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OZET

Kuantum kuyusu igindeki tagiyici elektronlarin ve bosluklann (desiklerin)
elektronik ozelliklerini dizgiin elektrik alan altinda incelemeyi, elektron ve degiklerin
yabanci bir atomla etkilestifinde nasil davrandifinin aragtinimasim amaglayan bir
¢aligmadir. Bunun yaminda elektron-agir desik eksitonunun baglanma enerjisinin
hesaplanmasi da bu ¢ahgmanin amaglarindandir. Bu incelemeler varyasyon yontemi ile
yapilmigtir. Cahiymada izlenen yol asagidaki gibidir.

[.Boliimde; yaklagtk ¢oziim yontemleri ve tek boyutlu sistemler ile yabanci
atom problemine hazirlik olarak bir 6n bilgi verildi. Aynica eksitonlar hakkinda bilinen
genel bilgiler gozden gegirildi.

I1.Boliimde; 6nceki bélimdeki 6n bilgiler g6z 6niinde bulundurularak niimerik
hesaplar yapildi. Elektrik alan altindaki sonlu ve sonsuz kuantum kuyusu igindeki
elektronun ozellikleri incelendi. Sonlu simetrik potansiyel kuyusunda da degikler igin
nimerik hesaplar yapildi. Yabanci atomun elektron ve desik tizerine etkisi niimerik
olarak hesaplandi. Elektron ve desige uygulanan diizgiin elektrik alanin etkileri
arastirildi. Daha sonra ise elektron-agir degik eksitonunun baglanma enerjisi hesapland:
(Varyasyon Yo6ntemiyle).

111.Bsliimde; kullandiimiz varyasyon yontemiyle I1.Béliimde yapilan niimerik
hesaplanin sonuglanm gostermek igin grafikler ¢izildi. Bu grafiklerin tamam
bilgisayarda fortran-77 dilinde yazilan ve ¢aligtinlan programlarla ¢izilmigtir. Bu
¢aligmada ¢ikarlan sonuglarida tezin son kisminda toparladik.
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SUMMARY

This thesis aims to investigate the electronic properties of electrons and holes
in a quantum well under a uniform electric field, and how these electrons and holes
behave when they intract with a impurity placed in the well. Also, the calculation of the
binding energy of an exciton created by an electron and a heavy-hole is carried out. A
certain variational method is used to obtain all the results.

The work is organized as follows:

In Chapter 1, the essential concepts and the theoretical background to
approximation methods and one dimensional systems together with impurity problem
are given. Furthermore the exciton phenomenon is also summarized.

Numerical calculations are shown in Chapter 2. The problem of an electron in
finite and infinite quantum wells under an electric field is solved. Similar numerical
calculations is also carried out for holes in finite symmetrical quantum wells. The
implications of an impurity on electrons and holes are described. The effects of a
uniform electric field on electrons and holes are also given. Then, the binding energy of
electron-heavy hole exciton is variationally found.

Results of the calculations mentioned in Chapter 2 and the conclusions drawn
from the work are gathered in Chapter3.



iii

TESEKKUR

Tez yoneticiligimi iistlenerek, ¢aligmalarim sirasinda tiim ¢ahgma ortamum ve
imkanlanim saglayan, aydinlatict bilgilerinin yaninda manevi destegini esirgemeyen
Trakya Universitesi Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Boliimii Katihal Fizigi Anabilim Dah
Bagkam sayin hocam Dog.Dr. Hasan AKBAS$'a tesekkiir etmekten mutluluk duyanim.

Bu calisma siiresince gerekli olan tiim imkanlan saglayan Trakya Universitesi
Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Béliim Bagkam Prof.Dr. S.Askeri BARAN' a ve ders
agamam srasinda emegi gegen Trakya Universitesi Fizik Bolimii Ogretim Uyelerine
tesekkiir ederim.



iv

GIRIS

Cagimiz teknolojisindeki geligmelerin sonucu olarak, labaratuvar MBE
(Molecular Beam Epitaxy) ve LPE(Liquid Phase Epitaxy) tiretim teknikleri ile kuantum
kuyulan ozelliginde elektronik devre elemanlan iiretilmistir. Bu tekniklerle bir taban
Ozerine, birka¢ atom kalinliginda farkli yan iletkenlerin katmanlanim biytatmek
mimkiindir. Giniimiizde iretilen elektronik devre elemanlarimn fizigi son giinlerde
fizik ve elektronik diinyasinda ¢ok biiyik ilgi gormektedir.

Bu ¢aligmada bir boyutlu kuantum kuyulanna hapsedilen elektronlarin veya
desiklerin davraniglan incelenecektir. Bunun yaminda kuyu i¢inde bulunan elektrona
veya desige yabanci bir atomun etkisi aragtinlacaktir. Bunu takiben elektron ve desigin
diizgiin elektrik alana bagh olarak nasil davrandifina, enerji seviyelerinin nasil
degistigine bakilacaktir.

En son olarak alt alta iki ayn kuyuda bulunan bir elektron ve bir desigin
ekilesmesine bakilacaktir. Eksiton baglanma enerjisi, deneme dalga fonksiyonlanyla
yaklagik olarak bulunacaktir.

Burada yapilan niimerik hesaplamalarin tamamu varyasyon yontemi goz
oniinde bulundurularak yapilmugtir.



1.BOLUM

SCHRODINGER DENKLEMI,
YAKLASIK COZUM YONTEMLERI VE TEK BOYUTLU
SISTEMLER




1.1.SCHRODINGER DENKLEMI

Schrodinger denklemi kuantum fiziginin en 6nemli denklemlerinden biridir. Bu
denkleme baslangici iki sekilde yapabiliriz.Birincisi bu denklemi dogrudan dogruya
yazmak, yani onu kuantum fiziginin varsayim olarak ele almakla olabilir.Ikincisi ise bu
denklemin nereden geldigine ve hangi diisiincelerin 15181 altinda ortaya konuldugunu ele
almak olabilir. Schrodinger denkleminin ¢dziimlerine "dalga fonksiyonu" denir.
Zamandan bagimsiz Schrodinger denkleminin  ¢ozimlerine "kararh dalga
fonksiyonu" denir.

Schrodinger denkleminin ¢ozimii olan dalgafonksiyonu W(7,f), De Broglie

dalgalarimin uzay ve zamana bagl bigimidir.Pargacigi temsil eden ¥ 'nin karesi yani ;

¥ =w. ¥ (1.1.1)

Born tarafindan parcacigin "t" aninda "r" 'de bulunma olasihgi olarak agiklanmigtir. Bu
agtklamanin veya bu yorumun bir 6neriden yahut bir varsayimdan daha saglam bir
temeli yoktur. Fakat Max Born'u bu agiklamay1 ortaya koymaya gotiiren diisiince
Einstein'in 151k demeti siddetini, igindeki fotonlarin sayisina baglayan diigiincesiydi.
Bundan bagka, 15tk demeti siddetini elektirik ve magnetik alanlann genliklerinin
kareleriyle orantili oldugu biliniyordu.Bu alanlar Maxwell denklemlerinden tiiretilebilen
dalga denklemlerini saghyorlard.

Born'un agiklamasini kabul edersek ¥'nin degerini simirlayan giiglii bir agiklama
yapabiliriz.Ilk olarak, eger bir pargacik varsa bu par¢acigin uzayda herhangi bir yerde
bulunma olasih@ bir(1)'dir diyebiliriz.Bu kosulun matematiksel ifadesini (¥* kompleks
eslenik olmak iizere) agagidaki gibi yazabiliriz.

j‘P‘.lP.dv=1 (1.1.2)

Burada "dv" hacim elemamdir ve integral tiim uzay iizerindedir.Ikinci olarak, verilen
bir anda uzayin bir noktasinda pargacigin bulunma olasithgimn sadece bir degeri
vardir Bu simrlamamin matematiksel ifadesi, ¥? nin tek degerli olmasidir. Bundan
bagka pargactk devaml varsa, yani yok olmuyorsa onun uzayin herhangi biryerinde
bulunma olasilig sabit kalmalhdirBu soylediklerimizide matematiksel olarak;, P nin



uzaysal integralinin zamana gore tirevini alarak ifade edebiliriz.

174 2
EJM dv=0 (1.13)

Bu ifade goreli kuantum mekanigi igin énemlidir.Ote yandan klasik fizige gore
yersel momentum "xp — px = 0" dir.Oysa Heisenberg belirsizlik ilkesi,

xp—pxz0

olacagimi sdylemektedir, ¢iinkii sol taraf eylem boyutundadir. Dolayisiyla sag tarafda
eylem boyutunda olmalidir. Buna gore asagidaki su denklemi yazabiliriz;

xp—-px=ih
O halde "x" ve "p" leri matris olarak digiinmek gerekir. "x" ve "p" yi islemci olarak
dusiindiigimiizde, "xp — px =i h" denklemi i¢in bu islemcilerin ustiine iglem yapacak
bir fonksiyon gerekmektedir. Bu fonksiyona "W" dersek asagidaki denklemi
yazabiliriz,

(xp-—px)¥=in¥

Bu denklem "x" ¢arpim islemcisi ve "p" de ;

174
=jh—
p=i Ox

olarak tanimlamrsa saglanir. Bunun yaninda kinetik enerji ve potansiyel enerjinin
toplamida hamiltonien iglemcimizi verir(1).
Ote yandan klasik fizikte tek boyutlu x-uzayinda momentumu "p" ve kiitlesi
"m" olan bir par¢acifi g6z 6niine alahm. Pargacik serbest, yani bir potansiyel iginde
degilse, toplam enerjisi
Pl

E=— 1.14
™ (1.1.4)

olarak sadece kinetik enerjiden ibarettir. Bu pargacigt "de Broglie" bagintilarina gore
temsil eden dalga paketinin dalga sayis1 "k" ve agisal frekanst "@" cinsinden enerji ve

momentumu yazilirsa
P=hk ve EF=heo (1.1.5



olmalidir.Bir dalga paketinin diizlem dalgalar cinsinden Fourier agilim

1 +a0
P(x,t) = [o(k)e ™ dk (1.1.6)
2n %,
seklinde yazilir(2). Bu ifade de enerji ve momentum kullamlirsa

(px Et)

Y(x, t)_———j¢( )eb (1.1.7)

olur. Simdi bu ifadenin zamana gére 1.tirevi ve konuma goére de 2.tiirevi alinirsa
agagidaki ifadeleri yazanz ;

7% 3 i i

9722 rz’ IE¢(p)e"”‘ EVP dp (1.1.8)
Y _ s

= Jp Hp)e'r =" dp (1.1.9)

Bu iki ifade karsilagtinlirsa, "£ = P?/2m" bafintisiin her bir diizlem dalga
bilegseni i¢in saglanabilecegi gorilir. Bunun igin, herbir ifade uygun katsayilarla
carpildiginda

. B S
i = (1.1.10)

olmast gerektigi anlagilir. Schrodinger serbest pargacik denklemi denilen bu kismi
diferansiyel denklem lineerlik kosulunu saglar ve klasik "E = P’/Zm" bagintisini verir.

Schrodinger denklemindeki " E = P?/2m" bagmntisiin saglanmast igin kismi
tirevler alinmigtir. Operator kavram agisindan bakildiginda, enerji ve momentum

operatorleri



E - inl
ot
2 2 2
P, N5 (1.1.11)
2m 2m dx

P — —ih-f—
ox

olarak tammlamrsa, Schrodinger denklemi " E=p?/2m" bagmtisinn kuantal
ifadesinden baska birsey degildir

Simdi, sabit bir "} " potansiyeli iginde hareket eden bir pargaci ele alalim, Bu
pargacigin toplam enerjisi

E=—~+V (1.1.12)
olur. Yine "de Broglie" bagintilan £ =heo ve P =hk kullanilirsa

272

ho= +V (1.1.13)

2m

olmahdir. Yukanda verilen kismi tiirevlerin yine bu esitlii saglamasi isteniyorsa

WY1 2

B
ot 2m Ox?

+V (7 1) (1.1.14)

olur. Bu denklem iki yonden genellestirilebilir: Ug boyutlu uzayda momentum vektorii
P=(p,.p,.p.) ye karsilik gelen bir k = (k,,k . k,) dalgasayis: vektorii tanimlarursa,

b %4 y:

dalga paketi ifadesi

1
(22’

W(F,1) = j Sk e Fr-o0 g3k (1.1.15)
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olur. Burada "k F=kx+ ky+kz" skaler  garpimdir. Bu  kez

"E = ( pi+pi+pl ) / 2m+V "olacagindan ti¢ tane kismi tiirev alimip toplanirsa

= +
ot 2m

., OF niEy &vY &v
ih == Tt 53 z
ox* Oy Oz

)+V(F,t)‘?(f’,t) (1.1.16)

ifadesi bulunur.

ikinci olarak, konuma ve zamana gore kismi tiirevleri alirken bu ifadede "V "
potansiyelinin sabit oldugunu varsaymustik(aksi halde, "p" momentumuda degisken
olurdu ve tiirevinin alinmasi gerekirdi). Bu denklemin }'(7,) gibi hem "t" zamanina ve
hem de "F" konumuna bagh potansivel i¢in de gecerli oldugunu varsayarak
Schridinger dalga denklemini elde etmis oluruz.

Bir sistemin W(7,f) dalga fonksiyonunun zaman igindeki gelismesi

Schrodinger dalga denklemi ile belirlenir.Bu denklemi yazacak olursak ;

76 4 w(ey ¥ FVY
2] =~ + + +V(F,t) W(F,t 1.1.17
"o 2m( oxt Oy  67° ) (7.0) ¥(F.0) ( )
Burada ;
g & &
Vi=s—+—+ 1.1.18
ox*  oy* o7 ( )
ifadesiyle laplas operatorii ve toplam enerji "E" nin diferansiyel sekli olan
H—--’iz-vzw (1.1.19)
2m o
"H" hamiltonien tamimlanirsa, Schrodinger denklemi
oY
ih—=HY 1.1.20
ot ¢ )

olarak da yazilabilir. Bu dalga denkleminin ¢6ziimii olan ¥(7,¢) fonksiyonu, incelenen

bir sistem hakkindaki tiim bilgiyi igermektedir.



Schrodinger denklemindeki V' (7,7) potansiyeli bir ¢ok fiziksel sistemde "t"
zamanindan bagimsizdir. Boyle durumlarda agagidaki Schrodinger denklemi kismi
diferansiyel denklemlerin bilinen degisken ayirma yontemiyle ¢oziilebilir.

2
il w3 eE D (1.1.21)
ot 2m

Bu denklem igin ;
YFE, )= f)Y(F) (1.1.22)

seklinde, "t" ve "F" ye bagimh bir ¢6ziim aramir. Burada W(7,t) ile W(F) farkh
seylerdir, fakat bu yazilig ¢ok yaygin oldugu igin burada da bunu kullanalim. Buna

)g(")re;
OVY(F,H) df -
A Y(F,1) (1.1.23)
V2Y(F,0) = fVY¥(QF) (1.1.24)

degerleri Schrédinger denkleminde yerine konulup, esitligin her iki tarafi f(¢) ¥(7) ile
boliinirse

N S T T .
mf 7 _T(F)[ yal ‘P(r)+V(r)‘P(r)] (1.1.25)

olur.Bu esitligin sol tarafi sadece "t" degiskenine, sag tarafi ise sadece "7 " degiskenine
baglidir.Bu esitligi, her "t" ve "F" degeri igin saglayabilmenin tek yolu, iki tarafinda
ayni bir sabite esit olmasidir. Bu sabite "E" dersek

' £ dt (1.1.26)

[- " V2Y(T) + V(?)‘I’("r’)i' =E¥(T) (1.1.27)
2m



gibi iki adi diferansiyel denklem bulunur. Birinci denklemin ¢6ziimii

f@)y=e""" (1.1.28)
olur. Diger denklem ise
/S e -
——2——V Y(FY+V(F)Y(F)= EY(F) (1.1.29)
m

olur ki bunun ¢6zimii igin V' (F) potansiyelinin verilmiy olmas: gerekir. Buna
zamandan bagimsiz Schrddinger denklemi denir. Eger ‘¥(7) bulunursa komple
¢Ozim

W(F,1)=e " E"Y(F) (1.1.30)

olacaktir.
"E" sabitinin enerji boyutuna sahip oldugu kolayca gorilebilir. Ayrica "E"
kompleks degerler alamaz. Ciinki, kompleks bir "E" sabitini "E = E_+i E, " seklinde

yazarsak, komple ¢oziimdeki tstel faktor

—iEt/h ~i(E. +iE;)t/h

~iE t/h
€ =€ '

=e et (1.1.31)
seklinde, ¢ — oo degerlerinden birinde mutlaka sonsuza gidecektir, dalga fonksiyonu
olarak kabul edilemez.

Olasihk yogunlugu ifadesinde bu ¢ozimii kullamrsak(¥*(7,f) kompleks

eslenik olmak fizere ) ;
(7,0 =P (F,0) P(F,1) = 50 (F)e " 50 W (F) = [ ()|’ (1.1.32)

oldugu goriiliir, yani olasthik dagilimi zamandan bagimsizdir. Bu durumda, hesaplanan
tim beklenen degerler zamandan bagimsiz olacaktir. Daha bagka bir deyisle, sistemin
fiziksel ~oOzellikleri zamanla degigmeyecek, kararh olacakti. Bu nedenle
W(F,1) = e™" ¥ (F) yapisindaki dalga fonksiyonlan kararh durumu temsil eder.

2
Ote yandan zamandan bafimsiz denklemin sol tarafinn H = ~—2@;‘-V’ +V

hamiltonieni oldugu goz oniine alimirsa
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HY=EY (1.1.33)

yazilabilir. Esitligin sol tarafinda bir operatér (H), sag tarafinda bir reel say1 (E) yer
almaktadir. Lineer cebirde matrisler igin bilinen

Au=Au (1.1.34)

6zdeger denklemi yapisi hatirlanacak olursa (A bir matris, u 6zdeger vektori, A ise
ozdegerdir), Schridinger denklemine bir 8zdeger denklemi goziiyle bakilabilir.
Hamiltonien operatoriniin "E" 6zdegerine kargilik gelen dzfonksiyonlann ¥F) olur.
Burada da belirli "E" enefjileri igin ¢oziim vardir. Enerji kuantalanmast da boylece
saglam bir temele oturmustur(2).
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1.2.YAKLASIK COZUM YONTEMLERI

Schrodinger denkleminin tam olarak ¢ozilebildigi onemli fiziksel problemlerin
sayist simrhdir. Bu yiuzden yaklagik ¢oziimler kuantum mekanigi uygulamalarninda
biyuk 6nem tagirlar. Pertiirbasyon teorisi denilen bir yaklagimda, ¢oziimler bir seri
olarak verilir. Kath durumlar olup olmadifina gore bu seri ¢oziimleri farklh olur. Diger
bir yaklagim olan varyasyon yonteminde Ozenerjileri minimize ederek bulmak
miimkiindiir. Ote yandan, radyasyon problemlerinde uyanlmig durumlarin gegis
olasilhiklan hesaplanirken zamana bagh pertiirbasyon yontemini kullanmak zorunlu
olmaktadir(2)

Biz bu tezi hazirlarken varyasyon yontemini gbz oniine aldik ve yaptigimiz
hesaplarin hemen hemen tamaminda bu yontemi kullandik.

1.2.1. PERTURBASYON TEORISI

A) Pertiirbasyon Acilimi ; Bir sistemin hamiltonien'i (H) i¢in Schrodinger
denkleminin
HY,=F, 'Y, (1.2.1.A.1)

seklinde oldugunu, bu denklemin analitik olarak ¢ozilip ‘¥, 6zdurumlan ve E,

ozdegerlerinin bulunamadigini varsayalim. Eger bu hamiltonien bir H,; hamiltonieni ile

bir ' pertiirbasyon teriminin toplami olarak
H=H,+V (1.2.1.A2)

seklinde yazilirsa, yaklagik bir ¢6ziim bulunabilir. Atom ve molekiil fiziginde kargilagilan
birgok problemde hamiltonien boyle iki kisima gayet dogal bir gekilde aynlir(2).
H, hamiltonieninin 6zdeger problemi olan
Hyu,=¢,u, (1.2.1.A3)

icin u, ozfonksiyonlart ve &, oOzdegerleri biliniyor olsun. Gergek problemin

hamiltonienini
H=H,+AV (1.2.1.A4)

seklinde bir 4 reel parametresine baglh olarak yazalim(Bu A4 parametresi seri agilhimim
kolaylagtirmak i¢indir, iglemler yapildiktan sonra A =1 alinacaktr).
H hamiltonieninin 6zdeger ve 6zfonksiyonlari bu A parametresine bagh bir seri



11

olarak arayalim .

E,=EP+AEP + 2 EP+. =Y XE (1.2.1.A.5)
i=0

Y=Y+ AP + A YD+ =D A (1.2.1.A.6)
=0

Burada E ve W& gergek enerji ve dalga fonksiyonuna "i " mertebesinden olan
katkilari gostermektedir(2). Bu katkilar igin bir ifade bulursak, istedigimiz "i "
mertebesine kadar olan terimleri ekleyerek gergek problemi ¢ozeriz. Bu ifadeler
(1.2.1.A.1) denkleminde kullanilirsa ;

(Hy + AV)Y (PO + A¥P+ )= (EQ +AEP+. )(PO + APV +..) (1.2.1.A.7)
yazilabilir. Bu esitlikteki terimleri A parametresinin kuvvetlerine gore yazarsak ;
[Ho W _ RO ‘P‘°’]+ l[Ho WO PO _EOwo _ g q;(t»]
+A [H0 YO L vyh _EO@® g0 @l @ gy ]+...= 0

olur. Bu esitligin 4 parametresinin her degerinde dogru olabilmesi igin her bir 4
kuvvetinin katsayis: sifir olmalidir. Béylece her bir dereceden pertirbasyon ¢oziimleri
i¢in ifadeler elde edilir(2);

[H,- E®]¥® =0
[H, - EQ|¥® =[E® -V ]¥®

[H,- EQ)¥® =[EQ -V]¥® + EP w0 (12.1.A8)
Bu denklemler, sirasiyla, 0,1,2,... mertebesinden yaklagik goziimleri verirler.O halde,

E9=¢ (12.1.A9)
WO =y, (1.2.1.A.10)

olur.Daha yiiksek mertebeden bulacagimiz terimler buna eklenecektir.
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B) 1. Dereceden Pertiirbasyon; Birinci dereceden pertiirbasyon denklemini
ele aldigimizda, 0.derece ¢oziimleri kullanilirsa

[H,- EO|¥® =[E® -V ]¥®

[H,-&,]¥ =[EP -V ]u, (1.2.1B.1)

yazihir(2). H, hamiltonienin 6zfonksiyonlan {u, j} ortonormal bir baz olusturduklan igin
her dalga fonksiyonu bu bazda bir seri agilim: olarak yazlabilir.Ozel olarak, ¥, dalga

fonksiyonuna 1.dereceden katki olan W” fonksiyonu bu bazda yazlirsa

m _ (1)
YO =30y (1.2.1.B.2)

bulunacak () katsayilar problemin ¢éziimiinii verir. Buna gore 1.derece denklemi

[H,-£,13 0 u,=[E® -V ]u, (12.1B3)

J

Z[ej g ]cjl,’ u, —[Ef," —V]un (1.2.1.B.4)

J

olur(Burada H,u; = ¢, u; oldugu hatirlanmalidir). Bu denklemin bir #, baz vektorilyle

skaler ¢arpimi alinirsa(2)

Z[aj ] o (u,u,)=EP (u,u,)—(u,V u,)

J

Yle, -e)eh 8, = EPS, - @V u,)

-~
[¢,-&,]¢N=E"S, —(u,V u,) (1.2.1B.5)
olur(Bu ifadelerde ortonormal bazda (u,,u;) = &, oldugu kullamlmgtir).

Bu denklemlerden hem enerji hem de dalga fonksiyonuna 1.dereceden katkitan
bulabiliriz. i = n segilirse, esitligin sol tarafi sifir olacagindan

E®=(u,Vu) (1.2.1.B.6)
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bulunur. Bu sonuca gore enerji 6zdegerlerine 1.dereceden katki, pertiirbasyon terimi
V' nin, H, hamiltonieninin u, 6zdurumundaki beklenen degeri olur.O halde gergek

enerji 6zdegerinin |.dereceden yaklagik degeri
E =g+, Vu, (12.1.B.7)

olur.Ayni denklemde i # » alinirsa dalga fonksiyonuna 1.dereceden katkiyi buluruz.Bu
durumda, (u,,u,) = 0 olacagindan

[6,—€,]cP =0-(u,V u,) (1.2.1B.8)
cw =WV u) (1.2.1.B.9)
£, &

n

bulunur. Bu katsayilar cinsinden dalga fonksiyonuna katk1

o~

(1.2.1.B.10)

D WD)

irn izn “n i

olur. Burada, V,, = (;,} u,) matris elemamndur.

Sonug olarak, dalga fonksiyonu ve enerji diizeylering 1.dereceden yaklagik
¢oziimler asagidaki gibi yazilir ;

E,=¢g,+V,, (1.2.1.B.11)

(1.2.1B.12)

' =u, +Z

i#n n

Bu sonuncu denklem bize pertiirbasyon yaklagimmn hangi kosullarda gegerli
olduguna dair bir fikir vermektedir. Her sonsuz seri agihminda, katsayilan birden
kiigiik olmas: gerektiginden
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ifadeleri yazilir. Daha agik bir deyisle, pertiirbasyon teriminin bir (7, /) matris eleman,
&, 0zdegerleri arasindaki farktan kiigiik olmahdir Enerji igin bulunan denkleme gore de

Von

<< |&,|
yazilir. Yani, ¥ nin beklenen degeri(veya kosegen matris elemanlar)) E© enerji
diizeyine kiyasla kiigiik olmalidir.

Yukandaki c,; katsayilan ¢oziimiinde paydadaki (&, —¢&,) terimine dikkat
edelim. Eger, H, hamiltonienli sistemin kath durumlan varsa, herhangi ki i ve n
indisi igin &, = ¢, olabilir ve payda sifir olacag i¢in seri agihimi gegersiz olur. O halde,
buraya kadar verdifimiz ¢oziimler ancak katli olmayan durumlar igin gegerlidir.
Ornegin, tek boyutlu problemlerde bir katlilik s6z konusu olmadigindan bu yéntem
kullanilabilir.

C) 2.Dereceden Pertiirbasyon; Bazi durumlarda pertiirbasyon terimi V nin
{u,} durumlan arasinda hesaplanan matris elemanlan sifir olabilir. Bu durumda enerji

ve dalga fonksiyonuna 1.dereceden katki olugsmaz ve 2.derece katkilarina bakmak
gerakir. Buna gore, (1.2.1.A.8) de verilen denklemi tekrar yazalim;

[Hy - EQ WP =[E® -y | + EO w© (1.2.1.C.1)

Bu denklemde 0. ve 1.derece ¢oziimler kullanmlirsa

(Hy - &)Y = (&, +V,,)-V |2 P u + EPu, (1.2.1.C.2)

izn

yazilabilir. Yine, {u, }bazinda, ¥® fonksiyonunu seri agiimu olarak yazip c¢(®

katsayilanim arayalim:

YE =3P, (12.1.C.3)

n
k

Bu ¢6ziimii kullandigimzda,

(2) — ) )
[Ho _8n]zckn uk —[gn +Vnn -V]ZCM ui +En un
k

izn
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> le e u, = [3 +V,, V]Zc,.‘,?u,.+E,(,2)u,, (1.2.1.C.4)

k izn

olur. Bu denklemin de, bir #, baz vektériiyle skaler garpimum alip, ortonormallik

ozelligi kullamlirsa(2)

> e - &, (uyu,) =6, +V,, ] D e (u,,u,)

k ten

—> P, Vu,)+ EP u,

n

Z[Ek - 6'n](’.l(nzl) 6_[1: = [gn +Vrm]zcx(nl) 5ji - Zci(nu ;,ji + E)(tn 61'”

irn itn

Z[gk - gn]c/(uzz) 5;/: = [gn +VM]Zci(l:) 615 _Zci(r:) Vﬁ _'_E'('z) 61:;

irn izn

[,-2.]c? =[e,+V, 1Y P8, - ¥V, +EP 5, (12.1.C.5)

J
irn irn

ifadeleri yazilir. Bu denklem sistemi, ¢ katsayillanm ve dolayisiyla, enerji ve dalga

fonksiyonuna 2.dereceden katkilan verecektir.
Yine, j = n alip enerji katkilanm arayalim.esitligin sol tarafi sifir olacag: ve "i "
indisli 1.toplamin katkisi olmayacagindan(2),

EP =%V, (1.2.1.C.6)

bulunur. Bir énceki kisimda buldugumuz ¢{”katsayilarint da kullamrsak

E® = Zl I (1.2.1.C.7)

izn €n — &

bulunur( Burada ¥ operatdrii hermitik oldugundan V, ¥, = V.V, =V, |* ozelligini

kullandik). j #»n aldigimzda ci” katsaylanm buluruz. Buna gore yapilan iglemler

sonucunda da
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V.V V.V
¢ = 1 (Z £ ]— LA (12.1.C.8)
E,—&\imé.—&) (6,-¢)

bulunur.Bu sonuglara 1.dereceden terimleride eklersek, sonug olarak E, enerjisine ve
¥, dalga fonksiyonuna 2.dereceden yaklagik ¢oziimleri agagidaki gibi yazanz;

=g 4V, +ZJ__£ . (1.2.1.C.8)

1#n n

Jll nn’ jn Ji7in
L=u,+Y _

Vv V.V }
. (1.2.1.C.9)
| En— € (8,~€,) (s ~£,)(&, - &)

Yukan dereceden ¢oziimlere gidildikge ifadelerin daha karmagik hale geldigi
agikca gorilmektedir(2).

1.2.2.VARYASYON YONTEMI

Bu yontem, karmagik sistemlerin dalga fonksiyonlarini tahmin etmek ve bu
fonksiyonlar gelistirmek igin bir yol olusturur.Once, tahmini olan ve deneme
fonksiyonu denilen fonksiyonun kalitesinin belirlenmesi i¢in bir kriter ortaya koyar ve
sonra bunun nasil en iyi hale getirilecegini gosterir. Sistemin bir "H" Hamiltonien!'i ile
belirlendigini varsayallm ve bu Hamiltonien'in en diigiik 6zdegeri veya sistemin taban
durumuna kargilik gelen enerjisi "E," olsun. Simdi "‘¥," deneme dalga fonksiyonu

olmak iizere Rayleigh oranmi denilen

MJ"PH‘Pdv
jqﬂpdv

(12.2.1)

integraline bakarsak, kugkusuz "\¥,," normalize ise (1.2.2.1) denkleminin paydas: 1 'dir.
Varyasyon yontemine gore herhangi "‘V,," i¢in ;

E>E, (1.2.2.2)

dir.Burada esitlik hali ancak "¥," fonksiyonunun taban durumu dalga fonksiyonunu

"¥," oldugu zaman saglanir.
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Simdi bu teoremin ispatini yapalim. Deneme dalga fonksiyonu, Hamiltonien'in
bir takim olusturan gercek dalga fonksiyonlarinin dogrusal bilegimi ;

v,=5C.¥, , HY,=EY, (1.2.2.3)

olarak yazilabilir. Buradan da goriilecegi gibi ;

[ (H~E) ¥, dv=3 3 .C,.C, [ ¥ (H-E,).%¥,.dv

n n

= .3 .Cr.C (B, - E).[ ¥ ¥, .dv
=3 .CI.C,(E,~E,) 20 (12.2.4)

dirBurada E, > E, ve [Cnlz pozitif oldugundan ( 1.2.4 ) denklemi biyiik veya esit
sifirdir. O halde ;

(¥, (H-E) ¥,dv 20 (1.2.2.5)

dir vebuda "E = E," oldugunun ispatidir.

Varyasyon teoreminin anlam, "¥,," deneme fonksiyonu her ne alimrsa ahinsin
onunla hesaplanan enerjinin, yani Rayleigh oranimin sistemin ger¢ek taban durumu
enerjisinden higbir zaman kiigiik olmadifinin agiklamasidir. Buna gére "E" nin degeri
ne kadar kiigiikse, bu enerji taban durumu enerjisine o kadar yakindir ve bunun sonucu
olarak da, "V," deneme fonksiyonu taban durumu dalga fonksiyonuna o kadar
yakindir. Bu nedenle,bir sistemin dalga fonksiyonuna ulagmak igin igindeki degiskenleri
degistirilebilen bir deneme fonksiyonu segilir ve bu degiskenler Rayleigh oram
minumum degerini alincaya kadar degigtirilir.Sonra "E" yi minumum kilan
degigkenlerin degeri en iyi dalga fonksiyonunu olugturmak igin kullanilirlar Ornegin,

P, ve P, degiskenler olmak iizere ;

¥, =x" . exp(-p,.x) (1.2.2.6)
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bigiminde segilmigse | — |=0 ve [—|=0 kilan P ve P, degerleri "'V,"
¢ ¢ilmig ( 6P,J ( 0,,1,2) g , deg D
deki yerine yazilir.Sonug¢ olarak, varyasyon yonteminde bir diferansiyel denklem
¢ozilmez, fakat integral ve tiirev alinir(1). Kisacas: varyasyon yéntemi, taban durumu

enerjisini minimize ederek bulmay: amaglayan bir yontemdir.
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1.3.TEK BOYUTLU SISTEMLER

1.3.1.SIMETRIK BIR SONSUZ POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINE
HAPSEDILMIS$ OLAN BIR PARCACIGIN OZELLIKLERI

iki potansiyel duvan arasina hapsedilmis bir parcacifn inceleyelim.Duvar
yuksekligini, ilk 6nce matematiksel agidan kolay olmasi bakimindan sonsuz alalim. Bu
kuyunun potansiyel fonksiyonu agagidaki gibi simetrik olsun;

0 z<-L/2
V(z)=]0 -L/2<z<L/2 (1.3.1.1)
e z=2L/2

ve bu ifadeye gore simetrik potansiyel kuyunun seklini asafidaki gibi
dugtnuarsek( L = 2a kuyu genigligi olmak tzere),

® AP

I.Bolge I1.Bolge HI.Bolge

-L2 +L/2

Potansiyel enerji "z =FL/2" da sonsuz oldugu igin pargacifin duvann diginda
olma olasilig1 sifirdir. Buna gore "‘¥(z)" dalga fonksiyonu |z| > L/2 igin sifir olmalidir

ve Schrodinger 6zdeger denklemini yalnizca kuyunun iginde ¢6zmeliyiz. Bundan bagka
dalga fonksiyonunun siirekli olmasi gerektigi i¢in "‘V(z)" siur duvarlaninda sifir
olmalidir. Yani "z=F71/2"da" W¥(z) =0" olmaldir.Burada Schrédinger denklemini ;

Heal P e HW()=E¥() (13.1.2)
2.m" &*

1 2NE gy (13.13)

2m" &
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2m'E
seklinde yazilir. Buradan da k = o olmak iizere dalga fonsiyonunu asafidaki
gibi yazanz ;
Y(z)= A.Sin(k.z)+ B.Cos(k.z) (1.3.1.4)

Bu genel ¢oziim simir kosullanna uygulanarak ;
A.Sin(k.1/2)=0 (13.1.5)

B.Cos(k.L/2)=0 (1.3.1.6)
bulunur.Sonug olarak iki tiir miimkiin ¢oziim var diyebiliriz. Bu denklemlerden tek ve
¢ift durumlar i¢in asagidaki dalga fonksiyonlarim yazanz ;

(kn Iz ise)
L

¥ (z)=BCos(k,z) n=13,5,.. (13.1.7)
Y (z)= A4 Sin(k,z) n=2,4,6,... (1.3.1.8)

Burada, "A" ve "B" normalizasyon sabitidir. Burada tek veya ¢ift durumlar i¢in dalga
fonksiyonlan bire normalize edilebilir(6).

TiP:(z) ¥ (2)dz=1 (1.3.1.9)

~-Li12

Buradan "A" ve "B" sabiti hesaplanabilir. Ayrica "k " enerji 6zdegerlerini varyasyon

yontemini kullanarak

BIRACLEAO)
(En)-{ ¥, @, () (1.3.1.10)

Bu sonuca gore potansiyel kuyusundaki bir pargacifin alabilecegi enerji degerleri bir
"n" tamsayisina bagl olarak kesikli degerlerde bulunabilir. Bagka bir degisle kuantize
edilmis enerji dizeyleri olusur.

Birgok kuyu probleminde, pargacigin "E" enerjisi duvann yiksekliginden ¢ok
kiigiikse, problemi bir sonsuz kuyu varsayip islem yapmak kolaylik saglar, bulunan
sonuglar gergege yakin olur. Ornegin, metallerde iletim elektronlar, bir hacim igindeki
gaz molekiilleri sonsuz kuyuda pargaciklar olarak alinabilirler(2).
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1.3.2.SIMETRIK BIR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINE
HAPSEDILMIS OLAN BiR PARCACIGIN OZELLIKLERI

Simdi kenarlan sonsuz olmayan, fakat sonlu basamaklardan olugan potansiyel
kuyusu iginde bulunan pargacifi goz oOniine alalim ve pargacik agafidaki gibi bir

potansiyele hapsedilmis olsun ;

V=0 ~LI2<z<+L/2
V(z)= (1.3.2.1)

V=V, |o|> L/2
Segctigimiz bu potansiyel kuyusunun sekli su sekilde olur(L = 2a olmak iizere);

=Vo V=0 V=Vo

L.Bolge IL.Bolge | II1.Bolge

N
L2 +L/2 7 4
Burada Hamiltonien'imiz asagida ki gibidir ,
H=H,+H,
2
H =- —h-——”é = Kinetik Enerji
2.m &
H, =V (z) = Potansiyel Enerji
nw
H=- —+V(z 1322
S (2) ( )

Toplam enerji "E" nin "V," dan daha kiigiik oldugu durumlan géz oniine alahm.
Buna gore potansiyel kuyusu i¢inde bulunan "m"" kitleli pargacifin hareket denklemi
11.Bolge igin,
H.Y(z)=E.¥(2)
n & ¥(2)
2.m" &

+E.%¥(2)=0
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seklinde yazilir. Bu diferansiyel denklem ¢oziildiigiinde pargacigi temsil eden "\¥(z)"

2m'E

hz

dalga fonksiyonu k = olmak tizere (A ve B sabit sayilardir).;

W(z) = A.Cos(k.z) + B.Sin(k.z) (1.3.2.3)

seklinde olur.Sinir sartlarindan, ‘¥, (z) ¢ift durumlann ve ‘¥, (z) tek durumlarin

dalga fonksiyonu olmak iizere;

W, (2) =4 Cos(k z)
Y, (z) =B Sin(k z)

Ifadeleri elde edilir. Lve III. Bélgede yani, |z|> L/2 bolgesinde ise Schrédinger
denklemi asagidaki gibi yazilir ;

n F.Y(2)
PP ~-V,-E)¥Y(2)=0 (1.3.2.4)
Bu denklemin genel ¢oziimii
Y(z)=C.exp(a.z)+ D.exp(-a.z) (1.3.2.5)

seklindedir.Burada "C" ve "D" sabitler olup ;

a=J2%£GQ—E) (1.3.2.6)
h

olarak almmistir(z<-L/2 ve z=2L/2). Simr sartlan digiinildiiginde "C" nin
sifira egit olmasi gerektigini, aksi halde dalga fonksiyonunun "z" sonsuza gitmeye
baglayinca sinir kosullarim bozarak sonsuza gidecegini hemen goriiriiz. Buna gore ;

Y(z) = D.exp(-a.z) z>L/2 (1.3.2.7)

elde edilir. Benzer sekilde de ;
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W(z)=C.exp(a.z) z<—-L/2 (1.3.2.8)

elde edilir.
Simdi potansiyelin "z=F1/2" deki sireklilikleri sonludur ve siur kosullan
"W(z)" ve "d¥(z)/dz" in ikisininde bu noktalarda stirekli olmasim gerektirir. Boylece

simr kogullarindan asagidaki denklemler yazilir ,

Acos(kL / 2) + B.Sin(kL / 2) = Dexp(-aL / 2)
—-kASin(kL/2)+kBCos(kL /2)=-a Dexp(-al/2)

ACos(kL /2) ~ BSin(kL /2) = Cexp(-aL/2) (1329)
kASin(kL /2) + kBCos(kL /2) = aCexp(—aL/2)

Bu denklemlerden asagidaki denklemler elde edilir;

2ACos(kL/2)=(C+ D)exp(—-aL/2)
2kASin(kL /2)=a (C + D)exp(—aL/ 2)
2BSin(kL/2)=(D - C)exp(-alL/2)
2kBCos(kL /2) = —a(D - C)exp(—aL /2)

(1.3.2.10)

Bu denklemlerden de ;

ktan(kL/2)=a C=-D ve A=0 degilse
ve (1.3.2.11)
kcot(kL/2)=-a C=D ve B=0 degilse

denklemleri elde edilir. Bu denklemlerde verilen kogullar aym1 anda saglanmalidir. Buna
gore asafidaki kosullar altinda iki ¢6ziim takimi olarak sunlan elde ederiz ;

ktan(kl./2)=«a C=D ve B=0
ve (1.3.2.12)

kcot(klL/2)=—a C=-D ve A=0

Bunlar "k ve a" nin tammlanyla birlikte, sistemin enerji diizeylerini ve bunlarla

ilgili dalga fonksiyonunu belirler.
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Boylece ¥, (z) ¢ift durumlarn dalga fonkksiyonu ve ¥, (z) tek durumlarin

dalga fonksiyonu olarak digiinilliirse, agagidaki dalga fonksiyonlani elde
edilir(L.IL.III.Bolge i¢in) ;

Cift durumlar igin; "'¥,;, (z)" olmak tizere ;

ACos(kL/2)exp(al/2)exp(az) z<-L/2 (L)
W (2) =4 ACos(kz) -L/2<z<L/2 (IL)
ACos(kL/2)exp(aL/2)exp(—az) z>L/2 (L)

(1.3.2.13)

Tek durumlar igin; *¥,, (z)" olmak tizere ;

— ASin(kL / 2)exp(aL / 2)exp(a z) z<-L/2 (1)
‘I’tek(z): ASin(kz) -L/2<z<L/2 (1)
ASin(kL / 2)exp(aL / 2)exp(—az) z>L /2 (IOL)
(1.3.2.14)

Burada normalizasyon kosulundan "A" sabiti bulunabilir ;

~L/2 +L/2 oo
[ A9 dzr [ AP, Azt [A2 ¥ ¥, dz=1 (1.3.2.15)
—0 L2 +L/2

Enerji ise su gekilde bulunur (£, ¢ift durumlarn enerjisi ve E,, tek durumlarin

enerjisi olmak Gzere ) ;

¥ (2)[HY, (2)
<E9ﬂ>:{<<qf@ (ZI)‘JP@ (z))>} (1.3.2.16)

(P (D[H P (2))
E,)= 3217
(Eu) {<‘Ifﬂ(z)mk(z)) (=210

Burada "tek" ve "¢ift" durumlar icin dalga fonksiyonlan segilir ;boylece "A" katsayist
ve "E" enerjisi bulunur(3).
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1.3.3.SIMETRIK BIR SONSUZ POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINDE
BULUNAN PARCACIGA ELEKTRIK ALANIN ETKISI

Sonsuz potansiyel kuantum kuyusu iginde bulunan m" kiitleli pargacifin
enrjisini ve dalga fonksiyonunu daha 6nce béliim (1.3.1)'de belirtmigtik. Bunlar su

sekilde idi ;
(k,, = n—Lﬂ ise)

W (z2)=B.Cos(k,z) n=13,5,.. (133.1)

W (z)= ASin(k, z) n=2,4,6,... (13.3.2)
(¥, (2)[H|¥, (2))

(E2) {(\Pn(z)l‘lﬁ(z)) (1333

Burada, A ve B normalizasyon sabitleridir. Bu kuyuya ve kuyu igindeki pargaciga "+z"
yoniinde diizgiin elektrik alan uygulandiginda Hamiltonien'imizi su sekilde yazabiliriz
("F" elektrik alan giddeti olmak tizere);

__ " _
H°—_2.m°?o“-zT+V(z) ve H.=eF.z (1.33.4)
H=H,+H, (1.3.3.5)

olarak yazilirsa ve elektrik alan etkisindeki pargacifin yeni dalga fonksiyonu ‘¥, (2)

olmak uizere, Schrodinger denklemini

HY, . (2)=E.Y,,.(z) (13.3.6)

nw & Y, (2)
s 0;22 +V(2).YY,,,

(D)+eF.z¥, (2)=EY,,(2) (133.7)

seklinde yazanz.Buradan ;"\¥,,(z)" dalga fonksiyonunu(‘{’y‘j,{';i(z) ¢ift durumlann,

Je
\P ek

yeni

(2) tek durumlann dalga fonksiyonu olmak tizere),
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W (2) = BCos(k, z).exp(—p.2) (1.3.3.8)
Wior (2) = A Sin(k, z) exp(—p.z) (13.3.9)

olarak segilirse( "B" varyasyonel parametredir ), pargacifin "E" enerjisini varyasyon
yontemine gore u sekilde ifade ederiz(£,, tek durumlann enerjisi, £, durumlarn

enerjisi ise);

(£, (\P(z)ggilﬂlw;ﬁ(z))i
" (@R @)

(1.3.3.10)

(P ()% [HP ()

1.3.3.11
(¥ @)% @) | (331D

(Ewk) =
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1.3.4.SIMETRIK BIiR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINDE
BULUNAN BIR PARCACIGA ELEKTRIK ALANIN ETKSI

Sonlu potansiyel kuantum kuyusu i¢inde bulunan "»7"" kiitleli bir pargacigin
dalga fonksiyonu ve enerji ifadesini daha 6nce bélim (1.3.2 )'de belirtmigtik. Dalga
fonksiyonlari su sekilde idi ,

Cift durumlar igin ;
ACos(kL / 2)exp(aL / 2)exp(a z) z<-L/2 (L)
\I’giﬁ(z)r— ACos(kz) -L/2<z<L/2 (1)
ACos(kL /2)exp(aL /2).exp(—az) z>L/2 (1IL)
(1.34.1)
Tek durumlar igin ;
—ASin(kL / 2) exp(aL / 2) exp(ct z) z<-L/2 (L)
‘Ptek(z)z ASin(k z) -L/2<z<L/2 (1)
ASin(kL/2) exp(a L/ 2) exp(—a z) z>2L/2 ()
(13.42)

Bu potansiyel kuyusuna ve kuyu iginde bulunan "m™" kiitleli par¢aciga "+ z" yoniinde
duizgiin bir elektrik alan siddeti (F) uygulandiginda Hamiltonien su sekilde yazilir ;

Y

H, = z'm,y—&—2+V(z) ve H,=e F.z olmak iizere
P

H=H0+HF 2———7—7+V(Z)+3.F.Z (1343)
2m &

Buradan Schrodinger denklemi('¥,,,,(z) elektrik alan etkisi altinda bulunan m" kitleli

parcacigin dalga fonksiyonu olmak iizere) ;
H' lP'yem' (Z) = E‘Tyem' (Z)
B 2, (2)

S V(). Y, (D) +e. F2 ¥, (2)=EY,,(z) (1344)
2m’. & » » »
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seklinde ifade edilir Bu denklemden bolim (1.3.2) de yapilan islemler goz 6niinde
bulundurularak (varyasyon metodu) ve ‘Pj‘{,,', (2) ¢ift durumlann, ‘I’;f,, (2) tek

durumlarin dalga fonksiyonu olmak iizere asagidaki yeni dalga fonksiyonlan yazilir
(L.1L111.Bolge igin) ;

Cift durumlar igin ;

NCos(kL/2)exp(a L/2)exp(az)exp(—Pz) z<-L/2 (L)
Wen (z) =| NCos(kz)exp(-Bz) -L/2<z<L/2 (IL)
NCos(kL/2)exp(aL/2)exp(—az)exp(—P.z) zzL/2 (1)

(1.34.5)

Tek durumlar igin ;

NSin(kL/2)exp(aL/2)exp(a z)exp(-Bz) z<-L/2 (L)
W om (2) =| NSin(k z) exp(-B 2) -L/2<z<L/2 (1)
NSin(kL/2)exp(aL/2)exp(—a z)exp(—PB.z) z2L/2 (II)

(1.3.4.6)

Burada, N normalizasyon sabiti ve [ varyasyonel paremetresidir. Elektrik alanin
etkisindeki pargacifin enerjisi aym metodla(varyasyon yontemi) asafidaki gibi ifade
edilir(tek durumlann enerjisi £, ve ¢ift durumlarin enerjisi £, olmak lizere).

(¥ @ @)
(Eqiﬁ>__ (‘I’;ﬁ (Z),\P;;:' (Z)) (1.3.4.7)
(B )= (e fH|# @) (13.4.8)

(¥ (2)] ¥ (2))
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1.3.5.SIMETRIK BIR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINDE
BULUNAN BiR PARCACIGA ELEKTRIK ALANIN VE YABANCI BIR
ATOMUN (IMPURITY) ETKISI

Sonlu kuantum kuyusu iginde bir donor(+e yiiklii yabanci atom) varsa, enerjisi
E<Vo olan elektronda mevcut ise, bu durumuda kuyuya +z yoniinde bir elektrik
alan(F) uygulandigi zamanki duruma bakalim. Burada potansiyelin ( V' (z) ) seklini

asagidaki gibi secersek ;

L |zj< L2 1351
(2)= v, |z|= L/2 (13.3.1)

ve sectigimiz bu potansiyele gore asagidaki sekli diigiinebiliriz;

1.Bolge [1.Bolge II1.Bolge

-L/2 +L/2

Once elektrik alanin ve yabanci atomun parcacii(elektronu) etkilemedigini farz
edelim. Yalniz kuyu potansiyelinin elektrona etkisini goz 6niine alahm. Buna gore "H"
hamiltonienini yazarsak( H, kinetik enerji ve H, potansiyel enerji olmak tizere) ;

P n g
H, = =~ 1.3.5.2
° 2mt  2m’ 87 ( )
H =V(z) (13.5.3)

H=H,+H, (1.3.5.4)
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H=-L s jz +V(2) (13.5.5)

Buradan da, Schrodinger denklemini yazarsak (¥(z) pargacifi temsil eden dalga

fonksiyonu ve "E" toplam enerji olmak tzere) ;

[l‘z’ﬁ’

o7 +V (Z)J‘I‘(Z) E¥(2) (1.3.5.6)

olur. Toplam enerji "E" nin "V;" dan daha kigik oldufu durumlan goéz oniine
alahm(11.Bolge). Buna gore pargacigin hareket denkleminin(Schrédinger denklemi)

¢oziiminden, & = ‘/ 2';:25' olmak iizere

W(z)= ACos(k z)+ B Sin(k z) (1.3.5.7)

seklindeki dalga fonksiyonu bulunur. Burada A ve B sabittir. Siur gartlarindan ¢ift ve
tek durumlar igin ;

¥, (z) = ACos(k z) (1.3.5.8)
¥ ()= BSin(k z) (13.5.9)

dalga fonksiyonlan bulunur. Lve IIl.Bolgede, yani |z|> L/2 bolgesinde Schrodinger
denklemi asagidaki gibi yazilir;

W & WY(2)
2m" ozt

Buradan da genel ¢oziim, a = "—zﬁmT(Vo — E) olmak iizere

W(z) =Cexp(az)+ Dexp(-az) (1.3.5.11)

—(V,-E)¥(2)=0 (1.3.5.10)
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seklindedir. Burada C ve D sabittir. Sinir sartlarindan da

Y(z) = Dexp(—az) z>L/2 (1.3.5.12)
¥Y(z) = Cexp(az) z<—~L/2 (1.3.5.13)

ifadeleri elde edilir. Buradan da gesitli islemler yapildigginda( Bélam 1.3.2' deki gibi);

ktan(k L/2)=a C=D ve B=0 (1.3.5.14)
kcot(k L/2)=-a C=-D ve A=0 (1.3.5.15)

denklemleri bulunur. Bu denklemler & ve a'mn tammlanyla birlikte sistemin enerji

diizeylerini belirler.
Dalga fonksiyonlanni L.1I.ve II1. Bolge igin anlagilir bir sekilde yazahm('¥ 5 (2)

¢ift durumlarin ve ¥, (z) tek durumlarin dalga fonksiyonlan olmak tizere);

N,Cos(k L/2)exp(aL/2)exp(az) z<-L/2 (1)
Y. (2)=| N, Cos(k z) ~L/2<z<L/2 (1)
N,Cos(k L/2)exp(aL/2)exp(—az) z>2L/2 (i)

(1.3.5.16)
N, Sin(k L/2)exp(aLl/2)exp(az) z<-L/2 (1.)
W, (2)=| N, Sin(kz) -L/2<z<L/2 (1)
N, Sin(k L/2)exp(aL/2)exp(—az) z>2L/2 (1)

(1.3.5.17)

Burada, N, normalizasyon sabitidir(A=No). Boélim (1.3.2)' deki gibi, pargacigin
enerjisi tek ve ¢ift durumlar i¢in varyasyon yontemiyle bulunabilir.

Simdi bu simetrik potansiyel kuyu iginde bulunan pargaciga "+z" yoniinde
diizgiin bir elektrik alan siddeti (F) uygulayalim. Elektrik alan giddetinin Hamiltonien'e
etkisi H . olmak iizere, yeni /' hamiltonienini

H.=eFz

. (1.3.5.18)
H=H,+H +H_
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. B
H =—E‘n75?+V(Z)+eFZ (13519)

seklinde yazanz. Elektrik alanin etkisiyle par¢acigin yeni dalga fonksiyonuna ¢ift
durumlar igin W¢* (z), tek durumlar igin ‘V* (z) diyelim. Buna gére

W o
(——5—5 + V(2) + eF2) ¥ (2) = E¥; (2) (1.3.5.20)
2m Oz

seklindeki Schrédinger denkleminden varyasyon yontemine gore bolim(1.3.2)'deki gibi
asagidaki dalga fonksiyonlarim seceriz( I.IL.velll. Bolge igin);,

Y (z)= Ny ¥, (2)exp(-Bz) (1.3.5.21)
Ve (z)= N P, (2)exp(-Bz) (1.3.5.22)

Burada N, normalizasyon sabiti ve # minimizasyon sabitidir. Buradan da elektrik
alan etkisindeki pargacifin enerjisi( Cift durumlann enetjisi E¥, tek durumlarin

enerjisi £ olmak iizere),

(s oo

(Ef") = (¥ ¥ () | (1.3.5.23)
wy_ | (B @)
(W)= (¥ @ @) | (1.3.5.24)

seklinde yazilir.

Simdi de, pargaciga elektrik alamin(F) yaninda yabanci atomun etkidigini géz
oniine alalim. Bu etkinin hamiltoniene katkisim H, olarak isimlendirelim. Oyleyse bizim
yeni hamiltonienimiz( /")

H =H,+H +H,.+H, (1.3.5.25)
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seklinde olacaktir. Coulomb etkilegmesinden dolayr H,;

ez
H. =-
! € \/p2+(z—zi)2

(1.3.5.26)

seklinde yazilir. Burada "z" yabanci atomun konumu ve p=.x?+y* dir. Bu

ifadelere gore hamiltonienimizi( H") daha agik olarak;

A &2
H =-———%+V(z)+eFz-

2m 5z° £ Jp2+(z—zi)2

(1.3.5.27)

seklinde yazanz(12). Buradan da, pargaciga etkiyen elektrik alan ve yabanci atomun
etkisiyle Schrodinger denklemini agagidaki gibi yazanz(Pagacigin enerjisi E, ve dalga

fonksiyonu ¥, (z) olmak iizere);

h2 02 e2

i 2+V(z)+er— 5
2m gz € \/p +(z-z)

=¥, (2)=E; ¥ (z) (13.528)

Bu denklemden, ¥ ¢ift durumlarin ve ¥ tek durumlarmn dalga fonksiyonu olmak

uzere

2 2
W (2) = N, P2 (z)exp(— V2 ”j"z") ) (1.3.5.28)

[ Y
P (2) = N, P () exp(- Y2 +(; z’)) (1.3.5.29)

dalga fonksiyonlar yazilir (varyasyon yontemine gore). Burada N, normalizasyon
sabiti, 4 ise minimizasyon sabitidir. Bu ifadelere gore pargacigin baglanma enerjisini
asagidaki gibi yazanz (F, parcacigin baglanma enerjisi, £, yabanci atomun etkisi
yokken ve sadece elektrik alan varken ki enerji olduguna gore);
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Ef = B _ ) (1.3.5.30)
T (et e) ) o
E“ = E'% _ (4 T () (1.3.5.31)
(\Piwk (z)llPitek (Z)) .

Burada, £ ¢ift durumlarin ve E/* tek durumlann baglanma enerjisidir.Bu iglemler

yapildiginda da £, igin;

1 4P

EM e 1.3.5.32
C TR, 20, (1.3.3.32)
E* = SNLI, 7 (1.3.5.33)

AR, +20,

denklemleri bulunur. Buradaki P, .7, ve O,,,0,, ifadelerinin agik sekli agafidaki
gibidir.

’ exp(—%|z—-z,. D (1.3.5.34)

P,= sz|\{lgﬁ (2)

P, = szl‘l’,’f" (z)I2 exp(-—%]z -z)) (1.3.5.35)

Oup = Idz E 7 (Z)I2 |z-z,| exp(—%|z—zi|) (1.3.5.36)

ek ()" |z—z)| exp(—%|z—z, ) (1.3.5.37)

O = sz
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1.4 HACIM(BULK) KRISTALLERDE VERICI VE ALICI DURUMLAR

Baz katki maddeleri ve 6rgii bozukluklan bir yaniletkenin elektrik ozelliklerini
gok siddetli etkiler. Silisyum iginde "1/10° " oraminda bor katildiginda saf silisyumun
oda sicakhiginda ki elektrik iletkenligi " 10° " misli artar. Bilesik yan iletkenlerde
bilesiklerden birinin atom eksikligi de katki maddesi gibi davramir; bunlara "kusurlu
yaniletken "denir. Bir yaniletkene katki atomlan ekleme isine de "agislama(doping)"
adt verilir.

Silisyum ve germanyum elementleri elmas kristal yapisindadir. Her atom komsu
dort atomla " kovalent bagh " olup valans1 dorttiir. Valans: beg olan bir katki elementi,
dort " kovalent bag: " tamamladiktan sonra geriye bir valans elektronu kalir.Béylece,
bir katki maddesi orgliyli en az bozacak sekilde yerlegmis olur.

1.4.1 HACIM(BULK) KRISTALLERDE VERICi DURUMLAR

n-tipi silisyum

- i €
®>@/ G\@@t‘u i i
Qi - \Gl/ €]

Arsenik atomunun
artik elektronu

)
=
m
>

Sekildeki yapida katki atomu pozitif yiikli, yani bir elektronunu
kaybetmistir. Valans: bes olan katki atomlan o6rgiideki ara konumlara degil normal
atomlann yerlerine gegerler. Elektron verebilen bu tiir katk: atomlarina " verici " denir.
Kristal bir biitiin olarak notr kalir, ¢linkii elektron kristal igindedir.

Bu elektron katki iyonunun " 1/&r" Coulomb potansiyelinde hareket eder;
burada "¢ " kovalan bir kristal ortaminda statik dielektrik sabitidir. "1/ " g¢arpam
ortamdaki kutuplagsmadan dolay: yiikler arasindaki Coulomb kuvvetinin azalmasim
temsil eder. Bu yaklagim, yoriingelerin atomlar aras1 uzakhifa goére buyiik oldugu ve
elektronun yoriinge frekansinin enerji aralifi " £ " ye karsilik gelen bir "@ " frekansina
kiigik oldugu durumlarda gegerlidir. "Si ve Ge" de bu kogullar " P,As ve Sb "

vericileri i¢in gayet iyl olarak saglanmstir.
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Verici katki atomunun iyonlagma enerjisi hesaplamirken; hidrojen atomunun
Bohr teorisinde gerekli degisiklik yapip ortamun dielektrik sabiti ve elektronlarin
periyodik potansiyeldeki etkin kiitlesi hesaba katilir. Hidrojen atomunun iyonlagma
enerjisi " CGS " birim sisteminde "-¢*.m/2.h* " , " SI " birim sisteminde ise
"_e*.mf2.(4.m.&.h)* * olarak ifade edilir. Yaniletkenlerde " e* " yerine "e*/e ", " m"

yerinede "m," etkin kiitlesi alinirsa ;

(Ces)  E=rT- (138’26;'”2 (ev) (1.4.1.1)

ifadesi yaniletkenlerde verici iyonlagma enerjisi olur.
Hidrojen atomu taban durumunun Bohr yanigapi "CGS" biriminde "1 [m.e* "

dir. Buna gore vericinin Bohr yarigap: yazilir.

(CGS) a,= ;7'” = (((:;5;'),;8) (4%) (1.4.1.2)

Germanyum ve silisyumda elektronlanin etkin kiitlesinin anizotrop olusu
hesaplan zorlagtinir. Ancak verici enerjisinde dielektrik sabitin etkisi daha onemlidir.
Cunkii denklemlerde dielektrik sabitinin karesi, etkin kiitlenin ise birinci kuvveti yer
almaktadir.

Yaniletkenin elektrik alam iletmesi, katk: bandindaki elektronlarin bir vericiden
digerine atlamasi yoluyla olur. Katk: band: iletimi, eger ortamda alici atomlar varsa,
daha diisiik katki yogunlugunda baglar ve vericilerin bir kismu her zaman iyonlagmug
durumda olurlar Bir verici elektronun iyonlagmig(bos) vericiye atlamast dolu bir
vericiye atlamasindan daha kolay olur, ¢iinkii yiik transferi sirasinda iki elektron aym
yerde bulunmug olamaz.

1.4.2. HACIM(BULK) KRISTALLERDE ALICI DURUMLAR

Silisyum ve germanyumda bes valansl: bir katki maddesine nasil bir elektron
bagl oluyorsa, i¢ valansh bir katki maddesine de bir bogluk bagh olabilir.
"B,Al,Ga ve In" gibi ii¢ valansl katki atomlari, komsu atomlarla kovalan bag:
tamamlayabilmak i¢in valans bandindan elektron alip geride bir bosluk biraktiklar igin
" alier " olarak adlandinlirlar.

Bir alici iyonlagtiginda bir boslugun serbest kalabilmesi igin enerji verilmesi
gerekir. Bir elektron enerji aldifinda bandin iist tarafina ¢ikar, bosluk ise enerji
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aldiginda asag iner. Elektronlarda oldugu gibi bosluklar i¢inde Bohr modeli yaklagik

olarak gegerlidir, ancak valans bandinin st bolgesindeki katlilik etkin kiitle hesabim
zorlagtinir.

p-tipi silisyum
SAE
\I/_@l/@\@l/ \Gi

Bor atomunun dortlii bagini tamamlampk ©
i¢in alinan elektronun geride birakti
pozitif bosluk

----------

Verici atom sayisi alicilardan daha fazla ise, vericilerin 1sisal iyonlagmasi
iletkenlik bandina elektronlar aktarir. Bu durumda knstalin iletkenlii
elektronlar(negetif yiikler) tarafindan belirlenir ve bu maddeye "n-tipi" yaniletken
denir.Alici say1s1 daha fazla oldugunda valans bandina bogluklar aktanlir ve iletkenlik
bosluklar tarafindan belirlendigi i¢in bu maddeye "P-tipi" yaniletken denir.
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1.5.HACIM(BULK) KRiSTALLERDE EKSITONLAR

Foton enerjisi band arali: enerjisinin hemen altinda oldugu, yani knstalin
saydam olmasim bekledigimiz durumda, yansima ve sogrulma spektrumlan bir yap:
gosterir.Bu yapi, sogrulan bir fotonun bagh bir "elektron-bosluk" ¢ifti meydana
getirmesinden kaynaklanir. Elektron ve bogluk arasindaki Coulomb etkilesmesi
nedeniyle, tipk: hidrojen atomundaki elektron ve proton gibi, duruma gegebilirler(4).

Sekilde goriilen elektron bosluk ciftine " eksiton " denir. Bir eksiton krnistal
i¢inde dolasip enerji iletebilir. Ancak nétr oldugu igin elektrik yiiki iletemez. Bir
elektron ve pozitrondan olugan pozitronyum pargaciginin bir benzeridir.

Eksitonlar her yalitkan kristalde olusabilirler. Dolaylh bir band aralifi varsa,
dogrudan bir band civarindaki eksitonlann serbest elektron ve bogluga doéniigmesi
engellenmis olabilir. Tiim eksitonlar, en son agama olan elektronun bosluga disiip onu
yok etmesi olayina karsi kararsizdirlar.iki eksiton birlegerek "bieksiton" denilen
komplekslerde olugabilirler(4).

Kristal ortaminda sogrulan bir fotonun enerjisi aralik enerjisinden biiyiikse her
zaman bir elektron ve bosluk ¢ifti olusur. Dogrudan bir olayda bu siirecin enerjisi

"h.o>E, " dir ( £, =Band arah ).
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Iletkenlik Bandi
(Etkin kitle me)
\§/ N
Eksiton diizeyleri

Enerji aralig: (Eg)
__________ N
Valans Bandi
(Etkin kiitle mh

lletkenlik ve valans band kiyllanmin yapisi, eksiton diizeylerinin iletkenlik band

kiyisina gore durumlan yukarida basit olarak gosterilmigtir. Bir eksiton 6teleme kinetik
enerjisine sahip olabilir(4).

l [letkenlik band denizi

Eq - \
N ,
T Eksiton E;‘g;;gﬁl a
E, r diizeyleri enerjisi
Egbo T )
, Enerji
Aralig
0 <
l Valans band denizi

Bu sekilde dogrudan bir olayda olusturulan eksitonun enerji diizeyleri
gosterilmigtir. Valans bandinin tist ucundan olan gegisler oklarla gosterilmig olup en
uzun ok aralik enerjisine kargilik gelir. Serbest bir elektron ve bogluk ¢ifti referans
ahmirsa eksitonun baglanma enerjisi "E, " olur. Mutlak sifirdaki kristalin sogurma

spekturumunda en digitk enerjisi "E,,. " degil "k, - E,, " olur.
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Eksitonun baglanma enerjisi ii¢ yolla olgiilebilir(4),

1) Valans bandindan optik gegislerde, eksiton olugturulmas igin gerekli enerji
ile, bir serbest elektron ve bir serbest bosluk olugturulmas: igin gerekli enerjiler
arasindaki fark kargilagtinihir.

2) Kombinasyon liiminesans deneylerinde, serbest "elektron-bogluk" yokolma
enerjisi ile eksiton yokolma enerjisi karsilagtinbir.

3) Foto-iyonlagma yoluyla eksitonlarin serbest tagiyici durumuna gegisleri (Bu
olay ancak yiiksek yogunlukta eksitonlarla saglanr ).
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1.6. KUANTUM KUYULARININ OLUSTURULMASI

Ga,_ Al _As ve GaAs malzemeleriyle bir yap:1 olusturuldugunda, olusan
yapt igin "z" yoniindeki potansiyel degisimi asagidaki gibi olur. Buradaki "x" ifadesi
yapimn olustugu malzemelerin (Ga, A1) oramm belirler.Yani bir malzeme digerine
gore yiizde kag daha fazla veya daha az olacaktir. Buradaki "x" malzemede bulunan
aliminyum miktarim belirler.

Ga, Al As GaAs Ga, Al As
fletkenlik
Yo Bandi
> Z
-L/2 +L/2
Yasak Enerji
Eg Aralig
----- I —
I - Valans
jh Band:

Burada elektron ve bosluklar(holler) goz oniine alinacaktir. Iletkenlik ve
Valans bandindaki potansiyeller igin ( Vo, Vh ) asafidaki bagintilar kullamlabilir(5-14);

Eg =(1,555).x+(0,37).x?

Vo =9 60.Eg (1.6.1)
Vh = % 40.Eg

Burada elektronun kiitlesi ile boslugun(holiin-desik) kiitlesi farkli olacaktir.
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1.7.EKSITONLAR
Ga, Al As| GaAs |Ga_Al As
fletkenlik Band:
Elektron
@
O
deslk Valans Band:
T T Yz
-L/2 +L/2

Sekil(1.7.1)'de gorildiigia gibi elektronlar ve desikler GaAs katman igine
hapsedilmigtir. Elektronlar ve bosluklar arasindaki Coulomb etkilesmesi nedeniyle
(hidrojen atomundaki elektron ve proton gibi) bagh duruma gegebilirler.Bu sekilde

SEKIL(1.7.1)

bagh olan elektron-desik ¢iftine eksiton denir.

Cizilen bu kuantum kuyusunda, elektron bogluk ¢iftinin "x-y" dizleminde
serbest "z" boyunca bagimli hareket ettigi diigiiniilirse, eksitonlar kargihkli merkezsel
kuvvetlerin etkisi altinda hareket eden iki cisim problemi olarak ele alinabilir. Elektron
ve desigin kiitle merkezleri etrafinda merkezsel kuvvet hareketi her zaman bir esdeger

cisim problemine indirgenebilir(9). Yani indirgenmis kiitle dikkate alinr.

Buradaki elektron ve desik baglanmas: olaymna karsilik olarak, elektron-desik

eksitonunun baglanma enerjisi ortaya ¢ikar.
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2.BOLUM

NUMERIK HESAPLAMALAR
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2.1.SIMETRIK BIiR SONSUZ KUANTUM KUYUSU ICINDEKiI ELEKTRONUN
ELEKTRIK ALAN ALTINDAKI OZELLIKLERININ INCELENMESI

Daha onceki bolimlerde edindigimiz bilgilerimize gore ilk 6nce potansiyelin
seklini belirleyelim ;

o z<-L/2
V{z)={0 -L/2<z<L/2 (2.1.1)
e z2L/2

olsun ve bu ifadeye gore kuyunun seklini gizelim( L = 2a olmak iizere);

N e

I.Bolge 11.Bolge I11.Bolge

-L12 +L/2 7z

Potansiyel enerji "z=FL/2" da sonsuz oldugu i¢in par¢acifin duvann diginda
olma olasilig sifirdir. Buna gore "'‘¥(z)" dalga fonksiyonu |z| > L/2 igin sifir olmalidir
ve Schrodinger 6zdeger denklemini yalmzca kuyunun iginde ¢ézmeliyiz. Bundan bagka
dalga fonksiyonunun siirekli olmasi gerektigi igin "‘W(z)" smir duvarlannda sifir
olmalidir. Yani "z=FL/2" da" W(z) =0" olmalidir.Burada Schrodinger denklemini ;

W

H=-—g—s ve H¥(2)=E¥(2) 2.1.2)

__I_‘z_z_ 7 ¥(z)
Y e E.Y(2) (2.1.3)

seklinde yazilir. Buradan da dalga fonsiyonunu asagidaki gibi yazanz ;

1
Y
k= (zh':, E) ise ;

Y(z) = A.Sin(k.z)+ B.Cos(k.z) (2.1.4)

Bu genel ¢6ziim sinir kosullarina uygulanarak ;
ASin(k1./2)=0 (2.1.5)
BCos(k1/2)=0 (2.1.6)
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bulunur.Sonug olarak iki tiir miimkiin ¢6ziim var diyebiliriz. Bu denklemlerden tek ve
¢ift durumlar i¢in asagidaki dalga fonksiyonlarini yazanz ;

¥ (z)= BCos(f%rz) n=1,3,5,... 2.1.7)
. R
Y (z)=4 Sm(Tz) n=24.,6,... (2.1.8)

Burada "B" normalizasyon sabitidir. Bunun yamnda kuyuya "+z" yéniinde diizgiin bir
"F" elektrik alan1 uygulamrsa Hamiltonien ve Schrodinger denklemi ;

2
H,= ——2—%;}—2 = kinetik  enerji
H =eF.z=nz=F'nin eltkisi
H=H,+H,
olmak lizere ;
2

L { € T S (2.19)

2m &

seklinde yazilir Buradan da varyasyon yontemine uygun olarak dalga fonksiyonumuzu
su sekilde yazanz (tek ve ¢ift durumlar igin)

¥ (z)= BCos(%fz).exp(—ﬂ.z) n=135,.. (2.1.10)

hr

Y (z)=ASi
' (2) ASm( I

z).exp(—ﬁ.z) n=24,6,... (2.1.11)

Burada "B" normalizasyon sabiti ve "S" varyasyonel parametredir.Pargacigin

enerjisinide ;

¥, (2)|H|¥, (2))
(E")={<(‘Pn(z)|‘l’,(z)) }m (2.1.12)

seklinde buluruz.
Biz bu ¢aliymada, "L/2" yi 50 A°" alip taban durum ve birinci uyanlmig

durum dalga fonksiyonlarimi ¢izdik. Ayrica taban durum ve birinci uyanlmig durum
enerjilerinin  kuyu genigligine ve elektrik alan degigimine bagh grafiklerini ¢izdik.Bu
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2
hesaplamalarda; 271 - =1 alinmugtir, Bu kabiillenme, yapilan niimerik iglemlerdeki ¢ok
.m

biyikk ve ¢ok kiigitk sayilardan kagmak igin yapilmigtir. Aynica "a" etkin Bohr
yarigapi, "&" dielektrik sabiti(&=12,5) ve "m"" etkin kitle (m" =0,067m,) olmak

tizere( m,, durgun elektron kutlesidir) ;

2 2
1!2‘:——"7—-,—2 ve a'= ”,"i (2.2.13)
2m (a’) m.e

ifadeleri ve (2.2.8) denklemleri goz oOniine ahnarak "R =583 meV " ve
"a" =98,73 A°" olarak hesaplanmugtir. Cizdigimiz bu grafikler 3.Béliimde;
F=0,25,50,75,100 kV/cm degerleri igin "¥,(z) ve ‘Y¥/(z)" in "z(a’)" a bagh
grafikleri sirastyla (3.1) ve (3.2) de gosterilmigtir. Bunun yaninda F=0 iken taban durum

ve birici uyanlmig durum enerjilerinin kuyu genisligine(L = 2a) bagh grafigi (3.3) de
ve enerjinin elektrik alana(F) bagh grafigi (3.4) de g6sterilmigtir.
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2.2.SIMETRIK BIR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINDEKI
ELEKTRONUN VE HOLUN(BOSLUK-DESIK) ELEKTRIK ALAN ALTINDAKI
OZELLIKLERININ INCELENMESI

Simdi duvarlan sonlu olan simetrik bir potansiyel kuyusu ele
alalim.Potansiyelimizide asagidaki gibi se¢elim ve potansiyelin durumuna gére kuyunun
seklini ¢izelim( /. = 2a olmak iizere)

ERSA
Vo  ld>L4

V(iz)=

i

[.Bolge I1.Bolge II1.Bolge

Vo

A4

-L/2 +L/2

Burada sadece kuyunun iginde bir elektron bulundugu goz 6niine alinmugtir. Boliim
(2.1) de ki bilgileri goz oniine alarak sadece elektron igin "m’ "etkin kiitlesini goz
oniinde bulundurarak islemler yaptik( m" = 0.067m, ), x=0.3 degeri igin "Vo" degerini
belirledik( V0=227,88 meV ) ve L=100 A° ' da ¢aligtik.Illk 6nce teorik islemlere
bakarsak, Hamiltonien'i su sekilde ifade edebiliriz ;

oot )

Hjy=- ¥ —5 = Kinetik  Enerji

2.m Oz
H; =V(z) =Potansiyel Enerji

(2.2.1)

H= HO +H,

W o
H=- ¥ +V(2)

2.m Oz
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Toplam enerji olan "E" nin "Vo" dan daha kiigiik oldugu durumlan g6z oniine
alalim.Ikinci bolgede Schrodinger denklemini ;

HY(z)=E.¥(2)

n & .¥(2)
2m* &

+E.W(z)=0 (22.2)

seklinde yazanz. Buradan da denklemin genel ¢oziimiini asagidaki gibi yazanz( A ve
B sabit olmak tizere ) ;

¥Y(z) = A.Cos(k.z)+ B.Sin(k.z) (2.2.3)

[. ve I11.Bolgede de aym sekilde diisiiniirsek Schrodinger denklemini ;

n F.¥(2)
2.m" &

~(V,-E).¥(2)=0 (2.2.4)

olarak yazariz. Bu denklemin genel ¢ozimii ise ;

¥(z)=C.exp(a.z)+ D.exp(—a.z) (2.2.5)

seklinde yazanz. 1. I1. ve I11.Bolgedeki ¢oziimlerde ;

k= zh'Z’ E ve a=1f%2’:’—(Vo—E) (2.2.6)

ifadeleri bu sekilde ele alinmgtir.Burada "C" ve "D" sabit degerlerdir. Dalga
fonksiyonuna bakildiginda "C" sabitinin sifira egit olmas: gerektifini aksi halde dalga

fonksiyonunun "z" sonsuza gitmeye baslayinca sir kosullarimt bozarak sonsuza
gidecegini hemen goruriiz. Buna gore ;

Y(z)= D.exp(—a.z) z> % 2.2.7)

elde edilir. Benzer sekilde de ;
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Y(z)=C.exp(a.z) z< —% (2.2.8)

ifadesi elde edilir. Boylece sinir kogullarindan hareket edilerek ;

k.tan(%[i) =a C=D ve B=0 (2.2.9)
k.L
k.cot(—z—-) =-q C=-D ve A=0 (2.2.10)

denklemleri elde edilir.Bunlar "4 ve " min tanimlanyla birlikte, sistemin enerji
diizeylerini ve bunlarla ilgili dalga fonksiyonunu belirler.
Bu bilgilere gore ¢ift durumlar igin agagidaki dalga fonksiyonlarim

yazanz(\¥, , (z) ¥, (z) ¢ift durumlarin ve ‘¥, (z) tek durumlarin dalga fonksiyonu

olmak iizere ),

ACos(Eiz—Ii).exp(a—;i).exp(a.z) I.Bolgede
Vs (z) =| ACos(k.z) I1.Bolgede (2.2.11)

ACos(k—'ZIi). exp((—%g'—).exp(—a.z) III.Bolgede

Ay sekilde tek durumlar igin ;

—ASin(l(é—L).exp(gz'—l).exp (a.2) [.Bolgede
Y, (z)=| ASin(k.z) I1.Bolgede (2.2.12)
ASin (5421—'-) .exp (%E). exp(—a..z) III.Bolgede

Burada "A" normalizasyon sabitidir.
Simdi potansiyel kuyusuna "+z" yoniinde diizgiin bir elektrik alan(F)
uygulanirsa, Hamiltonien' imiz degisecek ve;
H, = e.F.z = Elektrik alanin getirdigi katki olmak iizere ;
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n’ é—+V(z)+e.F.z (2.2.13)

H=- P—
2.m &

seklinde yazilacaktir. ‘¥, (z) kuyu iginde bulunan elektrik alan etkisindeki pargacift

temsil eden dalga fonksiyonu olmak iizere, "H'¥,,, (z) = £'¥,,,(z)" denklemine gore

Schrédinger denklemi agagidaki gibi yazilir ;

0 &Y. (2)
~5 6;22 +V ()Y, (2)+eFz¥,,, () =EY,(z)  (22.14)

Buradan da daha onceki disiincelerin(varyasyon yontemiyle) 1gi§1 altinda dalga
fonksiyonlar agsagidaki gibi yazilir,

Cift durumlar igin

ACos( k;’).exp(o‘;“).exp(ct‘z).exp(—ﬁ z) I.Bol.
Yix (z) = | ACos(k.z).exp(—Bz) I1. Bél. (2.2.15)

ACos( l‘;‘).exp("‘;‘).exp(-oc.z).exp(—ﬁz) IIL Bél.

Tek durumlar igin ;

—ASin(k'zL).exp(aéL).exp(a.z).exp(—Bz) LBl
Wi (z)=| ASin(k.z).exp(-Bz) I1.Bol. (2.2.16)

ASin( k'ZL).exp(aéL).exp(~a.z).exp(—B z) IILBol.

Burada "A" normalizasyon sabiti ve "fB" varyasyanel parametredir.Enerjiyi

ise( £, tek durumlern, £, ¢ift durumlann enerjileri olmak iizere),
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(B, )= (w:;ﬁ(z)lﬂl‘l‘fi(zm
) (R @) |

(2.2.17)

(¥ (2H¥ (2))
<Elek> = r
(P (2P (2) |

yeni

(2.2.18)

seklinde buluruz.
Burada biz; islemlerimizi yaparken ¢ok kiigik ve g¢ok buyiik sayilarla

2

oo =1" alind1 ve elektrik alamn etkisini ;
.m

L

ugragmamak i¢in

H,= e";;F z=nz | (2.2.19)

* o

olarak hesapladik ve bu sekilde islem yaptik.Bu ifadede ki "a " etkin Bohr yangap1 ve
"R*" da etkin Rydberg enerjisidir.Bunlar da, "&¢" (£=12,5) dielektrik sabiti olmak

uzere,

2
A= ﬁ% (2.2.20)
. me'

ifadeleri kullanilarak, "L=100 A° ve "m’=0.067m," igin, a"=98,734° ve
R =5,83 meV bulunmustur(m,, durgun elektron kiitlesidir).

Bu verilenlere gore; F=0,25,50,75,100 kV/em degerleri i¢in taban durum dalga
fonksiyonu olan W,(z)'in z(a")' ya bagh grafigi sekil(3.5) 'de ve birinci uyanlmug
durumun dalga fonksiyonu olan¥,(z)'in z(a")' ya bagh grafigide sekil(3.6)' da
goritlmektedir F=0 igin taban durum enerjisinin kuyu genislifine bagh grafigi
sekil(3.7)de, taban durum enerjisinin .elektrik alamn degisimine baglh grafifide
sekil(3.8)'de gosterilmistir. Bunun yaninda, F=0'daki taban durum enerjisi ile herhangi
bir "F" degerindeki taban durum enerjisi arasindaki farkin elektrik alana nasil bagh
oldugu sekil(3.9)'da ve taban durum enerjisinin aliminyum miktarim gésteren "x"e bagh
grafigide sekil(3.10)'da gosterilmistir.
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Bu yapilanlardan sonra aym iglemleri "bosluklar(désilder)" i¢in yaptik. Béliim
(2.1) de kuantum kuyularinin nasil olusturuldugunu soéylemistiik. Buna gore, "x=0.3"

ve etkin kitleyide desikler igin "m* =0.38 m" aldik. Ilk yaptigimiz islemlerde "e" yi
elektronlar igin "-e" almustik, fakat hollerde "+e" aldik. Boliim (2.1)'deki bilgilerin
igiginda  altinda, a’ =17,404°,R* =33,08meV ve V,=15192meV  olarak
belirlendi.Yalmz yapilan hesaplar sonucunda, elektrik alanin katkisimi gosteren " 7"
ifadesini ;
__a.F.(0,01) 2.2.22)
R

olarak hesapladik(burada F'nin birimi kV/cm' dir) ve islemlerimizi ona gore yapip
grafikler ¢izdik.

Bu grafikleri, 3.Boliimde gosterdik. Buna goére, F=0,25,50,75,100 kV/cm
degerleri igin taban durum dalga fonksiyonu olan ‘¥,(z)'in z(a’)a bagh grafigi
sekil(3.11)' de, birinci uyanlmis durumun dalga fonksiyonu olan ‘F,(z)'in z(a")'a
bagh grafigide sekil(3.12)'de gosterilmigtir. F=0 igin taban durum enerjisinin kuyu
genigligine bagh grafifi sekil(3.13)' de, taban durum enerjisinin elektrik alanin
degisimine bagh grafigide sekil(3.14)'de gosterilmigtir. F=0' daki taban durum enerjisi
ile herhangi bir "F" degerindeki taban durum enerjisi arasindaki farkin elektrik alana
nasil bagh oldugu sekil(3.15)' de ve taban durum enerjisinin aliminyum miktarnna (x)
bagh grafigide sekil(3.16)' da gosterilmistir.
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2.3.SIMETRIK BIR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINDE
BULUNAN BiR ELEKTRONA ELEKTRIK ALANIN VE YABANCI BIR
ATOMUN (IMPURITY) ETKISI

Sonlu simetrik potansiyelli kuantum kuyusu icinde bulunan m" kiitleli bir
pargaciga +z yoniinde diizgiin bir elektrik alamn(F) ve yabanci bir atomun etkidigini
varsayalim. Burada potansiyelin( V' (z) ) seklini asagidaki gibi segersek

V) 0 |z|$ L/2 @3.1)
z)= 3.
Va |z|2'L/2

ve seqtigimiz bu potansiyele gore asagidaki sekli diigiinebiliriz(L = 2a olmak iizere);

1.Bolge 11.Bolge IIL.Bolge
N
-L/2 +L72 7z

Ik 6nce elektrik alamin ve yabanct atomun pargacig etkilemedigini farz edelim.
Yani yabanci atom potansiyel kuyusu iginde bulunmasin ve elektrik alan(F) siddeti sifir
olsun. Buna gore "H" hamiltonienini yazarsak( H, kinetik enerji ve H, potansiyel

enerji olmak iizere) ;

P? nw &
H = - 232
°amt 2m’ 82 (23.2)
H =V(z) (2.3.3)
H=H,+H, (2.3.4)
2
H=- L . —éz—+V(z) (2.3.5)

2m’ Oz



Buradan da, Schrédinger denklemini yazarsak (W(z) pargacifi temsil eden dalga

fonksiyonu ve "E" toplam enerji olmak iizere) ;

[-i’z—‘izw(z)} ¥(z)= EY¥(2) (23.6)
2m Oz

olur.Toplam enerji "E" nin "V," dan daha kigik oldugu durumlann goéz Oniine
alahm(11.Bélge). Buna goére pargacigin hareket denkleminin(Schrodinger denklemi)

2m'E

2

¢Oziimiinden, £ = olmak tGizere

h
Y(z)= ACos(k z)+ B Sin(k z) 23.7)

seklindeki dalga fonksiyonu bulunur. Burada A ve B sabittir. Simir gartlarindan ¢ift ve
tek durumlar igin ;

¥, (2) = ACos(k z) (2.3.8)
¥, (z)=BSin(kz) 23.9)

dalga fonksiyonlari bulunur. I.ve 1I1.Bolgede, yani |z| >L/2 bi’)lgesinde Schrodinger
denklemi agagidaki gibi yazilir;

W & Y(2)
-V,-E =0 23.10
S B2 (Vo - E)¥(2) ( )
Buradan da genel ¢6ziim, a = —;;—(Vo — E) olmak tizere
i
Y(z)=Cexp(az)+ Dexp(~az) (2.3.11)

seklindedir. Burada C ve D sabittir. Sinir sartlarindan da

Y(z) = Dexp(~az) z>1/2 (2.3.12)
Y(z)=Cexp(az) z<-L/2 (2.3.13)
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ifadeleri elde edilir. Buradan da gegsitli islemler yapildiginda( Bolum 1.3.2' deki gibi);

ktan(kL/2)=a C=D ve B=0 (2.3.149)
kcot(kL/2)=-a C=-D ve A=0 (2.3.15)

denklemleri bulunur. Bu denklemler & ve @'min tanimlanyla birlikte sistemin enerji
diizeylerini belirler.
Dalga fonksiyonlarim LILve IIL.Bolge i¢in anlagilir bir sekilde yazahm('¥,,, (2)

¢ift durumlarin ve ¥, (z) tek durumlann dalga fonksiyonlart olmak tizere);

N, Cos(k L/2)exp(aL/2)exp(az) z<-L/2 (1)
Y., (2)=| N,Cos(kz) -L/2<z<L/2 (Il.)
N,Cos(k L/2)exp(alL/2)exp(-az) z2L/2 (hr.)

(2.3.16)
N, Sin(k L/2)exp(aL/2)exp(az) z<-L/2 (1)
Y, (z)=| N, Sin(k z) —-L/2<z<L/2 (IlI)
N, Sin(k L/2)exp(al/2)exp(—az) z>2L/2 ir.)

(2.3.17)

Burada, N, normalizasyon sabitidir(A=No). Bolim (1.3.2)' deki gibi, par¢acigin
enerjisi tek ve ¢ift durumlar igin (varyasyon yontemiyle) bulunabilir.

Simdi bu simetrik potansiyel kuyu iginde bulunan pargacifa "+z" yoniinde
diizgiin bir elektrik alan(F) uygulayalim. Elektrik alamin hamiltoniene etkisi H, olmak

lizere, yeni H hamiltonienini

Hyo=eFz

. (2.3.18)
H=H,+H +H,

.
H =—2m‘5?+V(Z)+er (2.3.19)

seklinde yazanz. Elektrik alanin etkisiyle pargacifiin yeni dalga fonksiyonuna gift
durumlar igin '-P;Z‘" (2), tek durumlar igin Wi* (2) diyelim. Buna gore



W

2m* 3z°

(- +V(2)+eF )V, (z)= E¥,(2) (2.3.20)

seklindeki Schrédinger denkleminden varyasyon yontemine gore boliim(1.3.2)'deki gibi
agagidaki dalga fonksiyonlann segeriz( 1.11.velll. Bolge i¢in),

Wi (z) = N ¥, (2) exp(-Bz) 2.3.21)
Wit (2) = N W, (2)exp(-Bz) (2.3.22)

Burada N, normalizasyon sabiti ve # minimizasyon sabitidir. Buradan da elektrik
alan etkisindeki parcacigin enerjisi( Cift durumlarin enerjisi E&*, tek durumlarm

enerjisi £ olmak iizere),

a J(EE @ @)

(E¢ >—ﬁ\ (PP [ ¥ () (2.3.23)
oy (FE @I [¥(2)

(E: )-—<\ 5 (5 () (2.3.24)

seklinde yazilir.

Simdi de, pargacifa elektrik alamin(F) yaninda yabanci atomun etkidigini goz
oniine alalim. Bu etkinin hamiltoniene katkisim H, olarak isimlendirelim. Oyleyse bizim
yeni hamiltonienimiz(H")

H =H,+H +H,+H, (2.3.25)

seklinde olacaktir. Coulomb etkilegsmesinden dolayr H,;

eZ

H =- 2.3.26
e -z (2320

seklinde yazilir(12). Burada "z," yabanci atomun konumu ve p=4/x*+y’ dir. Bu

ifadelere gore hamiltonienimizi( /") daha agik olarak;
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n o e’

H =- +V(z)+eFz-
2m oz’ ‘ e Jp'+(z-2)

(2.3.27)

seklinde yazariz. Buradan da, pargacia etkiyen elektrik alan ve yabanci atomun
etkisiyle Schrodinger denklemini asagidaki gibi yazanz(Pagacifin enerjisi E, ve dalga
fonksiyonu ‘¥, (z) olmak izere);,

{ W&o +V(z)+eFz— ¢ }‘Pi(z)=Ei‘Pi(z)

2m 8z e P +(z-2z)
(2.4.28)

Bu denklemden, W*" ¢ift durumlann ve W™ tek durumlann dalga fonksiyonu olmak

uzere

2 G
¥ (z) = N, Y (z)exp(- 2 +(/Iz ) ) (2.3.28)
Y (z) = N, P (z) exp(~ Vo +(/1Z—zi) ) (2.3.29)

dalga fonksiyonlari yazilir(varyasyon yontemine gore).Burada N, normalizasyon sabiti,
A ise minimizasyon sabitidir. Bu ifadelere gore pargacifin enerjisini asagidaki gibi
yazanz( [, parcacigin enerjisi, /2, yabanct atomun etkisi yokken ve sadece elektrik alan

varken ki enerji olduguna gore),

W [(EE @ (2))
Ef = E&® : _ (2.3.30)
(¥ ()| ¥ (2)) |

B = B — (% @ () (2.3.31)
i —F (wiwk (Z)'\Pitﬂk (Z)) . =

Burada, £/ ¢ift durumlarin ve E* tek durumlarin enerjisidir. Bu iglemler yapildiginda
da E, igin;
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1 4P,

EVP =4 & 2.3.32
CETE AP, 20, (2.3.32)
E* = LI, 7/ (2.3.33)

+
2'2 2’ R‘ek + 2 Qle/t

denklemleri bulunur. Buradaki P, ,P,, ve Q,,0,, ifadelerinin agik sekli asagidaki

%

gibidir.
Py = [de|e @)f exp(—%|z ~z)) (2.3.34)
P, = szl‘}’f"(z) ’ exp(~%|z— z|) (2.3.35)

Oy = | e @) |-z exp(—%lz—zil) (2.3.36)

Qe = j dz]\P;f"(z)r |z-z)] exp(—%lz—zil) (2.3.37)

Biz burada boliim(2.3)'de elektron i¢in alinan degerlerin aymisim ele aldik ve
elektronun enerjisinin  kuyu genigligine ve elektrik alana bagh grafiklerini
¢izdik(Vo=227,88 meV, L=100 A°, a" =98,73 A°,R" =5.83meV ).Burada yabanc
atom ve elektrik alan etkisindeki elektronun baglanma enerjisinin, elektrik alana gore
degisiminin grafigini sekil(3.17)'de, kuyu genisligine bagh degisimini de sekil(3.18)'de
gosterdik (Yabanci atomun kiitlesi m; =0.38m, ahinmug olup, m,durgun elektron
kutlesidir).

Bunun yamnda elektron yerine boslugu(desik) digindilk ve bolim(2.3)'deki
bosluk(desik) igin alinan degerlerin aymsim alp grafikler ¢izdik(Vh=151.92meV,
L=1004°, a*=17.404°, R®=5.83meV). Burada da yabanci atom ve elektrik alan
etkisindeki elektronun baglanma enerjisinin, elektrik alana gore degigiminin grafigini
sekil(3.19)'da, kuyu genisligine bagh degisiminide gekil(3.20)'de gosterdik. Elektronlar
ve bosluklar i¢in £=12,5 alinmistir.

Daha sonra ise aym mantikla kuyu genislifini Vo=400 meV alarak niimerik
hesaplar yaptik. Aym zamanda Zi=-1/2, -L/4, 0, L/4, L/2 degerleri iin elektronun

baglanma enerjisinin elektrik alana gore degisim grafigide(L=200 Ao.) 3.Bolumde
sekil(3.21)'de gosterilmistir(15).
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2.4 SIMETRIK OLMAYAN SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU
ICINDE BULUNAN ELEKTRON VE DESIGIN(BOSLUK) ELEKTRIK ALAN
ALTINDAKI DALGA FONKSIYONLARININ KARSILASTIRILMASI

Simdi simetrik olmayan, fakat kenarlarn sonlu olan bir kuantum kuyusu
diigiinelim. Ik énce bu kuyu iginde bir elektronun bulundugunu farz edelim. Bu
elektron kuyu iginde belli potansiyel ile hapsedilmis olsun. Bu potansiyeli,

V=0 0<z<L
V(z) = 24.1)
V=V, 02z ve L<z

seklinde yazanz. Bu potansiyelin seklini ise agagidaki gibi ¢izeriz,

1.Bolge 11.Bolge I11.Bolge
] Ol
Vo Vo
N
0 +L 75

¥(z) kuyu igindeki pargacigin dalga fonksiyonu olmak iizere, Schrodinger denklemini

I.Bolge _4 ;PEZ) +V,¥(z) =E¥(2)
2
IL.Bolge _d ;P(Z) = E¥(2) 2.4.2)
Z
III.Bolge - El_;l’_g_zl + V,W(z) =EY¥(z)
Z

2

seklinde yazanz. Burada ¢ok biyiik ve ¢ok kigiik sayilarla uyragsmamak igin —ih—— =1
m

alindi. Bu denklemin 1. ve I1I. bolgedeki ¢6ziimlerine bakacak olursak, a? =V, -E
olmak tizere ‘¥,(z) ve¥,,(z) taban durum dalga fonksiyonlarim,



60

¥, (z) = Aexp(a z)

¥, (2) = Bexp(—a z) (2.4.3)

olarak ifade ederiz. I.Bolgede ise Vo=0 olacagindan, Schrodinger denklemi,

d*¥(z)
-0

olarak ele alimr. 11.Bolgedeki taban durum ¢oziimine ‘F,(z) dersek, bu
coziimde(k® = E olmak iizere),
¥, (z) =Csin(k z+ D)

olur. Daha 6nceki potansiyel kuyusu ¢oziimiinde kullandifimiz bilgileri hatirlarsak,
sinir sartlanda yani Z=0' da ve Z=L'de ¢oziimler yaparsak ;

z=0da atan(®) =k

245
z=L'de —otan(k L+®)=k ( )

denklemlerini buluruz.Bu denklemler k ve o'nin tammlariyla birlikte sistemin enerji
diizeylerini ve bunlarla ilgili dalga fonksiyonunu belirler.

Taban durum dalga fonksiyonlarim bire normalize ettifimizde ise LILve
111.Bogedeki dalga fonksiyonlart agagidaki gekli alr.

¥, (z) = Csin(P)exp(a z)
¥, (z) =Csin(kz+®) (2.4.6)
W, (z) = Csin(k L + D)exp(a L) exp(—a z)

Taban durum enerjisi ise varyasyon yontemi kullamlarak bulunur."H"
Hamiltonieni

42
I‘II = —"‘d—? + VO
42
H,=- e ise 24.7)
2
Hy=- +V,

dz*
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H=H,+H,+H,

olarak ifade edilirse, "E" Taban durum enerjisi

(P (2)|H,|¥,(2)) (Yu(@)|H|¥u(2)  (Pu(2)|Hy| ¥y (2))
E)= 4.
B = M) (B@¥@) T (Ta@¥a) P

seklinde yazilir.

Daha sonra ise simetrik olmayan potansiyel kuantum kuyusuna 'z'

yOniinde
diizgiin bir elektrik alan giddeti uygulandiginda Schrédinger denklemi
d2¥(z)
1.Bolge - +V _¥(z) +eFz=EY¥Y(z)
2 0
d%¥(2)
[1.Bdlge ~ A+ eFz = E¥(2) (2.4.9)
dz
d%¥(z)
II.Bolge -

+V Y¥(z) +eFz=E¥(2)
iz 0

olarak yazilr. Burada 'F' elektrik alan siddetidir. Aym yontemle(varyasyon yontemi)
LILvelll. Bolge igin taban durum dalga fonksiyonlart ,

¥, (z) = Csin(dD)exp(a z)exp(—B z)
¥, (z) =Csin(kz+ D)exp(—pz)

(2.4.10)
¥,,(2z) = Csin(kL + ®)exp(a L)exp(—a z)exp(~p z)

olarak yazilir. Burada [ varayasyon parametresidir. Elekrik alan varken taban durum
enerjisi ise(E ),

d2
Hi=——+V, +eFz
Z
2
H' == +eFz (2.4.11)
z
dZ
Hlm=— +Vo+er

dz?
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(E,)= {(LP'(Z)IHI'ILP’(Z’) REACILTEACIN (wm(z)m'mm(z))}
) (¥, (2)]¥,(2)) (¥u(2)|¥u(2)) (Yu@|¥a(2) |

olarak bulunur.

Burada niimerik islemlerde yapilanlar sunlardir:
ilk 6nce simetrik olmayan potansiyel kuyusu iginde bir elektron oldugu diigiinilmustr.
Daha sonra ise kuyunun icinde bir boslugun(desik) oldugu distinilmistar. Elektronlar
icin etkin Bohr yangap a*=98.73 A° ve etkin Rydberg enerjisi R*=5.83 meV olarak
hesaplanmugtir. Bosluklar(desikler) i¢in etkin Bohr yarngap: a*=14.7A° ve etkin
Rydberg enerjisi R*=39.18 meV olarak hesaplanmistir. Elektron igin yapilan iglemlerin
aymsi bosluklar(desikler) igin yapilmustir. Yapilan iglemlerdeki tek fark sudur:
elektronlar igin elektron yikii "+e" alinmig, fakat bosluklar (desikler) igin "-e"
alinmustir,

Nimerik  islemlerde L=30A° ,F=100 kV/cm, Vo0=400 meV,

m, = 0.067m,(elekto kiitlesi), m, =0.45m,(desik kiitlesi) olarak ele almarak

hesaplamalar yapilmugtir. Varyasyon parametresinin( 8 ) degeri hesaplanmigtir.

Bu yapilan islemler sonucunda taban durum dalga fonksiyonunun z(a*)'a gore
degisimini gosteren grafigini 3.Bolimde sekil(3.22)'de gosterdik(7). Daha sonra kuyu
genisligi olan "L" yi degistirip(L=100 A°), aymt degerler goz oniinde bulundurularak
taban durum dalga fonksiyonunun z(a*)'a gore degisimini gekil(3.23)'de gosterdik(7).
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2.5. GaAs-GaAlAs KUANTUM KUYUSUNDA EKSITONLARIN
INCELENMESI (TEMEL DURUMLARIN HESABI)

Bu tip kuyularda hem elektronlar hemde degikler(holler-bosluklar) GaAs
katmant i¢inde hapsedilmistir. Bu tip kuantum kuyulaninda eksiton sogrulmasi,
fotoliiminisans ve emisyon goriliir(8). Bu tip kuantum kuyularimin sekli agagidaki gibi
cizilebilir.

Ga, Al As| GaAs | Oa, Al As
[letkenlik Band:
Elektron
®
O
Desik Valans Bandi
| T >Z
-L./2 +L./2

Sekil(2.5.1)

Bu sistemde elektronlar ve bogluklar GaAs igine hapsedilmistir(kuyu genigligi
L' dir). Burada biz varyasyon metodu ile eksiton hamiltonieninin disiik smr
durumlarini hesaplayacagiz. Hesaplan kolaylagtirmak igin elektron ve bosluklarin kuyu
icinde tamamen hapsedilmis oldugunu kabul edecegiz. Yani kuyulann potonsiyel
derinligini sonsuz kabul edip yaklagik hesaplar yapacagiz. Kuyulann derinli§i sonsuz
kabul edildiginde Ga,_,Al, As yapisinda aliminyum yogunlugu gegerli ise ¢aligtlan kuyu
shallow donor seviyeleri yaklasimina uyar(8). Bundan dolay: aliminyum igin, serbest
elektronun ve daha kiigiik potansiyel etkisindeki agir hollerin "z" boyunca hareketinin
oldugunu bekleriz. Bu yiizden eksiton baglanmasi "L" kalinhgindaki hapsedilme olay:
icinde tamimlanmgtir. Bu yaklagim elektron-hafif bosluk igin iyi bir yaklagim
degildir(8).

Yukanda ¢izdigimiz kuantum kuyusunda, elektron-bogluk giftinin "x-y"
diizleminde serbest ve "z" boynca bagimlt hareket ettigini kabul ettik. Burada kargiikli
merkezsel kuvvetlerin etkisi altinda hareket eden iki cisim problemini Lagrange
formiilasyonunun bir uygulamas: olarak inceleyecediz. Merkezsel kuvvet hareketinin
biitiin problemleri bilinen fonksiyonlar cinsinden integre edilemezler. Bununla beraber,
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bu problemin ¢éziimiinde geligtirilmig gesitli teknikler kullanarak tam bir incelemesini
yapalim(9).

Sadece, karsgiikli potansyel etkiden dogan kuvvetlerin etkisinde bulunan

m, vem, gibi iki kiitle noktasindan meydana gelen bir konservatif sistem ele

alalim(9). Burada sanki potonsiyel varmus gibi iglemler yapip daha sonra potonsiyeli
sonsuz kabul edecegiz.

Sekil(2.7.2)

Once iki maddesel nokta arasindaki T, — T, vektoriiniin veya aralanindaki T, — T,
relativ iz vektoriniin veya T, —T, ‘'in herhangi yuksek mertebeden bir tiirevinin

herhangi bir fonksiyonu oldugu kabul edilecektir(9). Burada T, ve T, kiitle merkezine
gore iki maddesel noktamn yer vektorleridir. Boyle bir sistemin serbestlik derecesi 6
‘dir ve 6 bagimsiz genellestirilmig koordinati vardir. Bu koordinatlan kiitle merkezinin
R yer vektorii ile, =7, ~F fark vektoriiniin bilegenleri olarak segelim.O halde
Lagrange fonksiyonu,

L=T(R,¥)~V(#.r,...) (2.5.1)

olacaktir(9). "T" Kinetik enerjisi bu durumda kiitle merkezi hareketinin kinetik enerjisi
ile kiitle merkezi etrafindaki hareketin "T'" kinetik enerjisinin toplamu olarak
yazilabilir. Bu soylediklerimizi,
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1 - 1 -
T =—2—m‘,(rl‘)2 +—2—mh(r2‘ 2 (2.5.2)

T:—;—(me rm )R)? +T' (2.5.3)
olarak yazabiliriz. $eki(2.5.2) ' den de gesitli islemler yapildiinda asagidaki ifadeleri
buluruz(10-11) ;

(2.5.4)

et
m, +m,

Bu buldugumuz ifadelerin tirevlerinide kullanarak Kinetik enerji terimini

bulabiliriz. Kinetik enerji terimini,

L, (2.5.5)
me mh

|-

T= —l-(m, +m,) (R +——1—(%)2 (2.5.6)
2 2u

2

olarak buluruz. Potansiyel etkilesme ise V = ~£_ dir. Buradaki € dielektirik sabitidir.
Er

Elektron-bogluk ¢iftinin "x-y" diizleminde serbest "z" yoniinde bagiml hareket yaptig:

disiniliirse,

= ,ez (2.5.7)
ey +y? +(z,~2,)?)

\Y

ifadesi yazilabilir. H=T+V ' den de(9),
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__Pi+Py +ﬁi+f3§_ e’
2(m,+m,) 2p e\/(x2+y2+(ze—zh)2)

(2.5.8)

denklemi bulunur. Bu sonug bir elektron ve bir degikten olusan sisteme uygulamirsa,
yani eksiton igin kullamhirsa, eksiton hamiltonieni igin;

=2 =2 =3 = =2 | =2
_ Py " P, Pg + Py PxtPy ¢’

H =
2m, 2m, 2(m,+m,) 24 8\/(x2+y2+(za-zh)2)

°XC

+V(z,)+V(z)

(2.5.9)

ifadesi yazilir(8). B, ve P, ifadeleri gevrimseldir. Dolaystyla kiitle merkezi ya hareket
etmiyor ya da diizgiin bir hizla hareket etmektedir. T igin hareket denklemlerinin

higbirinde P, ve P, olmayacaktir.
Bundan sonraki biitiin incelemelerimizde "H, " eksiton hamiltonienindeki

B, ve P,' li terimler goz oniine alinmayacaktir."H,, " Hamiltonienindeki geri kalan

terimler, sabit bir kuvvet merkezinden "t " uzaklifinda ve kiitlesi p= f-‘-’_l—_?nl— olan
] k

bir maddesel noktamn Hamiltonieni olarak beklenen ifadenin aymsidir. Burada "p"

indirgenmis kiitledir.

O halde iki cisim kiitle merkezleri etrafinda merkezsel kuvvet hareketi her
zaman bir egdeger tek cisim problemine indirgenebilir.

Eksiton hamiltonienini bu ekilde bulduktan sonra, eksiton dalga fonksiyonunu
bulmaya ¢alisalim. Elektron ve desigin kuyu iginde tamamen hapsedilmig olarak ele
alacafiz. Bu yaklagm elektron-afir desik eksiton baglanma enerjisinin
hesaplanmasinda dogru olacaktir. Potansiyel duvarlan sonsuz kabul edildiginde
Sekil(2.5.1)'den

V(2) = ° L2 (2.5.10)
o |g<-L/2, |f4>L/2

yazilir. Daha onceki bilgilerin 1giginda elektron ve bosluk igin taban durum dalga
fonksiyonlari,

¥(z,)=C, cos(Z22)
L (2.5.11)
¥(z,) = C, cos(-—x)

L
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olarak bulunur. Burada C, ve C, normalizasyon sabitidir. Elektron-bosluk(desik)
¢iftinin etkilegmesiyle, eksiton hamiltonienini saglayan taban durum dalga fonksiyonu

¥, =N, cos( ﬂf‘) cos( nf“ )exp(—p/A,) (2.5.12)

'Jp2 + (Zc - zh )2
A,

¥, =N, cos( °)cos( L")expl:— :l (2.5.13)

olarak iki farkli deneme fonksiyonu segilebilir(8). Burada A, ve A, deneme
parametreleri ve p’ =x”+y? 'dir. N, ve N, normahzasyon sabitidir. Eksiton temel
bagl durumu iletkenlik bandindaki E, ve valans bandindaki H, arasinda yer alir.

Burada E,ve H, sirastyla iletkenlik bandindaki en diigiik elektron ve valans
bandindaki en disiik desik (bogluk) enerjileridir.

Elektron-agir desik (bosluk) eksiton baglanma enerjisini hesaplarken, elektron-
agir desgik eksitonu ile elektron-hafif desik eksitonlanmn ¢iftlenmis oldugu yani

etkilesmeyecegi kabul edilmistir(8). ‘¥, dalga fonksiyonu ile p* ve |z,—z,| ' nin
beklenen degerlerini hesaplayabiliriz. Bunun yaminda N, normalizasyon sabiti,

’ 8
N, = [—— 2.5.14

olarak hesaplanir. Simdi p* ve

' nin beklenen degerlerini hesaplayalim:

(p =N} I cos® (£ )dz J cos (———) dthp exp(—2p/ A, )ded(p (2.5.15)

-L/2 -L/2

Bu iglemler yapildifinda,
2
(p?)=22 (2.5.16)

bulunur(8).

2n L/2

zh| szp exp(—2p/ A, )dpjd(p I cos* (%2 °) cos (

-L/2

Zhldze dz,

(.
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(.- 2]y = (% |z, - 2] %) = L[%—“i } 25.17)

olarak hesaplanir.
Simdi eksiton baglanma enerjisini bulmaya ¢aligalim. Eksitonun taban durum
enerjisinin,

2,2
E, A {—1—+ 1.} (2.5.18)

2% |m; m,

oldugu hatirlamirsa, eksiton baglamnma enerjisi(Taban durum=R));

* hz T[z 1 1
T {F*m:}‘{(‘l’llﬂml‘l’l)}hm (2.5.19)

[

olarak yazilir.

Niimerik Hesaplamalar i¢cin Gerekli Bilgiler;

Eksitonun taban durum baglanma enerjisi hesaplanirken;

a¥*= hz & a*= _hl.
m e’ ’ km] e’
. e'm . ke'‘m!
= -, R =—2 2.5.20
2h €’ 2nte? ( )
(CGS) (MKS)

esitliklerinden yararlandik. Burada a’ ve R* sirastyla etkin Bohr yangapi ve etkin
Rydberg enerjisidir(GaAs). GaAs igin dielektrik sabiti "€ =12.5", elektronun etkin

kitlesi "m}=0.067m," alinmstir (m, durgun elektron kiitlesidir). k =9.10°

,e=1,6.10" coulomb ve m, =9,11.107'kg' dir. Bu degerlere gére a’ve R",

a’ =989 A°

. 2.5.21)
R =5,83 meV

olarak hesaplanmugtir.
Eksiton Bohr yangapi(a,) ve Rydberg enerjisi(R ),



1 1 1
—=—t—
l“l' me mh
e
= ae (2.5.22)
4
Rq, = k2 € l»l
2n%?

esitlikleriyle bulunur. Burada "p" indirgenmis kiitle ve m; =0,45m, boslugun
(desigin) etkin katlesidir. Bu esitlikler hesaplanirsa;

n=>5,3127.10"kg
a,=113,6 A° (2.5.23)
R, =5,0842 meV

bulunur. Bu hasaplamalar yapildigina gére simdi eksiton hamiltonienini (H, ) a¢ik
bir sekilde yazalim(13);

L

2 2 2
o =LA Ay NN 4R < (2.5.24)
2m; dz; 2m,dz; 2updp dp) e p’+(z -z,)
Burada ¢ok biiyiik ve ¢ok kiigiik sayilarla ugragmamak i¢in indirgenmis atomik
birim sistemini

eksiton hamiltonieninde (veya Schriédinger denkleminde)

2
kullanalim. Burada h_:1 alindiginda;

hl
+— = 0,870403
2m,
) (2.5.24)
L +— = 0,129593
2m,

degerleri bulunmustur. Buna gore eksiton hamiltonienini;
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H,_ = -(0,870403) d: -(0,129593)—‘-1-;——-(1—9—p—d—)-— 2 (2.7.25)
dz, dz; \pdp dp Jpz +(z,-z,)

seklinde yazanz. Buna gore indirgenmis atomik birim sisteminde eksitonun taban
durum baglanma enerjisi(R; /R_);

Ry |wmif1 1] 1
R, _[ 20 {m: +m:} {(‘Pllel‘I’l)}xm] . (2.5.26)

olur. Bu yapilan iglemlerin aynis1 ¥, deneme fonksiyonuyla yapildiinda ise eksitonun

baglanma enerjisi(R;, /R ,);

R, |#n*[1 1 ]
R, ‘[ XL {r_n—f+§,f}—{(LP2|H°”ILP2>}*=m]i: (2.5.27)

olarak yazilir.
Eksitonun taban durumdaki baglanma enerjisinin kuyu genigli§ine bagh
grafigi(\P, ve ¥, i¢in), 3.Bolimde sekil(3.24)' de gosterilmistir.
Sonug olarak "L" sifira yaklagirken, hem ¥, ve hemde ¥, icin R’ baglanma

enerjisi 4R ' a yaklagmaktadir(8). A, ve A, deneme parametreleri %am ‘a yaklagir.

2

4
ve R, = '2%% dir. L<1,48a,, igin her iki ¥, ve ‘¥, deneme

fonksiyonlan hemen hemen aym baglanma enerjisi sonucunu verir. L'nin bu sinr
degerinden daha bityiik degerlerde ¥, deneme fonksiyonu daha iyi sonug verir ve

Burada a, =—
e

"L'nin bilyitk degerlerinde R"=R_ smurma ulagir. Aynca biyik L' lerde A,
iraksarken A, sonlu degerde kalir.
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3.BOLUM

NUMERIK  HESAPLAMALAR SONUCUNDA CiZiLEN
GRAFIKLER

BU GRAFIKLER BILGISAYARDA FORTRAN-77 DIiLINDE
YAZILAN PROGRAMLARLA CiZIiLMISTiR.
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2.0
F=0 kV/cm
................ F=50 kV/cm
-------- F=100 kV/cm
—————— F=150 kV/cm
L=100 ang.
s a*=88.73 ang.
i . Rx=5.83 meV
o ST m*=0.067.mo
Y, g NN
// NG
p /s AN\
// \M
1.0 - : P
77 A\
by AR
/! N\
7, )
/) 3
/x \\\\
0.5 {//I \\\i\
yy A
/ N\
N\
0.0 '
~0.5 9.0 0-5
z(a*)
SEKIL(3.1).

Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan giddeti olmak iizere) taban durum
dalga fonksiyonunun Z(a*)a gore degisimini gosteren
grafik(Varyasyon Yoéntemi).
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2.0
1.5 1
1.0
0.5 H
0.0
—0.5 4 ™
—————————— F=50 kV/cm
—1.0 - RSNV A Y. ey F=100 kV/cm
—— — — F=150 kV/cm
L=100 ang.
15 > g ax=98.73 ang.
. \\\_,// R¥=5.83 meV
= m*=0.067.mo
—2.0 T
05 0.0 0.5
z(a*)
SEKIL(3.2).

Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan sgiddeti olmak iizere) birinci
uyarilmig durum dalga fonksiyonunun Z(a*)'a gore degisimini
gosteren grafik(Varyasyon Yontemi).



ENERJI(R*)
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1000
. \ n=1
] | | m————— — n=2
. F=0 kV/cm
] \ a*=98.73 ang.
. Rx=5.83 meV
750 \ L=100 ang.
]
500 -
]
.
250 -
o
0.0

SEKIL(3.3).

Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum enerjisinin ve birinci uyanlmig durum
enerjisinin kuyu genisliine gore nasil degistifini gosteren
grafik(Varyasyon Yontemi).
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20.0 40.0 60.0 80.0 100.0

F(kV/em)
SEKIL(3.4).

Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan siddeti olmak iizere) taban durum
enerjisinin ve birinci uyanlmig durum enerjisinin elektrik alan
siddetine gore nasil degistigini gosteren grafik(Varyasyon
Yontemi).
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2.0

F=0 kV/cm
------------- F=25 KkV/cm
—_——————— F=50 kV/cm
————— F=75 kV/cm
-— F=100 kV/cm
L=100 Ang.

1.5 Vo=227.88 meV
mx=0.067.mo
x=0.3

1.5

SEKIL(3.5).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan giddeti olmak {izere) taban durum

dalga fonksiyonunun Z(a*)'a gore degisimini gosteren
grafik(Varyasyon Yo6ntemi).
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2.0

--------- F=25 kV/cm
—————— F=50 kV/cm
f,‘: — — —=—=F=75 kV/cm
//, \ — — ——F=100 kV/cm
o A L=100 ang.
} //,/ Vo=227.88 meV
m*=0.067.M,
A~
N
\9-‘{ 0.0 -
—1.0
__2'0 T 1
-1.5 -0.5 Q0.5 1.5
z(a*)
SEKIL(3.6).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan siddeti olmak iizere) birinci
uyarilmig durum dalga fonksiyonunun Z(a*)'a gore degisimini
gosteren grafik(Varyasyon YOntemi).
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50
L = 100 ang.
Vo= 227.88 meV
m*= 0.067.mo
40 - F = 0 kvV/cm
N
*
™~
Q2
&
% 20
€3
10
0

I I I I [ l [ I T
0.0 0.1 0.2 0.3 04 05 0o 0.7 08 09 1.0
L(a*)

SEKIL(3.7).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum enerjisinin kuyu genisligine gore nasil
degistigini gosteren grafik(Varyasyon Yontemi).



ENERJI(R*)
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L=100 Ang.
Vo=227.88 meV
m*=0.067.mo
x=0,3

L i T

20

40 60 = 80
F(kV/em)
SEKIL(3 8).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun (F elektrik alan giddeti olmak {izere) taban durum
enerjisinin elektrik alan giddetine gore nasil degistigini gosteren
grafik(Varyasyon Yontemi).

100
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ENERJI(meV)
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T ) T

60 80 100 120 140
F(kV/cm)

SEKIL(3.9).

U
O 20 40

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun elektrik alan siddeti etkisinde iken sahip oldugu
enerjisi ile elektrik alan yokken sahip oldugu enerjisi arasindaki
farkin, elektrik alan giddetine gore(F) nasil degistigini gosteren
grafik(varyasyon Yé6ntemi).
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7.0

6.0

L =100 Ang.
1 O _] m*=0067.m°

SEKIL(3.10).

Ga,_,Al,As—GaAs ile olusturulan simetrik bir kuantum
kuyusu igine hapsedilen elekronun taban durum enerjisinin "x"e
(Aliminyum miktarina) gore nasil degistigini  gosteren
grafik(varyasyon Y6ntemi).
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F=0  kV/cm
-------------- F=25 kV/cm
---------- F=50 kV/cm
—_——————— F=75 kV/cm
— —F=100 kV/cm

L=100 Ang.

Vh=151.92 meV
m#*=0.38.ma
x=0.3

SEKIL(3.11).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desigin(bosluk-hole) taban durum dalga fonksiyonunun Z(a*)'a
gore degisimini gosteren grafik(Varyasyon Yontemi). F
elektrik alan siddetidir.

1.5



83

2.0

1.0 A

F=0  KkV/cm
——————————— F=25 kV/cm
——————— F=50 kV/cm
—————— F=75  kV/cm

F=100 kV/cm

L=100 ang.

Vh=151.92 meV
m*=0.38.mo
x=0.3

—2.0

z(a*)
SEKIL(3.12).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desigin(bosluk-hole)  birinci  uyanlmg  durum dalga
fonksiyonunun  Z(a*)a  gére  degigsimini  gosteren
grafik(Varyasyon Yontemi). F elektrik alan siddetidir.
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5
X=0.3
L=100 ang.
m*x=0.38.mo
Vo=151.92 meV
4 F=0 kV/cm
™
%
X
=
=, 27
K
'] ]
0 T
0.0 0.5 1.0
L(a*)
SEKIL(3.13).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desigin(bosluk-hole) taban durum enerjisinin kuyu genigligine
gore nasil degistigini gosteren grafik(Varyasyon Yontemi).



ENERJI(R*)
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0.3

0.1
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E X= 0.3

. L= 100 ang.

] m*= 0.38.mo

. Vo= 151 meV

]

Olllllllll‘l[()lllllllllzlolllllllll3|oll|!llll‘l4-[ol!lllllllslc)llllllTrl60
F(kV/cm)

SEKIL(3.14).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
degigin(bosluk-hole) (F elektrik alan giddeti olmak iizere) taban
durum enerjisinin elektrik alan giddetine gbre nasil degistigini

gosteren grafik(Varyasyon Yoéntemi).
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— ] x=0.1
=y 5y’ F & x=0.2
—_—— — —— x=0.3
L=100 Ang.
m*x=0,38.mo
—2.0 T T T T T T T T T T T T T T
0 30 60 90 120
F(kV/em

SEKIL(3.15).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desigin(bosluk-hole), elektrik alan siddeti etkisinde iken sahip
oldugu enerjisi ile elektrik alan yokken sahip oldugu enerjisi
arasindaki farkmn, elektrik alan giddetine gore(F) nasil
degistigini gosteren grafik(varyasyon Yontemi).

180
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.

E L=100 ang.

] m*=0.38.mo

. F=0 kv/cm
_IIlllllll]llllllIII|IIlllIlll|llfllllll|llll
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4

X

SEKIL(3.16).

Ga, ,Al,As—GaAs ile olusturulan simetrik bir kuantum
kuyusu icine hapsedilen desigin(bosluk-hole) taban durum
enerjisinin "x"e (Aliminyum miktarnina) gore nasil degistigini
gosteren grafik(varyasyon Yontemi).
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15
104 _ =77
Q iﬁ:ﬂ R
S y /-
~— T
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=
5_
L = 100 ang.
Vo= 227.88 meV
—/i= O/
——————— Zi=—L/3
— ———Zi= /3
0 T T T T T T T T T I 1 |
0 20 40 100 120 140

60 80
F(kV/em)
SEKIL(3.17).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektron ve bir yabanci atomun etkilegmesiyle olugan
elektronun baglanma enerjisinin, gesitli pozisyonlarda(Zi)
elektrik  alan siddetine(F) gore degisimini gosteren
grafik(varyasyon Yo6ntemi).
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15
14
13
~
S
QO 12
E’m
R
107 Vo=227.88 meV
Zi=—L/3
F=0  kV/cm
gl —mmooo—as F=100 kV/cm
—_————— F=150 kV/cm
8 T T T [ T T I
0 20 40 60 80
L(ang.)
SEKIL(3.18).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektron ve bir yabanci atomun etkilesmesiyle olusan
elektronun  baglanma  enerjisinin, F=0,100,150 kV/cm
siddetindeki elektrik alan degerleri igin Zi=-L/3 pozisyonunda
kuyu  genigligine gbre nasil  degistigini  gosteren
grafik(varyasyon Yontemi).

100
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ke 204 ~
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Zi= 0
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————7Zi= L/3
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0 20 40 60 80 100 120 140
F(kV/em)
SEKIL(3.19).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desik(hole) ve bir yabanci atomun etkilesmesiyle olusan desigin
baglanma enerjisinin, gesitli pozisyonlarda(Zi) elektrik alan
siddetine(F) gore degisimini gosteren grafik(varyasyon
Y ontemi).
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Il

Zi=-L/3
F'

0
_________ F=100 kV/cm
_____ F=150 kV/cm
X=0.3

T T T T I '

60 80

40
L(ang.)
SEKIL(3.20).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
desik(hole) ve bir yabanci atomun etkilesmesiyle olusan desik
baglanma enerjisinin, F=0,100,150 kV/cm siddetindeki elektrik
alan degerleri igin Zi=-L/3 pozisyonunda kuyu genigligine gore
nasil degistigini gosteren grafik(varyasyon Yontemi).

100
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15

Vo=400 meV

O 'IOIO ZCI)O 300

F(kV/em)
SEKIL(3.21).

Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektron ve bir yabanci atomun etkilesmesiyle olugan

elektronun baglanma enerjisinin, "F" elektrik alanna gore
degigimin gosteren grafik(varyasyon Yontemi). Zi=-L/2,-
L/4,0,-L/4,L/2 pozisyonlan igin gizilmigtir(L=200 ang).
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2.0
7 ~ elektron
i {\ - - — .~ - desik
L=30 ang.
] \ Vo=400 meV
. | me=0.067.mo
J \ mh=0.45.mo
] F=100 kV/cm
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-1.0 —-0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
z(a*)
SEKIL(3.22).

Simetrik olmayan (L=30 ang.) sonlu kuantum kuyusu iginde
bulunan bir elektron ve bir desigin(elektron ve desik
etkilesmemektedir, ayn ayn disiinilmistir) F=100 kV/cm
siddetindeki elektrik alanin etkisinde bulunan taban durum
dalga fonksiyonlarinin karsilagtinimasi(varyasyon Yontemi).



2.0

1.5

0.5

0.0

94

: elektron
e s desik
- L=100 ang.
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i me=0.067.mo
N 7D mh=0.45.mo
] ;o\ F=100 kV/cm
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SEKIL(3.23).

Simetrik olmayan (L=100 ang.) sonlu kuantum kuyusu iginde
bulunan bir elektron ve bir desigin(elektron ve desik
etkilesmemektedir, ayn ayn dasinilmiigtiir) F=100 kV/cm
siddetindeki elektrik alamin etkisinde bulunan taban durum
dalga fonksiyonlarimn kargilagtinimasi(varyasyon Yontemi).
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L/
SEKIL(3.24).

Elektron-agir desik eksitonunun ‘P, ve ¥, deneme dalga
fonksiyonlaryla bulunan baglanma enerjisinin kuyu genigligine
gore nasil degistifini gosteren grafik(varyasyon Yontemi).
Calisilan kuyu simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusudur.
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SONUC VE TARTISMA

Bu ¢aligmanin ilk asamasinda sonlu ve sonsuz kuantum kuyulaninda hapsedilmig
bir elektronun "E" enerjileri(E<Vo) ve W dalgafonksiyonlan bilgisayar yardimiyla
(Fortran 77) elektrik alan yokken ve elektrik alan varken(varyasyon yontemi)
hesaplanmugtir. Sonsuz ve sonlu kuantum kuyulan igin ¥ dalgafonksiyonlarnin
sonuglan sirasi ile sekil(3.1-2) ve sekil(3.5-6)'da verilmigtir. Bu sekillerden gorildigi
gibi elektrik alanin ¥ dalgafonksiyonunu kendi biiyiikligii ile dogru orantil olarak sola
dogru kaydirdif g6zlenmistir.

"F" elektrik alanimin sifir olmasi halinde her iki kuyuda(sonsuz ve sonlu)
enerjinin "L" kuyu genisligine baghlig1 sekil(3.3) ve (3.7)' de verilmistir. Bu sekillerde,
"L" kuyu genisligi arttikga enerjinin kigcildigi gorilmektedir. Kigiik "L'"lerde
enerjideki digiis sonsuz kuantum kuyusunda daha hizli olmaktadir, biyik "L"
degerlerinde enerjideki azalma bir doyuma gitmektedir.

L=100A°=1.a" igin O0<F<100kV/cm siddetlerindeki "F" elektrik
alaninin elektron enerjisine etkisi sekil(3.4) ve (3.8)'de verilmigtir. Her iki kuyuda enerji
artan elektrik alanla azalmistir. Kiigiik elektrik alanlarda azalma ¢ok az, yaklagik S0
kV/cm'den biiyiik elektrik alanlarda enerji azalmas: daha fazla olmugtur. Bu azalma iki
sekil kargilastinldiginda sonlu  kuantum kuyusunda daha fazla oldugu
gorulmiistir(L=100A°).

Sonlu kuyuda Vo kuyu derinliginin ti¢ farkli aliminyum miktarinda hesaplanan
degeriyle, "F" elektrik alaninin elektonun taban durum enerjisine etkisi gekil(3.9)'da
verilmigtir. Bu etki "E, — E," seklinde "F" nin buytikligtine bagll olarak gz oniine
alindiginda, "E, — E," n artan "F" ile azaldi§1 ve en buyiik "x" i¢in bu azalmanin daha
fazla oldugu gorilmektedir. En biiyiik "x"(yani Vo) i¢in enerjideki farkin diger ikisine
gore en duigiik oldugu goriilmektedir.

Sekil(3.10)'da, artan Vo kuyu derinligine yani artan "x" aliminyum miktarina
karst (L=100A°luk kuantum kuyusunda) "Eo" elektron taban durum enerjisinin
degisimi verilmigtir. Bu gekil, sekil(3.3) ile kargilagtirldiginda, sekil(3.10)'daki buyiik
"x" degerleri igin enerjinin gidecegi limitin sonsuz kuantum kuyusundaki(sekil(3.3))
L=100A° degeriyle aym olacag: gorillmektedir. Bagka bir degimle limit durumunda iki
sekil uyum goéstermektedir.

Yukarida elektron igin hesaplanan ve ¢izilen grafikler degikler iginde
tekrarlanmis ve sonuglar sekil(3.11-12-13-14-15-16)'da verilmigtir. Elektron ve
degikler igin bulunan sonuglar, bir fark diginda benzerdir. Bu fark elektrik alan altindaki
¥ dalgafonksiyonlarinda gozlenmigtir. "+z" yoniinde uygulanan "F" elektrik alam
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elektronlannn ¥  dalgafonksiyonunu sola dogru kaydinrken, desiklerin ‘P
dalgafonksiyonunu saga dogru kaydirmigtir. Bunun nedeni elektronlarin "-e", desiklerin
"+e" elektrik yiikiine sahip olmalaridir.

Caligmanin ikinci asamasinda "+e" yiiklii yabanci(donor) atomlu sonlu kuantum
kuyusunda bir elektronun durumu "F" elektrik alammn etkisi altinda donorun tig farkh
konumu(pozisyonu) igin incelenmistir. Sonuglar gekil(3.17-18-19-20)'de verilmistir.
Elektron enerjisinin "F" elektrik alamina baghli ¢ farkhh donor konumu igin
sekil(3.17)'de gosterilmigtir. Bu sekilden, Z,=0 ve Z,=+L/3 igin elektron enerjisinin
artan "F" elektrik alani ile azaldig, Z.= -L/3 igin artti@1 gorilmektedir. Benzer iglemler
desikler i¢in sekil(3.19)'da verilmis olup, sonuglarnin elektronlar i¢in bulunan hesaplarla
benzer oldugu gortlmistir. Z,= -L/3 donor konumu i¢in elektron ve desik enerjisinin
"L" kuyu genigligine bagimlilig sirasiyla sekil(3.18) ve (3.20)'de verilmigtir. Kiigiik "L"
. kuyu degerleri harig, enerjiler artan "L" ile azalmigtir. Her iki gekil ti¢ farkh "F" elektrik
alami degeri icin ¢izilmigtir. Sabit bir "L" degeri igin biyiik "F" degerlerinde "E" enerjisi
kiiciik iken, kigiik "F" degerlerinde "E" enerjisi biyiiktiir. Bu durum sekil(3.8) ve
(3.14) ile uyum igindedir. Yabanci atomla ilgili son seklimiz gekil(3.21)'de verilmistir.
Bu sekilde beg farkli donor konumu ve L=200 A° igin elektron enerjisinin "F" elektrik
alanina bagimhlig: verilmigtir.

Elektron ve desige ait (F=100 kV/cm siddetindeki elektrik alammn etkisi
altinda) ¥ dalgafonksiyonlar, iki farkli "L" degerli kuyuda siras: ile gekil(3.22) ve
(3.23)'de gosterilmigtir. Sonuglar daha 6nceki sonuglarla uyum igindedir (gekil (3.5) ve
(3.11)).

Caligmanin iglincii agamasinda elektron-agir desik eksitonu igin, eksiton
baglanma enerjisinin "L" kuyu genisligine bagimlih@ sekil(3.24)'te verilmistir Bu
sekildeki baglanma enerjisi,

¥, =N, cos( Tz ) cos(7c Zn yexp(-p/A,)
L L
ve
2 (7 7. )2
¥, = N, cos( nfc ) COS(‘%) exp[_ \/p (:e z,) :|
2

gibi iki farkli deneme dalgafonksiyonu ile hesaplanmustir. ¥, yaklagim ¥, 'ye gore basit
fakat kaba bir yaklagtmdir. Hesaplamalarda kuantum kuyusunun sonsuz derinligi
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kullanilmig olup, eksitonun baglanma enerjisinin (artan "L" boyunca) kiigiik "L" lerde
kuantum kuyusunda bulunan elektron enerjisine benzer olarak azaldifi ve buyiik "L"
lere dogru bu azalmanin ¢ok yavasladifi gozlenmigtir.

Bu ¢aligmada hesaplanan biitiin sonuglar literatiir ile uyum igerisindedir.
Yaptigimiz bu gahsma ikili ve t¢li kuyularda da tekrarlanabilir. Iki ve ii¢ boyutta
hesaplamalar yapilabilir. Buna benzer bir problem olarakda kuantum telleri ve kuantum
noktalan incelenebilir.
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