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OZET

Bu ¢alismada, merkezi olmayan kuantum kutusunun elektronik ve optik 6zellikleri
teorik olarak incelenmistir. Hesaplamalarda etkin kiitle yaklagimi altinda varyasyon
metodu kullanilmistir. Safsizligin varliginda ve yoklugunda elektrik alan, basing ve
sicakliga gore baglanma enerjisi, lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilart ve
kirilma indisi degisimleri incelenmistir. Elde edilen sonuglar, elektronik ve optik
ozelliklerin iizerinde sicaklik, basing ve elektrik alanin 6nemli bir etkiye sahip
oldugunu gostermistir. Elektronik ve optik Ozelliklerin sicaklik, basing ve elektrik

alan ile kontrol edilebilecegi gozlenmistir.
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ABSTRACT

In this study, the electronic and optical properties of off-centered quantum box are
theoretically examined. In calculation, the variation method is used within the frame
of effective mass approach. The binding energy, linear and nonlinear absorption
coefficients and refractive index changes according to electric field, pressure and
temperature are investigated in the presence and absence of impurity. The results
show that temperature, pressure and electric field have a significant effect on optical
and electronic properties. It is observed that the electronic and optical properties can

be controlled by temperature, pressure and electric field.
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GIRIS

Dogayi isleyerek medenilesmek ve refah diizeyini artirmak insanoglu i¢in gegcmisten
giinimiize kadar Onemli bir arastirma konusunu olusturmaktadir. 19. Yiizyilin
basinda yasanan sanayi devrimi ve 20. Yiizyilin basinda otomotiv alaninda
gerceklestirilen biiyiikk gelismeler ve bu gelismelerin  devamindaki otomotiv
devriminin yapilmasina ragmen 19. yiizyilin sonlarina dogru hala bir gergege
inaniliyordu. Biitiin fiziksel olaylar agiklayabilmek icin klasik fizigin yeterli oldugu.
Ormegin; Newton yasalar1 mekanik olaylar1 aciklayabilirken, Maxwell denklemleri
elektrik ve optik olaylari, termodinamik olaylar1 ise yeni baslamakta olan istatistik
mekanik teorisi agiklayabiliyordu. Bu donemde yapilan bir dizi deneysel ¢aligsmalari
ise klasik fizik aciklamakta yetersiz kaliyordu. Bu deneysel ¢aligsmalar klasik fizigin
duvarlarimi yikmaya baglamis ve yeni kavramlara ihtiyag oldugunun farkina
varilmasina neden olmustur. Yaklasik 30 yillik bir arastirma sonunda klasik fizik
yerini ilk kez Planck tarafindan 6ne siiriilen ve Pauli, Dirac, Schrédinger, Heisenberg
gibi bilim adamlar1 tarafindan gelistirilen ve olasiliklar tizerine kurulan kuantum
fizigine birakmistir. Boylece molekiil, atom, ¢ekirdek, temel parcaciklar ve kuarklar

gibi kii¢iik parcaciklari inceleyen kuantum fizigi dogmustur.

20. ylizyildaki gelismeler ise 1940’lardan itibaren W.H. Brattain ve J. Bardeen [1]
tarafindan transistoriin kesfi ile katihal elektronigine kuantum fiziginin etkisi baslar.
1950’li yillarda Leo Esaki’nin [2] tiinel diyotunu icadi, 1958 yilinda Franz ve
Keldysh[3-4] tarafindan elektron sogurma siirecinin kesfedilmesi, 1960°larda Hall ve
arkadaglarmin [5] yariletken lazeri kesfi, Anderson’un [6] 1962’de yaptig1
caligmalardan sonra heteroeklemlerin ortaya ¢ikisi, kat1 hal elektroniginde kuantum
fiziginin 6nemini artirir. Arthur ve Cho’nun [7] Molekiiler demet epitaksi yontemini

bulusu, heteroeklem yapilarda kuantum malzeme alaninin hizla gelismesine yol acar.

197011 yillarda, Esaki ve Tsu'nun [8] ¢ok kuantum kuyulu siiper orgiiler tizerindeki
caligmalari, Chang ve arkadaslarinin [9] rezonans tiinellemesi ¢alismalari, Dingle ve
arkadaglariin [10] modiilasyon katkilama deneyleri, Esaki ve Chang [11] tarafindan
yapilan transport deneyleri ve Dingle ve arkadaslarinin [12] yaptigi optik sogurma

Olgtimleri sonucu, kuantum kuyulardaki enerji seviyelerinin kesikli oldugu ortaya



cikmistir. Boylece fiziksel ilerlemeler hiz kazanmig ve giiniimiizde kuantum fizigi
nanoteknoloji, optik, elektronik ve tip gibi bir¢cok alanda uygulama olanagi bulmus,

yariiletken kuantum yapilarin davraniglarini agiklama imkani sunmustur.

Elektronik ve optoelektronik devrelerde diisikk boyutlu yapilart 6zelliklerini
(kuantum nokta, kuantum tel ve kuantum kuyu) ve bu 6zellikler altinda yatan fizigi
anlamak i¢in deneysel ve teorik birgok ¢alisma devam etmektedir [13-14]. Kuantum
noktalar, optoelektronik devre elemanlarinin atomik karakterlerini diger diisiik
boyutlu yapilara gore daha iyi ortaya koydugu i¢in yapay atom olarak da adlandirilir
ve kuantum noktalar tizerine yapilan c¢alismalar oldukga fazladir [15-16].
Nanoyapilarda optik Ozellikleri degistirebilen Orgii igerisine yabanci atomlarin
katkilanmasi ile elde edilen safsizligi anlamak olduk¢a 6nemlidir [17]. Bastard ve
Bose [18-19] heteroyapilar i¢inde kisitlanmis donor safsizlik elektronunun hidrojenik
baglanma enerjisi tizerine ¢aligsmalar yapmis daha sonra Bastard [20] bu ¢alismasini
ilk kez kuantum kuyuda incelemistir. Lazano [21], GaAs + (Ga, Al) 'da sig
hidrojenik donor safsizliklarinin  baglanma enerjisinin, kuantum kutusunun
biiyiikliigli azaldiginda, arttigin1 gostermistir. Hidrojenik safsizlik problemi
genisletilerek daha sonra kiiresel kuantum noktaya uygulanmistir. Bu uygulamada
safsizligin iletim ve optik 6zellikler iizerine etkileri incelenirken varyasyon metodu
[22-23] ve pertiirtbasyon yaklasimi [24] gibi metot kullanilmustir. Hidrojen
safsizliklarinin baglanma enerjisi iizerine c¢alisan Mendoza [25], safsizliklarin

baglanma enerjisinin safsizlik konumuna biiyiik 6l¢iide bagli oldugunu bulmustur.

Elektrik alan, basing ve manyetik alan gibi dis faktorlerin diisikk boyutlu yapilar
izerine etkisi ve bu etkiler altinda kuantum nano yapilarin optik ve elektronik
ozelliklerinin ayarlanabilmesi yeni optoelektronik cihazlarin yapilmasinda biiytik rol
oynamaktadir [26-27]. Molekiiler 1sin epitaksi, metal-organik kimyasal-buhar
biriktirme ile birlestirilmis elektron 1smn litografi gibi deneysel tekniklerin
gelistirilmesiyle, hidrojen safsizlik durumlarinin anlasilmasi i¢in bir¢ok c¢alisma
yapilmistir. Elektrik alanin, diisiik boyutlu sistemlerin fiziksel 6zellikleri tizerindeki
etkileri, bu sistemlerin yeni yariiletken cihazlarin gelistirilmesindeki 6nemi nedeniyle
hem teorik hem de teknolojik ag¢idan Onemli bir arastirma konusu olmustur.

Ozellikle, bir elektrik alanin hetero-yapinin biiyiimesi yoniinde uygulanmasi,



kutuplanmaya ve kuantum yapilarda enerji kaymasina neden olmustur. Bu etkiler,
optoelektronik cihazlarin yogunluk ¢ikisini kontrol etmek ve modiile etmek igin
kullanilabilecek tasiyicilarin enerji spektrumunda onemli degisiklikler meydana
getirmektedir [28]. Bu dis faktorleden elektrik alan etkisi ile kuantum enerji
durumlarinin ve baglanma enerjilerinin degistigi goriilmiistiir. Montenegro ve
Murillo [29] yaptiklar1 ¢alismalarda dis bir elektrik alan uygulandiginda elektron
dagilimlarinin  kutuplandigini ve kuantum enerjilerinin kaydigin1 gormiislerdir.
Harold ve Lee [30], elektrik alanin uygulanmasi, diisiik alanlarda ikinci dereceden,
ancak yiiksek alanlarda ise neredeyse dogrusal hale gelen elektron enerjilerinin Stark
kaymasina neden oldugunu gozlemlemisler ve elektrik alanin uygulanmasi
sonucunda enerji seviyelerinin diistiiglinii belirtmislerdir. Bununla birlikte, kuantum
kutunun optik sogurma spektrumundaki zirveleri, uygulanan elektrik alana gore optik
alanin kutuplanmasina bagli olacak sekilde kaydirdigini gostermiglerdir. Dig bir
elektrik alan altindaki kiibik GaAs/AlAs kuantum noktasmin elektron alt-bant
enerjisi, degisken bir sema iginde teorik olarak inceleyen Dane ve arkadaslar [31],
elektron alt-bant enerjisinin elektrik alan kuvveti ile azaldigini, elektrik alanin
yoniine bagli olarak degistigini gdzlemlemislerdir. Parabolik sinirlandirilmis hidrojen
atomu i¢in dis bir elektrik alan uygulandiginda elektron dagilimlarinin kutuplandigim
ve kuantum enerjilerinin kaydigmi pertiirbasyon metodu kullanarak Xie [32]
incelemistir. Yaptig1 calisma ile Xie kuantum nokta yarigapi ve dis bir elektrik alan

altinda baglanma enerjisini hesaplamistir.

Sicaklik ve basincin baglanma enerjisi tizerine etkileri de inceleme konular1 arasinda
yer almaktadir. Kuantum kutularin optik 6zelliklerinin potansiyel sinirlandirilmasinin
asimetrik olmasma bagliligi gosterilmistir. Potansiyel sinirlandirmada simetri ve
asimetri bir kuantum kutuya elektrik alan uygulayarak elde edilebilir [33-34].
Sogurma katsayilarindaki degisimlerin, asimetrik kuantum kuyularda kare kuantum
kuyularina gore daha biiylik oldugu ispatlanmigtir [35-36]. Uygulanan basing ile
siirlandirilmis tagiyicilarin farkli enerji diizeyleri arasindaki gegislerin kontrol
edilebilecegi goriilmistiir [37-38]. Khordad ve arkadaslari [39] hidrostatik basincin
hem bantlar aras1 optik sogurma katsayilari hem de kirilma indisi degisiklikleri
tizerindeki etkisini, kuantum noktasi i¢in incelemisler ve basincin bantlar arasi optik

sogurma katsayisi ve kirilma indisi degisimlerinin kiibik kuantum noktasinda 6énemli

3



bir rol oynadigini1 bulmuslardir. Sali ve Satori [40], donor baglanma enerjisinin dis
basingla daha erken arttifin1 ve degiskenligin dar noktalar i¢in daha biiyiik oldugunu

ve sicaklik ile hafifce diistiiglinii bulmuslardir.

Sogurma katsayilart ve kirilma indisinin bantlar arasi gecislerde foton enerjisine
bagliligi tekli ve ¢oklu kuantum kutularda incelenmistir [41-42]. Bir kuantum
kutusundaki bantlar arasi1 optik gecislerle iliskili sogurma ve kirtlma indislerindeki
degisikliklerin analitik formlarini, kompakt yogunluklu matris yaklasimi kullanarak
elde eden Karabulut ve arkadaslar1 [43-44], sayisal sonuglar1 tipik bir AlGaAs /
GaAs kuantum kutusu i¢in sunmus ve lineer, tglincii dereceden lineer olmayan
toplam kirilma indisi ve sogurma katsayilarini, optik yogunlugunun bir fonksiyonu
olarak incelemislerdir. Elde edilen sonuglar optik yogunlugunun toplam sogurma ve
kirtlma indisi degisimleri iizerinde biyiik bir etkisi oldugunu gostermislerdir.
Khordad [45], kiibik kuantum noktasinda pozisyona bagli etkin kiitleyi incelemek
icin analitik bir iliski elde etmis ve etkin kiitlenin bantlar arasi optik sogurma
katsayis1 tizerindeki etkisi ve kuantum noktasindaki kirilma endeksi degisimi
incelenmigtir. Etkin kiitlenin bir kiibik kuantum noktasinda optik sogurma katsayisi
ve kirllma indisi degisiminde 6nemli bir rol oynadigini gostermistir. Iletisim
teknolojisinde, optik anahtarlama ve daha hizli iletisim hatlar1 igin kuantum
kuyularin lineer ve lineer olmayan Ozelliklerine ihtiya¢ duyulmaktadir. Tiim bu

caligmalar bu 6zellikleri ortaya koyabilmek i¢in yapilmistir.

Bu ¢alismada, kuantum kutularda elektrik alan, basing ve sicaklik degisimleri altinda
baglanma enerjisi, lineer ve lineer olmayan optik ozellikler etkin kiitle yaklagimi
altinda varyasyon metodu kullanilarak incelenmistir. Bu c¢alismanin konuyla
ilgilenenler i¢in 6zet 6zelliginde olacagi ve burada yapilan hesaplamalarin ve elde
edilen sonuclarin merkezi olmayan kuantum kutularin optik 6zelliklerini anlatmakta

bir nebze katki saglayacagi diigiiniilmektedir.



|. DUSUK BOYUTLU YAPILAR

1.1. Diisiik Boyutlu Yapilar

Dogadaki tiim yapilari, boyutlarini dikkate alarak; parcacik hareketlerini istatistiksel
olarak tanimlamamiza imkan saglayan makroskobik yapilar, atom ve molekiil
mertebesindeki (=1 A) mikroskobik yapilar ve bu iki yap1 arasinda kalan ve boyutlari
10A-1000 A arasinda deger alan mezoskopik yapilar olmak iizere ii¢ baslik altinda
siiflandirabiliriz. Tastyicilar {i¢ boyutta Serbest hareket edebilme o6zelliklerini

yitirdigi ve belli bir bdlge icinde sinirlandirilan yapilara mezoskopik yapilar denir.

Bu yapilar i¢in durum yogunlugu siirekli degildir ve tanecik sayisi ile birgok fiziksel
ozellik siki bir sekilde baglidir. Boyutlar ¢ok kiiciik oldugundan dolayr kuantum
mekaniksel etkiler 6nemli hale gelmeye baslar. Tasiyici hareketinin sinirlandirildig:
boyut sayisina bagli olarak hacimsel yapi, kuantum kuyusu, kuantum teli ve kuantum

noktasinin sematik gosterimi Sekil 1.1.”de verilmistir.

(a) (b) (c) (d)

Sekil 1. 1. Kuantum nanoyapilar (a) Ug boyutlu hacimsel yapi, (b) Tek boyutta
sinirlandiriimis kuantum kuyusu, (c) ki boyutta smirlandirilmis kuantum teli, (d) Ug

boyutta siirlandirilmis kuantum nokta. [46]
1.1.1. Kuantum Kuyular

Elektronlarin bir boyutta smirlandirilmasi ile olusturulan diisik boyutlu yapilara
kuantum kuyusu adi verilir. Bu yapida tasiyicilarin hareketi belirli boyutlarda
sinirlandirilirken yapiyr olusturan malzemelerin bant araliklarindaki farkliliklardan

yararlanilmigtir. Diistik yasak enerji araligina (Eg;) sahip bagka bir yariiletken

malzemenin atom katmanlari biiyiitiilerek yasak enerji araligi biiyiik (Eg4;) olan



yariiletken bir malzeme igerisine katkilandiginda bu yasak enerji farkindan dolay1

potansiyel engel olusturulur.

Elektronlarin hareketleri genellikle bliyiime yoniinde bu potansiyelde sinirlandirilir.
Bu tiir bir smnirlandirma kuantum kuyusu olarak adlandirilir. Sekil 1.2°de GaAs
yariiletkeni, AlIGaAs yariiletkenler arasina yerlestirilerek olusturulan kuantum

kuyusunun sematik gosterimi verilmistir.

Elektron Igin Kesikli
Enerji Seviyeleri

fletim Band:

GaAs

E gl g2 E gl

AlGaAs _ AlGahs Y

Desik fcin Kesikli
Enerji Seviyeleri

Sekil 1. 2: Kuantum kuyusunun sematik gosterimi. [47]

1.1.2. Kuantum Teller

Iki boyutta elektronlarin hareketlerinin sinirlandirilmas: sonucu elektronun tek
boyutta rahat hareket edebildigi nanoyapilara kuantum telleri denir. Fotolitografi
veya elektron-isin litografisiyle modellenen standart bir kuantum kuyu tabakasi,
kuantum kuyu maddesi asindirma yontemiyle tek bir serit halinde birakilir. Boyutlar
bir elektronun de Broglie dalga boyu (~SOOA) mertebesindeki mikroyapilara tastyict

hareketi iki yonde (x-y) sinirlanirken {i¢iincii yon (z) dogrultusunda serbesttir.

1.1.3. Kuantum Noktalar



Elektronlarin serbest hareketinin tiim yonlerde sinirlandirilmasi sonucu kuantum
noktalar olusturulur ve bu simirlandirilma neticesinde davramis olarak atomlara
benzediginden dolay1 yapay atomlar olarak da adlandirilirlar. Kuantum noktalar
elektronik ozellikleri sekil ve boyutlarina bagli olan yariiletken heteroyapilardir.
Uretim teknikleri olarak, genellikle epitaksiyel teknikler ya da litografik teknikler

kullanilir.
1.2. Diisiik Boyutlu Sistemlerin Enerji Seviyeleri ve Durum Yogunlugu

Diisiik boyutlu sistemlerin enerjileri, durum yogunluklari ve diger fiziksel dzellikleri
ic boyutlu hacimsel yapilardan oldukc¢a farklidir. Diisiik boyutlu yapilarin serbestlik
derecelerine gore enerji degerleri ve birim enerji araligindaki izinli durumlarin

sayisini veren durum yogunluklari agagidaki sekilde siralanmaistir.

Ug boyutta serbest hacimsel yapr igin,

hZ
E=—— (ke + 1k + k%) (1.1)
DGBY(E) = i (Zh_nj)g/z\/f (1.2)

seklinde olup burada 7z Planck sabiti, k dalga vektori ve m* elektronun etkin
kiitlesidir. Hacimsel yapida eletron hareketi genellikle serbest ve enerji spektumu
stireklidir (Sekil 1.3 (a)).

Kuantum kuyularindaki enerji seviyelerini bulmak i¢in ,
hZ 2 2 TL'Z h2 2 7T2
ECD = (ke + k) +751,%) = 5= (k. + 15n,7) (1.3)

esitligi kullanilirken, kuantum kuyu i¢in durum yogunlugu

D(ZB)(E) — D_._(ZB)(E) + DZ(ZB)(E) (14)
1 2m.* 3 3 Z*
DEB(E) = — (;’11_2) L. 2 + :hz Yn,=10(E — E,) (1.5)

seklinde elde edilir. Burada Q(E - Enz) adim fonksiyonudur. Kuantum kuyusunun



icin durum yogunlugu ii¢ boyutlu hacimsel yapidaki gibi artan E Y2 fonksiyonu

degil adim fonksiyonu seklindedir (Sekil 1.3 (b)).

Kuantum tellerinde elektron iki boyutta sinirlandirildigi i¢in enerji seviyeleri,
h? 2 2 2

ile verilir. Ej altbant minimum enerjisi i¢in n tane smirlandirilmig durum varsa,

kuantum telde durum yogunlugunu,

D(lD)(E) — Dx(lD)(E) + Dy,z(lD)(E) (17)
1 .2m.*.3 3 v2m* 1
DUDI(E) = — &) /25,2 + s [ TR O(E —E) (1.8)

seklinde yazabiliriz. D(E) fonksiyonunda E'2 faktorii ile indirgenmesine

elektronun hareketi igin serbestlik derecesinin azalmasinin neden oldugu kolaylikla

goriilebilmektedir (Sekil 1.3 (c)).

& @

3B yap1 2B yap1 1B yap1 0B yap1
m ) - m
o (&) PP < | )
> - > > >
Eo E EgE| E2 E Eg Ey E; Eu E Ea | T e E

Sekil 1. 3. (a) Hacimsel Yap1 i¢in Durum Yogunlugu-Enerji Degisimi. (b) Kuantum
kuyu i¢in durum yogunlugu-enerji degisimi. (¢) Kuantum tel i¢in durum yogunlugu-

enerji degisimi. (d) Kuantum nokta i¢in durum yogunlugu-enerji degisimi. [48]



Kuantum noktalarda elektronun hareketi ii¢ boyutta (X, Yy, z) sinirlandirildigr igin

enerji seviyeleri
h2 2 2 2
EE©B) — T(—nxz + Enyz + L—znzz) (1.9)

olarak elde edilir. Daha yiiksek boyutlu yapilarin durum yogunluklari, kuantum
noktalarin durum yogunlugundan farkhidir. Tasiyicilar ii¢ boyutta siirlandirildigi

icin dagilim egrileri yoktur ve durum yogunlugu,
DODY(E) =23 S6(E — E)) (1.10)

seklindedir. Burada ¢, delta fonksiyonudur. Smirlandirilmis enerji seviyesinde iki
durum olmast neticesinde durum yogunlugunun enerji ile degisimi delta
fonksiyonun serisi seklinde olacaktir. Durum yogunlugunun keskinligini arttiran
faktor enerji spektrumunun kesikli olmasidir. Kuantum nokta igin durum

yogunlugunun enerji ile degisimi Sekil 1.3 (d)’de gosterilmistir.
1.3. Diisiik Boyutlu Yapilarin Uretim Metotlar:

Litografik tekniklerle kuantum kuyusunun yiizeyine elektrotlarin yerlestirilmesi ve
yariiletken heteroyapilarda iki boyutlu elektron gazinin asitle yakilmasi sonucunda
kuantum noktalar iiretilebilir. Ilk adim olarak bir kuantum kuyu malzemenin tabaka
iceren yariiletken ylizeyi polimer maske ile kaplanir ve maskeye elektron demeti
gonderilir ve 1sina maruz birakilan bolgeden polimer tabaka uzaklastirilir. Daha
sonra yiizey iizerine ince metal bir tabaka kaplanir. Kimyasal ¢oziicii yardimiyla
elektron demetine maruz birakilan bolgenin disinda kalan bdlgeler cikarilarak
metalle korunan bolgenin dis1 asitle yakilir ve bdylece kuantum nokta elde edilir

(Sekil 1.4). Bu teknik asit ile asindirma yontemi olarak adlandirilir [49].



Sekil 1. 4. Asit ile asindirma yontemi ile kuantum nokta tiretimi. [46]

Gomiili kuantum kuyusu tabakasi iizerine elektrotlarin yerlestirilip elektrotlara
gerilim uygulandiginda bir elektrik alan olusturulur. Bu alan, elektronlarin tabakanin
disinda kiiciik siirli bolgelerde hapsolmasini saglar. Gerilimin degisimiyle bu
bolgelerin sinirlama derecesi ayarlanabilir [49]. Elektrik alan ile {iretilmis kuantum

noktasinin sematik gosterimi Sekil 1.5.”de gosterilmistir.

Sekil 1. 5. Elektrik alan ile kuantum nokta tiretimi.[46]

Nanoteknolojik gelismeler sayesinde yiiksek performansli optoelektronik cihazlari
tiretilmis ve bdylece yiiksek kalitede yariiletken yapilarin iiretimi de miimkiin hale
gelmistir. Son yillarda kullanilan modern yariiletken kristal biiyiitme yontemleri ti¢
ana grupta toplanabilir. Molekiiler demet epitaksi (MBE), siv1 faz epitaksi (LPE) ve
buhar faz epitaksi (VPE) [50].

Bununla birlikte, kimyasal buhar biriktirme (CVD) ve metal-organik kimyasal buhar
biriktirme (MOVCD) gibi farkli epitaksi yontemler vardir.
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Sekil 1. 6. MBE Cihaz taslagi.[46]

Sekil 1.6' da taslak olarak verilen MBE Cihazi ile yapilan molekiiler 151n epitaksi
(MBE) yonteminde yariiletken tabaka isitilarak buharlastirilir ve molekiiler bir demet
olusturulmasi saglanarak biiyiitme gergeklestirilir. Yiiksek kalitede malzeme

biiyiitmesine imkan sagladigindan dolay1 bu yontem tercih edilmektedir.

Biiylitme sirasinda yiizeyi kontrol etmesi (yiizeyin diizgiin ve piiriizsiiz olmasi), katki
konsantrasyonunu belirlemesi diisiik bilyiitme sicakliklari, kalinlik hassasiyetini
ayarlamasi, ve ¢evreye zararli maddeleri yaymamasi molekiiler demet epitaksi

(MBE) teknigini digerlerinden ayiran 6zelliklerdir [51].

Metal organik kimyasal buhar ¢okiintiisii veya MOCVD (metal organik buharlasma-
faz epitaksi veya MOVPE olarak da bilinir) yiiksek nitelikli heteroyapilarin
tretilmesinde  kullanilan baska bir yontemdir. Alet ¢ok zehirli gazlar
bulundurmasina ragmen MBE’ye gore daha kullanigh oldugu sdylenebilir. MOCVD
daha iyi optoelektronik aygit iiretmede MBE’den daha avantajlidir. Ayrica daha
hizlidir ve ticari tiretim icin basarilidir. Ayn1 anda ¢ok sayida dilim biiyiitiilebilir
[46].

1.4. Kuantum Noktalarin Teknolojik Uygulamalan

Bircok atomdan olusan yapay devasa atomlar kuantum noktalardir ve kuantum
noktaya atom eklenip, ¢ikartilabilir. Kuantum noktalarin boyutlar1 degistirilebildigine

gore enerji seviyeleriyle oynanabilen bir malzeme ile karsilasilir ki bu essiz ve ¢ok
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sira dist bir o6zelliktir. Uyarilmis bir elektron Bohr yaricapt kadar uzaga gitmek
istediginde sinirlandirilmis oldugu icin gidemeyecek ve kuantum mekanigine 6zgii
ozellikler gosterecektir. Hacimsel bir malzemede smirlandirma yoktur, kuantum
kuyusunda bir boyutta, kuantum telde iki boyutta ve kuantum noktada ise tim
yonlerde smirlandirma s6z konusudur. Kuantum noktada tiim yonlerde (X, Y, z)
sikisan elektron enerjisini st seviyelere ¢ikarak harcayamadigi igin Kinetik enerjisi
artmaya baslar ve bundan dolay1 dalga boyunu kisaltir. Bunun sonucunda elektronun
yaptig1 1simanin rengi degisir ve bununla beraber daha yiiksek enerjiye sahip oldugu
icin yaptig1 1s1ma da daha parlak (daha siddetli) olur. Malzemenin boyutu Bohr
yarigapmin altina indirildiginde sira dis1 bir kuantum ozelligi olan malzemenin

renginin degismesi 0zelligi ortaya cikar.

Kuantum noktalarda boyut kontrol edilebilir bir degisken oldugu igin de noktanin
boyutunu degistirerek rengini de kontrol edebilme kabiliyetine sahip olunur. Bu
durum da miihendislik uygulamalari i¢in inanilmasi gii¢ bir alan daha agiyor; tipta
teshis i¢in kullanilan biyo-ajanlar, daha verimli ¢alisan giines panelleri, daha fazla
aydinlatan ve az enerjiyle calisan ampuller, ¢ok daha az enerjiyle ¢alisan lazerler
istenilen renkte LED aydinlatmalar, ¢ok daha az enerjiyle ¢alisan ekran ve plazma
televizyon v.b. Bunlar kuantum noktalarin disiiniilen uygulama alanlarindan sadece
birkagidir [52].
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I1. FIZIKSEL YAKLASIMLAR VE HESAPLAMA YONTEMLERI

Analitik ¢6ziimiin miimkiin olmadig1 karmasik problemler i¢in bir takim fiziksel
yaklasimlarin yapilmasi kacinilmazdir. Bu tiir problemlerde uygun sinir sartlar ve
yaklasimlar ile sistem karakterize edilir. Bu karakterize etme sirasinda Schrodinger
denklemi olusturulur ve Pertiirbasyon Teorisi, Hartree Fock Modeli, Varyasyon

metodu gibi hesaplama teknikleri etkin kiitle yaklasimi altinda yapilir.
2.1. Etkin Kiitle Yaklasimm

Deneysel olarak katilarin ozellikleri incelenirken (optik, elektronik, termal...)

elektronun kiitlesine gore bu katilarin 6zelliklerinin degistigi gozlemlenmistir.
Elektronun kristal icindeki potansiyelle az da olsa etkilesmesinden dolaytr bos
uzaydaki kiitle (mg) yerine kristal orgiideki etkin kiitle (m*) dikkate alinir. Etkin
kiitlenin serbest eletron kiitlesinden farkli olmasinin nedeni ise elektronlar ile kristal
atomlar1 arasindaki etkilesimdir. Etkin kiitleyi tanimlamak i¢in 6ncelikle iletkenlik
bandindaki elektronun hizi g6z 6niine alinir. Elektronun enerjisinin, elektronun agisal

frekansi cinsinden ifadesi,
E = hw (2.1)

seklindedir ve dalganin grup hizi,
dw 1 dE
=% =5GP (22)
ile ifade edilir. Pargacigin ivmesi grup hizi cinsinden,
_ Wy _ (1) (LB _ (1) 4
T oar (h) (dkdt) N (h) erellGm) (2.3)

olarak bulunur. Periyodik orgiide elektrona bir Fg,g kuvvet uygulanirsa elektronun

hareket denklemi Newtonun II. hareket yasasina gore,

P_p 4 f 48 _ .o pdk (1) (dEY dk
F_Fi9+Fd1$_dt ma_hdt_m(h)(dkz)(dt) (2.4)



olur. Burada p kristal momentumu ve k dalga vektoriidiir. Bu denklemden etkin kiitle

cekilirse,

« K

m =—7= (2.5)
(%)
seklinde elde edilir. Esitlige gore etkin kiitle, enerjinin dalga vektoriine gore ikinci

tiirevinin tersi ile orantilidir [47].
2.2. Varyasyon Metodu

Bir sisteme ait Ozellikleri belirleyen degiskenlerde kiiciik degisimler yapildiginda,
sistemin genelinde meydana gelen degisimlerin belirlenmesi i¢in kullanilan yonteme
varyasyon metodu denir. Varyasyon metodu hesaplamalari i¢in ilk 6nce sistemi en
lyi ortaya koyacak deneme dalga fonksiyonu tayin edilir. Deneme dalga fonksiyonu
sistemin yapisina gore bir veya birden fazla degisim parametresi igerebilir. Degisim
parametrelerinin fazla olusu hesaplamalar1 zorlastiracagindan bu degerler deneme
dalga fonksiyonun enerji degeri minimum olana kadar ayarlanir. Boylece deneme
dalga fonksiyonu ve enerji 6zdegeri, ger¢ek dalga fonksiyonu ve enerji 6zdegerine

yaklasir [55].

Deneme dalga fonksiyonunun enerji durumlarimi E ve bu fonksiyonu @ ile
gosterelim. Bu enerji degeri kesin taban durum enerjisinden, E, , her zaman daha
biiyiiktiir. Her deneme fonksiyonu kesin o6zfonksiyonlarin, ;, lineer birlegimi

olarak genisletilebilir.

Uygulamada, analitik olarak ¢6zemedigimiz probleme varyasyon metodu
uyguladigimizdan dolay1 y; fonksiyonunu bilmiyoruz. Ancak bu bize deneme dalga

fonksiyonunu ;min tiim seti olarak ifade etmemizi engellemez. Boylece deneme

dalga fonksiyonu,
D =3;cY; (2.6)

ve bu dalga fonksiyonuna karsilik gelen yaklasik enerjiyi,
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[o*HD
[o*®

E(®) = 2.7)

seklinde yazabiliriz. Esitlik (2.6)’daki ifadeyi kesin dalga fonksiyonu {izerinden
(2.30) denkleminde yerine yazarsak,

Yijcic; JYiHY;

E(@) = Lyjcic [wiv;

(2.8)
olarak elde ederiz. Burada c; katsayilari, varyasyon integralinin minimize

edilmesiyle elde edilen ve ¥;|c;|? = 1 sartim saglayan katsayilardir. ¢ ise c;
katsayisinin kompleks eslenigidir. ; fonksiyonlari H hamiltonyen operatoriiniin
kesin 6zfonksiyonlar1 oldugundan dolay: H ¥; = E;¥; ifadesini kullanarak,

* *
SijciciEj [ i)

E(®) =
(@) Lijcici [ ¥iv;

(2.9)
elde ederiz. Simdi hermityen bir operatoriin 6zfonksiyonlarinin ortonormal kiimesi
bigiminde oldugunu goz 6niine alirsak bu ifade,
_ ZiCiCiE;
E(@) =5 (2.10)
seklinde yazilabilir. Bu esitligin her iki tarafindan da kesin taban durum enerjisi
E, cekalirse,
_ Zicici(Ei—Eo)

E(®)—E, = Sicie (2.11)
elde edilir. Esitligin sol tarafinin da sifirdan biiyiik ya da sifira esit olmasi esitligin

sag tarafindaki her terimin sifirdan biiyiikk ya da sifira esit olmasindan dolayidir.

Yani,
E(®) = E, (2.12)

yazilabilir. Deneme dalga fonksiyonun enerjisi, ger¢cek taban durum enerjisinden
daima biiyiiktiir ya da esittir. Deneme fonksiyonundaki her degisim enerji degerini
diistirerek gercek c¢oziime daha yaklastirmaktadir. Dig kuvvetler ve potansiyeller

iceren her boyutta denklemler i¢in elverisli olmasi, hesaplarin hizli yapilmasi ve
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¢ogu zaman niimerik simiilasyonlara olduk¢a benzer sonuglar vermesi metodun
avantajlar1 arasinda yer almaktadir. Ele alinan sistemi en iyi derecede
tanimlayabilecek bir deneme dalga fonksiyonunun seg¢ilmesi ile ancak bu avantajlar

miimkiin olmaktadir [49].
2.3. Hidrojen Tipi Safsizligin Olusturulmasi

Yariiletkenler, iletkenlik bakimindan metaller ve yalitkanlar arasinda yer alirlar.
Genellikle Ge ve Si gibi tek cins atomlarin birlesmesiyle olusan elementel
yariiletkenler ve periyodik cetvelin [11I-V ve [11-VI grubu elementlerinin
birlesiminden olusan bilesik yariiletkenler olmak {izere ikiye ayrilirlar.
Yariiletkenlerin tasiyict yogunlugunluklart farkli safsizlik atomlar1 eklenerek
kontrol edilebilir. Safsizlik, Orgii igine yabanci atomlarin kontrollii olarak
katkilanmasidir. Yabanci atomlarmm orgii igine dogrudan yerlestirilebilmesi,

elektronik ve optoelektronik cihazlarin 6zelliklerinin degismesine yol agmaktadir.

Elektron vermeye yatkin olan atomlara donor (verici) safsizlik atomu (Sekil 2.1.)

adi verilir.
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Sekil 2. 1. Donor safsizligin sematik gosterimi. [53]

Sekil 2.2 (a)’dan goriildiigii gibi, verici iyonlarinin enerji diizeyleri iletim bandina
yakin bir konumda yer alir. Dalga fonksiyonlar: ile enerji seviyeleri, etkin kiitle

yaklagimi dikkate alindiginda,
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(— hpz_ 1 )zszzp (2.13)

2m* 4meger

seklinde yazilabilir ve Schrédinger denkleminin ¢6ziimii ile elde edilir. Burada, %
indirgenmis Planck sabiti, m* elektronun etkin kiitlesi, £, boslugun dielektrik sabiti,

¢ ortamin dielektrik sabiti olarak karsimiza ¢ikar.

Ornegin bir Si kristaline, bir Si atomu yerine {i¢ tane degerlik elektronuna sahip IIL.
grup elementlerinden bor (B) atomu yerlestirilirse ii¢ elektron bag yapar ve Si
atomundaki elektronlardan birinin agikta kaldigi goriiliir. Agikta kalan elektron,
kristaldeki diger Si atomlarindaki bir elektronla bag yapar. Bu elektronun ayrildig:
kisimda bir bosluk olusur. Bu durumda Si atomu elektron almaya yatkin hale gelir.
Bu tiir elektron almaya yatkin atomlara akseptor (alic1) atom denir. Sekil 2.2 (b)’de
de goriildiigli lizere, akseptor iyonlarin enerji seviyeleri valans bandinin hemen

izerinde yer alir.

Netim: Band: Netin: Band
]_3-:-1101‘ il | L L] - __
I}’nn]alq__”‘:-‘__n__..__-——--—— E,
. E
EI rEr4d
E _S——_®__ & g & _
) — - B . —l;_____ Akseptén
) ) = ] ) = '
Valans Band: Valans Band: Tyonlan
(a) ()

Sekil 2. 2. Enerji-bant diyagram: (a) Donor safsizlik igin, (b) akseptor safsizlik igin
[2].

Bir verici elektronu iletim bandina ¢ikarmak igin gerekli olan enerji ise
iyonizasyon enerjisi olarak adlandirilir. Iyon ve elektron arasindaki Coulomb
kuvveti ve elektronun merkezcil kuvveti birbirine esit oldugunda, elektron kararli
bir yoriingede hareket edecektir. Elektronun hizi v ve y6riinge yarigapi 7;,,0lmak

uzere,
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2 *0,2

e mv

_4n£r,% T (2.14)
esitligi yazilabilir. Agisal momentumun kuantumlanmasindan yararlanarak,
m*vr, = nh (2.15)
yazilabilir. n tamsay1 olmak kosuluyla r,, yoriinge yarigapi,

n?h24me
Th = (2.16)
olarak elde edilir. Bohr yarigapi,

amegh? o
A =~ -0 = 0.529A (2.17)

olarak tanimlanir [53]. Donor yoriingesinin yarigapinin Bohr yarigapi cinsinden

ifadesi,

= g 2.18
= aOW ( . )
ve

* e?
R =5 (2.19)

bulunur. Burada, & ortamin dielektrik sabiti, My elektronun serbest kiitlesi V€ m*

ise ortam igerisindeki kiitlesidir. Elektronun toplam enerjisi ise,

* gt
= m (2.20)
seklindedir. Esitlik (2.16) ve (2.18)’den goriildiigii lizere donor yoriingesinin
yarigapi, donor-elektron ciftinin baglanma enerjisi kullanilan malzemeye gore
degisiklik arzetmektedir. Diisiik boyutlu yariiletken yapilardaki elektron,
siirlamalarla ekstra bir enerji kazanir ve Coulomb enerjisi bu enerji ile rekabet
halindedir. Sinirlama ve Coulomb enerjisi arasindaki karsilagtirma sistem
biiyiikliigiiniin (r) fonksiyonu olarak Sekil 2.3” de gosterilmistir. Etkin Bohr
yarigap1 sistem buyiikliigiinden ¢ok ¢ok kiiciik ise, r > a*, kuantum noktanin
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etkilesme enerjisi toplam enerji iizerine daha baskindir. Tersi bir durum olursa , r <
a* gibi, smirlama enerjisi daha baskindir. Bu iki bolge arasindaki gecis Bohr
yarigapt kadardir. Bohr yaricapt GaAs malzeme icin yaklasik 10 nm civarindadir.
Daha biiyiik kuantum noktalarda ise iki boyutlu elektron gazinin yanal
siirlandirilmas: ile iretilen n-GaAs malzemede Coulomb enerjisi sinirlama

enerjisinden daha etkindir.

———— Smirlama

Etkilegme

Enerji

ER‘_‘NH [ O ITETT AT R TY PR

—_—

ag*

Sistem Bayiklagn r

Sekil 2. 3. Sistem biiyiikliigiiniin (r) fonksiyonu olarak Coluomb enerjisi ve sinirlama

enerjisi arasindaki mukayese [47].
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11l. LINEER OLMAYAN OPTIiK

Elektromanyetik dalga olan 15181in madde ile etkilesimini ve bu etkilesim sirasinda
meydana gelen olaylar1 inceleyen bilim dali optik olarak adlandirilir. Dogrusal
optikte diigiik siddetli 151k ile malzemenin etkilesimi incelenirken, lineer olmayan
optik ise yiiksek siddetli 151k ile malzemenin etkilesmesi sonucu optik ozelliklerin
siddete bagl olarak degisimini arastirir. Lineer olmayan optik 6zellikler iizerine ilk
gozlem Franken [13] tarafindan kuartzlarda ikinci harmonik tiretimi 1961°de

yapilmustir.

Lineer optikte, polarizasyon (kutuplanma) yalnizca optiksel elektrik alan ve lineer

alinganlik ile tanimlanir ve bu iligki,
P(t) = xWE(t) (3.1)

seklindedir. Burada, y* lineer alinganhiktir. Bu bagmti polarizasyonun P(t),
uygulanan optiksel elektrik alana E(t), bagli oldugunu bize gosterir. Lineer olmayan
ortamin Ozellikleri ise belirli sayidaki lineer olmayan optik alinganliklar ve
polarizasyonun optiksel alanin kuvvet serisi olarak yazilabilmesi ile tanimlanir ve
bu iligki,

P(t) =PD@)+ P )+ PO (t)+... (3.2)
veya
P(t) = yWE®@) + xPE?2(t) + xPE3(t)+... (3.3)

seklinde verilir. Burada x® ve x® sirasiyla ikinci ve iigiincii dereceden lineer

olmayan optik alinganliklardir [14].
Tek boyutta uygulanan elektrik alanin,
E(t) = E,coswt (3.4)

oldugu durum goz Oniine alinarak gerekli trigonometrik fonksiyonlar kullanilir ve

kutuplanma,



P(t) = %X(Z)EZ + ()((I)E + %)((3)E3) coswt + %)((Z)EZCOSZa)t +

i)((3)E30053wt (3.5)

seklinde elde edilir. Denklem (3.5)’ten de goruldigi tizere ilk terim frekanstan
bagimsizdir ve statik bir elektrik alanin malzeme iginde olustugu goriiliir. Bu siireg
optiksel dogrultma (OR) olarak adlandirilir. Yogun bir optik 15in gegisindeki lineer
olmayan ortamda yari-DC kutuplanma iiretiminde olusan ve lineer olmayan optik

stireg optiksel dogrultmadir [59].
3.1. Lineer Olmayan Alinganhklarin Kuantum Mekanigi

Bu bolimde lineer olmayan alinganlik ifadelerini elde etmek ig¢in kuantum
mekaniginin yogunluk matris formalizminden yararlandik. Kuantum mekaniginde
yogunluk matrisi bir sistemin bulundugu durumu ifade etmeye vyarayan
operatordiir. ¢ 6z fonksiyonu ile gosterilen her bir atomun kuantum mekaniksel

durumu i¢in etkilesme Hamiltonyeni,

0 ,ulz.E ‘Llln.E
Pa1-E ppp B oo pon E
Hine(®) = —p. EQt) =] ... (3.6)
l,unl.E Un2-E .. tpn E J
matris formunda yazilir. Burada pmn = —e(@mlrlyy) dipol momentin matris

bilesenleri ile ifadesidir. Taban durum dalga fonksiyonun kiitle merkezinde
segilen orjin ile p;; = 0olur. Merkezi simetrinin olmamasi durumunda diger

kosegen dipol momentler sifirdan farkli olur. Sistemin durumu yogunluk matrisi,

P11 P12 - Pin
P21 P22 .-+ Pon
p= (3.7)

Pri Pnz - Pmn

seklinde ifade edilebilir. Yogunluk matris operatdrii Liouville denklemi olarak da

bilinen
a
22 = ~[Ho + Hine, p] (3.8)
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hareket denklemini saglar. Burada Hijnt uygulanan optik alanla malzemenin

etkilesme Hamiltonyen operatorii H, pertiirbe olmamis Hamiltonyen operatoriidiir.
Bu denklem ile etkilesmeler sonucu yogunluk matrisinin zamanla degisimini
gosterilmektedir. Ancak bu denklem, atomlar arasi carpismalardan kaynaklanan
etkilesmeleri igermez ve bu etkilesmelerin etkisi, soniim teriminin denkleme ilave

edilmesiyle dikkate alinir. Bu durumda, hareket denklemi,

0pnm 1
P — = [Ho + Hint,plum — um (Prm = P ) (3.9)

seklinde yazilir. Bu denklemdeki riym, n ve m seviyeleri arasindaki bozulma hizi
olarak alinip I'nm=Imn oldugu kabul edilmistir. p,(fnc{) ise termal dengedeki

yogunluk matrisinin degerini gostermektedir.

Denklem (3.9)’un ¢oziimii igin pertiirbasyon tekniginden yararlanilabilir. Hijnt,

dipol yaklagimikullanilarak,
Hint = —w.E() (3.10)

seklinde yazilabilir. Burada u= -er elektrik dipol operatoriidiir. (3.10) denklemi,

(3.9) denkleminde yerine yazilir ve gerekli diizenlemeler yapilirsa,

0Pnm
ot

] 1
= —lWpmPrm t %z{(Hint)nkpkm - pn(Hint)km}
k

_an (pnm - pr(Lig)) (3-11)

seklinde bir ifade elde edilir. Bu denklemin pertiirbasyon teriminin eldesi i¢in Hint
ifadesi AHint ile degistirilir ve A parametresi 0 ile 1 arasinda deger alan
pertiirbasyon kuvvetini belirleyen bir parametredir. Denklem 3.11' in A 'nin kuvvet

serisi cinsinden bir ¢oziimii oldugunu ve bu ¢éziimiin

Prm = Pan + ADSon, + 12pioy (3.12)

Pnm

seklinde oldugunu varsayalim. A parametresinin oniindeki her bir katsayr Denklem

(3.11)’yi saglamasi gerektiginden dolayi
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(0)

9Pnm . 0 0
P = —inmPrm = Tum (g = Primy) (3.13)
(€]
nm : 1 1
gt = _l((‘)nm + an)Pr(n?L + in [Hint: p(o)]nm (3.14)
p, : 2 1
gt = _l((‘)nm + an)Pr(n?L + in [Hint: P(l)]nm (3_15)

esitliklerini yazabiliriz. Ciftlenimli lineer diferansiyel denklemlerden olusan bu

denklemler, gnm bilindiginde, denklemlerin integrallerinin alinmasiyla p,(j,‘,)l

ifadesinin daha yliksek mertebeleri elde edilir. Denklem 3.15'in kararli ¢oziimii

pron = pra? (3.16)
olarak alinabilir. Denklem 3.14'lin integralinin alinmasiyla p%)l ifadesi

pim = I oo 5 Hine (6, 0L pmexp {(iwnm + L) (' = D)}t (317)

seklinde elde edilirken daha yiiksek mertebeli terimleri benzer islemlerle

hesaplayabiliriz. Alinganlik hesaplarin1 yaparken, uygulanan optik alan
E(t) = Y Esexp (—iwst) (3.18)

olarak ele alinirsa, (3.10), (3.17) ve (3.18) denklemleri kullanilarak p,(;,)l

(€9) (0) (0)) Z UnmEsexp (—iwst) (3 19)
S .

Pnm = (,Dmm ~ Pnn hlwpnm—ws—ilnmm]

olarak yazilabilir. P=Nu kutuplanma ifadesinden yararlanarak lineer kutuplanmayi
P = N.tr(p®p) (3.20)

seklinde yazilabilir ve P(Y = y(DE ifadesi kullamlarak lineer alinganlik bagintist

X P @5) = N S (P = o) 7t (3.21)

Wnm—Ws—nm]
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seklinde olur. Denklem 3.21'den de goriildiigii gibi dipol matris elemaninin karesi
ile lineer alinganlik ifadesi orantilidir. Benzer islemler yapilarak ikinci ve tiglincii

derece lineer alinganlik ifadeleri sirasiyla,

)a,)(ws + wy, wg, W) = oTY z (piom = P x
mnv

p

i ik
Iimnldwﬂvm )
[wonm-ws—wr—irnmllwym-wr-ilym]

i oJ ok
, HmnHnyHlvm
) " [onm-ws—wr—iFnmllwym-ws—ilym] . (322)

. Pk
H%nn##y#vm
[wym—ws—wr—ilynllwym—-wr—ilym]

i )k
l‘%nn”nu#vm
\ “[wyn-ws—wr—ilpnllwym—wr—ilym] /

ve
(3) _
)(kﬂh(a)q + wg + Wy, Wq, Ws, a)r) =
( (ngzn PE?))ﬂmnﬂ%vﬂplﬂ?m )
[wim—wr=il ] [@ym-wr—ws—iTyml[Onm-wr-ws—wq—ilnm]
0 0
(pgl )_Pi(zv)>”mn”£w“vl”?m
N Pl anvl ) [wyi—wr=iTy|[wym—wr-ws—irymlwnm-wr-ws—wgq—ilnm] ! (323)

(0)_ (0) J h
(pm; —Py )ﬂmnﬂvmﬂn[ﬂly

[wyi—wr=il | [wny—wr-ws—iMpl[onm-wr-ws—wg—il'nm]

(0)_ (0) j h
(Pu _Pnn>”mn”vm“lv“nl

\ [wp—wr—ily]lwym-wr-ws—iFymllonm-wr-ws—wg—ilnm]/

elde edilir. 3.23 Denkleminde P, ,w,,w, Ve ws giris frekanslarinin tiim olas:

pertiirbasyonlari lizerinden ortalama alindigin1 gosteren pertiirbasyon operatoriidiir.
h,i ve ] indisleri de giris frekansi ile pertiirbasyona ugrarlar. Elde edilen alinganlik
ifadelerinden yola ¢ikarak sistemin lineer olmayan optik 6zellikleri hesaplanabilir
[61-62 ]. Denklem 3.21 ve 3.23'ten lineer ve tliglincii dereceden lineer olmayan

alinganliklar,

(D) —_ = asluaol?
X (w) = o (E1o—flw ihly)

_ 1 osluiol®(Ero—hw) + L aslu10l* R0 (3.24)

g0 (Ero—hw)?+(hl10)? £o (E1o—hw)2+(hl()?

ve

24



3 _ 1 oslusol?lEI?
r (W) = -2
g (Ero—hw—ihl1g)

4|p10l? _ (M11—Ho0)>
[(E1o—hw)2+(flr1o)2 (E10—1hT10)(E1o—hw—ihl}) (3-25)

seklinde yazilir.

Uzerine elektromanyetik 1s1n1m gonderilen maddelerde sogurma, kirma gibi olaylar
gbzlemlenebilir. Bu olaylarin goézlemlenmesi malzemenin metal, yar1 metal ve
ametal olusu ile fotonun enerjisine ve maddenin atom dizilisine baghdir.

Yariiletken malzemelerde optik 6zelliklerin anlasilmasi olduk¢a 6nemlidir.

Optik sogurma gonderilen  elektromanyetik 1sinimdaki fotonlarin maddedeki
elektronlart uyarmasi ve elektronlarin izinli bir iist seviyeye uyarilmalart ile
gerceklesir. Elektronun baslangic durumundan son duruma birim zamanda gegis

olasilig1 Fermi’nin Altin Kurali,
2 )
l“mszzI(fIVll)|25(1‘5) (3.26)

ile hesaplamir. Burada E, E=E; E; ¥#4w dir. E; ve E; sirasiyla son durumda ve
baslangic durumda pargacigin enerjisidir. (f|V|]i) ise baslangic ve son durum
arasinda gecis matris elemanidir. V pargaciklar arasindaki sacilma potansiyelidir.
(f| ve |i) sirastyla son durum ve baslangi¢ durum dalga fonksiyonlaridir. (+) isareti

yaymaya (emisyon) ve (-) isareti sogurmaya karsilik gelmektedir.
Optik 6zelliklerden olan sogurma katsayisi, optik alinganliktan yola ¢ikilarak,
a(w)zw\/g[m(sz(w)) (3.27)

ile verilir. Im, alinganlik ifadesinin sanal kismin1 ifade etmektedir. Lineer sogurma

katsayis1 Denklem (3.26) kullanilarak,

7 _ . |p__ gslpuiol*hlyo
U CY _w\/; (Exo—hw)2+ (hT10)? (3.28)
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seklinde ve ligiincii derece lineer olmayan sogurma katsayisi da denklem (3.25)

yardimiyla
— uo 1 as|#10]*hl10
a3 (@, 1) = =20 [2C0 (G hay + @ P
|t11— ool {(Ero—hw)?—(hl'19)?+2E10(E1o-hw)}
1-— 2
[ 4|pq10l? ] E19%+(hl10)? ] (3 9)

olarak hesaplanir. Toplam sogurma katsayisi, lineer ve lineer olmayan sogurma

katsayilarinin toplami olarak,
a(w,1) = a()(w) + a(3)(w, 1) (3.30)

yazilmaktadir. Burada, n; kirilma indisi, aselektron yogunlugu, &, dielektrik sabiti,
¢ 151k hizi, Ej=E;-E; iki farkli elektronik durum arasindaki enerji farkidir.
Kutuplanmis elektromanyetik radyasyon z yoniinde segilmistir. /5 ve u;j sirasiyla i
ve j durumlar arasindaki durulma orami ve matris elemamidir. 75 =1/ Ty ve
wi=|< ; lez| P; >| seklinde tanimlanir. T durulma zamani, ¥;ve ; sirasiyla
baslangi¢ ve son durumlarin dalga fonksiyonudur. Kirilma indisi degisimi ile optik
alinganlik arasindaki baginti

) = ReE) (3.31)

2ny

ile verilir. Denklem (3.24)’ten lineer kirilma indisi degisimi

mD(@w) 1 gglpol*(Ero—hw)

ny  2npg (Erp—hw)?+ (hl'1o)> (3.32)
ve denklem (3.25)’dan {igiincii derece lineer olmayan kirilma indisi degisimi
MmB®(w,1)

ny, -

ne os1 _ 2 _ |411—Hool? _

4n,3go” [(Ero—hw)?+ (hl'10)2]? x[(4E10 h)|psol E10%+(il10)2 X{(Elo

hw)[E1o(E1o — hw) — (h0)?] — (hl10)*(2E;o — hw)}] (3.33)

olarak hesaplanabilir. Toplam kirilma indisi degisimi, lineer ve lineer olmayan

kirilma indisi degisiminin toplami1 olarak
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M(w,1) AW (w) n An®) (w)

Ny ny Ny

(3.34)

seklinde ifade edilir [47].
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IV. MERKEZI OLMAYAN KUANTUM KUTULARINDA OPTIK
OZELLIKLERIN ELEKTRIK ALAN, BASINC VE SICAKLIGA
GORE DEGIiSiMi

Bu boliimde merkezi olmayan kuantum kutularinda optik 6zelliklerin elektrik alan,
basing ve sicakliga gore degisimi incelenecektir.

4.1. Dalga Fonksiyonlarmin Elde Edilmesi

Bir kuantum kutu i¢inde hapsedilmis donor safsizlik merkezindeki bir elektron,

uygulanan dis elektrik alan i¢indeyken Hamiltonyen ifadesi,

Ze?
e(P,T)|r|

hZ
2m* (P,T)

V2 +/el|F+Ve(xy,z)- (4.1)

haliyle verilir. ifadede m*(P,T) ve (P, T) sirasiyla basing ve sicakliga baglh etkin
kiitle ile dielektrik sabitini vermektedir. Burada 7, Planck sabiti, e elektronun yiikii, F

Z-dogrultusunda uygulanan elektrik alani, P hisrostatik basici, T sicakligi, r

elektronun konum vektériinii, |r| =./(x)2, ()2, (2)? gostermektedir. Z safsizlik
yiikiidiir ve Z = 0 hidrojenik safsizligi olmadigi durumlara, Z=1 ise safsizligin oldugu

durumlara karsilik gelmektedir. Sinirlandirici potansiyel, V¢ (X,y,z) olmak iizere,

Ly
2

Ly
2

0, x <[],y < |2, x <[4
0, Diger durumlarda

Burada Ly Ly L, swrasiyla X, y ve z eksenlerindeki kuantum kutu genisligidir.
L=Ly=Ly= L, alinir ve m*(P, T') kullanilarak,

mo 1 [ | (4.3)

2m*(P,T) EG(P,T) ~ E4(P,T)+Aso

ifadesi yazilabilir. Bu ifadede m, serbest elektronun kiitlesini, Ej = 7510 meV

momentum matris elemanina bagli enerjiyi,

Ago= 341 meV GaAs igin ic¢in valans bandinin donilis yoriingesinde bdliinmesini

Verir. Eg (P, T) enerji araliginin hidrostatik basing ve sicaklikla degisimi,



aT?

Ey(P,T) = Ej(0) +bP— ; (4.4)

ifadesi ile bulunur. Burada Ej(0)=1519 meV basing yokken (P=0) olan enerji
araligi, b=107.3 meV/GPa lineer basing katsayis1 ve ¢=0.5405 meV/K ve £=204K

Varshni parametre degerleridir.

GaAs i¢in basing ve sicakliga bagh statik dielektrik sabiti ¢(P,T),

P T):{12.47 exp[—16.7 x 10:313] exp[9.4 X 10-5_(T —75.6)], T < 2001{,}
13.18 exp[—17.3 X 1073P] exp[20.4 x 107> (T — 300)],T = 200K.
(4.5)
seklinde verilir.
Basing ile kuantum kutu genisliginin degisimi,
L(P) = LoC(P), C(P) = [1 —3(S11 + S2)P]'/° (4.6)

ile bulunur. Burada Lo, kuantum kutusunun orjinal uzunlugudur. S;,=1.16 x10GPa™*

ve S,,=0.37x102GPa’ déniisiim sabitleridir.

Deneme dalga fonksiyonu,

Y Bi(§1) .
Y(x,y,z) = N 005<7L1—j) cos (:—i’) [Bl-(z) ~ (z)Ai(z)] X

exp(=2y/(¥)? + ()? + (2)2) (4.7)

seklinde yazilabilir. & = z(z=-L,/2) ve & = z(z=L,/2) dir. burada N,

normalizasyon sabiti, B;(2) ve A;(2) Airy fonksiyonlar1 olup Z parametresi,

Ly

. (2m*(P,T)eF\%/3 [2m*(p,T) 2 2
7 = (2Eer) ["‘hz (lelr, = By + (Z) +(Z) (48)
ile bulunur. Ej, hidrojenik safsizligin olmadigi durumlar igin taban enerjisi ile

safsizligin oldugu durumdaki enerji Ey;n arasindaki fark,

EB:EO'Emjn (49)
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ile verilir. Safsizligin oldugu durumdaki enerji,

Oy, D\H \p(x,y,2) (4.10)

Emm=miny W(x,y,2) \Y(x,y,2))

denkleminin varyasyon parametresine gore minimize edilmesiyle bulunabilir. min,
terimi A varyasyon parametresine karsilik gelen safsizlik enerjisinin minimum degeri
anlamina gelmektedir. Bu terim (4.1) denkleminde verilen Hamiltonyenin beklenen

degeri minimumudur.[62]
4.2. Elektrik Alan, Sicakhk ve Basincin Baglanma Enerjisi Uzerine Etkisi

Bu kisimda elektrik alan, sicaklik ve basincin baglanma enerjileri lizerine etkisi ve
sonuglar iizerinde durulacaktir. Degerlendirmeler yapilirken elektrik alan birimi

atomik birim(a.b.), sicaklik K ve basing birimi olarak da Kbar alinmistir.

Sekil 4.1 'de safsizligin olmadigi durumda (Z=0) farkli elektrik alan degerlerinde
(E=20, 40, 60 ve 80 a.b.) kuantum kutu genisliginin bir fonksiyonu olarak taban
durum (0s) ve birinci (1p) uyarilmigs durum i¢in baglanma enerji degisimleri
gosterilmektedir. Sekil 4.1(a) ve Sekil 4.1(b)'de goriildigi gibi taban durum ve
uyartlmis durum i¢in enerji seviyeleri kuantum kutu genisliginin artmasi ile
azalmaktadir. Elektrik alan uygulandiginda, elektron alanin ters yoniine itilir ve
safsizliktan ayrilmak zorunda kalir. Bu etki elektron ve safsizlik arasindaki
mesafenin artmasina neden olur. Bu nedenle, Coulomb etkilesimi zayifladigindan,
baglanma enerjisi elektrik alani ile azalir. Fakat Sekil 4.1(b)'de goriildigi gibi
etkilesim potansiyelinden dolay1 enerji seviyeleri azalirken omuz bolgeleri olustugu
goriilmektedir. Sekil 4.2(a) ve 4.2(b)’te safsizligin olmadigi durum igin taban
durumu ve birinci uyarilmis durum i¢in baglanma enerji degisimlerinin sicaklik ve
kutu genisligi ile degisimi gosterilmektedir ve grafikte de goriildiigii gibi sicaklik
(T=0, 100, 200 ve 300 K) ile kuantum kutu genisligi arttikca enerji degerleri
azalmaktadir. Sicaklik arttik¢a etkin kiitle azalirken, ortamin dielektrik sabiti artar ve
boylece sistemin baglanma enerjisi diiser. Sekil 4.2'de sicaklik arttik¢a elektron
ekstra kinetik enerji kazanacagindan baglanma enerjisi azalacaktir. Ayrica dielektrik
sabiti de sicaklikla artar, boylece coulomb etkilesimi artmis olur. Sekil 4.2'de,

T =200 K i¢in baglanma enerjisinin, iki sicaklik araligi arasindaki fark nedeniyle
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T<200 K' dan daha hizli bir sekilde azaldigini agikga goriiyoruz. Bu dielektrik
sabitindeki sicaklik katsayilar1 arasindaki farktan kaynaklanmaktadir. Sekil 4.3(a) ve
Sekil 4.3(b)'de ise basing (P=0, 40 ve 80 Kbar) ve kuantum kutu genisligine gére
enerji degerleri gosterilmistir. Basincin artmasiyla elektronun etkin kiitlesi artarken,
elektron ve safsizlik arasindaki Coulomb etkilesiminin de artmasina neden olur.
Boylece basing arttikga baglanma enerjisi de artmis olur. Sekil 4.3'te basi¢ artist ile

enerji degerlerinin arttig1 goriilmektedir.
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Sekil 4. 1. Farkli elektrik alan biiytikliikleri i¢cin (E=20, 40, 60 ve 80 a.b.) baglanma
enerjisinin merkezi olmayan kuantum kutu genisligine bagli degisimi. a) Taban

durumu (n=0) i¢in, b) Birinci uyarilmis durum (n=1) i¢in.
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Sekil 4. 2. Farkli sicaklik degerleri i¢in (T=0, 100, 200 ve 300 K) baglanma
enerjisinin merkezi olmayan kuantum kutu genisligine bagli degisimi. a) Taban

durumu (n=0) i¢in, b) Birinci uyarilmis durum (n=1) i¢in.
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Sekil 4. 3. Farkli basing degerleri i¢in (P=0, 40 ve 80 Kbar) baglanma enerjisinin
merkezi olmayan kuantum kutu genisligine bagl degisimi. a) Taban durumu (n=0)

icin, b) Birinci uyarilmis durum (n=1) igin.



4.3. Elektrik Alan, Sicaklik ve Basincin Sogurma Katsayillar1 ve Kirillma

Indisleri Uzerine Etkisi

Elektrik alan, sicaklik ve basincin sogurma katsayilar1 ve kirilma indisleri {izerine
etkisi bu boliimde incelenmistir. Burada taban durum i¢in sogurma katsayilar1 ve
kirilma indislerinin degisimleri elektrik alan (E=20, 40, 60 ve 80 a.b.), basing (P=0,
20, 40, 60 ve 80 Kbar), sicakliga (T=0, 100, 200 ve 300 K) bagl degisimleri
incelenmigtir. Sicalik ve kuantum kutu genisliginin artmasitla fotonun enerjisinin
azaldigi, basing arttikga kuantum kutu genisliginin azaldigi goriiliirken foton
enerjisinin arttig1 gorilirken, sogurma katsayilarinin ve kirilma indisi degerlerinin
maksimumlariin karsilik geldigi foton enerjisi degerlerinin ayn1 oldugu sekillerde

goriilmektedir.

Sekil 4.4' de elektrik alan (E=20, 40, 60 ve 80 a.b.), Sekil 4.5' de basing (P=0, 20, 40,
60 ve 80 Kbar), sekil 4.6' da sicakligin (T=0, 100, 200 ve 300 K), Sekil 4.7' de
kuantum kutu genisliginin (L=0.2, 0.25, 0.3 ve 0.4 a.b.) donor safsizliginda lineer,
lineer olmayan ve toplam sogurma katsayilari foton enerjisinin fonksiyonu olarak
cizilmistir. Lineer durumda sogurma katsayilari pozitif degerler alirken lineer
olmayan durumlarda sogurma katsayisinin isaretinden dolay1 toplam sogurma
katsayisini indirgenir ve toplam sogurma katsayilar1 azalir. Sekil 4.4° te gortldigi
gibi elektrik alan varliginda sogurma katsayilari ¢cok yakin degerler almaktadir. Bu
degerlerin bazilar1 ise Tablo 2'de gdsterilmektedir. Sekil 4.5' te basinca bagl olarak
sogurma katsayilar1 degisimi gosterilmekte ve basing degerleri arttikga sogurma
katsayilar1 saga dogru artmakta yani daha biiyiik foton enerjilerine kaymaktadir. Bu
olay maviye kayma olarak adlandirilir. Sekil 4.6' da sicakligin artmasiyla sogurma
katsayilar1 sola dogru azalmakta ve foton enerjisi azalmaktadir. Bu durum ise
kirmiziya kayma olarak adlandirilir. Sekil 4.7' de ise kuantum kutu genisligi arttikca
foton enerjisinin azaldig1 ve sogurma katsayilarinin sicaklik degisiminde oldugu gibi
sola kaydig1 gortilmektedir. Sekillerde de goriildiigi gibi baz1 6zellikler degistirilerek
optik 6zellikler kontrol edilebilir.
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Tablo 4. 1. Sogurma katsayilarinin farkli elektrik alan degerleri i¢in karsilastirilmasi

(P=20Kbar, T=100 K, L=0.2 a.b., Z=0)

Lineer sogurma katsayisi pik degerler

E=20 a.b. E=40 a.b. E=60 a.b. E=80 a.b.
1.5893e-3 1.5900e-3 1.5906e-3 1.5916e-3
1.6373e-3 1.6379e-3 1.6386e-3 1.6396e-3
1.6874e-3 1.6880e-3 1.6887¢e-3 1.6898e-3
1.7398e-3 1.7405e-3 1.7412e-3 1.7423e-3
1.7947e-3 1.7954e-3 1.7962e-3 1.7973e-3
Lineer olmayan sogurma katsayisi pik degerler

-1.1141e-6 -1.1150e-6 -1.1159e-6 -1.1175e-6
-1.1823e-6 -1.1832e-6 -1.1842¢e-6 -1.1859¢-6
-1.2557e-6 -1.2568e-6 -1.2578e-6 -1.2596e-6
-1.3350e-6 -1.3361e-6 -1.3372e-6 -1.3391e-6
-1.4206e-6 -1.4217e-6 -1.4229e-6 -1.4250e-6
Toplam sogurma katsayisi pik degerler

1.5882e-3 1.5889¢-3 1.5895e-3 1.5905e-3
1.6361e-3 1.6367e-3 1.6374e-3 1.6384e-3
1.6861e-3 1.6868e-3 1.6875e-3 1.6885e-3
1.7385e-3 1.7392e-3 1.7399¢-3 1.7409e-3
1.7933e-3 1.7940e-3 1.7947e-3 1.7959e-3
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Sekil 4. 4. Elektrin alan (E=20, 40, 60 ve 80 a.b.) icin lineer, lineer olmayan ve

toplam sogurma katsayilarinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4. 5. Basing (P=0, 20, 40, 60 ve 80 Kbar) igin lineer, lineer olmayan ve toplam

sogurma katsayilarinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4. 6. Sicaklik (T=0, 100, 200 ve 300 K) icin lineer, lineer olmayan ve toplam

sogurma katsayilarinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4. 7. Kutu genisligi (L=0.2, 0.25, 0.3 ve 0.4 a.b.) i¢in lineer, lineer olmayan ve

toplam sogurma katsayilarinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4.8’te kuantum kutularinda sicaklik ( T=0, 100, 200 ve 300 K ), sekil 4.9°de
basing ( P=0, 20, 40, 60 ve 80 Kbar ) ve sekil 4.10’da kutu genisliginin ( L=0.2, 0.25,
0.3 ve 0.4 a.b. ) degisimine bagl olarak kirilma indisleri gosterilmistir. Toplam
kirilma indisi hesaplanirken lineer kirilma indisi ile lineer olmayan kirilma indisi
arasindaki fark alinir ve toplama en ¢ok katkiyr lineer kirilma indisinin getirdigi
goriilmektedir. Sekil 4.9’ da sicaklik arttik¢a kirilma indislerinin saga (maviye
kayma) kaydig1 goriliirken Sekil 4.8 de ise basing arttik¢a kirtlma indislerinin sola
(kirmiziya kayma) kaydigi gosterilmektedir. Sekil 4.10' da ise kutu genisliginin
degisimiyle kirllma indisi incelenmistir ve kutu genisligi arttikga kirtlma indisi
azalmaktadir. Foton enerjisi kirmiziya kaymaktadir. Elektrik alan varliginda kirilma
indisleri birbirine ¢ok yakin degerler aldigindan grafik tizerinde bir ayrim
gozlenememistir. Elektrik alan varhiginda kirilma indislerinin bazilar1 Tablo 4.2'te

verilmigtir.
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Tablo 4. 2. Kirllma indislerinin farkli elektrik alan degerleri
(P=20Kbar, T=100 K, L=0.2 a.b., Z=0)

icin karsilastirilmasi

Lineer kirilma indisleri

E=20 a.b. E=40 a.b. E=60 a.b. E=80 a.b.
0.6787 0.6790 0.6793 0.6797
0.6888 0.6891 0.6893 0.6898
0.6992 0.6994 0.6997 0.7002
0.7099 0.7101 0.7104 0.7109
0.7209 0.7212 0.7215 0.7219
Lineer olmayan kirilma indisleri

-4.7887e-4 -4.7926e-4 -4.7964e-4 -4.8032¢-4
-5.0063e-4 -5.0104e-4 -5.0144e-4 -5.0215e-4
-5.2373e-4 -5.2415e-4 -5.2458e-4 -5.2532e-4
-5.4827e-4 -5.4871e-4 -5.4915e-4 -5.4994e-4
-5.7436e-4 -5.7482¢-4 -5.7529%¢-4 -5.7612¢-4
Toplam kirilma indisleri

0.6782 0.6785 0.6788 0.6792
0.6883 0.6886 0.6888 0.6893
0.6986 0.6989 0.6992 0.6996
0.7093 0.7096 0.7099 0.7103
0.7203 0.7206 0.7209 0.7213
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Sekil 4. 8. Basing (P=0, 20, 40, 60 ve 80 Kbar) igin lineer, lineer olmayan ve toplam

kirilma indislerinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4. 9. Sicaklik (T=0, 100, 200 ve 300 K) i¢in lineer, lineer olmayan ve toplam

kirilma indislerinin foton enerjisi ile degisimi.
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Sekil 4. 10. Kutu genisligi (L=0.2, 0.25, 0.3 ve 0.4 a.b.) igin lineer, lineer olmayan ve

toplam kirilma indislerinin foton enerjisi ile degisimi.
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V. SONUC VE TARTISMA

Kuantum Kkutularin elektronik ve optik ozellikleri dis faktorlerle (elektrik alan,
sicaklik ve basing) kontrol edilebilmektedir. Bu ¢alismada, teknolojik uygulamada
yer bulan kuantum kutularinin elektronik ve optik o6zellikleri teorik olarak
incelenirken, kuantum kutular hakkinda genel bilgi verildi. Kuantum kutusunu
olusturan yariiletken malzemenin, sayisal degerleri ¢ok 1yi bilinen ve iiretimi daha
kolay olan GaAs oldugu kabul edilmistir. Hesaplamalar etkin kiitle yaklasimi altinda
varyasyon metodu kullanilarak yapilmistir. Safsizligin varliginda ve yoklugunda
sistemin enerjisi hesaplanarak elektrik alanin, basincin ve sicakligin baglanma
enerjisi tizerine etkisi ele alinmis ve sogurma katsayist ve kirtlma indisi gibi optik

Ozellikler incelenmistir.

Bu c¢alisma iki kisimdan olusmustur. Birinci kisimda kuantum kutunun elektronik
Ozellikleri incelenmistir. Elektrik alan ve sicaklik arttikga baglanma enerji
degerlerinin azaldig1 goriliirken basing arttikca baglanma enerji degerlerinin de
arttig1 goriilmiistiir. Ikinci kisimda ise bir elektrik alana konulan kuantum kutuda
elektrik alanin artmasi ile sogurma katsayilar1 ve kirilma indislerindeki degisimler
fark edilemeyecek kadar kiigiik oldugu goriildii ve bu degerler tablolarla gosterildi.
Daha sonra kuantum kutularda sicakligin ve kutu genisliginin artmasiyla sogurma
katsayist ve kirilma indisi degisimi azalmakta ve sola (kirmiziya) dogru kaymaktadir.
Ancak kuantum kutu tizerindeki basincin artirilmast ile birlikte sogurma katsayisi ve

kirilma indisi degisimi artmakta dolayisiyla saga (maviye) dogru kaymaktadir.

Yapilan bu incelemeler sonucunda kuantum kuyularimin elektronik ve optik
ozelliklerinin basing, sicaklik ve elektrik alan degisimine bagl oldugu goriilmiistiir.
Diisiik boyutlu kuantum yapilarda dis faktorlerle bu sistemlerin fiziksel 6zelliklerinin

degistirilebilecegi goriilmektedir.
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