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Yiiksek Lisans Tezi

Yabanci Atomlu ve Yabanci Atomsuz Cok Katmanli Kiiresel Kuantum Noktalarinda
Enerji Durumlarinin ve Radyal Olasilik Yogunlugunun incelenmesi

Trakya Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dali

OZET

Bu ¢alismada ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasinda yabanci atom yokken ve
varken enerji seviyeleri ve radyal olasilik yogunluklar1 hesaplanmistir. Etkin kiitle
yaklagimiyla hesaplamalarda kullanilan teknik dérdiincii derece Runge-Kutta niimerik
yontemidir. Cok katmanli kiiresel kuantum noktalar1 sonsuz ve sonlu potansiyellere

sahip olarak disliniilmiistiir.

Cok katmanli sonsuz kiiresel kuantum noktalarinda basamak sayisinin ve
kalinliklarinin enerji durumlarinin hesaplanmasinda énemli rol oynadig1 bulunmustur.
Cok katmanli sonsuz kiiresel kuantum noktalarinda basamak kalinlig: arttirilirsa sonsuz

kiiresel kuantum nokta davranig1 gosterir.

Cok katmanli sonlu kiiresel kuantum noktalarinda enerji durumlar1 ve radyal
olasilik dagilimlarinin nokta yarigapina ve bariyer kalinligina bagl oldugu goriildi. Cok
katmanli sonlu kiiresel kuantum noktalarinda tabaka sayisinin artmasiyla enerji

degerleri azalir.

Yil : 2015
Sayfa Sayisi 1 97
Anahtar Kelimeler : Kuantum Nokta, Enerji Durumu, Dalga Fonksiyonu, Runge

Kutta Yontemi
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Investigation of the Energy States and the Radial Probability Distributions in
Multilayered Spherical Quantum Dot with and without an Impurity
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ABSTRACT

In this thesis, the energy levels and the radial probability distribution of an
electron in the absence and presence of an impurity have been calculated in
multilayered spherical quantum dots. Via effective mass approach, the technique used in
calculations is the fourth degree Runge-Kutta numerical method. The multilayered

spherical quantum dots are considered having both infinite and finite potentials.

It has been found that the number of steps and their thicknesses play an
important role on the energy states in the multilayered infinite spherical quantum dots.
If the thickness of the layer is increased the dot displays the behavior of the infinite

spherical quantum dot.

The energy levels and the radial probability distribution in multilayer finite
quantum dot have been found to be dependent on the radius of inner dot together with
barrier thicknesses. In multilayered finite spherical quantum dot, the energy values
decrease with the increase of the number of layers.
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BOLUM 1

GIRIS

Glinlimiiz teknolojisinin ilerlemesiyle c¢ok katmanli kiiresel kuantum nano
kristallerinin baz1 kimyasal tekniklerle {iretilmesi miimkiin hale gelmistir[1]. Kuantum
noktalarinin teknolojide fotodedektor[2], transistor[3], kuantum nokta lazerlerinde[4],
kuantum bilgisayarlarinda[5], optik hafizalarda[6], kuantum nokta gilines pilleri[7] gibi
elektronik araglarda kullanilmasi, kuantum noktalar1 tizerine fiziksel incelemelerin

artmasina sebep olmustur.

Sonlu ve sonsuz kuantum noktalarinda taban durum i¢in baglanma enerjileri
nokta yarigapina, potansiyel sekline, yabanci atomun konumuna, uygulanan elektrik
alan ve lazer alan siddetlerine gore ¢alisilmigtir[8-11]. Bu c¢alismalarda efektif kiitle
yaklasimi kullanilarak kuantum noktasinin merkezinde bulunan yabanci atomun
baglanma enerjisi varyasyon ve pertiirbasyon metotlar1 kullanilarak hesaplanmistir.

Baglanma enerjisinin nokta yarigapinin kiigiilmesiyle arttig1 goriilmiistiir.

Kuantum noktasinda elektronun hareketi {i¢ boyutta sinirlandirildigindan dolay:
atomdaki gibi kesikli enerji seviyeleri olusmaktadir. Bir¢ok c¢alismada kuantum
noktasindaki bir elektronun ve yabanci atomun enerji diizeyleri ¢alisilmistir[12-21].
Chuu ve arkadaslar1 tarafindan yapilan ¢alismada Whittaker ve Coulomb sagilma
fonksiyonlarmin terimleri kullanilarak sonsuz kuantum noktasinin merkezinde yer alan
yabanci atom i¢in 1s, 2s ve 2p enerjileri hesaplanmistir[13]. Sonsuz ve sonlu kuantum

noktalarinda seri a¢ilim metodu kullanilarak 1s, 1p, 1d, 2s, 1f, 2p enerjileri



calisilmigtir[12]. Bu ¢alismada kuantum noktasinin boyutlarinin 6nemli oldugu
bulunmustur. Varyasyon metodu kullanilarak sonlu kiiresel kuantum noktalarinda
hidrostatik basincin, sicakligin ve dielektrik sabitinin baglanma enerjisini degistirdigi
goriilmiistiir[ 17]. Ozmen’in ¢alismalarinda kuantum genetik Algoritma ve Hartree-Fock
Roothan metodu kullanilarak sonlu kuantum noktasinda 1s, 1p, 1d, 1f durumlar i¢in
baglanma enerjileri, osilator siddetleri, optik absorbsiyon katsayilari hesaplanmistir[19,
20].

Cok katmanli kiiresel kuantum noktalarinin iiretilmesi ve kiiresel kuantum
noktalarinin elektronik aletlerde kullanilmaya baslamasindan dolayi, kiiresel kuantum
noktasinin fiziksel ozelliklerini agiklanmasi 6nemli olmaktadir. Cok katmanli kiiresel
kuantum noktalar genelde yap1 kor/kabuk/kuyu/kabuk tabakalar1 olarak ¢alisilmistir[22-
31]. Boz ve arkadaslar1 GaAs/Al(Ga,As)/GaAs/ Al(Ga,As) yapisi ¢alismistir[22-24]. Bu
caligmalarinda yapinin geometrisinin ve yapiya uygulanan disaridan manyetik alanin
enerji durumlarinda etkili oldugunu gostermislerdir. Boz ve arkadaglari tarafindan
tanimlanan ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasina basmcin ve sicakligin etkisini
Karimi ve arkadaslari Runge-Kutta metodu kullanarak incelemislerdir[25]. Sahin ve
arkadaslar1 cok katmanli kiiresel kuantum noktalarinda effektif kiitle yaklasiminda
cevrim(shooting) metodu kullanarak 1s ve 1p durumlari i¢in radyal olasilik dagilimlari
ve enerjileri hesaplar1 yapmislardir[26-29]. Bu c¢alismalarinda ¢ok katmanli kiiresel
kuantum noktalarin optik 6zelliklerini de incelemislerdir.

Cok katmanli kiiresel kuantum noktasi olarak CdSe/ZnS/CdSe/ZnS yapilarinda
Is, 1p, 2s, 2p, 1d ve 1f i¢in elektron ve bosluklarin kabuk kalinliklarinda bagl olarak
enerjiler hesaplanmigtir[30, 31]. Cok katmanli kiiresel InGaAs/AlGaAs kuantum
noktasinda elektronun 6zellikleri zamana bagli niimerik simiilasyonla gosterilmistir[32].
CdS/HgS/CdS/ HgS/CdS ile HgS/CdS/ HgS/CdS ¢ok katmanli kiiresel kuantum
noktalarinin  karsilagtirmali olarak elektron yogunluklari Runge-Kutta niimerik
metoduyla hesaplanmistir[33].

Hsieh 2000 yilinda ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasint GaAs-Ga,_, Al As-

Ga,_yAl,As olarak tanimlanmis ve x=y alarak Gads/Ga,_,Al,As yapisinda

elektronun ve hidrojenik yabanci atomun enerji seviyelerini hesaplamistir[34].



Hesaplamalarimi efektif kiitle yaklagimiyla Whittaker ve Coulomb dalga fonksiyonlarini
kullanarak yapmistir. Manaselyan ve arkadasi tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum
noktas1 tanimlamis ve kiiresel bessel fonksiyonlarin1 kullanarak baglanma enerjisinin
nokta yaricapina, dielektrik sabitine, aliminyum konsantrasyonuna, manyetik alanin
etkilerine bagli olarak incelemistir[35].

Biz bu tezde ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktalarinda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlar i¢in enerjileri ve radyal olasilik dagilimlarinit dérdiincii derece Runge-
Kutta niimerik yontemi kullanarak hesapladik.

Tezin 2. Bolimiinde kuantum noktalarinin 6zelliklerinden ve bu tezde
inceledigimiz c¢ok katmanli sonsuz ve sonlu kiiresel kuantum noktalarinin nasil
olustugundan bahsedilmistir.

Tezin 3. Boliimiinde dordiincii derece Runge-Kutta yontemi anlatilarak, kiiresel
kuantum noktasindaki elektronun ve yabanci atomlu radyal dalga fonksiyonunu ve
enerji degerlerinin nasil hesaplanacagindan bahsedilmistir. Kiiresel kuantum noktasinin
merkezinde yer alan yabanci atomun baglanma enerjisinin nasil hesaplandigina yer
verilmistir.

Tezin son boliimii sonuglar ve tartismalar kismidir. Bu boliimde ¢ok katmanli
sonsuz kiiresel kuantum noktalar1 ve ¢ok katmanli sonlu kiiresel kuantum noktalar
tanimlanip enerji durumlar1 ve radyal olasilik dagilimlari incelenmistir. Cok katmanh
sonsuz kiiresel kuantum noktasi tek basamakli ve ¢ift basamakli olarak incelenmistir.
Cok katmanl sonlu kiiresel kuantum noktalar1 ise dncelikle tek tabakali sonlu kiiresel
kuantum noktast ve ¢ift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasi olarak incelenmistir.
Cok katmanli sonlu kiiresel kuantum noktasinda bariyer kalinliklarima ve i¢ nokta
yaricapimna bagl enerji degisimleri gosterilmistir. Literatlirdeki benzer caligmalarla

sonuglarimizin karsilastirmalar1 verilmistir.



BOLUM 2

KUANTUM NOKTALARININ OZELLIKLERI

2.1. Kuantum Noktalarmin Ozellikleri

Malzemeler elektrik yiikii tasimalarina gore iletken, yalitkan ve yari iletken

olarak smiflandirilir[36]. Sekil 2.1° de metal, yalitkan, yariiletken bant yapilar

1S A
Metal Yalitkan Yaniletken

Sekil 2.1. Metal, yalitkan ve yariiletkenlerin bant yapilari[37]



verilmistir. Taral1 bolgeler dolu elektron durumlarini gosterir. Metallerin kismen
iletkenlik bandi, yalitkanlarda ise tam dolu valans bandi tam bos iletkenlik bandini
ayiran ¢ok genis (= 5 eV) bir bant araligina sahip oldugu goriiliir. Sekilde oldugu gibi
bir yar1 iletken bant aralig1 nispeten dar olan bir yalitkandir. Yariiletkenler bant araligi
(= 1 eV) ¢ok ince oldugundan 1sisal galkanti enerjisiyle dahi uyarilip iletkenlik bandina
gecebilirler[37].

Diisiik boyutlu yariiletken sistemlerin arastirllmas:  kuantum fizigi ile
aciklanabilen davraniglara sahip yeni elektronik devre elemanlarinin iiretilmesini
miimkiin kildigindan ilgi ¢ekmektedir. Diisiik boyutlu yariiletken sistemler kuantum
kuyulari, kuantum telleri ve kuantum kutulart (noktalar)) olarak siniflandirilirlar.
TasiyiC1 yiikiin hareketinin ka¢ boyutta sinirli ve ka¢ boyutta serbest tutuldugu goz
ontine alinarak bu siniflandiriima yapilhir. Kuantum kuyularinda tasiyici yiikiin hareketi
bir boyutta, kuantum tellerinde iki boyutta ve kuantum noktalarinda ise her ii¢ boyutta
stnirlandiriimigtir. Kuantum  kuyulart iki boyutlu, kuantum telleri bir boyutlu ve
kuantum noktalar: sifir boyutlu yariiletken sistemler olarak ifade edilir. Tasiyici yiikiin
serbest olarak hareket edebilecegi boyut sayis1 géz oniine alinarak boyle adlandirilirlar.
Bu sistemlerde tasiyici yiik elektron, bosluk ya da eksiton olabilir[38].

Tasiyict yiikii elektron olarak kabul ettigimizde, elektronlarin serbest hareketinin
tim boyutlarda smirlandirilmasiyla sifir boyutlu nanoyapilarin ortaya ¢ikmasina yol
agmistir. Uc boyuttaki giiclii sinirlandirma sonucunda olustuklar1 igin atomlara
benzerliginden dolayi, yapay atomlar, sliper atomlar veya kuantum nokta atomlar
olarak da adlandirilirlar[39].

[Ik kuantum nokta yapi, 250 nm kenar uzunlugu olan kare biciminde bir
geometrik yapidir. Bu yap1 Texas Instrument Incorporated sirketindeki bilim adamlari
tarafindan gerceklestirilmistir[40]. Zamanla kuantum noktalarmin boyutlart 30-45
nm’ye kadar diisiiriilebilmistir[41,42]. Kuantum noktalarina birkag atomdan, binlerce
atoma kadar atom barindirabilen yapay bir atom diyebiliriz. Periyodik cetvelin 11-VI,
I11-V grubu bilesiklerinden yani neredeyse yariiletken-metal tiim bilesiklerden kuantum

noktalart elde edilebilmektedir. Optik ve elektriksel 6zelliklerinden dolayr en ¢ok



tretilen kuantum noktalar, CdSe, InAs, CdS, GaN, InGeAs, CdTe, PbS, PbSe,
ZnS’dir[43].

Kiiresel, piramit, kiibik, elipsoid gibi farkli geometrik yapilara sahip kuantum
nokta yapilarin tretimi de saglanmistir. Kuantum noktalarinin geometrilerinin,
boyutlarinin, enerji seviyelerinin ve sinirlandirildiklar: elektron sayilarinin kontrol
edilebilmesi, onlar fiziksel ve teknolojik olarak daha da ilgi ¢ekici hale getirmistir.
Ozellikle iiretilen teknolojik cihazlarin boyutlarmin kiiciiltmesinin ancak onu olusturan
elektronik devre elemanlarinin kiigiiltiilmesiyle miimkiin olabilmektedir. Kuantum
noktalar1 sonlu sayida elektron i¢ermeleri elektronik devre elemanlarinin kiigiilmesine
olanak sagladigindan dolay1 hem teorik hem de deneysel olarak ¢alismaktadir[39].

Kuantum noktalarinda ii¢ boyutta sikisan elektron enerjisini iist seviyelere
cikaramadigl icin kinetik enerjisi artar dolayisiyla dalga boyu kiigiiliir. Kuantum
noktalarin boyutlarinin degismesiyle birlikte elektronun yaptigi 1simanin rengi de
degismektedir. Kuantum noktalarina kizilétesi 1s1ma ve goriilebilir biitiin frekanslarda

1s1ma yaptirilabilir[43].

2.3 » 5.5

Size (nanometers)

Sekil 2.2 Kuantum noktalarin boyutlarinin degismesiyle renklerinin degisimi[43]

Boyutu degistirilerek rengi degistirilebilen kuantum noktalar1 bu 6zelligiyle
mithendislik uygulamalar1 ig¢in ¢ok genis bir alan doguruyor. Bu alanlar daha verimli
calisan giines panelleri, tip teshisinde kullanilan biyo-ajanlar, ¢ok daha az enerjiyle
calisan lazerler, istenilen renkte LED aydinlatmalar, az enerjiyle ¢alisan ve daha fazla
aydinlatan ampuller, ¢ok daha az enerjiyle ¢alisan plazma televizyon ve ekranlar olarak

ifade edilebilir[43].



Kuantum noktalar bir siirii atomdan olusan yapay devasa atomlar oldugundan
dolay1 atom ekleyip ¢ikartabiliriz. Kuantum noktalarin boyutlarin1 degistirebildigimizi
de bildigimize gore bu bize enerji seviyeleriyle oynayabildigimiz bir malzeme verir. Bu
kuantum noktanin en énemli 6zelliklerinden biridir. Bunun anlami, kimyada bildigimiz
periyodik cetvelin yanina onun gibi onlarca periyodik cetvel eklemek gibidir. Yani
istedigimiz Ozelliklere sahip yapay atomlar demektir. Bu da ihtiyaciniza gore
Ozelliklerde malzemeler iiretmek sansina sahip oldugunuzdan dolayr miihendislik

diinyasi i¢in bir devrimdir[43].
2.2. Cok Katmanh Kiiresel Kuantum Noktalari

Bu tezde ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasi olarak iki yapi tanimlanir.
Birinci yap1 ¢ok katmanli sonsuz kiiresel kuantum noktalar1 ve ikinci yap1 olarak ¢ok

katmanli sonlu kiiresel kuantum noktalaridir.

Cok katmanli sonsuz kiiresel kuantum noktalarint Sekil 2.3” de gosterdigimiz
gibi tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktas1 ve Sekil 2.4” de gosterdigimiz gibi

cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktas1 olarak ifade ediyoruz.

Al Ga;_,As

Sekil 2.3. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktalarinin sematik gosterimi

Sekil 2.3’ deki yapida GaAs kiiresini Al Ga,_. As tabakasiyla sariyor ve bu tabakay: da

AlAs tabakasiyla sararak tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasini
olusturuyoruz. Bu yapmin benzeri Manaselyan ve arkadaglar1 tarafindan

tanimlanmastir[35].



Sekil 2.4. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktalarinin sematik gosterimi

Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasini; GaAs kiiresinin digini
AlyGaq_xAs tabakasiyla bu tabakanin disint Al,Ga,_,As tabakasiyla bu tabakayida

AlAs tabakasiyla sararak olusturuyoruz.

Tezin diger kisminda ikinci yapir olarak tanimladigimiz ¢ok katmanli sonlu
kiiresel kuantum noktalarin1 ele aliyoruz. Cok katmanli sonlu kiiresel kuantum
noktalarin1 Sekil 2.5 de gosterdigimiz gibi tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasi
ve Sekil 2.6” de gosterdigimiz gibi ¢ift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasi olarak
ifade ediyoruz.

Al Ga;_,A
GaAs
Al Ga,_,As

Sekil 2.5. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktalarinin sematik gosterimi



GaAs yariiletkeni Al,Ga,_xAs ve GaAs yariiletken malzemelerle sirayla

sarilarak Sekil 2.5’ teki yap1 olusturulmustur.

Al,Ga,_,A

GaAs

Al Ga,;_,As

Al Ga,_,As

Sekil 2.6. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktalarinin sematik gosterimi

Sekil 2.6” deki yapida Sekil 2.5” deki yapinin lizerine sirasiyla tekrar bir GaAs

ve Al Ga,_, As yariiletken tabakalari sarilarak ¢ift tabakali sonlu kiiresel kuantum

noktalar1 elde edilmistir.



BOLUM 3

DORDUNCU DERECE RUNGE-KUTTA YONTEMI ve COK
KATMANLI KURESEL KUANTUM NOKTALARINDA ENERJI
HESAPLARI

3.1. Dordiincii Derece Runge-Kutta Yontemi

Runge-Kutta yontemi ashinda tek adimmli diferansiyel esitlik ¢oziim
yontemlerinin temelini olusturmaktadir. Bu yontemlerin temelinde asagidaki esitlik ile
verilen diferansiyel denklemin istenen bir noktadaki bagimli degisken degerini
bulmaktir. Bu degeri bulurken baslangi¢ degerinin iizerine tahmini yapilan egimle aralik

biiyiikliigiiniin ¢arpimini eklemektir. Bu ifadenin matematiksel gosterimi asagidaki gibi

verilebilir:
= = f(xy) (3.1)
VYns1 = Vn T 9.0 (3.2)

Buradaki h ¢6ziimii istenen nokta ile bilinen nokta arasindaki aralik degeri, @

ise bu iki araliktaki tahmin edilen egim degeridir. Runge-Kutta yontemleri yliksek
mertebeden tlirevleri hesaplamaya katmadan, Taylor serisi temelinde gelistirilen
yontemlerin, istenen egim degerinin dogrulu§unun belirlenmesi esasina dayanmaktadir.
Runge-Kutta yontemlerine temel teskil etmek iizere esitlik 3.1 igerisindeki fonksiyonun

egimi asagidaki esitlik seklinde diizenlenebilir:
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o(x,, v, h) = ak; +ak, + ... +a,k, (3.3)

ky = F(x¥,) (3.4)
ky = f(x, +ahy, + B,k h) (3.5)
k,=f(x,ta,_,hy, + Jgrz—i,ikih +J‘9n—mkzh T .. +1‘9;~;—Ln—1kn—1hj (3.6)

Burada « ve f§ sabit degerler ve a, § =1 alinarak yeni bir seri ile ifade

edilir[45]. k degerleri ise ardisik olarak hesaplanan yukarida gosterilen bu sabit
degerlere, bagimli ve bagimsiz degiskene bagli esitliklerdir. Bu esitliklerde 6nceki

esitliklerde hesaplanan k degerlerinin bir sistematikle kullanilmasi s6z konusudur[45].

Runge-Kutta yonteminin genel ifadelerinden bagimli degisken degerini bulurken
dort k bagintist kullanan ifade dordiincii derece Runge-Kutta yontemi olarak bilinir.
Asagidaki ifadelerde dordiincii derece Runge-Kutta yontemi i¢in bu bagintilar gosterilir.
Dort adimli yontemin adindan da anlasilacagi iizere baslangic degerine dort terim

eklenerek yeni deger bulunmaktadir:

Vpiqg =V +(ajky +a.k, +azk, +ak,)h (3.7)
ky = F(%0¥,) (3.8)
ky = f(x, +a;hy, + B1 1k, h) (3.9)
ks = f(x, +ah,y, +B;,k;h) (3.10)
ky = f(x, +azh,y, + B33ksh) (3.11)

Burada k4, k., k3, k4 degerlerini, X’ in h kadar ilerletilmesi durumunda y’deki

degisimin tahmini olarak diisiinebiliriz Bu bagintilardaki belirsizler direkt verilecektir.

Bu degerler yerlerine yazilirsa katsayilar ve ¢6ziim;
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ky = F(x0 V) (3.12)

ky = f(xn +5 hy, + S hky) (3.13)
ky = f(x, +5 by, +5hk) (3.14)
ky = f(xn + by, + hks) (3.15)
Vsr = Y +2 (kg + 2k, + 2Kk5 + k) + 0(h%) (3.16)

olur. Bu esitlikler orta nokta yontemi veya genel adiyla bilinen dordiincii derece Runge-

Kutta yontemi olarak adlandirilir[44,45].

Dordiincii derece Runge-Kutta yonteminde bir adimdaki hata pay1 8(h*) olarak

verdigi i¢in, ¢ok duyarli sonug¢ verir. Fakat her adimda fonksiyon degeri 4 kez
hesaplanir[44-46].

3.2. Kiiresel Kuantum Noktasindaki Elektronun Radyal Dalga Fonksiyonunun ve

Enerji Degerlerinin Hesaplanmasi

Bu tezde c¢ok katmanli kiiresel kuantum noktalar1 incelenmektedir. Bu

incelemeyi yaparken farkl kiiresel potansiyeller tanimlanmigtir.

0, 0=r=R,
V,, Ry<r<2R,
2V,, 2R, <r < 3R,
o0, r > 3R,

V(r) = (3.17)

Denklem 3.17" deki kiiresel potansiyelle tanimlanan kuantum noktasina basamakl

sonsuz kuantum noktasi olarak ifade ediyoruz.
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0, 0<r<R,
), R, <1 <R,+R,
V) =30, R,+R,<r <R,+R,+R, (3.18)

vy, r >R, +R; +R,

yukaridaki potansiyelle tanimlanan kuantum noktasini tabakali sonlu kuantum noktasi
olarak tanimlaniyor. Bu potansiyellerle tanimlanan bir kiiresel kuantum noktasindaki bir

elektronun Hamiltonyeni;

EI.Z

Zm*

H=|-=V+V() (3.19)

olarak verilir. Bu Hamiltonyende

vi= L2 (TE i) I SR S (sinﬂi) (3.20)

2 gr ar r2 gin? 8 @2 r2sind 48

olarak ifade edilir. Bu ifadeyi denklem 3.19°da yerine yazdigimizda zamandan bagimsiz

Schrodinger denklemi;

n2 (10 ( 5,0 ) 1 92 1 8 ( Y
— ——|(1r“= — sm@—) Y(r,0,
2m* (rz or ( or T 125in20 92 T r2sin@ 060 00 ( (P) +

V()W (r,0,p) =E¥(r,0,p) (3.21)

olur. Bu denklemin ¢6ziimii olan dalga fonksiyonu
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I'IUI(TJ HJ @j = RI {:T] H,m(HJ @) (322)

degiskenlerine ayrilarak yukaridaki formda yazilir. [46, 47]
Bu ¢6ziimii denklem 3.21°e uyguladigimizda Hamiltonyen;

1 1 1 82
r2 6r r2 sin6 06 (Sln 9 r2 sin?0 6_<p2] Rl(T)Yl,m 0,9) +

V(T)Rz(T)Yz,m(H, ¢) = EoRz(r)Yz,m(H, ®) (3.23)

olur. Bu denklemi diizenleyip kismi tiirevlerini aldigimizda;

] oOR 2m*r?
|2 (2 222 + 22 [Ey — VIR | YVm (6, 0) +

[ 1 i(sinanl,m(pr)) 4t f’zYlm(e ‘P)] R,(r) =0 (3.24)

sin @ 90 L) sin20

olur. Bu esitligi B; (7)Y m (8, @) ifadesine boliindiigiinde;

1 [0 ( 20R(1) 2m*r? _ _
Ry(1) [ar(r or )+ h2 [Eo V(r)]Rl(r)]—

2
1 [ 1 i(smeayl,m(e,(p)) 1 9%Ym(6.9) (3.25)

 Yim(8,0) Lsing a0 20 sin20  dg?2

olur. Denklem 3.25’in sol tarafi sadece r’ye, sag tarafi ise ( &, ¢ ) degiskenlerine bagh

olarak degismektedir. (r, &, @) bagimsiz degisken olduklarindan bdyle bir ifade sadece
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bir sabite esit oldugu takdirde dogru olabilir. Solda & ve @’ nin fonksiyonu
bulunmadigindan & ve ¢ degistikge sol taraf degismez, yani bir A sabitine esit olur.
Esitlikten dolay1 sag tarafta ayni sabite esit olmalidir. Denklem 3.25' in her iki tarafi A

sabitine esitlenirse

d dR 2m*r?
E(rz dlr(r)) + == [Eg = V(DIR(r) = AR,(1) (3.26)
ve
1 8 . .08
[_ sinf 5 (SIHHE) sin® @ dg? ]Y'[m{:g @] H'Y": m[:ﬂ' qﬂ') (3.27)

olur. Denklem 3.23' de verilen kismi diferansiyel denklemi, iki diferansiyel denkleme
ayrilmis olur. Schrodinger denkleminin radyal kismi denklem 3.26'da ve agiya bagh
kism1 denklem 3.27' de tanimlanir. Burada 4 sabitini bulabilmek i¢in denklem 3.27” yi

koseli parantez igindeki ifadesi operatér 6zdeger denklemi goriintiisindedir. Bu L

acisal momentum operatoriiniin 6zdeger denklemi seklinde yazilabilir. Bunun i¢in
L=7%Xp (3.28)
tanimini kullanarak, kartezyen koordinatlarda L operatériiniin bilesenleri

= YDz — ZDy, Ly = ZPx — XPz» L, = XDy — YDx (3.29)

olarak tanimlanir. Bu bilesenler kiiresel koordinatlarda
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e 3 a

L, = Lh[smcp—ag + cotf cnsg:—aw:]

L, = ih(— cos @ — + cotf sin ¢ —
.= ih( cosg——+co smcpaw]

—ml
L_= Lhalp

olarak tanimlanir[48]. Bu tanimlar kullanilarak L.~

7 2 [, d cosf d . d cozf
L.==-h [smfp 2 + — COS@ Eha:-] [smfp P +sinﬂ COS
L "=

2r . 2 cosd a cosd
—h*[sin“p — aEJ’- -|- smcp — COS@ E'mj + —cos@ ——

—sin®@—cos" 8 c
=—h?[sin’ ‘Pagz + sing (—]coscp -I-
L2,

- az
L= —h*[cos? fpﬁ— cos@ —- (catﬂsmfp —}

2 2 a2 —sin*f—cos®
L,== h?[cos? @ oo cosg| g ]sm
ve L.

2 _ 328"

L-=-h Py

acik sekilde ifade edilir. L* operatérii

— sz_l_L}_E +L32

16

(3.30)
cos E 7 at
(Slnrp )+ 5 c0s 95 =]
cos E 2 az
cosp 2+ 220 o5 T
(3.31)
fﬂﬁ]

cosﬂ . 8%
1

&

SN
sinZd @ dp?

(3.32)



olarak tamimlanmir. Denklem 3.31' deki bulunan ifadeleri L?operatoriinde yerine

yazildiginda

2 _p2r_ 1 8 f . 8y 1 8
L =035 (Smg aa) 78357 | (3.33)

olur. Denklem 3.33' de koseli parantez iginde buldugumuz ifade, denklem 3.27' deki

koseli parantez igindeki ifade ile aynidir. L* ' nin 6zdeger denklemi

LY, (8, @) = (1 + 1)B%Y,,. (6, @) (3.34)

dir. Bu esitlikten 4

A=1(+1) (3.35)

oldugu goriiliir.

Denklem (3.27)’de A = I(l + 1) yazilirsa

[ 8. BY;Jm(E,qo]) 1 v m@.e)]
Lme 28 (smﬂ 38 + =11+ 1Y,,(0,9)  (3.36)

sin® g dp?

Bu denklemin ¢6ziimiinden Y,[Jm acisal kismin ¢6ziimlerine ulasilir. [46-48]
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Denklem 3.26’ daki radyal kisimda 4’ y1 yerine yazdigimizda

%Qﬁﬁfﬁ+”§ﬂwywq@mmn=za+anq (3.37)

olur. Bu denklem diizenlendiginde radyal diferansiyel denklemimizi

[ W2 (1 . 2;)) PICENN V(r)] R,(r) = EoR,(T) (3.38)

2m* \r2dr 2m*r?

elde etmis oluruz. Tezimizde biz farkli potansiyellere sahip kiiresel kuantum noktasinin

radyal diferansiyel denklemini ¢oziip enerji ve radyal dalga fonksiyonlarin

R
hesapliyoruz. Denklem 3.38° i a” = ——ve R"=

w4
;Z olarak Rydberg sisteminde

uzunluk ve enerji birimleriyle yazdigimizda;

2 dRy(1) 1(1+1)

0] v -1

| Ry =0 (3.39)

olur. Tezimizde GaAs ve AlGa;xAs yart iletken malzemelerini kullaniyoruz.
Calistigimiz kuantum nokta yapilarmin her bolgesinde etkin kiitle ve dielektrik
degerlerini esit olarak secilmistir ve a*=105 A’ ve R*= 525 meV degerlerindedir.
Denklem 3.39;

1 dR d?R 1(1+1)
—[Zr () 4 y2 dlr(r)]+[E0—V(r)— = ]Rl(r)zo

r2 ar
(3.40)

2 dRy(r) dle(r) 1(1+1)

r dr

+ + B - v -2 R =0
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d?Ry(r) , 2dRy(r) 1(1+1)
0 1 280 4 By - v -2 R =0

olarak elde edilir. Bu denklemi ¢6zmek i¢in Boliim 3.1° de anlattigimiz dordiincii derece

Runge-Kutta niimerik yontemini kullaniyoruz. Bu yontemi kiiresel kuantum noktalarina

uygulayabilmek i¢in
Y1=R;(r)
(3.41)
y2 = 4R
dr
doniigiimiinii yapiyoruz. Bu ifadeleri kullanarak denklem 3.40
= y2
dar
(3.42)
=242 Y2+[ —V(r )—“””]n =0

iki tane birbirine bagl birinci mertebe diferansiyel denkleme cevrilir. Bu iki diferansiyel

denkleme dordiincii derece Runge-Kutta yontemi uygulandiginda ¢oziimler
Y1, =Y1,+h E(Ki + 2K, + 2K, + KQ]

(3.43)
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Y2isy = Y2+ h[F(Ly + 2L, + 2Ly +1,)]
olur. Denklem 3.43” deki katsayilar
K, = Fi(r, Y1, Y2, E,, R, V)
L,=F2(r, Y1, Y2, E,, R, V)
K,=Fi(r+h/2, Y1+K,/2, Y2+ L,/2, E,, R, V)
L,=F2(r+h/2, Y1+ K,/2, Y2+ L,/2, E,, R, V) (3.44)
K,=F1(r+h/2, Y1+ K,/2, Y2+ L,/2, E,, R, V)
L,=F2(r+h/2, Y1+K,/2, Y2+L,/2, E,, R, V)
K,=F1(r+h, Y1+K,;, Y2+L,, E,, R, V)
L,=F2(r+h Y1+ K, Y2+L;, E, R, V)
ifade edilir. Bu denklemlerdeki F1 ve F2 fonksiyonlar1
F1=Y2
(3.45)

F2=[-(2¥2)/r] + [V(r) — E, + (I(I1 + 1) /r})]¥1

olarak tanimliyoruz. Bu yontem kullanilarak 1=0,1,2,3 degerleri i¢in elektronun 1s, 1p,
1d, 1f, 2s, 2p, 2d, 2f durumlarinda radyal dalga fonksiyonu ve enerjiler hesaplanir.
Seviyelerin gosteriminde rakam enerji seviyesini, harf ise | degerlerini gosterir. 1S
elektronun =0 durumundaki ilk enerjisini, 2s ise elektronun I=0'daki ikinci enerji

degerini gosterir.
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3.3. Kiiresel Kuantum Noktasindaki Yabanc1i Atomlu Radyal Dalga

Fonksiyonunun ve Enerji Degerlerinin Hesaplanmasi

Sisteme yabanci atom kattigimizda Rydberg birim sisteminde Hamiltonyen

Hi= V2 ==+ V(r) (3.46)

olur[12, 22-24]. Bu denklemin yabanci atom yokken ki sistemden tek farki Coulomb

etkilesim teriminin eklenmesidir. Yabanci atom ;=0 konumunda Hamiltonyen

H, =-Vv2— f +V (@) (3.47)

olur. ri=0 konumunda yabanci atomun yapiya katilmasiyla eklenen Coulomb terimi

sadece r’ye bagl degismektedir. Bundan dolay1 yabanci atomlu radyal denklemimiz;

2

d*Ry(r) | 2dRy(r) 2
r

dar? r dr

+|E-vi) + l%”] R;(r) =0 (3.48)

olur. Kiiresel ¥;,,, (€, ¢) ¢6ziimlerimiz ayn1 olur. Denklem 3.48" in ¢6ziimiinde dordiincii

derece Runge-Kutta niimerik metodunu kullaniyoruz. Bu metodu uygulamak i¢in

v1=Ry(r)
(3.49)
Y2 = dRyi(r)
dr
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doniistimiinii yapiyoruz. Denklem 3.48' den

ari

—=Y?2
dr
(3.50)
ayz = 2 2 (+1) _
?+;Y2+ [Ei—V(T)-l-;— = ]Yl =0

iki diferansiyel denklem elde ediyoruz. Bu diferansiyel denklemleri b6liim 3.2 kisminda
elektronun enerjisi ve radyal dalga fonksiyonu hesaplamak icin kullandigimiz dordiincii
derece Runge-Kutta denklemlerini kullanarak ¢dziiyoruz. Boliim 3.2' de tanimladigimiz

denklemlerde E, yerine E; aliyoruz, F1 ve F2 fonksiyonlari
Fi1=Y2

(3.51)

F2=[—(2Y2)/r] + [V[r] — E; —§+ (11 + 1];#)] ¥i

olarak tanimlaniyor. Yabanci atoma ait elektronun 1=0,1,2,3 degerleri i¢in 1s, 1p, 1d, 1f,
2s, 2p, 2d, 2f durumlarinda radyal dalga fonksiyonu ve enerjiler dordiincii derece

Runge-Kutta metoduyla hesaplanir.

Literatiirde ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasinin merkezinde yer alan
yabanci atomun diisiik enerji degerleri denklem 3.48' in radyal dalga fonksiyonlari
Whittaker fonksiyonlari ve Coulomb dalga fonksiyonlar1 cinsinden ifade edilerek
Schrédinger denklemi ¢6ziilmistiir[34]. Yabanci atomlu radyal denklemi literatiirde
varyasyon[9,35], pertiirbasyon[35], kuantum genetik algoritma ve Hartree-Fock

Roothan[19, 20], ¢evrim metodu(shooting method)[27,30], matris kdsegenlestirme[18]

22



yontemleri ve kiiresel Bessel ve Hankel foksiyonlari[12], Kummar fonksiyonlar1 ve

Runge-Kutta yontemi kullanilarak ¢éziilmiistiir[22-25, 33].

3.4. Kiiresel Kuantum Noktasinin Merkezinde Yer Alan Yabanci Atomun

Baglanma Enerjisi

Kiiresel kuantum noktasinin merkezinde yer alan yabanci atomun baglanma
enerjisi, yapida yabanci atom yokken ki enerjiden yabanci atom varken ki enerjinin

cikarilmasiyla

E, = E,—E, (3.52)

tanimlanir[11, 18, 22-24]. Tezimizde 1s i¢in baglanma enerjisi

Ep = Eys0—Eys (3.53)

olarak hesapladik. 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar i¢inde denklem 3.53” deki

tanimi1 kullanilarak baglanma enerjilerini hesapliyoruz[19, 20] .
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BOLUM 4

SONUCLAR VE TARTISMALAR

Cok katmanli kiiresel kuantum noktalarinin elektronik o6zellikleri bu bdliimde
verilmistir. Cok katmanli kiiresel kuantum noktalarini iki boliimde veriyoruz. Birinci
olarak ¢ok katmanli sonsuz kiiresel kuantum noktalarini tanimlayip enerji durumlar ve
radyal olasilik dagilimlar1 inceleniyor. ikinci olarak ¢ok katmanl sonlu kiiresel kuantum
noktalar1 tanimlanip enerji durumlart ve radyal olasilik dagilimlar1 incelenir.
Hesaplamalarda Rydberg enerji birimi ve Bohr yaricapt sirasiyla R*=5,25 meV,

a *= 105A° degerinde almmustir.

4.1. Cok Katmanh Sonsuz Kiiresel Kuantum Noktalari

Bu boliimde farkli sonsuz kiiresel kuantum noktalari tanimlanarak enerji
durumlar1 ve radyal olasilik dagilimlari incelenir. Ilk 6nce sonsuz potansiyele sahip
kiiresel kuantum noktasi incelenir. Sonraki kisimlarda tek basamakli ve ¢ift basamakli

sonsuz kiresel kuantum noktalar incelenir.
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4.1.1. Sonsuz Kiiresel Kuantum Noktasinin Enerji Degisimleri ve Radyal Olasilik

Dagilimlan

GaAs kiiresini AlAs tabakasiyla sarilarak olusturulan sonsuz kiiresel kuantum

noktasinin potansiyel enerjisi;

0, r<R
Vo= {,) Sh 4.1)

olarak tanimlanir.

Sonsuz bir kiiresel kuantum noktasinda R; = 1la * degeri i¢in r’ye baglh 1s, 1p,
1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlan igin radyal olasilik dagilimlari Sekil 4.1° de
gosterilmistir. Biitlin durumlar igin elektron R; yaricapli GaAs bdlgesinde yer aldigi
goriiliir. Sekil 4.2 de sonsuz kiiresel kuantum noktasinin bir elektronunun yarigapa
bagl olarak Is, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f enerji degisimleri verilmistir. Bu grafikte
kiigiik yaricap degerinde enerji degerleri biiyiikk olmakta ve biitlin enerji durumlari igin

yarigapi artimiyla eksponansiyel bir azalma goriiliiyor.

35
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Sekil 4.1. Sonsuz kiiresel kuantum noktasinda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari

icin elektronun radyal olasilik dagilimlar
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Sekil 4.2. Sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari
icin elektronun enerjilerinin yarigapa bagl degisimleri

Enerji durumlarinin siralanmasina dikkat edildiginde 1s, 1p, 1d, 2s, 1f, 2p, 2d ve
2f olarak degistigi goriiliir. 1s, 1p, 1d, 2s i¢in buldugumuz sonuglar 2009 yilinda
caligilan kiiresel kuantum noktasinda bir elektronun enerji degerleriyle uyumludur[49].
Zhu ve arkadaslar tarafindan yapilan 1s, 1p, 1d, 1f, 2s ve 2p durumlari i¢in bulunan

sonuclar bizim sonuglarimizla benzerdir[ 12].

R =1a*
3,0 4
1s
N U 1p|
25+ VAR 1d
X L 1f
2,0
N
1,54 ©
<
1,0
0,54
0,0 SN E— T T T .
0 20 40 60 80 100 120

r(A") r(A")

Sekil 4.3. Sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari
icin yabanci atomlu radyal olasilik dagilimlari
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Sisteme yabanci atom katildiginda r; = 0 konumunda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d

ve 2f durumlart i¢in radyal olasilik dagilimlart Sekil 4.3’ te verilmistir.

260 600
— s 2s
2404 1P 550 - o 2P
220 1d 5004 2d
o il e 2f
200 450 -
180 -
400 -
160 -
140 - = 350
[0}
120 4 £ 3007 .
100 4 ‘ w2504
804 - 200 4
604 150
40 T - 100
50
0

T T T T T T
100 150 200 250 300 100 150 200 250 300
0 0
R, (A) R, (A)

Sekil 4.4. Sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari
icin yabanci atomun yaricapa gore enerji degisimi

Sekil 4.4° te bu durumlar ig¢in yabanci atomun enerji degerlerinin yarigapla
dagilimi incelenmistir. Yaricapin artmasiyla yabanci atom enerjisi azalma gostermistir.
Is, 2s ve 2p ic¢in olan degerlerimiz Chuu ve arkadaglarinin c¢aligmasiyla
karsilastirdigimizda uyumlu oldugunu gormekteyiz[13]. Varshni 1999 yilindaki
calismasinda sonsuz bariyer yiliksekli R yarigapli kuantum noktasinin merkezinde yer
alan yabanci atom icin 1S, 2p, 2d enerji durumlarini tam ¢dziimlerle karsilastirarak
vermistir[14]. Bizde 1s ve 2p durumlart i¢in olan sonuglarimizla bu g¢aligmadaki
sonuglar karsilastirdigimizda uyumlu oldugunu goérdiik. 2014 yilinda Baimuratov ve
arkadaslarinin yapmis oldugu calismada sonsuz kuantum noktasin1 merkezdeki yabanci
atomun en algak enerji durumlart verilmistir. Bu en algak enerji durumlarim

sonuglarimizla karsilastirdigimizda ayni ¢ikmaktadir[16].

Sekil 4.5° te sonsuz kiiresel kuantum noktasinin enerji seviyelerinde yarigcapa
bagli baglanma enerjisi degisimi gosterilmistir. Buradaki baglanma enerjisi elektronun

enerji durumundan, yabanci atomun enerjisinin ¢ikarilmast;

Ep = Eo — E; (4.2)
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bagintisindan hesaplanmistir. 1s i¢in aldigimizda

Ep

= (E1s)o — (E1s)i (4.3)

olarak hesaplanmustir.

30
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1

Sekil 4.5. Sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari
icin baglanma enerjilerinin yarigapa bagli degisimleri

kul

Is i¢in yapmis oldugumuz bu hesaplamay1 diger durumlari i¢inde bu formiilii

lanarak buluyoruz. 1s ve 2s durumlar1 daha biiyiik enerjilerde yarigapla degisim

vermektedir. Yarigapin artmasiyla biitlin enerji durumlar i¢in baglanma enerjisinin

azaldig1 gozlenmektedir. Bu davranis literatiirdeki ¢calismalarda gosterilmistir[8-10, 14,

34].

4.1.2. Tek Basamakh Sonsuz Kiiresel Kuantum Noktasinin Enerji Degisimleri ve

Radyal Olasilik Dagihmlari

Bu boliimde GaAs kiiresini Al,Ga;_xAs tabakasiyla sartyoruz ve bu tabakay: da

AlAs tabakasi ile sararak Sekil 4.6° da potansiyel gosterimi verilen tek basamakl

sonsuz kiiresel kuantum noktasini olusturuyoruz.

28



2
=
R1
14
R1
0 T T T T T T T T T
0 50 100 150 200 250

r(A%

Sekil 4.6. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin potansiyel gosterimi

Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin potansiyel enerjisi;

0,0 0<r<R
V({I)=14Vy, Ry <7r<2R{, (4.4)
0o, r> 2R,
olarak tanimliyoruz. V, = 228meV degerindedir. Bu yapida R*=5,25meV, R;
=1a*=105A° degeri i¢in 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f ¢ nin radyal olasilik dagilimlart
Sekil 4.7’ de gosterilmistir. Bu sekillerde 1s, 1p, 1d, 1f, 2s ve 2p radyal olasilik

3,0

3,5

R=1a" R=1a*
1s 2
"""" 1p ~2p
1d 2d
""" 1f Al
S Z =
14 = 1
o s o
T T T - T
150 200 150 200

Sekil 4.7. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinda elektronun 1s, 1p, 1d, 1f,
2s, 2p, 2d ve 2f durumlari i¢in radyal olasilik dagilimlar
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rQIRh(r)l2

dagilimlarinin ¢ogunlugunun R; = 1a* yaricapli GaAs kiirenin i¢inde oldugu goriliir.
2d ve 2f durumlarinda basamak i¢inde elektronun daha ¢ok yer aldigi goriiliir. Bu
yarigap degerini arttirdigimizda biitiin durumlarin radyal olasilik dagilimlar1 R; = 1a*

yaricapli GaAs kiirenin i¢inde olur.

400
Vu:228meV 550 VU:228meV
350 —1s 500 . —2s
\ 1p L 2p
3004, 1d 4507, 2d
s 1f 404 2f
250 350
2004 B 8004
‘ 2 N
! = 250
150 " u
200 4
1004 el 150
100
50 -
04

T T T T T T T T T T T T T T
100 150 200 250 300 350 400 450 100 150 200 250 300 350 400 450
R, (A% R, (A%

1

Sekil 4.8. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari igin elektronun enerjilerinin basamak kalinligina bagli degisimleri

VOV,

R=1a* R=1a"
1s 3,04 2s
1p 2p
1d 25 2d

—————— 1f ’ e A

> o 2,0
> & 15
1,0
0,5
= T 0,0 T
150 200 250 0 200 250

Sekil 4.9. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari igin yabanci atomlu radyal olasilik dagilimlari

Bu yapida i¢ kiirenin yarigap1 ve basamak kalinliklar1 esit olarak arttirilmistir.
Sekil 4.8” de tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d

ve 2f durumlan i¢in elektronun enerjilerinin basamak kalinligina bagl olarak degisimi
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E; (meV)

verilmistir. Yapi biiyiidiik¢e enerjiler azalma gostermistir. Biiylik tabaka kalinliklarinda

enerji degerleri birbirine yaklagsmaktadir.

Sekil 4.9’ da tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasindaki yabanci atomlu

Is, 1p, 1d, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f enerji durumlar i¢in radyal olasilik dagilimlar

verilmistir. 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p durumlar i¢in olasilik dagilimlart R; yarigapl kiirede

olurken; 2d, 2f durumlarinda olasilik dagilimlar1 birinci basamak i¢inde yer alir.
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Sekil 4.10. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlari igin yabanci atom enerjilerinin basamak kalinligina bagli degisimleri
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Sekil 4.11. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasmin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d

ve 2f durumlari igin baglanma enerjilerinin basamak kalinligina baglh degisimleri
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Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinda yabanci atomun 1s, 1p, 1d,
1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari i¢in katman kalinligina bagli enerji degisimleri Sekil 4.10°
da verilmistir. Yabanci atomun enerji degerleri de kalinligin artmasiyla azalma
gostermektedir. Bu sekilden katman kalinhigmin 75 A° ile 200 A° arasinda ¢alismanin

ilging sonuclar verecegini goriiyoruz. Yap1 genisledikce enerji degisimleri azalmaktadir.

1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar i¢in katman kalinligina baglh olarak
Sekil 4.11°de baglanma enerjisi verilmistir. Sekil 4.11° de katman kalinliginin
artmasiyla 1s, 1p, 1d ve 1f durumlar i¢in baglanma enerjisinin azaldig1 goézlenir. Ayni
katman kalinliklari i¢in 2s durumunda baglanma enerjisi bir maksimum yapip azalma
gosterirken, 2p, 2d, 2f durumlari ise kiigiik katman kalinliklarinda birer minimum yapip
daha sonrada maksimuma ulasip azalma gostermistir. Bu davranis kiigiik katman
kalinliklarinda 2p, 2d ve 2f durumlarmin radyal olasilik dagilimmin tiim yapiya
dagilmasindan kaynaklanir. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasini sonsuz
kiiresel kuantum noktasiyla karsilastirdigimizda kiiciik tabaka kalinliklarinda farklilik
oldugunu gordiik. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasindaki V, bariyer
engelinin etkisi kiiclik tabaka kalinliklarinda ortaya ¢ikar. Biiyiik katman kalinliklarinda
baglanma enerjisi tiim durumlar i¢in azalma gosterir. Katman kalinlig1 biiylik oldugunda
tiim durumlarda radyal olasilik dagilimlar1 kiiresel kuantum noktada yer alir. Bu yapiya
benzer bir ¢alisma 2004 yilinda Manaselyan ve arkadaslari ¢alismiglardir. Onlar bu
caligmalarinda kiire yarigapinmi sabit tutup, kiiresel tabakanin kalinligmma bagli olarak
baglanma enerjisini incelemislerdir[35]. 1s i¢in bizim sonuglarimiz bu caligsmadaki
sonuglara benzerdir. Arastirmalarimiza gore literatlirde bizim ¢alistigimiz yapiyla ilgili
baska kaynak bulamadik. Tek basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasi olarak
tanimladigimiz bu yapida ilk kez bizim tarafimizda 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f

durumlar aragtirilmistir.
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4.1.3. Cift Basamakh Sonsuz Kiiresel Kuantum Noktasinin Enerji Degisimleri ve

Radyal Olasiik Dagilimlar

Bu kisimda yapimizi GaAs kiiresini V,, potansiyeline sahip Al,Ga,_,As kiiresel
kabuk ile sartyoruz. Bu kabugu da 2V, potansiyeline sahip Al,Ga,_,As kiiresel kabuk
ile sarip yapinin da son tabakasinin dis potansiyel yiiksekliginin sonsuz olmasi igin

AlAs ile sararak Sekil 4.12° deki ¢ift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasini

tasarliyoruz.
4
R,=1a*
3 4
o R1
=
R1
14
R1
0 T T T T T T T
0 50 100 150 200 250 300 350

r(A%)

Sekil 4.12. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin potansiyel gosterimi

Bizim tarafimizdan ilk kez c¢alisildigini diisiindiigiimiiz ¢ift basamakli sonsuz

kiiresel kuantum noktasinin potansiyel enerjisi;

00 0 r<Rr;

Vo, Ri < r<2Ry
2Vy, 2R, <r < 3R;
00, r> 3R,

V(r)= (4.5)

olarak tanimliyoruz. Bu ¢alismada V, = 228meV olarak alinmaktadir.
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Sekil 4.13. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlari igin elektronun radyal olasilik dagilimlari

Sekil 4.13’te R; =1a”degeri igin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar1 i¢in

radyal olasilik dagilimlar1 verilmistir. 1s, 1p, 1d, 1f, 2s ve 2p olasilik dagilimlar1 R;

yarigapl kiirede lokalize oldugu goriiliir. 2d ve 2f olasilik dagilimlar1 ¢ogunlukla birinci

basamakta yer aldig1 goriiliir. Ikinci basamakta ise ¢ok az olasilik dagilimi oldugu

gozlenmistir.
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Sekil 4.14. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasiin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlari igin elektronun enerjilerinin basamak kalinligina bagh degisimleri

Bu c¢alismada i¢ kiirenin yaricap ve katman kalinliklar1 R; esit olarak

arttirtlmistir. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasindaki bir elektronun 1s, 1p,

1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar i¢in katman kalinligina bagl enerji degisimi Sekil
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4.14° te verilmistir. Bu sekillerde 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p durumlarn i¢in enerji katman
kalinligiyla eksponansiyel bir azalma gosterirken; 2d ve 2f durumlar1 i¢in Ry =
100 A° — 150 A° arasindaki degerlerde enerjide bir diizlesme goriiliir. Bu diizlesmenin
sebebi elektron bu aralikta Al,Ga,;_,As kiiresel kabugundan daha az yer almaya
baslhiyor ve i¢ kiiresel GaAs bolgesinde daha ¢ok yer almasidir. R; = 1504° civarindan

sonra biitiin durumlar i¢in elektron GaAs kiiresi i¢inde lokalize oluyor.
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1 1s 2s
""" e 3,0 o 2p
20 1d 2d
e O £ 1 N —
2,54 2f
° M B
154 > = 20 2
s g >
= 1,5
1,0
1,0
0,54
0,5
0,0 — T —— T T T T 0,0 4=ty | e — T T
0 50 100 150 200 250 300 350 400 0 50 100 150 200 250 300 350 400
r (A r (A%

400 V,=228meV 550.] V,=228meV
. —1s ! 2s
T ~1p 504 2p
| 1d 450 ' 2d
D 1 wd x
250 - 350
S RN
200 4 o 300
o 250

504"

1004 e 150

Sekil 4.15. Cift basamakl1 sonsuz kiiresel kuantum noktasiin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlar i¢in yabanci atomlu radyal olasilik dagilimlari
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Sekil 4.16. Cift basamakl1 sonsuz kiiresel kuantum noktasmin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlari igin yabanci atomun enerjilerinin basamak kalinligina bagl degisimleri
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Bu sisteme yabanci atom katildiginda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlari
icin radyal olasilik dagilimlar1 Sekil 4.15° te verilir. Sekil 4.16° da yabanci atomun
tabaka kalinligina bagli enerjileri gosterilir. Elektron enerjileri i¢in goriilen karakteristik

burada da gozlenir. Yapmin boyutu biiyiidiik¢ce enerjiler arasindaki farklarda azaldigi

gbzlenmistir.

V,=228meV
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4.17. Cift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasmin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f
durumlart i¢in baglanma enerjilerinin basamak kalinligina bagl degisimleri

Sekil 4.17° de ¢ift basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f,
2s, 2p, 2d ve 2f durumlari igin baglanma enerjisi degisimi verilmistir. Oncelikle 1s ve
1p degerleri basamak kalinliginin artmasiyla eksponansiyel azalirken 1d verilen kalinlik
degerine gore sabit bir degerden sonra diismeye baglamistir. 1f durumunda ise bir
minimum ve sonra da bir maksimum yaparak azalma gozlenmistir. 2s durumunda bir
maksimum yapip azalma gosterirken, 2p, 2d ve 2f durumlarinda minimum yapip daha
sonra maksimum yaptiktan sonra azalma gosterir. Bu durumlar i¢in minimumdan
sonraki davranis sonlu kuantum noktasi davramisina benzemektedir. 200 A° degerinden
sonra ki degerler i¢in yapimin boyutu biiyiidiigiinden dolayr sonsuz kuantum noktasi
davranig1 gozlenir. Baglanma enerjisindeki bu degisimler yapinin boyutuna gore

yabancit atomlu ve atomsuz olasilik dagilimindan kaynaklanmaktadir. Kii¢ik R;
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2,04

0,54

0,0

degerlerinde 2p, 2d ve 2f nin radyal olasilik yogunluklar: tiim yapiya yayilmaktadir.
Bizim tarafimizdan ilk defa tanmimlandigini diisiindiigiimiiz bu yapida yapmin 100 A°
civarinda secilmesinin ilging sonuglar1 verecegini diisiinmekteyiz. Ozellikle teknolojik
uygulamalarda yap1 bu boyutlarda secilirse daha faydali teknolojik aletler iiretilecegini

diisiiniiyoruz.

4.2. Cok Katmanh Sonlu Kiiresel Kuantum Noktalari

Bu boliimde sonlu potansiyele sahip kuantum noktalar1 tanimladik. GaAs
kiiresini saran Al,Ga,;_,As ve GaAs kiire kabuklariyla sararak olusan tek ve cift
tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinda yarigapin ve bariyer kalinliginin enerji

degisimlerindeki etkisini inceledik.

4.2.1. Sonlu Kiiresel Kuantum Noktasimin Enerji Degisimleri ve Radyal Olasihik

Dagilimlan

Sonlu kiiresel kuantum noktasinin potansiyel enerjisi;

_ (0,0<r<R,
v = {y) ST SRh (456)

olacak sekilde tanimlanir. Bu yapida V,, potansiyel enerjisi 228meV olarak aliniyor.

FIR(I

Sekil 4.18. Sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlart
icin elektronun radyal olasilik dagilimlar
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250

Sekil 4.18’te yarigapt 1.5a* olan sonlu kuantum noktasinin enerji seviyeleri igin
radyal olasilik dagilimi1 verilmistir. Biitiin durumlarda elektron ¢cogunlukla GaAs kiiresel

kuantum noktasi i¢inde yer alir.

Sekil 4.19” da sonlu kiiresel kuantum noktasinin yarigapina bagh 1s, 1p, 1d, 1f,
2s, 2p, 2d ve 2f durumlan i¢in elektronun enerjileri verilmistir. Nokta yarigapinin
azalmasiyla enerjinin arttigi gozlenmistir. Bu sonuglar literatiirdeki calismalarla
benzerlik gostermistir[19, 20, 34]. 1f, 2s, 2p, 2d, 2f durumlar1 daha biiyiik yarigap
degerlerinde gozlenmektedir. Ozmen ve arkadaslarinin ¢alismasin da potansiyel
yiikseklik bizimkiyle ayn1 alinmistir[19]. Fakat o ¢alismada nokta i¢inde ve disinda
etkin kiitle farkli alinmistir. Bu ¢alismadaki sonuglarla bizim sonuglarimizi
karsilastirdigimizda ¢ok az farklilik gordiik. Bu da yapmin tamaminda etkin kiitleyi ve

dielektrik sabitlerini ayn1 almamizdan kaynaklanmaktadir.

250
V,=228meV V,=228meV
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T T T T T T
100 150 200 250 300 350 400
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Sekil 4.19. Sonlu kiiresel kuantum noktasinin yarigapina baglh 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlar i¢in elektronun enerjilerinin degisimleri

Yabanci atomlu 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar i¢in Sekil 4.20° de

radyal olasilik dagilimlar1 verilmistir.

Sonlu kiiresel kuantum noktasinda yabanci atomlu 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f
durumlar i¢in enerji degisimleri Sekil 4.21° de verilmistir. Nokta yaricapinin
azalmasiyla yabanci atom enerji degerleri artma gosterir. Bu sonuglarla literatiirdeki

sonuglarin uyumlu oldugu goriiliir[19, 34].
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Sekil 4.20. Sonlu kiiresel kuantum noktasinin 18,
icin yabanci atomlu radyal olasilik dagilimlar
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Sekil 4.21. Sonlu kiiresel kuantum noktasinin yarigapina bagh 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d

ve 2f durumlari i¢in yabanci atom enerjilerinin degisimleri

Sonlu kiiresel kuantum noktasinin yarigapa bagh 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f

durumlart i¢in baglanma enerji degisimleri Sekil 4.22” de verilmistir. 1s, 1p, 1d, 1f

durumlar i¢in nokta yarigapinin azalmasiyla baglanma enerjisinin arttigi gozlenirken

belirli bir yarigap degerine kadar gelip maksimum yapip bu degerden sonraki kiiciik

yaricap degerleri keskin bir azalma gosterir. 2s, 2p, 2d, 2f durumlar i¢in baglanma

enerjisinin maksimum degerinin daha biiylik yarigaplara kaydigint ve 1s, 1p, 1d, 1f

durumlarindaki baglanma enerjisiyle ayni karakteristigini gosterdigini gordiik.
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Sekil 4.22. Sonlu kiiresel kuantum noktasinin yari¢apina bagh 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d
ve 2f durumlar1 i¢in baglanma enerjilerinin degisimleri

Literatiirde sonlu kiiresel kuantum noktasinin taban durum olan 1s durumu igin
birgok c¢alisma vardir[9, 10, 12, 17-20, 34, 46]. Bu calismalarla ¢alismalarimizi

karsilastirdigimizda davranislarin ayni oldugunu goriiyoruz.

2008 yilinda M. Sahin tarafindan yapilan ¢alismada bizim yap1 parametrelerimiz
kullanilmistir. Sahin c¢alismasinda matris kdsegenlestirme teknigini kullanarak yapmis
oldugu hesaplamada 1s durumunda maksimum degerini 46 meV bulmustur[18]. Bizim
calismamizda 42.5 meV’ tur. Bizim c¢alismamizin Sahin’in ¢alismasindan farki biz
Runge-Kutta niimerik yontemini kullanarak hesaplamalarimizi yaptik ve etkin kiitleyi,
dielektrik sabitini her yerde aym aldik. Ozmen’in 2009 galismasiyla karsilastirdigimizda
ise Is, 1p, 1d, 1f durumlari ig¢in maksimum baglanma enerji degerleriyle uyumlu

oldugunu gordiik[19].

4.2.2. Tek Tabakah Sonlu Kiiresel Kuantum Noktasinin Enerji Degisimleri

Bir kiiresel kuantum noktasini1 V, potansiyeline sahip Rz kalinlikli bir kiiresel
tabakayla sariyoruz. Bu tabakayida R, kalinlikli bir kuantum kuyusu sariliyor ve
tekrarda V, potansiyeli sahip bir kiiresel kabukla yapi sariliyor. Bu kuantum noktasi

literatlirde ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasi olarak tanimlaniyor[22-24, 26, 27,
30].
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Biz GaAs malzemesinden kiiresel kuantum noktasim1 Rg kalinliklt Al,Ga,_,As
malzemeli kiiresel kabukla sariyoruz. Bu tabakayida R, kalinlikli GaAs malzemesiyle
sarthiyor ve tekrardan Al,Ga,_,As malzemesiyle sariyoruz. Bu yapida Rg kalinlikl
Al,Ga,_,As malzemesini bariyer olarak tanimliyoruz. Bundan dolay1 tek bariyerden
olusturdugumuz i¢in bu ¢alismada bu yapiy1 biz tek tabakali sonlu kiiresel kuantum
noktasi olarak tamimladik. Bu yapida V,, = 228meV ve Ry bariyer kalinligi ve R, kuyu

kalinligin1 0,4a* olarak alintyor.
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Sekil 4.23. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in elektronun enerjilerinin degisimleri

Tek tabakal1 sonlu kiiresel kuantum noktasinin potansiyel enerjisi;

0, 0<r<R,
A R, <r<R,+Ry
V() =9 o, R, +Ry <7 <R, +Rz+R, (4.7)
Vo, r>R,+Rp+R,

olarak tanimliyoruz.

Sekil 4.23” te tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s,
2p, 2d ve 2f durumlarinda elektronun enerjisinin GaAs kiiresel kuantum noktasinin
yaricapt R;’ e bagl olarak degisimi verilmistir. Bu sekillerde R, = Rz = 0,4 a* olarak
alinmistir. R; kalinliklarinin artmasiyla 1s enerjisinde eksponansiyel bir azalma
gozlenirken 1p, 1d, 1f enerjileri kritik R, degerlerine kadar yavas azalma gozlenirken

kritik Ry degerlerini gegtikten sonra ise 1s durumunun davranisi gozlenmistir. 1p, 1d ve
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1f enerjileri icin sirasiyla kritik R; degeri 90 A%, 120 A° ve 140 A° civarinda oldugu
goriiliir. 2s durumunda ise R; = 60 A° ile 130 A° arasindaki degerlerde enerjide bir
degisiklik goriilmemis ve biiyiik nokta yarigaplari i¢in enerjide azalma gostermistir. 2p,
2d, 2f enerjilerinde ise R; kalinliklarinin belirli bir durumunda keskin azalma ve daha
sonra diizliikler goriilmiistiir. 2p durumunda bu diizliik 170 A° degerinde son bulup

enerji azalma egilimi gosterir.

2013* te Aydin ve Sahin’in c¢alismasi bizim geometrik parametrelerimizin
aynisidir[30]. Fakat malzeme CdSe/ZnS ¢ok katmanli kiiresel kuantum noktasidir. Bu
calismadaki 1s i¢in elektron enerjisinin karakteristigi bizim caligmamizla
uyumludur. CdSe/ZnS/CdSe/Si0, kuantum noktasinda [ = 0,1,2 degerleri igin
elektronun enerjileri verilmistir. Bizim tanimladigimiz yapiya benzer geometriye sahip

olan bu kuantum noktasi igin verilen enerji degerleri bizim sonug¢larimiza benzerdir[50].
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Sekil 4.24. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in yabanci atom enerjilerinin degisimleri

Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f
durumlart i¢in yabanci atomun enerji degisimleri Sekil 4.24° te gosterilmistir. 1s
durumunda yabanci atom, enerjisi GaAs kiiresel kuantum noktasinin yarigapinin
artmasiyla eksponansiyel olarak azalir. Bu davranig Aydin ve Sahin’ in ¢alismasinda da

gbzlenmistir[30]. 1p, 1d, 1f durumlarinda azalma goriiliir. Fakat belirli kalinliklara
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kadar kiiciik, daha sonra eksponansiyel azalmalar gosterir. Ornegin 1p durumu 80 A°
kalinligindan sonra eksponansiyel azalma gosterir. Enerji diizeyleri arttikga R; Kritik
kalinliklarin daha biiyiik degerler oldugu goriliir. 2s durumunda ise 720 A° kalinligina
kadar enerji sabit olmakta daha sonra eksponansiyel degismektedir. 2p, 2d ve 2f

durumlari i¢in kalinligin azalmasiyla enerjilerin arttig1 gézlenmistir.
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Sekil 4.25. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in baglanma enerjilerinin degisimleri

1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f durumlar igin tek tabakali sonlu kiiresel kuantum
noktasindaki R, kalinliklarma baglh degisimi Sekil 4.25° te gosterilmistir. 1s durumu
icin R; kalinliklarinin artmasiyla baglanma enerjisi azalmigtir. Bu Karakteristik
literatiirdeki ¢aligmalarda da goriilmiistiir[30]. 1p durumunda ise 80 A° kalinligina
kadar sabit kalmis daha sonra bir maksimum yapip azalma gdstermistir. 1d ve 1f
durumlar ise 90 A° degerine kadar sabit kalip ¢ok az bir azalma gosterdikten sonra

maksimum yapip azalma gdstermislerdir.

2s durumunda baglanma enerjisi tabaka kalinliginin artmasiyla hizla azalmis
belirli bir aralikta 70 A° — 110 A° ¢ok yavas bir azalma gdstermis ve daha sonra
110 A° kalinligindan sonra hizla artmis vel45 A° civarinda bir maksimum yaparak

azalma gostermistir. 2p durumunda aym karakteristigi gdstermistir. Fakat R;’in 100 A°
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degerlerine kadar 2s durumu gibi keskin bir azalma géstermemistir. 2d ve 2f durumlari

ise daha kiiciik R, kalinliklarinda maksimum yapip azalma gostermistir.

4.2.3. Cift Tabakah Sonlu Kiiresel Kuantum Noktasinin Enerji Degisimleri

4.2.2 boliimiinde tanimladigimiz yapiya bir bariyer ve bir kuyu ekleyerek ¢ift

tabakal1 sonlu kiiresel kuantum noktasinin potansiyel enerjisini;

r 0, 0<r<R;
VO! R1<T'SR1+RB
] o Ri+Rp < r<R;+Rp+R;
V() = 4 Vo, Ri+Rp+R, < r<R;+Rg+R,+Rp (48)
0, Ri+Rp+R; +Rg <7 <Ry +Rg+ Ry + Rpg + R3
LV, r> R +Rg+R,+Rg+R;3

olarak tanimliyoruz. Bu yapida R, = Rz = R; = 0,4 a* olarak aliyoruz.

Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f
durumlar i¢in elektronun enerjisinin R;’ e bagl degisimi Sekil 4.26° da gdsterilmistir.
Tabaka sayisinin artmasi biitlin enerjileri diistirmdstiir. 1s, 1p, 1d, 1f durumlar igin tek
tabakal1 sonlu kiiresel kuantum noktas1 karakteristigi korunmustur. Ama 2s, 2p, 2d, 2f
durumlarinda elektron enerjisi tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasindaki gibi
keskin degisimler gostermemistir. 2s durumu kiiciik R; degerlerinde cok az bir
degisimden sonra sabit kalmis ve R; = 130 A° olan degerinden sonra azalma
gostermistir. 2p durumunda basamakli bir degisim gostermistir. 2d durumu biiyiik R4
degerlerinde sabit kalir ve R;> in 130 A%’ dan kiigiik degerlerinde enerji artar, 2f
durumunda ise R; = 150A° degerinden sonra sabit kalir. Fakat 1504° degerlerinden

daha kii¢iik R;degerleri icin enerji artar.
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Sekil 4.26. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in elektronun enerjilerinin degisimleri
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Sekil 4.27. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in yabanci atom enerjilerinin degisimleri

Sisteme yabanci atom katildiginda yabanci atomun enerjisinin R; kalinligina
bagli degisimi Sekil 4.27° de verilmistir. Biitlin durumlarda yabanci atomlu sistemde
enerjiler elektronun oldugu sistemdeki enerjilerden diisiiktiir. Fakat karakteristik
elektronun enerji degisimlerine benzemektedir. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum
noktasiyla bu yapiy1 karsilagtirdigimizda yabanci atom enerji degerlerinin daha diisiik
oldugunu goriiyoruz. Sadece 1s ve 2s durumu enerjilerinde ki degisimin az oldugunu
goriiliir. 2p, 2d ve 2f i¢in enerjide tek tabakali kuantum noktasinda keskin azalmalar
olurken burada ¢ift tabakali kuantum noktasinda daha yavas ve enerji degisim araligi

daha azdir.
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Sekil 4.28. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve

2f durumlari i¢in baglanma enerjilerinin degisimleri

Cift tabakal1 sonlu kiiresel kuantum noktasinda 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f
durumlart i¢in R; kalinligina bagli baglanma enerji degisimleri Sekil 4.28° de
verilmistir. R; kalmligini arttirdigimizda 1s durumu bir artma maksimuma vardiktan
sonra eksponansiyel azalma gosterir. lp, 1d, 1f durumlart ise R; kalinliklarinin
artmastyla bir azalma daha sonrada bir maksimum yapip azalma gostermektedir. Bu
elektronun ve yabanci atomun yapidaki lokalizasyonlarina baghdir. 2s durumunda R,
kalinliklarmin kiiciik degerleri icin hizla azalma daha sonra yavas azalma gosterip,
120 A° degerlerinden 150 A° degerine kadar keskin bir artis gostermektedir. Bu artistan
sonra R; kalinliginin artmasiyla azalma gosterir. 2p ve 2d durumlar ise kiiciik R
kalinliklart i¢in azalma gosterirken bir kiigiik maksimum yaparak bir azalma ve biiyilik
R, kalinlig1 i¢in keskin artiglar gosterir. 2f durumu ise sectigimiz geometriden dolay1 Ry
kalmligmin 140 A° civarinda maksimum yapip azalma gosterir. 1s, 1p, 1d ve 1ficin tek
tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinda baglanma enerjisi degisimleri ¢ift tabakali
kuantum noktasindaki baglanma enerjisi degisimlerine gore daha azdir. 2p, 2d ve 2f
durumlar i¢in ise ¢ift tabakali kuantum noktasindaki baglanma enerji degisimleri, tek

tabakali kuantum noktasindaki baglanma enerji degisimlerine gore daha azdir.

Ug tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasim1 da inceledigimizde de gift
tabakaliyla karsilastirdigimiz gibi sonuglar ¢ikti. Tabaka sayisini arttirdigimizda yapi

biiyiimekte ve enerjilerde bundan dolay1 azalma gostermektedir.
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4.2.4. Tek Tabakall Sonlu Kiiresel Kuantum Noktasinin Bariyer Kalinhiklarina
Bagh Enerji Degisimleri

Bu boéliimde 4.2.2 boliimlerinde tanimlanan yapilarin daha 6zel durumlarim
inceliyoruz. Bariyer kalinligin1 sadece degistirerek, sabit R; ve R, degerleri i¢in enerji

durumlarinin degisimlerini ¢alistyoruz.

Boliim 4.2.2° de tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasini tanimlamigtik. O
boliimde GaAs kiiresel kuantum noktasinin R; yaricapini degistirerek yapiyi
biiyiitiiyorduk. Bu kisimda ise R; ve R, kalinliklar1 0,4a* sabit alinarak sadece bariyer
olarak tanimladigim Al,Ga,_,As tabakasinin kalinlig1 olan R degerini arttirarak yapiy1
biiyiitiiyoruz. Boyle bir sistemde 1s, 1p, 1d, 1f, 2s durumlan i¢in elektronun enerji
diizeyleri Sekil 4.29’da verilmistir. Bu kisimda tanimladigimiz geometrik yapidan
dolay1 sadece 2p, 2d ve 2f durumlart igin enerji degerleri 228 meV enerjisinden daha

biiyiik oldugundan bu yapinin iginde elektronun bu enerji seviyelerini gosteremiyoruz.
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Sekil 4.29. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasimin 1s, 1p, 1d, 1f ve 2s durumlar
icin bariyer kalinliklarina bagli elektron enerjilerinin degisimleri

1s durumu bariyer kalmligmi 50 A° degerine kadar eksponansiyel bir artis daha
sonra ¢ok az bir degisim gostermistir. 1p durumunda ise bariyer kalinligimmin ¢ok etkili

olmadig1 goriilmiistiir.1d ve 1f durumlarinda ise bariyer kalinliginin artmasiyla genelde
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eksponansiyel bir azalma gozlenmistir. 2s durumunda bariyer kalinliginin artmasiyla bir
azalma gosterir. 50 A° degerinden sonra sabit bir degerde kalir. Bariyer kalinligi

arttirildiginda biitiin enerjiler sabit bir degere yaklagir.
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Sekil 4.30. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f ve 2s durumlari

icin bariyer kalinliklarina bagli yabanci atom enerjilerinin degisimleri

Sekil 4.30° da 1s, Ip, 1d ve 2s durumlar icin yabanci atomun ve bariyer
kalinhigina bagli enerji degisimi gosterilmistir. Bu sekilde de elektronun enerji
durumlarinda goriilen karakteristik gézlenmistir. Fakat enerji degerleri daha kiigiiktiir.
Bu da Coulomb etkisinden dolayidir. 1s durumu 60 A° bariyer kalinhigina kadar
eksponansiyel bir artis gosterir. Daha kalin bariyer kalinliklarinda ¢ok az bir degisim
gosterir. 1p durumunda bariyer kalinliginin ¢ok etkisi olmadig1 burada da goriliir. 1d
ve 1f durumlar bariyer kalinligiyla eksponansiyel bir azalma davranisi gosterir. 2s
durumunda kiiciik bariyer kalinliklart i¢in dordiincii sirada enerji olur. Bu bariyer
kalmhginin 15 A% ile 50 A° araliginda {igiincii sirada olmaktadir. Bu segilen yapinin

geometrisinden dolay1 kaynaklanmaktadir.
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Sekil 4.31. Tek tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f ve 2s durumlari
icin bariyer kalinliklarina bagli baglanma enerjilerinin degisimleri

Bariyer kalinligina bagli baglanma enerjisi degisimini Sekil 4.31° de
verilmektedir. 1s, 1p, 1d ve 1f durumlar i¢in baglanma enerjisi bariyer kalinliginla
eksponansiyel azalir. Literatiirde radyal yonde parabolik potansiyele sahip kuantum
noktasinda taban ve birinci uyarilmis durumun bariyer genisligine bagli baglanma
enerjisi verilmistir. Bu ¢aligmalar bizim 1s ve 1p durumlarimiza karsilik geliyor. Bizim

sonuglarimizin karakteristigin aynisi bu ¢alismada goriiliiyor[51].

4.2.5. Cift Tabakali Sonlu Kiiresel Kuantum Noktasinin Bariyer Kalinlhiklarina
Bagh Enerji Degisimleri

Bu boliimde 4.2.3° de tanimladigimiz ¢ift tabakali sonlu kiiresel kuantum
noktasinin bariyer kalinliklarmi degistirerek enerji degisimlerini inceliyoruz. Bu

calismada GaAs malzemesinin olusturdugu katmanlar1 0,4a* degerinde aliyoruz.

Vo = 228meV ve R, =R, =R3=0,4a" oldugunda bariyer kalinligimin

degisimine bagli elektronun enerji durumlar Sekil 4.32” de verilmistir.
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Sekil 4.32. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in bariyer kalinliklarina bagl elektron enerjilerinin degisimleri

Is durumunda kii¢iik bariyer kalinliklarinda enerji eksponansiyel olarak
artmakta ve Rg = 40 A° civarindan sonra sabit olmaktadir. 1p durumunda ise bariyer
kalinligmin artmasiyla ¢ok az bir degisim gozlenmektedir. 1d ve 1f durumlar igin

bariyer kalinligiyla enerji azalmaktadir.

2s durumunda kiigiik bariyer kalinliklarinda elektron enerjisi az artmakta ve
Rp=50 A civarindan sonra sabit olmaktadir. 2p durumunda enerjide az degisimler
gozlenmektedir. 2d ve 2f durumlarinda enerji bariyer kalinliklariyla eksponansiyel

azalmaktadir.

Tek tabakali sonlu kuantum noktasiyla karsilastirdigimizda enerji degerlerinin
distiigiinii gérmekteyiz. Yap1 biiyiidiigii icin 2p, 2d ve 2f durumlarinin enerjileri de

hesaplaniyor.

Sekil 4.33> te yabanci atomun enerji durumlart gosterilmistir. Buradaki
karakteristiklerde elektronun enerji degisimlerine benzemektedir. Fakat burada
Coulomb etkisinden dolay1 enerji degerleri diisiiktiir. Bu sekilleri tek tabakali sonlu
kiiresel kuantum noktalariyla karsilastirdigimizda tabaka sayisinin artmasiyla yapi

bliylidiiglinden dolay1 enerji degerleri daha kiiciik oldugu goriildii.
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Sekil 4.33. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve
2f durumlari i¢in bariyer kalinliklarina bagli yabanci atom enerjilerinin degisimleri
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Sekil 4.34. Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve

2f durumlari i¢in bariyer kalinliklarina baglh baglanma enerjilerinin degisimleri

Cift tabakali sonlu kiiresel kuantum noktasinin 1s, 1p, 1d, 1f, 2s, 2p, 2d ve 2f

durumlart igin bariyer kalinligina bagli baglanma enerjileri degisimi Sekil 4.34” de

verildi. 1s durumu i¢in baglanma enerjisi bariyer kalinliginin kiigiilmesiyle hizli bir

artma gozlenirken; 1p, 1d ve 1f durumlar i¢in lineer bir artma gosterir. 25 durumunda

ise bariyer kalligmin artmasiyla artma ve R = 30 A° civarinda maksimum yaptiktan

sonra azalma gozlenmistir. 2p, 2d ve 2f durumlarinda ise bariyer kalinligiyla artmasiyla

eksponansiyel bir azalma gozlenmistir.
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Bu grafikleri tek tabakali sonlu kuantum noktastyla karsilagtirdigimizda tabaka
sayisinin artmasiyla enerji degisimleri kii¢iik bariyer kalinliklarinda daha az oldugunu
da gordiik. Fakat tek tabakalida bariyer kalinligi arttiginda durumlar arasinda enerji

farki yok olurken ¢ift tabakalida enerji farkinin devam ettigini gézlemledik.

Bu tezde c¢ok katmanli kiiresel kuantum noktalarinin elektronik Ozellikleri
incelendi. Effektif kiitle yaklagimiyla ¢cok katmanli kiiresel kuantum noktalarinda
enerjiler ve radyal olasilik yogunluklar1 doérdiincii derece Runge-Kutta niimerik metodu

kullanilarak hesaplandi.

Basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktalarina basamak kalinliklarinin ve
potansiyel yiiksekliklerinin enerji durumlarinin hesaplanmasinda 6nemli oldugu
goriildii. Basamakli sonsuz kiiresel kuantum noktalarinda yapilarin biiyiik secildiginde
sonsuz kiiresel kuantum noktas1 davranigi gosterir. Basamakli sonsuz kiiresel kuantum
noktalarinda tabaka kalinligiin artmasiyla radyal olasilik yogunluklarinin R yaricaph

GaAs bolgesinde yer aldig goriildii.

Cok katmanli sonlu kiiresel kuantum noktalarinda nokta yaricapinin artmasiyla
enerjilerde azalmalar oldugu goriildii. Tabaka sayisinin artmasiyla enerji degerlerinin
distiigii goruldii. Cok katmanli kiiresel kuantum noktalarinda enerji ve radyal olasilik

dagilimlarinda nokta yarigapinin ve bariyer kalinliginin 6nemli oldugu goriildii.

Radyal olasilik dagilimlar1 ve enerji durumlari optik geg¢is hesaplamalarinda
kullanilmaktadir[ 18, 26, 27, 29, 51, 52]. Bu tezde verilen enerji durumlari ve radyal

olasilik dagilimlar1 bu hesaplamalar1 yapacak kisilere yol gdsterici olabilir.

Bu ¢alismanin devami olarak burada bulunan sonuglar kullanilarak ¢ok katmanli

kiiresel kuantum noktalarinda lineer optik 6zellikleri incelenebilir.
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