasinda dikkat edilmedir, ¢iinkii daha az olursa kuantum kuyusu diizlesir
ve bagli dalga fonksiyonlar1 kalmaz. Bu degerler igin de kuyu genisligi L = 10000 A
ve Az = 1 olarak se¢ilmistir. Ancak kuyu genisliginin bu kadar biiyiik olmasi dalga
fonksiyonlarmin goriilmemesine yol agar. Bunun igin de z biiyiime yonii grafiklerde
[0,500] secilmistir. n = 0.01 ve V; = 148 meV igin matris denklemi asagidaki gibi
olur.

469152.32 —56865.40
—56865.40 469152.32 —56865.40

—56865.40 113814.20 —56865.40 (5'40)

—56865.40 113849.25
Bu verilere uygun olarak da Helman potansiyelli kuantum kuyusunun ilk iki

enerji 6zdegerleri Tablo 17 de verilmistir.

Tablo 177 = 0.01A"! ve V, = 148 meV oldugunda Helman potansiyeli igin
hesaplanan ilk iki enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 — 7217
2 —46.18

Bu hesaplamada Hellman potansiyeline sahip GaAs kuantum kuyusunun
elektronik o6zellikleri hesaplandi. Hesaplamalarda dis elektrik ve manyetik alan
olmayan durumlar géz oniinde bulundu. Hellman potansiyelinde olan n ve V, gibi
degisken fiziksel sabitlerin kuantum kuyunun elektronik 6zelliklerine tesiri agikga
gosterildi. Bu hesaplamada Hellman potansiyeline sahip bir kuantum kuyusunun

elektronik o6zellikleri iizerinde en biiyiik etkinin n ve V,, gibi fiziksel sabitlere bagh
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oldugu acik¢a goriilmektedir. Kisaca 6zetlemek gerekirse ayarlanabilir bu fiziksel
sabitler, enerji spektrumu ve dalga fonksiyonlarmi kolayca degistirebilir veya
ayarlayabilir.

Sonug olarak bu hesaplamada Hellman potansiyeline sahip bir kuantum
kuyusunun elektronik 6zelliklerine dis elektrik ve manyetik alan, ayarlanabilir fiziksel
sabitlerin nasil etki ettikleri kisaca agiklandi. Hesaplamalarda kullanilan degerler
“Nonlinear optical properties of a quantum well with inversely quadratic Hellman
potential” adl1 makaleden alind1 ve sonuglar karsilastirildi benzeri sonuglar elde edildi
(Durmuglar vb, 2021). Tiim hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python yazilim

programi vasitasiyla hesaplandi.

5.8 Kratzer — Fues Potansiyeli

Kratzer potansiyeli ilk defa 1920 yilinda Kratzer tarafindan hazirlanmistir
(Kratzer, 1920). iki atomlu molekiil yapilarinda ve onlarin tanimlanmasinda Kratzer
potansiyeli olduk¢a Onemlidir. Bunun i¢in de Kratzer potansiyeline ait birgok
caligmalar mevcuttur. Diinya genelinde birgok bilim insanlari Kratzer potansiyelini
farkli durumlar igin hesaplamislar (Ozfidan, 2018). Klein — Gordon ve Schrodinger
denklemi Kratzer potansiyeli vasitasiyla ¢oziilmiistiir (Yasuk vb, 2007), Schrédinger
denkleminin Laplace doniisiimii Kratzer potansiyeli vasitasiyla hesaplanmigtir (Sever
vb, 2012), Kratzer potansiyeli vasitasiyla tam kuantumlama yontemi ile Schrodinger
denklemi ¢oziildii (Kasri vb, 2011). Molekiill ve kuantum kimyasinda Kratzer
potansiyeli 6nemli rol oynamaktadir. Molekiil yapilarmi ve bu molekiillerin
etkilesiminin incelenmesinde Kratzer potansiyeli olduk¢a Onemlidir. Kratzer
potansiyelinin molekiil fizigindeki 6nemlerinden dolay1 bu konuda bir¢ok ¢aligmalar
mevcuttur (Ortakaya, 2011). Giiniimiizde ileriye doniik teknolojilerin temelini
olusturan diistik boyutlu yari iletken sistemlerin elektronik ve optik 6zelliklerinin
incelenmesi son yillarda daha da artmustir.

Bir¢cok bilim insanlar1 bu konuda farkli hesaplamalar yapmistir. Farkli
smirlanma potansiyeli geometrisine sahip kuantum kuyular 6zellikleri incelenmistir.
Yapilan bu g¢alismalarin ¢cogunlugunda kuantum kuyusunun optiksel 6zelliklerinin
sinirlanma potansiyeli vasitasiyla degismesi sonucu ortaya koyulmustur. Bu kuantum

kuyu yapilart daha ¢ok kristal biiylitme yontemi vasitasiyla iiretilir (Ungan vb, 2019).
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Yar iletken bantlarin belirli geometrisi bu kuantum kuyu yapilarinin hem
dogrusal hem de dogrusal olmayan optik 6zelliklerini etkiler. Yar1 iletken kuantum
kuyularinda elektronun hapsedilmesine ait bir¢ok kuyularin sekilleri vardir. Kratzer-
Fues kuantum kuyusu son zamanlarda elektron hapsedilmesine gore arastirma konusu
olmustur (Dehyar vb, 2016). Kratzer — Fues kuantum kuyusu ilk baslarda hidrojen
halojenlerinin donme spektrumlariin incelenmesi i¢in kullanilmistir (Kratzer, 1920).
Daha sonra ise iki atomlu molekiil spektrumlarinin incelenmesi igin kullanilmaga
baslad: (Fues, 2006).

Bu hesaplamada Kratzer-Fues potansiyeli vasitasiyla GaAs/AlAs kuantum
kuyusunun dis etkilere maruz kalmadan optik ve elektronik 6zellikleri incelenmistir.
Etkin kiitle ve zarf dalga fonksiyonlar1 yaklagimi kullanilarak dis etki alan1 olmadan

Kratzer-Fues kuantum kuyusunun elektriksel ve optiksel 6zellikleri incelendi.

5.8.1 Teori

Bir kuantum Kkuyusunun GaAs/AlAs malzemesinden hazirlandigini ve bu
kuantum kuyusunun sinirlayici potansiyellerinin Kratzer-Fues potansiyeli vasitasiyla
hesaplandigini varsayalim. Boyle bir kuantum kuyusu Kratzer-Fues kuantum kuyusu
adlanir. Disardan elektrik, manyetik ve lazer etkileri kuyu icerisinde hapsedilmis
elektronun hareketine etki edecektir. Ancak bu hesaplamada dis etkiler sifir olarak
kabul edilmistir. Vi (z) Kratzer-Fues potansiyelidir ve asagidaki gibi verilir.

2
2rg 1%

Vkr(2) = =V, (— - —) (5.41)

z  z?
Denklem (5.41) de V, Kratzer-Fues potansiyelinin bariyer yiiksekligi, z
kuantum kuyusunun biiyiime yonii, 1y, ise Kratzer-Fues potansiyelinin dip noktasidir.
Kratzer-Fues potansiyellerini (5.41) denklemine gore kuyunun biiyiime yonii
vasitasiyla bulduktan sonra sonlu farklar yontemi kullanilarak N X N 6lgekde matris
denklemi kuruldu. Bu matris denkleminden istifade ederek bilgisayar ortaminda
Python yazilim programi vasitasiyla Kratzer-Fues kuantum kuyusunun dalga
fonksiyonlarmin ve onlara uygun gelen enerji degerlerinin grafigi kuruldu. Matris

denklemi asagidaki formiil ile verilir.
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a, b, c, v, v,
a b ¢ il gl ¥ (5.42)

ay-1 bN—l Cn-1 IIUN—l qlN—l

aN bN It "IJN _ B "IJN _

Denklem (5.42) de verilen a;, b; ve ¢c; matris elemanlar1 adlanir. a; ve c;

matrisin sabit elemanlari, b; ise matrisin diyagonal eleman1 adlanir ve asagidaki gibi

gosterilir.
— C —
Y (Y A
2 (5.43)
bi = m + Vi

5.8.2 Hesaplama
Bu hesaplamada Kratzer-Fues kuantum kuyusunun elektronik o6zellikleri

hesaplanmistir. Hesaplamalarda kullanilan parametreler V, = 256.258 meV,

m* = 0.067mg, 1, = 100 A ve Az = 1 olarak alinmistir. Hesaplamalarda kuantum
kuyusunun z biiyime yoni [0,500] arasinda gétirtilmistir. Hesaplamalarda
kullanilan tiim parametreler “The nonlinear optical properties of GaAs-based quantum
wells with Kratzer—Fues confining potential: Role of applied static fields and non-
resonant laser radiation” adli makaleden goétiiriilmiis ve elde edilen sonuglar makalede
olan sonuglar ile karsilastirilmistir (Ungan vb, 2019).

Hesaplamalarda ilk olarak Kratzer-Fues potansiyeli (5.41) denklemi vasitasiyla
hesaplanmistir. Kratzer-Fues potansiyeli hesaplandiktan sonra sonlu farklar yontemi
vasitastyla N X N olclide matris denklemi kuruldu ve asagidaki gibi yazildi.

729006.27 —56865.40
[—56865.40 729006.27 —56865.40 ]
| .

y |
l —56865.40 11381538 —56865.40 | (5.44)

_56865.40 113894.813
Matris denklemi kurulduktan sonra Python programinda kodlar vasitasiyla

enerji 6zdegerleri ve 6zfonksiyonlart bulundu ve grafikleri kuruldu. Grafikte dalga

fonksiyonlarma uygun gelen minimum ilk iki enerji seviyelerinin grafigi ¢izilmistir.
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Sekil 28 Kratzer-Fues kuantum kuyusunun ilk iki enerji 6zdegerlerine karsilik gelen
dalga fonksiyonlarinin aslilik grafigi

Burada siyah c¢izgi Kratzer-Fues potansiyelinin, mavi ¢izgi E; enerji
Ozdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun karesinin, kirmizi ¢izgi E, enerji
Ozdegerine karsilik gelen dalga fonksiyonun karesinin grafigidir. Sekil 28 de Kratzer-
Fues kuantum kuyusunun genisligi hafif sekilde azalmistir. Bu azalma ile birlikte
kuyuda potansiyel kuyu tabaninda kii¢iik bir kayma olmustur. Bu degisikliklere
ragmen potansiyel enerjilerde ¢ok az degisiklik olmustur. Enerji seviyeleri daha biiyiik
degerlere kaydirilir ancak enerji farklar1 degismiyor. Eger kuyuya disardan manyetik,
elektrik veya lazer etki etseydi bu etkiler kuantum kuyusunda egilmelere neden
olacakti. Asagidaki tabloda Kratzer-Fues potansiyelli kuantum kuyusunun ilk iki
enerji 6zdegerleri verilmistir.

Tablo 18 V, = 256.258 meV, 1, = 100 A oldugunda Kratzer-Fues potansiyeli i¢in
hesaplanan ilk iki enerji 6zdegerleri

n E, (meV)
1 —220.82
2 —170.43
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Bu hesaplamada GaAs/AlAs malzemesinden hazirlanmis kuantum kuyusunun
Kratzer-Fuez potansiyeli vasitasiyla elektronik 6zellikleri incelendi. Hesaplamalarda
dis etkiler yani, manyetik, elektrik ve lazer etkileri sifir olarak kabul edildi. Tim
hesaplamalar bilgisayar ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla yapildi.
Hesaplamalarda kullanilan veriler ve elde edilen sonuglar “The nonlinear optical
properties of GaAs-based quantum wells with Kratzer—Fues confining potential: Role
of applied static fields and non-resonant laser radiation” adli makaledeki sonuglar ile
karsilastirildi ve benzeri sonuglar elde edildi (Ungan vb, 2019). Elde edilen sonuglara
gore Kratzer-Fues potansiyelli yari iletken tabanli hetroyapilarin bant igi optik

ozelliklerini modellemenin bir yolu olacag: diisliniilmiistiir.

5.9 Absorpsiyon Katsayisi

Kuantum kuyulu kizilétesi fotodetektorlerde iki tip absorpsiyon vardir. Bu
absorpsiyonlardan birinci olan1 degerlilik bandi ile iletkenlik bandi arasindadir. Bu
bantlar arasindaki gecisler kesikli enerji seviyeleri arasinda olur. Bu bantlar arasi
gecislerde absorpsiyon enerjisi bantlar aras1 gegislerden her zaman daha yiiksek olur.
Sonug olarak ortaya ¢ikan yeni bant araligina etkin bant araligi denilir. Kuantum
kuyularinin taban enerjileri ile kuyu malzemesinin bant araliginin toplami etkin bant
araliginin enerjisidir.

Absorpsiyonun ikinci tipinde ise gegisler iletkenlik bandi ile degerlilik bandi
arasinda yer alan enerji seviyeleri arasinda olur. Bu gecislerde yaranan enerji seviyeleri
ise alt bantlar olarak adlandirilir.

Diisiik boyutlu kuantum mekanik sistemlerde bir optik bantlar arasi gecis
fotoabsorpsiyon denir. Bu islem bir fotonun sogurulmasiyla alt durumdan {ist duruma

gecmesiyle olusur. Birinci dereceden Lineer absorpsiyon katsayisi soyle tanimlidir.

w ashlo |1, |2 (5.45)
n.cey (E15 + hw)? + (hl,)?

aW(w) =

Burada w kuantum kuyusuna gelen lazerin agisal frekansidir. Ayrica n, = +/e,
kuyunun kirtlma indisi, &, kuyunun dielektrik sabiti, &, vakum gegirgenlik sabiti, ¢
151k hizi, o5 kuyudaki yiizey elektron yogunlugu, A indirgenmis Planck sabiti, [
gevseme siiresinin tersi, E;, = E; — E; ilk iki seviyenin enerji farki ve u;; =

(l,l)l- |ez|1,b j) dipol matris elemanidir (Cakar, 2021).
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Ik olarak a fonksiyonunu meV birimiyle enerji cinsinden yazacagiz.
Fonksiyonu a(hw) seklinde yazmak icin hAw = xe1073 ile degisken degisimi
yapacagiz. Diger fiziksel degerleri E;,(meV), z(A), Th(ps™') ve ¢(10%2m™2)

birimleriyle yazacagiz

(5.46)

Ei, = Ej,e1073 T, =T410'?2 o,=0/1022 z=2'1071°

Dipol matris elemam uy, = (YP,lez|y,) = e(Y,|z|yY,) = e|z,| olur.
Absorpsiyon fonksiyonu sOyle olur.

-1

aW(@) = 2 Lol _ 1o, o f(Bathe)® g (5.47)
n,ceg hly (E12+hw)2+1 nyceg hly 1z Al
Ao
-1
a(l)(x)=xelo_3 1 011022 e?|z!,210-20 (E{2e10—3+xe10—3)2+1 (5.48)
h  nyceg k1012 12 hly1012

(5.49)

! — 2 -1
@ (o) = ¥ T 2 2 (i) (B + 02 +1

n,Iy h2ceg hIy1015

Burada z,, degeri z(A) boyunca her kuyuya ait hesaplanmis normalize edilmis

dalga fonksiyonlar1 kullanilarak asagidaki integralle hesaplanir.

z12 = [ P12,dz ~ T;(W1); 2z (P2); (5.50)

Enerji farki E;, karsilik gelen kuyularin ilk iki seviyesinin hesaplanmis E; ve
E, enerji degerleridir. Hesaplamalarda o, = 3 X 10?2m™2, A, = 60 meV, n, = 3.2
alind1. Her potansiyel i¢in lineer absorpsiyon fonksiyonu a™ (hw) hesaplandi. Her

biri i¢in grafikler asagidaki gibidir.
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Sekil 29 Sonlu kare kuyu i¢in lineer absorpsiyon katsayisi.

Kuyu genisligi L = 100 A ve bariyer potansiyeli V, = 835.49 meV alinmustir.

10

a(103m-1)

0 100 200 300 400 500
hw(meV)

Sekil 30 Sonlu parabolik kuyu i¢in lineer absorpsiyon katsayisi

Kuyu genisligi L = 100 A ve bariyer potansiyeli V, = 835.49 meV alinmustir.
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Sekil 31 Poschl-Teller potansiyel kuyusu i¢in lineer absorpsiyon katsayisi

Potansiyel parametreleri n = 2 ile k = 1.2 (mavi), k = 2 (turuncu) ve k = 3

(yesil) alinmustir.

10

atP(103m-1)

T T P T T
0 100 200 300 400 500
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Sekil 32 Razavy potansiyel kuyusu i¢in lineer absorpsiyon katsayisi
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Potansiyel parametreleri A = 2 ile M = 1 (mavi), M = 2 (turuncu) ve M = 3

(yesil) alinmustir.

10

a(103m-1)

[ _

0 100 200 300 400 500
hw(meV)

Sekil 33 Wood-Saxon potansiyel kuyusu igin lineer absorpsiyon katsayisi

Kuyu genisligi L = 100 A ve bariyer potansiyeli V, = 835.49 meV alinmustir.

Potansiyel parametreleri y = 10 (mavi) ve y = 0.1 (turuncu) alinmistir.
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Sekil 34 Rosen-Morse potansiyel kuyusu icin lineer absorpsiyon katsayisi

Potansiyel parametreleri n = 0.015, V; = 75 meV ve V, = 250 meV (mavi),
n =0.015, V; =150meV ve V, =250meV (turuncu) ve n = 0.0075, V; =
75 meV ve V, = 250 meV (yesil) alinmistir.

10

atP(103m-1)

0 100 200 300 400 500
hw(meV)

Sekil 35 Helman potansiyel kuyusu i¢in lineer absorpsiyon katsayisi
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Potansiyel parametrelerin = 0.01 ve V = 312 meV (mavi),n = 0.03veV =
312 meV (turuncu) ve n = 0.01 ve V = 148 meV (yesil) alinmustir.

10

atP(103m-1)

0 100 200 300 400 500
hw(meV)

Sekil 36 Kratzer-Fues potansiyel kuyusu icin lineer absorpsiyon katsayisi

Potansiyel parametreleri V, = 256.258 meV and r, = 100 A alinmustir.
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6. SONUC

Bu tez ¢caligmasinda kuantum kuyularin farkli potansiyel profilleri i¢in optik ve
elektronik 6zellikleri hesaplandi. Hesaplamalarda sonlu farklar yontemi kullanildi. Bu
yontemin kullanilmasindaki amag¢ kisa zaman siiresinde dogru sonuglarin elde
edilmesidir. Her zaman karsimiza analitik ¢ozilebilir diferansiyel denklemler
cikmamaktadir. Ayrica bu diferansiyel denklemlerden dalga fonksiyonlarin1 bulmak
da zordur. Sonlu farklar yontemi elverisli ve kolaydir. Tiim hesaplamalar bilgisayar
ortaminda Python yazilim programi vasitasiyla hesaplandi. Hesaplamalara gegmeden
once tezin giris kisminda kuantum mekanigi ve yariiletkenlerin tarihsel gelismeleri
hakkinda genis bilgi verildi. Daha sonra tezde sonlu ve sonsuz kuantum kuyular,
Schrédinger denklemi, iletkenlik ve valans bandi gibi konulara deginildi.

Hesaplamalar sekiz farkli potansiyel profiller i¢in aparilmistir. Bu potansiyel
profilleri sonlu kare potansiyel, harmonik osilator potansiyeli, Pdschl-Teller
potansiyeli, Razavy potansiyeli, Wood-Saxon potansiyeli, Rosen Morse potansiyeli,
Helman potansiyeli ve Kratzer-Fues potansiyelidir. Her bir potansiyel profilleri igin
farkli hesaplamalar ve farkli sonuglar elde edildi. Bu potansiyel profillerin hayatimizda
olan 6nemi ve nerelerde kullanildig: her bir potansiyel profil i¢in ayr1 ayrilikta yazildi.
Sonuglardan emin olmak i¢in bu potansiyel profillerde kullanilan kuantum kuyularinin
genisligi degistirildi ve bir birileri ile karsilastirildi. Sonug olarak her bir potansiyel
profiller i¢in enerji 6zdegerleri ve onla karsilik gelen kare potansiyel grafikleri ¢izildi.
Optik 6zellikleri i¢in ise absorpsiyon katsayilar1 hesaplandi ve grafikleri kuruldu.

Bu farkli potansiyel profilleri i¢in kuyular GaAs/AlAs yariiletken
malzemelerinden hazirlanmistir. Kuyu genislikleri ve bariyer uzunluklari her bir
potansiyel profil icin farkliliklar gosterebilir. Genel olarak bu potansiyel profilleri
optoelektronik cihazlarin ve yeni nesil teknolojilerin temelini kapsamaktadir.

Teknoloji daha da ilerledikce bu profillerin uygulama alanlar1 daha da biiyiimektedir.
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