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1. GIRIS

Son yillarda iki boyutlu sistemlerde 6zellikle hetgapilar, kuantum kuyulari, kuantum
telleri ve kuantum noktalarindaki polaron g@lmu calsmalari giderek 6nem
kazanmgtir (Chenet al. 1990, Kotthaugt al. 1990, Rudin and Reinecke 1990, Cleen
al. 1991, Chatterjeet al. 2006, Bronold and Fehske 2002). Bu sistemlere&tmin
dalga boyunun elektronun sinirlagidbélgenin boyutu mertebesinde olmasindan dolayi
da kuantum etkilerinin énemi buyidktir. Bundan dolay sistemler gerek kuantum
mekaniksel sonuglarinin test edilmesi gerek namuiekk uygulamalarindan dolayi
(QD laserler, opto-elektronik aygitlar, tek elektrotransistorler ve kuantum
bilgisayarlar) minik bir laboratuar gorevi de yadpa (Sonayet al. 2008). Bu
sistemlerde metal-yalitkan geleiri icin polaron etkilerinin dneminin fazla olgu
distinilmektedir (Govorovet al. 2002, Dobrosavljevic and Kotliar 1997). Bu
sistemlerden Ozellikle kuantum noktalari polar Netkenlerden yapilg icin polaron
etkileri buyuktir. Bunun dinda ¢ok yiksek magneto-direng gosteren CMR (caloss
magnetoresistence) yapilarda ve yuksek sicaklikersiifetkenlerde de polaron
etkilerinin buyldk oldgu bilinmektedir. Bu c¢aymanin amaci Ozellikle Gaussiyen

potansiyelli kuantum noktalar i¢in polaron glununu argtirmaktir.

Polaron kavrami bir iyonik veya polar yariiletkeriskalde bir elektronun hareketine
dayah bir kavramdir. Elektronun, kristalin iyonlaite olan uzun erimli Coulomb
etkilesmesi iyonlarin kendi denge konumlarindan uzgki@si sonucu elektron
cevresinde bir polarizasyon alani gluur. Baka bir deygle elektron, kristalin fonon
modlari ile ciftlenir. Sonucgta elektronun c¢evregintbir fonon bulutu olgur ve
elektronun hareketine bu fonon bulutu ghkeeder. Elektron ve elektronun hareketine

eslik eden fonon bulutuna (6rgui bozukluna) birlikte polaron denir.

Polaron problemi icin ilk kavramsal yaklen 1933 yilinda Landau tarafindan
gelistirildi. Landau, elektronun iyonik kristalin iyonlaile yaptgl Coulomb etkilgmesi
sonucu olgan polarizasyon potansiyelde elektronun kendiniakigana dglncesini
tanimladi. Holstein bu diince siginda tek boyutlu molekiler kristal modelini
gelistirdi. Holstein’in bu modelisimdiye kadar polaron konusunda yapilan birgok

calismanin temelini olgturdu.



Polarona, polar yariiletkenlerde boyuna optik fdada etkilgsen fazla bir yava
elektron olarak bakilabilir ( Kuper and Whitfiel®@3, Devreese 1972). Buna gore
sistemin toplam Hamiltoniyeni H = H+ H, + Hi; seklinde yazilabilir. Burada Horgi
terimini, H elektron terimini ve K elektron-6rgu etkilgmesini belirtir. 1950'de

Froclich polaron problemini ele alarak sistemin Hemmiyenini

H = Zhabt:bk + ZFI’):L +Z(kakeik'r +Vhe™") (1.1)

seklinde tasvir etti (Froclich 1954). Burada birint@rim fonon terimidir K dalga
vektorlii fonon igin yaratma(yoketme) operatérlefi by )'dir). ikinci terim elektron
terimidir ve son terim ise elektron-fonon etkit@e terimidir ki burada Einstein

yaklasimindaki fononlar (hepsi aynio frekansh) ile momentumgp=7k ve band

kutlesi m olan elektron arasindaM, genlikli etkilesmeyi tanimlar. Burada

Vk — _mTw.(zrrz%)1/4.(4\7}a)ll2 Z].

ile verilir; V kristalin hacmi,a ise boyutsuz ciftlenim sabiti olup asagidaki gibi ifade

edilir.
o :e_z(i _EJ m_ (1.3)

Burada £, ve ¢ sirasiyla yuksek frekans ve statik dielektrikigahdir.

Elektron-fonon etkilgmesi ihmal edildiinde sistemin Hamiltoniyeni Ho = H+ He

olur. Zamandan Hamsiz Schrddinger denklemini @ayan dalga fonksiyonu
W, = @,|0) =€"P"|0) dir. Burada |0) 6rguniin sifir nokta (T=0) titsgnlerinin dginda
fonon icermeyen ko durumdur (vacum state)y,’'a kari gelen enerji Ozdgeri

E :% (burada fononlar igin sifir nokta enerjisi, en@fiseninin sifir noktasi olarak



alinir). Kacuk bir etkileme teriminin variginda H’in tedirgeme (pertirbasyon) metodu
ile bulunan 6zdgerleri; E= +AE olup

n H
AE = Z' | o] | (1.4)
dir. (1.4) denkleminde ik yerine konulmasi ile
AE = -ahiw, —— (1.5)
Seklinde yazilabilir. Buna gore sistemin toplam ¢iseE
P’ [,_a
E=E, +AE = {1——}—aha)o+0(p4)
2m, 6
(1.6)
olacaktir. Buradagu sonuca varilabilir: Polaron glumunda sistemin enerjisi
W -ana, (1.7)
kadar azalirken elektronun etkin kitlesi de polacotiesi
M (1.8)

=1—a/6

ile yer deistirir. Burada a boyutsuz ciftlenim sabitidir. (1.8) denklem ifadetensu
sonuca varilabilir: Elektron-fonon etkgimesinin polaron Hamiltoniyeninde tedirgeme
(perturbasyon) terimi olarak ele alinabilmesi icim < 6 olmasi gerekir (Mitraet al.
1987). Oysaa’nin 6’dan bliytk oldgu durumlar da olabilir ve bunun icin de
varyasyon teknikleri kullaniimaktadir. Ancak’nin 6’dan ¢ok daha buylk olgu

durumlar icin polaron yarigapi kavraminin verilnmetg yarar vardir.



Sirekli ortam modelinde polaron yaricapiy Wi bulmak igin 6nce iyonik bir kristal
icinde yava hareket eden ve iyonlarla etkig: bir elektron icin sistemin toplam

enerjisi, polaron enerjisi Wasagidaki gibi ¢ terimin toplami olarak yazilabilir.

2 2 2
W :—_e + hﬂ22+ ? .
Er, 2m, r 2£rp

p

(1.9)

-1
Burada Ez(gi‘%j etkin dielektrik sabitidir. (1.9) denkleminde Iici terim

elektron tarafindan ofturulan 6rgt bozuklgundan dolayi g yaricapli kire igindeki

toplam +e yukl ile elektronunu toplam potansiyekrgsidir. ikinci terim ise

yaricapl potansiyel kuyusu igindeki elektronunékik enerjisi %’dir. Heisenberg

belirsizlik bagintisindan k) momentumu @) ile verilir. BOylece Kinetik enerji
r
p

s
2

5 olur. Uglncl terim iseytyarigapli kiirenin dinda bulunan elektrik alandan
me Iy

g2t 2r £

o o 2 2
gelen enerji olup ingde :jg € am2ar=_&_ ile ifade edilir. (1.9) ifadesinin
8
rp o p

reye gore minimum olmasi kalundan

r, = m & (2.10)
elde edilir. (1.10) denkleminin (1.9) denkleminda&ige konulmasindan
eZ
W, =- 1.11
P 2er (1.11)

elde edilir. Denklem (1.11) ve (1.7)'nin kdastirnimasindan polaron yaricapimn
ciftlenim sabiti o ile ters orantil oldgu gorulir ve ayrica tedirgeme ydnteminin

uygulandgl (a < 6 ) durumlari i¢in, ¥ nin 6rgu aragindan buyik oldgu (r, >>a)



gosterilebilir ve buna buyuk polaron denir. Bunarstigin (@ >> 6) polaron yarigapi
orgu aralgl mertebesinde (ifJa) olabilir ve bu kez de polarona kiicik poladamir
ki bu durumda yukarida tasvir edilen surekli ortgaklasimi gecerli olmadyi gibi
elektron-6rgi etkilgmesi ¢cok buyuktir ve tedirgeme terimi olarak elmahaz. Bu
durumda o6rgunin kesikli yapisi géz 6éntne alinmalBu kuvvetli giftlenim durumu
icin cizgi-integrali ve Green fonksiyonu gibi yonter uygulanmgsa da kiguk
polaronu en iyi tasvir eden model Holstein tarafmdverilmitir (Holstein 1959).
Holstein kucuk polaron {rl] a) i¢in uygun olan bu modeline tek boyutlu molekul
kristal modeli (TBMKM) denir ve kicik polaron @unun kristalin band gegligi

2J'nin polaronun hdanma enerjisinden kiguk olgunda

AZ
2 <—— (1.12)
2Mwj

icin gerceklgecezini gosterdi. Bu keul kigik polaronun 0zellikle dar-bant

yariiletkenlerde olgacgsini séyler. TBMKM’'de polaron dalga fonksiyony, siki ba

yaklagsimina uygun olarak molekiler dalga fonksiyoiuierin gizgisel toplami olarak

yazilir.
N
W, XXy ) = DA (X Xy ) @r —Nna,x,) (1.13)
n=1

Burada @, her bir molekilin bulundiw molekiler konuma ve o molekilin, x
koordinatina bgidir. Polaron dalga fonksiyonunun bulunmasi, DE®). deki &

katsayilarini zamana gla Schrodinger denkleminden elde etmekle olur.

h n? 0% 1 2.0 1 5 114
- Z _my-l_EMwoxm-l-Elemeﬂ _Axn ar1_‘](an+l+an—l) ( . )



Burada k@&eli parantez icindeki ilk terim elektronun yoklunda 6rgti Hamiltoniyenidir.
Burada fononlar icin ¢ = w] +w’ coska) seklinde bir dispersiyon alingtir ve
bunun polaron iletimi igin zorunlu kal oldusu da gosterilntir. ikinci terim (- Ax, )
ise x'nin bir ¢izgisel fonksiyonu olarak kabul edilerektron-6rgu etkilgmesidir. Sg
taraftaki son terim ise elektronik Ustiingnt@ (overlap) terimidir ki bu kristalin band
gengligi 2J ile orantilidir. TBMKM'de elektron-0rgu etkimesi tedirgeme terimi
olarak ele alinmaz ama J ile orantili olan bu soimt tedirgeme terimi olarak ele alinir
ve boylece a Uzerindeki sinirlama da kalkgnolur. Sifirdan farkh Ustine gma
teriminden dolayr elektron bir konumdan kambir konuma (en yakin kogu
etkilesmesi) atlayarak sigcrama iletimi (hopping condudtioolusturur. Holstein
TBMKM'ni kullanarak yeterince d{iik sicaklikta polaronun Bloch tipi bir bant hareéket
yapacgini gosterdi. Sicaklik arttikca daha fazla sacilelacaindan polaronun
ortalama serbest yolu kisalir. Sonucgta gdtiansition) sicakfii T; =(1/2)@p, (®p:
Debye sicakfil) denilen bir sicakfia eriildiginde ortalama serbest yol 6rgl agaia
ya c¢ok yaklair ki bu noktada Bloch durumlari bant 6zgili yitirir ve polaron lokalize
olur. Polaronun hareketi bir konumdanske bir konuma sicramaeklindedir. Bu

durumda kristal yalitkan 6zetii gosterir.

Yukarida tasvir edilen TBMKM kugik polaron igindolk¢a iyi bir model olmakla
birlikte iki boyutlu (2D) sistemlerde s6z konusuaolyilksek elektron yonlugu ve
bunun sonucunda ortaya ¢ikan kuvvetlgkili (corelation) ve spin etkilerini hesaba
katamaz. TBMKM’nin devami olarak tek boyutta elektiliskisini (corelation) ve spin
etkilerini ele alan Hamiltoniyen Holstein-HubbardH) Hamiltonyenidir ki bu dar-

band kristallerde i$kili elektronlar igin iyi baz olgturur (Krisnaet al. 2004).

H=- Z tijC|+UCch+UZnnnu +%Zh+h +Zgnig(h +b") (1.15)

<i,j>o

buradac’ (c,) spinic olan ve i numarali 6rgii konumundaki elektron igaratma

(yok etme) operatorunin,, (=¢’ c. ) elektron sayi operatorinit,, hopping integralini

ioc~io ij

ve U, i numarali konumundaki Coulomb etkiteesidir. Son olarakh"(b) ise



dispersiyonsuz olarak giiintlen o, frekansli optik fonon igin yaratma (yok etme)

operatori veg = \/Ea)o ise elektron-fonon etkiggm sabitidir.

Denklem (1.15) varyasyon yontemi ile ¢cozllebilimryasyon parametresi ve ciftlenim
sabitinin hangi dgerleri icin sistemin metalik ve hangi grleri icin de yalitkan 6zellik
gosterecgi Chatterjee ve grubu tarafindan ¢amistir (Chatterjee and Sil 1995,
Chatterjee and Mukhopadhyay 2001).

Denk.(1.15)'deki Hamiltoniyen igin iki boyutlu sesnleri tasvir edebilmesi once

Holstein-Hubbard (HH) Hamiltonyeninin iki boyutlusgemler icin yazilmasi ve en
azindan @} = ] + & coska) seklindeki fonon dispersiyon Bantisinin ele alinmasi

gerektgini disunuliyor. Bu durumda varyasyon yontemi kullanara&ryasyon
parametresi ve ciftlenim sabitinin hangi gdderi icin sistemin metalik ve hangi
degerleri icin de yalitkan 6zellik gosteregei arastirilacak. Bulunan sonuglar manyetik
alana bali metal-yalitkan gegleri sonugclari ile kaslastirilacaktir (Bockstedte and
Fisher 1993).

Bu tez camasinin ikinci bélumunde ideal iyonik bir kristallareket eden yayair
elektronun kristaldeki iyonlarla Coulomb etkieesi sonucu kristal 6érgide meydana
gelen 0orgu bozukiundan dgan polarizasyon potansiyelindeki Hamiltoniyeni
thretilmistir.  Ikinci  bolimdeki Hamiltoniyen elde edilirken ilk o&c klasik
elektrodinamgin temel denklemlerinden yola c¢ikarak elde edilemntitoniyen,
kanonik donguimler yardimiyla operatorler cinsinden ifade editmi Uygun deisken
degistirmeler ile elde edilen Hamiltoniyen boyutsuz fatayazilmgtir. Bu ¢alsmanin
Uclincii bolimii polaron probleminin bir uygulamasiogturmaktadir. Ug alt bolimden
olusan Uguncu boélimun ilk alt béliminde ikinci bolimedéde edilen Frohlich
Hamiltoniyenine ek bir terim olarak bir Gaussiyemtgnmsiyel terimi eklenerek
Hamiltoniyen yeniden dizenlengtir. ikinci alt bolumde Rayleih-Schrodinger
Pertiirbasyon Teorisi, Feynman-Haken Mategrali Metodu ve Lee-Low-Pines-
Huybrechts Metodu kullanilarak polaronik etkinireldronun taban durumu enerjisine
etkisi tartsiimistir. Dérdinca bolimde, N boyutta elde edilen patécatkiler N = 2 ve

N = 3 6zel durumlari igin analitik olarak elde edigtir. N = 2 ve N = 3 dzel durumlari



icin polaronik etkininV, potansiyeline, R polaron yarigcapina ae ciftlenim sabitine

gore dgisimi grafiklerle belirtiimis olup kasilastiriimistir. Altinci bolim olan sonug
béliminde de bu agarmalardan ¢ikan sonuglar 6zetle sunujtau



2. FROHLICH HAM ILTONIYENI

Bu bdlimde, iyonik bir kristaldeki bir elektron w@a &lik eden polarizasyon alani igin

Hamiltoniyeni tiretmesi verilecektir. Elektronurrgd Gzerindeki etkisini polarizasyon

(P(F)) olarak tanimlayabiliriz. Fréhlich, toplam polari;;@nu(ﬁop(F)), optik (|50p(F))

ve infrared(P, (F ))polarizasyonlarin lineer bir kombinasyonu olarakishmitiir.

P, () = P (F) + P.(F) (2.1)

Polarizasyon, Basit Harmonik Hareket (B.H.H.) demkini sglamaktadir.ilk olarak,

elektronun yoklgunda, orguyl g6z onunde bulundurgaea Bu durumda B.H.H.

denklemleri;
R () + iR, (1) =0 (2:2)
P, (") + @ P, (F) =0 (2.3)

olur. Buradaw, ve w

% infrared ve optik bolge frekanslaridir. Yavelektron igin

B =0 olacaindan;

OxP(F)=0 (2.4)
asikardir. Elektronun vargiinda ise B.H.H. denklemlegu sekildedir;

D(F,F,) (2.5)

D(F,F,) (2.6)



Buraday ve ', limit durumlarinin géz éniinde bulundurugdutamsayilardir.D ise

elektriksel yerdgistirme olup, aagidaki baintilari s&lamaktadir.

OxD=0 (2.7)

B=-0_—% (2.8)
IF =y

0.D = 47d(F - 1,) (2.9)

Klasik elektrodinamiin genel denklemlerinded = E+472 ve D =&(w)E 'yi goz

onunde bulunduralim. Buradan;

P :i(l—ijﬁ (5.10)

i\ £(w)

Bagintisi elde edilir. Statik alan limitinde denklem (2.10
p= %(1—1}3 2.11)

olur. Burada &, statik dielektrik sabitidir. Yuksek frekans limit dwnunda

(W >> W, >> ) F?)p ayni statik dgere sahip olur.
.1 1)~
3 —E(l EJD (2.12)

Burada ¢, yuksek frekans dielektrik sabitidir. Statik ve yuksek #mek limit

durumlarini birlgtirecek olursak;

p =1 (i_ljﬁ (2.13)

1C



sonucuna ufariz. I5op ve P, denklem (2.5) ve (2.6) ‘da yerlerine konacak olursa

(P, =0.R, =0)
%:%{%-%J (2.14)
% - 2’5;(1_%] (2.15)

2o 1 52 (= P2 ()| dif
mr, +§VJ[P" (F) - af Py (r)] ar (2.16)

P2 () - u?,P2 (r)] dr

+[B(r.L)[B, (1) + B, ()] or

|

Burada T, P (F) ve é,p(r) karl gelen konjuge momentumlarin gengiléimis

koordinatlaridir,| mf, = a—L JP.(F) = ;aL ,y’ﬁ’op (F) = ;aL
ory oP, (F) 0P, (7)
Hamiltoniyenisu sekilde tanimlanir:
H=>pg-L (2.17)
d

Burada g ve p genellgtiriimis koordinat (r;,lfi’r,lép) ve momentumdur

(mr ,u?r,yap). Toplam gareti, alan dgiskenleri tzerinden integrali ifade etmektedir.

11



H——m +2 yj (r)wﬁﬁf(r)]dr
+§yj[|5op(r) +af P2 (F )] dr (2.18)

~[B(.7,)[B, (1) + By()] o

Denklem (2.18);r =r, noktasmda,f):—D%'den dolayr tanimsizdir. Yaya
r-r,

elektron icin P terimi g6z ardi edilir.of, >>af oldugundan P; << P? dir. Bunu

op
denklem (2.5) ve (2.6)'dan gormek mumkindir. Sonucaklgolarizasyon alaninin
optik kismi, sistemin dinaine bir katkisi olmayaga icin, sabit olarak kabul
edilebilir. Bu kisim denklem (2.18)’den cikargthda, yava elektronun iyonik orgu ile

H —Emrd y[PZ(r)+w2P(r)] dr - [ D(F,F,)P(T) dF (2.19)

BuradaP, (F )yerine P(F) ve «, yerine dea kullanilimstir ve bundan sonra da béyle

kullanilacaktir. Birinci terim elektronun Hamiltoniyenikinci terim boyuna optik

fononun Hamiltoniyeni, Gglncl terim ise elektron-fondkilegme Hamiltoniyeni olup,

- D(r,F,)P(F) terimi etkilgme enerji ygunlugunu ifade etmektedir.

Problemi kuantum mekaniksel acidan incelemeden B(ie ve |5(F)’nin lineer

kombinasyonundan ajmus, yeni bir alan dgiskeni (B) tanimlamak kullagli

olacaktir.
Y2 .
B(r):(lz’—‘;) [ﬁ(r)+;—)ﬁ(r)} (2.20)
y2 .
B*(F) :(‘2’—;’) {ﬁ(r)—c'—d ﬁ(r)} (2.21)

12



Buradan;

-

. n Vors .

P(*)=(2—J [6(7)+B()] 2.22)
yw

= na\'’ I =

B(F) :(—J i[6*7)-B()] (2.23)
2y

elde edilir. Denklem (2.22) ve (2.23)'U denklem1@).da yerine koyarak, sistemin
Hamiltoniyenini yeniden diizenleyebilirizlk olarak denklem (2.19)'un ikinci terimini
g0z 6nine alalim.

AP0+ B 0] o = neof 8 ()B(Yar (2.24)

Denklem (2.19)'un (ciincii terimini gdz oniine alalifix P(F) =0 oldugundan,

P() =-0&, olarak d§iinebiliriz. Dolayistyla;

B} . 1= € = .
- [B(r.F,)P()d —Ejm|r_rd|mq>p(r)dr
__i_~ = e . 2 € .
= 4n_J'D(¢p(r)D|F_Fd|Jdr LN |F_Fd|dr 2.25)
__i_ . e - N2 ~
=-2 _J.CDp(r)D|F_Fdes o, Mo |F_Fd|dr

Diverjans teoreminden dolay! ilk termjcb (F)0——ds sekline dongmustir.

i —rd|
ds - o igin polarizasyon sifir olagendan sonug S|f|rd|rD2L:4ﬂJ(F—Fd)

—jf)(r,rd)ﬁ(r)dr = ed(F,) (2.26)

13



Denklem (2.24) ve (2.26)'y1, denklem (2.19)'daiperkoyalim.
H :%mr*; +hc0f B (F)B(F)dF +e(F,) (2.27)

B(F)'yi L®=V' seklinde normalize edilngidiizlem dalga formunda acigsinda

s Lo o
B(F) = V';bq' q,exp(lq.r) (2.28)
ot /=) — 1 +q' H 1

B (r)—Vqu,—,exp(—lq.r) (2.29)

1

Buradaq :%ni,r\ =0+1+2,... Bu durumda denklem (2.27) ile verilen Hamiltoniyen

su hale gelir:
P/  hw en Va1
=— + 7% (blb, +b b} |+ 47 —|bje™% " —p €9 2.30
2m 2 q’(CICI qq) {2/16(}\/'} ;qr[q q ] ( )

Buradab,(b; ) fononun yok etme (yaratma) operatéridir. Denk{@rB80)'da birinci

terim elektronun kinetik enerjisi(%mr‘j), ikinci terim o6rgl alan enerjisi

@ v [ﬁz(r) + afﬁz(r)] dFj ve son terim de etkijene enerjisi(- [ (7, F,)P(F)dF ) dir.

Denklem (2.30) ile verilen Hamiltoniyen, klasik bjapiya sahip(p,)P) ve (r,,P,)

konjuge dgiskenleri arasinda uygun sira gigirme baintilar uygulanarak, bu

denklemi kuantize etmek mumkudnddr.

14



h2 + +
Hop == Z—DZ —hwz (b b +b b
(2.31)

+4n{

J ZZ "' [b+ _Iq rd b elq rd]

q

2N’

Burada r,,P,,b, ve b; kuantum operatorleridir ve sagidaki sira dgistirme

bagintilarini sglarlar.

lr., J] indj (2.32)

lby.b|= & (2.33)

Son olarak boyutsuz dalga vektori u’'yu tanimlagal

2,2 2
n*u - heou _(mej (2.34)
2m 7
12
(= (Lj u=+ (2.35)
2mw r,

Denklem (2.35)'ten de anjdacasi gibi, boyutsuz dalga vektort “u” ters uzaklk ralla

tanimlanir. Bu durumda Fréhlich Hamiltoniyenininyiitsuz formu gagidaki gibidir.

H P
H=_% :—Dr2+2b+b +|(4mj Z [b+ ar 'q'r] (2.36)
how
Buradar =T7,.u boyutsuz elektron koordinatg = a boyutsuz fonon dalga vektoru,
u

V =V'u® kristalin boyutsuz hacmi ver ise Frohlich ciftlenim sabitidir veu sekilde

tanimlanir:

azznezuzl(i_ljg 1(e2j 1 (2.37)

& hew 2 how

©

15



-t 1

Burada ve r, zayif etkilgim (weak-coupling) polaron yaricapini

o

o | =

1
£‘00

gostermektedir.
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3. GAUSIYEN KUANTUM NOKTASINDA POLARON iK ETK ILER

3.1 Model

N boyutlu V' Gaussiyen potansiyelinde hareket eden Bloch kiitlesolan bir

elektronun «, frekansli boyuna optik (LO) fononlarla etkifeesi sonucu okan

sistemin Hamiltoniyenigagidaki gibidir:

2

H =P +V'(r')+hw02b;bq. +Z(E%‘e“q‘fb; + h.c.) 3.1)
q q

N

Denklem (3.1)'de Frohlich Hamilyoniyeni’n‘e'(r') terimi eklendi. Denklem (6.1)'deki
butin vektorler N-boyutludur.i elektronun N-boyutlu konum vektorup lineer

momentum operatbr[b; (bq.) dalga vektorig ve frekansia, olan boyuna optik bir
fonon icin yaratma (yok etme) operatérﬁd‘ elektron-fonon etkilgme katsayisidir.

V'(F') tuzaklama potansiyeli olup Gaussiyen bir potaglsilgstinildiztinden gagidaki

gibi olacaktir:
V()= Ve (3.2)

Bu kisimda Feynman birimlerinde hesaplamalar yapKar. Enerji ol¢éi 7na,,

1/2
uzunluk ol¢gi zayif-etkilsme polaron yarigapi olan, :( h J ve dalga vektorii
m

0

olgesi q, :ri dir. Bu, A=m=ca, = Ie esdeserdir. Bu Ol¢eklendirmeler Denklem

0

(3.1)’e uygulandiktan sonrgagidaki gibi bir boyutsuz Hamiltoniyen elde ediledekt

I

1
1
I\J|-ON

Ve 3 b, + Y (£,67 ! +he) (3.3)
q a

17



Burada butin terimler boyutsuzdur:

H=H_r=l g=
haw, ro

- " ~ - E.
a p= vao = V_, R= R ve &, =——. Elektron-fonon
Qo nd, had, o hay

etkilesme katsayisgu sekilde tanimlanir:

|<‘q|2={r(N2)2 o i }a (3.4)

Burada N sistemin boyutuy, N-boyutlu kristalin boyutsuz hacml, tuzaklama

potansiyelinin derinfi, R potansiyelin gesligi ve a boyutsuz elektron-fonon
ciftlenim sabitidir. Denklem (3.4)'te N=2 ve N=3 gh¥leri icin sirasiyla iki ve u¢

boyutta elektron-fonon etkijene katsayilariggidaki gibi bulunur.

|fq|2:(*%”ja . N=2icin (3.5)
|5q|2:(%}r . N=3icin (3.6)

3.2 Formulasyon
3.2.1 Rayleih-Schrodinger Perttrbasyon Teorisi (RSPT)

Tuzaklama potansiyelinin parabolik potansiyele Kiga yeterince kuigik olgu
kabulinden yola ¢ikarak problem parabolik potarisaré bir pertirbasyoneklinde
distndlebilir. Bu, kiguk r dgeri icin uygun bir kabuldir. Kuantum noktasindaegeti
kicuk oldgundan yukaridaki pertiirbasyon kabull oldukca iyi ymklagim olarak
distndlebilir. Dolayisiyla Denklem (6.3) sagidaki gibi yeniden duzenlenebilir.

H = % -V, +Zb b, A{ GRre v, e —1)}+2(qu'iq'rbg+h.c.)(3.7)
q

I\JIH

18



Denklem (3.7)de terim ekleme c¢ikarma yapiligy’ =V,/R* alinms ve A

pertirbasyon katsayisi eklertii. A =0 durumu parabolik kuantum noktasina (PQD)
ve A =1 Gaussiyen kuantum noktasina (GQD) skdc gelir. Pertlirbe edilmemi
problem, Schrddinger denkleminigar.

) ] L1 + ]
Haly) ()%, ] = Bl (1)) = (% MG RPN qu[q’[j](f 9]
q

{ar g

(3.8)

Buradam[j](F), pertirbe olmayan elektronik dalga fonksiyonu adggzidaki gibidir.

=l

l

q)[i](r) =@ s (F)
N/2

‘ T e

- NI2Zoiitiattin & |
mie2 IR

(3.9)

Epps CD[].](F) pertirbe olmayan elektronik dalga fonksiyonunasik&rgelen elektronik

enerji olup aagidaki gibi verilir:
— | . . . N~
SRS NN B P PRl PR Y +E w, —V, (3.10)

W, ise serbest fonon Hamiltoniyeninin 6z fonksiyotuwpossagidaki sekilde yazilir.

‘th>5|[n]>: H‘nq> (3.11)

q
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W, ise serbest fonon Hamiltoniyenine kagelen enerji ise
Em =N, 3.12)
q

Seklindedir. Buradan,, § durumundaki fononlarin sayisidir. Bu problemdéesisn

taban durumu ile ilgilenilege icin pertiirbe olmayan dalga fonksiyonu ve enegjeri

NG 1/2 _%5”2
cDO(r)_[ﬂle} e (3-13)
(W) =0 =[]0, (3.14)

a

Seklinde alinacaktir. Burada,;

bs|04) =0, | (3.15)
N

E, = (3) -V, (3.16)

£ =0 (3.17)

dir. Perturbe olmayan tam ¢ozilebilt, Hamiltoniyeninin pertirbasyonu iki terimden

olusur.
H =H,+H, (3.18)
Burada,
H, = -2 Zapr2 +y ( R —1) 3.19
LT TAS @GV (3.19)
ve

20



H, =Y (6,679b; +hc) (3.20)

q

H, terimi ¢ok buyuk olmagundan H,'in birinci mertebe perturbasyo Kkatkisi
alinacaktir. Bgka bir deysle H,’in katkisini pertiirbe olmayan parabolik potansiyel
frekansini birinci mertebe pertirbasyona gore yemidormalize edilecektir. Bundan

dolay! H, asagidaki gibi yeniden yazilacaktir.

B 24, 1 2a)'? 2
=V N—Z_Rz_ ~ N
(N-2)(@, +-1.)2

2R?

Gaussiyen kuantum nokta problesimdi asagidaki gibi tanimlanacak etkin parabolik

kuantum nokta problemine dasiiyor.

~ pz
H=H; +H2:7+

N[~

air? =V, +> bib, +H, (3.22)
q

Burada,

1/2

RAMC N P (3.23)

dir. Birinci-mertebe pertiirbasyonud ;" ’e katkisi, H, den dolayi sifirdir. Elektron-

fonon etkilgmesi fonon yaratma (yok etme) operatérine goéreefir@digundan bu

terim ikinci mertebe pertirbasyon olarak katkisnataktir. H,’den gelen ikinci-

mertebe pertiirbasyon dizeltmédi ., asagidaki gibi yazilabilir.
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2

(0 [([nlIS, (e ;) [o]) )

2
=1 = (3.24)
[%] Eciiol ~ Eqipt)
Fonon durumlari Gzerinden alinin toplam sonucunda,
(gl | @)
AEZ ., = (3.25)
T Ey-E+l
elde edilir.
1 ® ~(Em—Eo+1)t
————— = et 3.26
E,-E,+1 Jo (3.26)

—iq.(r—r')
e _ Vy 1
Z _|:2N—1n(N—1)/2r(N_1)LF_F-‘ (3.27)

1 - ‘A(XZJ“X'Z)“Z”P ef A (x+x')2tanh +(x—x')2coth
%

(3.26), (3.27), (3.28) denklemleri kullanilaralenklem (3.25) ggidaki forma

donisir.

e e

Toplam elektron enerjisinin ya dagsa bir degisle polaron self-enerjisinin polaronik

diuzeltmesi, (3.29) ile verilen ifadeden= 0 durumundaki enerjinin ¢ikariimasiyla elde

edilir;
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=z

zZ|N

an }{F(

DENS, =[ES, (2)-ES, (a=o)]=—[2 T

2_ ﬂ{ r{;"(ﬁ);)} (3.30)

Parabolik nokta ile uyumlu bir etkin uzunluk

I :[%]_1/2 (331)

sekilinde tanimlanirsa; (3.30) denkleguoisekilde yazilr:

e (2L

(i) Zayif-etkilesme limiti (Week Coupling):

Bu limitte, V, kiguk ve tuzaklama potansiyelinin ggiiii R ise blyuktur. Dolayisiyla

&, Ve «,'In her ikisi de sifira gider ve sonug olarbk- « dur. (3.32) denklemi, bu

AEpgr = -(a—fJ{%Nﬁﬂ (3.33)

N=2 ve N=3 icin (3.33) denklemiagidaki dezerleri alir:

AE2DMC = -”—2” (3.34)
AESRY® = —qa (3)3

(3.34) ve (3.35) sonuclari, zayif-etkitee rejiminde, bulk polaron limit gerleridir.
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(ii) Guclu-etkilesme limiti (Strong Coupling):

Guglu-etkilsme durumunday, buyik ve R kiguk oldtundani? kugtk olur. Polaron

self-enerjisi;

AENCS = _(gj{r(;)}} (3.36)
2) Ty

N=2 ve N=3 i¢in (3.36) denklemgasidaki gibi olur:

AERS = —(#J(%) (3.37)
w55

Bu sonuglar yeni sonuclar olup, daha onceki baauglarla kiyaslanamaz. Tuzaklama
potansiyelinin kapsagh biitin alan i¢in sonuglar nimerik olarak alinasaBo6lim 4'te
namerik sonuclar tagulacaktir.

3.2.2 Feynman-Haken Yolntegrali Metodu (FHPIM)

Bu bélimde denklem (3.3)'in taban durumu ile ilgilecektir. Hesaplamanin detayina

giriimeden sonuclar verilecektir. Harmonik salingaklasimi calsildigr icin etkin

potansiyel gagidaki gibi olacaktir.
Vy (F)==atr

(3.39)

Feynman-Haken varyasyonel enerjigag@adaki ifadeyi verir.
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e =0 (2- A= 2% ("f J[ )

s [l @40

Polaronik diizeltme terimhE,, asagidaki gibi olur.

AEY = 10 (a) -2 (0 =0)= (‘Z’Q{ (())}[ : (i);)} (341

Polaronik diizeltme terimi ile ilgili nimerik sonaglbdlim ....’de targilacaktir.

zmz

3.2.3 Lee-Low-Pines-Huybrechts (LLPH) Metodu

Bir dnceki bolimde bdanma parametresinin bitingde aralg icin ¢ozimler veren
Feynman-Haken yol integrali metodunun sonuclarildierBu metot sadece taban
durumuna uygulanabilir olup uyarilgndurumlar igin iyi bir metot daldir. Ayrica bu
metot polaronda fonon sayisi, polaron bulygkll polarizasyon potansiyeli gibi
bayukltklerin hesaplanmasinda ¢ok kulkinbir metot dgildir. Bundan dolay! bu
b6limde butun ciftlenim deerleri igin sonug veren bir varyasyon metodu olae-L
Low-Pines-Huybrechts (LLPH) tekgii tartisilacaktir. LLPH metodundasasidaki iki
Uniter dongim kullanilacaktir(Leet al. 1953).

U,=e* = ex;{— ia) (q.r)bgbq} (3.42)
ve

U,=e® = ex;{Z(fqbg - b, )} (3.43)

a

Burada a ve f, varyasyonel parametrelerdir. Bunlar daha sonran eghektronik

Hamiltoniyeni elede etmek icin sifir-fonon durumumggulanacaktir. Bu durum,

deneme varyasyonel dalga fonksiyonunu secmsyeserdir.
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) =l “RAHR TR ) ) (3.44)

Burada |0) pertiirbe olmayan sifir-fonon durumu ve(F) ise elektronik dalga

fonksiyonu olup daha sonra secilecektir. Eneffji= (W|H|W) ile veriliyor. (3.44)

denklemi; a=1 alinirsa LLP metoduna =0 alindginda ise Landau-Peker metoduna
indirgenir. Sinirlant (0,1) olana bir varyasyon parametresi olarak uygulanaia
cgiftlenim parametresi uzayinin butini icin iyi bémimlama elde edilebilir. Eneru

sekilde yazilabilir:

E = (W[H|W) = (o(F)|(0]H| 0| o (F)) (3.45)

Buradal-:| asagidaki gibidir.

H =U,*HU U, =U,*HU, (3.46)

Bir dizi hesaplama sonunda elde edilir.

In
I
N |'°:J

v 1 S Yo 1)

q

+a—222qq(bc_;r + fq* )(bg, + f(_;, qu + fq )(bq' + fq-)"'Z(fqe_(l_a)q'r (b(_;r + fq*)"' h.C.)
a.d

q
(3.47)
Efektif elektronik Hamiltoniyeni sifir-fonon duruma uygulandiinda gagidaki gibi

olur:

~ 2 , , 2 1/2 2 2
HS :(0|H|o>:'°7—v0e'r /2R +%[Zq\qu} +Z(1—a|6.<j+a2q
q q

oS fee o onl
q

J\ t] (3.48)
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LLPH varyasyonel enerji isgu sekildedir:

Elon =(®[HS @) =

1 —2 —r2 [2R? = = a2q2 2
S(@[0%]®) ~Vo(le™ 2| 0) + 37| 1- ad (@[ pl®) + = | |
q

a2 , 1/2 N
*7{2 af| } + 3 [e (@l o)ty +cc]
4 g

(3.49)

E py 'NIN fg 'ye gore minimize edilmesi sonucu

fg =~ el — (3.50)

<, aq
1-a(@[p/®)q+

elde edilir. Buradgo, asagidaki gibidir.

Py = (@7 | ) (3.51)
Simetrik bir kuantum noktasi icin mantikli bir yagim olan gagidakisart kasulsun.

- 2
24t =0 -42)

Simetrik nokta igin ayrical®|p|®)=0 dir. Bdylece (3.50) ve (3.51) denklemleri
asagidaki sekle indirgenir:

f,=- ‘tﬂfzzz 3)5
1+
1 & 1o
ELien :E(<D|r)2|cb>—V0<CD|e'r2’2R2|CD>+Z 1“+ - (3.54)
q
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LLPH metodu kapsaminda polaron probleminigedibazi niceliklerin ele alinmasinda
fayda vardir.

Polaron etrafindaki fonon bulutundaki fonon sayusgekilde tanimlanir:

Npo = (P[> byby|W) (3.55)

Yapilan bir dizi hesaplamalar sonucunda N-boyuiteoh sayisi,

2
Npp =27 2;|2 (3.56)
q

olarak bulunur.

Polaron yaricapisagidaki gibi bulunabilir.
Ry =(W[r|¥) (3.57)

Polarizasyon potansiyeli isgagidaki gibi g6z dniine alinacak:

Voo ()= (WMF -7 ) W) (3.58)
Burada;
V(i) = ‘éZ(fqe“"""bg +he) (3.59)

q

Yapilan slemler sonucunda;

2 2
—ev,, (r)= —22% codqr) (3.60)
a1+
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elde edilir. Henlz elektronik fonksiyon tanimlamatmi Burada, temel durumda, N-
boyutta, harmonik salinici yaklaninda se(;ilenCD(F) elektronik fonksiyonu ile

ilgilenilecek.
5N 1/2 52
|CDGS> :[TINIZJ € 12 (3.61)

Burada J varyasyonel parametresidir. Elektronik dalga faydesu denklem
(3.61)'deki gibi tanimlandiktan sonra bu dalga feigknu denklem (3.51)'de yerine
yazilirsap, asagidaki gibi bulunur.

_(l_a)z 9
p=e 42)

Taban durumu enerjisi

N 21V g (s
ENC, :E—v{u%} _Tﬂ(ﬁf) (1+ &)e erfe(t) (3.63)

seklindedir. Burada yeni bir varyasyonel parametydgnimlanmgtir. t parametresa

parametresinin yerine tanimlargtm. Buradat :(1—a)a/6 dir. Diger nicelikler ise

sOyledir:
ND a (NT J' d _(1_:5)2(] ( )
N, = q 3.64
pol ,LLPH o ﬂ (1+ azzqz )2
ritt) 1
R:)\I(ELLPH - r(lz, )3 (3.65)
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N-1 _(1-a)’q
e 20

- eVp,\tIJIID,LLPH =7 \/]_7_ r [g_ ] Jo dq [%—l} (1+ e )‘]';‘—1 (ql’) (366)
2

N=2 ve N=3 icin sayisal sonugclari bir sonraki bottensunulacaktir.
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4. SAYISAL SONUCLAR VE TARTI SMA

Bolum 3'te N-boyut icin sonuglar elde edigtii Bu 6rnekte N=2 ve N=3 boyutlari ile
ilgilenilecegi icin nimerik sonuglar N=2 ve N=3 icin kalastirilacaktir. N=2 ve N=3
degerleri icin RSPT’ne gore polaronun self-enerjigagadaki ifadelere indirgenir.

AEper F(i+l) o
_TRSPT_ /a{ré%] N=3 igin (4.1)
DEpgr _ r(i”) i

= /a{r&;ﬁ , N=2icin (4.2)

Ik olarak, V,'in V, =20 ve V, = 30 degerleri i¢cin N=2 ve N=3 boyutlu sistemlerde

RSPT'ne gore elde edilen sonuclar Gaussiyen potnge parabolik potansiyel igin

karsilastirildi. Sonuclagekil 4.1’de gosterildi.

-AE/o (Feynman units)

00 05 10 15 20 25
R (Feynman units)

Sekil 4.1 Feynman birimlerinde, polaron self-enémjis, tuzaklama Gaussiyen
potansiyelinin gesligine gore gratfii
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Sekil 4.1’den iki potansiyel icin elde edilen soralicin Olgulebilir bir fark
gozlenmektedir. Blyluk tuzaklama uzakliklan icinrgd@olik potansiyel icin polaronik
diuzeltmeler Gaussiyen potansiyel icin elde edilefederinden daha kicuktir. Bu fark

V,’'In artmasi ile daha belirginjegi gortlmektedir. Dger taraftan, Kugik tuzaklama

uzakliklari icin ilging sonuclar elde edildi. Kiugiikzaklama uzakliklarinda parabolik
potansiyel igin elde edilen polaronik dizeltmeelenin daha buyutk oldiu gozlendi.
Sekil 4.1 dikkatlice okundgunda kucuk tuzaklama uzakliklar icin parabolikgutiyel
ile Gaussiyen potansiyel arasindasalu polaronik diizeltme derleri arasindaki farkin
N=2 boyutta daha buyik olgu goruliyor. Bir Gaussiyen kuantum noktasi ile
parabolik kuantum noktasi arasindadegerlerindeki fark N=3 boyutta biraz daha
kicuk fakat N=2 boyutta olduk¢a buyuktir ve bunddolayr N=2 boyutta R
kiculdikge polaronik etkinin parabolik kuantum rasdt ile kagilastinldiginda
Gaussiyen kuantum noktasinda kucigdigozlenmektedir. Buradagu sonuca varilir:
Bir kuantum noktasi igin tuzaklama uzagkhin batin dgerleri icin parabolik

potansiyelin daha gergekgi olan Gaussiyen potalisigayif bir yaklgikligidir.

RSPT

-: Solid line (black) :V =30
4. Dashed line (blue) : V=20
) Dotted line (red) :V =10

-AE/o (Feynman units)

R (Feynman units)

Sekil 4.2 Feynman birimlerinde, polaron self-enémjis V, =10,2030 i¢in 2- ve 3-
boyutta, R’nin fonksiyonu olarak grfi
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Sekil 4.2’de RSPT'ne gore taban durumu enerjilepo&aronik dizeltmelerin katkisinin
N=2 ve N=3 boyutlarinin ikisi i¢inV,, Gaussiyen potansiyel derigihin R,
potansiyelin erimine gore fonksiyonu olarak hesagiaPotansiyel derirginin artsina
bagli olarak polaronik etkilerin arggi gozlendi.Sekil 4.2’deki N=2 ve N=3 boyutlar
icin elde edilen griler kasilastinldiginda her iki boyut igin polaronik duizeltme
davranginin benzerlik gosterdi ancak polaronik etkinin iki boyutta ¢cok daha giicl
oldugu gorulmektedir. Bu sonu¢ genel kabul olan “boyi¢idmesine karlik polaronik

etki artar” ile uyumludur.

Simdi U¢ farkli metotta elde edilen sonuclar skastirilacaktir. Feynman-Haken yol
integrali sonuclari icin denklem (3.40)’dakiicin A=1 olarak alinmasi gerekir. N=2 ve

N=3 boyutlari icin Feynman-Haken taban durumu éeergirasiyla gagidaki gibidir.

2
EZD—L Vo _[(am r,U2 +1 (4.3)
2u )T\ + 5

_ 3 V, am\ Ty +1
Egg - 2 > 2 3/2 _(2_] r 2 1 (44)
T T T (‘u ))

2R?

Buraday® =1/ w dir.

LLPH metodunda taban durumu enerjileri N=2 ve Na$uilari icin gagidaki gibidir.

1 V 2
i =50 )5 (L el P
2R?5?
3 V 2
it :252 B 1+ 1O 312 ‘0'(1+ d)et erfc(t) .6

2R25?
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Yukaridaki ifadeler, taban durumu enerjisinin Usglanma seviyeleri icind ve t
varyasyonel parametrelerine goére nimerik olarakimigze edilirler. V, = 0 bulk
polaron sonuglarini verir. (4.5) ve (4.6)'deeO alinip bulunan sonuglar varyasyon
parametrelerine gore minimize edildikten sonra eldgen sonuglar (4.5) ve (4.6)'dan

cikartilarak polaronik diizeltmeler elde edilir.

0,084 Solid line (Red) : RSPT
N Dashed line (Blue) : FHPIM
H‘“x-.x_ﬁ_ﬁ[)orlecl line (Black) : LLPH
0,06 R
~ WOt 2D gy
= e E=003 0 T
z ~ 0
I I —
= 3D, a=0.03
7 W= (g T
— f \& 2D. =001
0,02- u__“_/__ — .‘..::_:.;:_—7—‘_/;_#_:}__:
._.;._'_.'_1.'_:.:.':_5..-.;:._ — |
1,0 1.5 2,0 2,5

R (Feynman units)

Sekil 4.3 Feynman birimlerinde iki ve U¢ boyutlu Gaiyen kuantum noktalarinda,
polaron self-enerjisinin V, = 10 ve a = 001,002,003 icin, R’nin
fonksiyonu olarak gragi

Sekil 4.3'de, iki ve U¢ boyutlu kuantum noktalaringayif giftlenim aralginda polaron
self-enerjisinin R’nin fonksiyonu olarak verilgtir. Her ¢ metodun sonuglarindan
goruliyor ki R azald@inda polaronik etki artmakta ve beklenfdgibi o elektron-fonon
ciftlenim sabitinin aryiyla polaron self-enerjisi artmaktadir. g@r taraftan potansiyel
erimi yeterince blyudiiinde polaron self-enerjisigasi R'ye gbre dgismeyen sabit
deger almaktadir ki bu da bulk polaron limitindeki smtur. Daha 6nce vurgulargl
gibi sekil 4.3'te de polaronik etkinin iki boyut, ¢ bayakinden ¢ok daha guglidir. Bu
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sonuglar beklenen sonuglardl. Fakat bundan sonmgulanacak sonuclar daha
onemlidir. Orngin, grafikten de gorildiii gibi RSPT en diilk sonuglari veriyor.
LLPH sonuglari beklenen derinden c¢ok daha buyidk sonuglar veriyor. FHPIM
sonuglari ise RSPT sonuglari ile LLPH sonuglarserda ancak RSPT sonuglarina daha
yakin degerler vermektedir. Parabolik potansiyel durumundsufzgiftienim limitinde
her Gi¢c metodun yakj& ayni enerji dgerleri verdgi ¢ok iyi bilinmektedir. a 'nin ¢ok
kicuk deerleri icin her U¢ metotta elde edilen enerjgeideri arasindaki fark yeterince
belirgin desil. Fakat a'nin yeterince buylik deerleri igin her ¢ metottaki enerji
degerleri arasindaki fark ihmal edilmeyecek kadar Wdgiti o ile ilgili bu gercek bir

sonrakisekilde deinilecektir.

Solid line (Blue): FHPIM
5] Dashed line (Black): LLPH
_— -\-H--\-\""—\. -‘\ITI:I:]- D
iz gy
S 44 ~ B
& T
§ [~elogm——
: : g
2- - -._\:'_-._-‘-___—_'-—‘21‘,‘__‘—'-——"—-—-—'
ez D=1 |
el
1 — ey r T
0 ,5 1 ,O 1 :5 2'0

R (Feynman units)

Sekil 4.4 Feynman birimlerinde, 2- ve 3-boyutta=1, a =2 ve V, = 10igin, polaron
self-enerjisinin R’ye gore grafi

Sekil 4.4°'de iki ve Ug¢ boyutlu kuantum noktalaringorta seviye ciftlenim aragdinda
Feynman-Haken enerji gerleri LLPH enerji dgerleri ile kasilastiriimistir. Beklendgi
gibi Feynman-Haken enerji gerlerinin LLPH enerji dgerlerinden daha bulyik oldu

gorulmektedir. Fakat iki metotta elde edilen endggerleri arasindaki fark bir énceki
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paragrafta aciklanan nedenden dolayi cok daha biryikdc boyutlu durum ver 'nin
kucuk deerli durumlari icin enerji deerleri arasindaki fark biraz daha kiiguktiki
boyuttaki polaronik etkilerin G¢ boyuttakinden dalggicli old@gunu buradan da
gorulebilmektedir. Bitiin durumlarda biylk Rzdderi icin polaron self-enerjisir 'ya
bagli olarak bazi asimptotik gerlere gitmektedir. Bu asimptotik gerler bulk polaron

limitidirler.

264
B :

20+

154 Solid line - FHPIM
Dashed line: LLPH

-AE (Feynman units)

1.0 1,5 2.0 2.5
R (Feynman umis)

Sekil 4.5 Feynman birimlerinde, 2- ve 3-boyut@a=7 ve V, = 10 icin polaron self-
enerjisinin R’ye gore gradi

Sekil 4.5'de FHPIM ve LLPH metotlarindan elde edilgiigli giftlenim sonuglarinin
grafikleri ¢izildi. a =7 icin sonuglar gosterildi. Bu grafikte LLPH sonugfan basl
dogrulugu daha iyidir. Buradan yola c¢ikarak LLPH metodu esad bazi ciftlenim

araliklar icin dgil batin ciftlenim araliklari icin iyi bir metot Bsi olymaktadir.
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Solid line (Black) : FHPIM
Dashed line (Blue) : LLPH

3,01

-AE (Feynman units)

05 10 15 20 25
R (Feynman units)

Sekil 4.6 Feynman birimlerinde, 2- ve 3-boyutlu kttan noktalarindaa =1 ve V,’'in
uc farkl degeri icin polaron self-enerjisinin R’ye gore grgfi

Sekil 4.6'da a =1 gibi bir sabita degeri i¢in V,"in farkl degerlerinde her ¢ metotta

elde edilen sonuclar kalastirilacaktir. Iki boyutta LLPH metodunun, t¢ boyuta goére
daha iyi sonuglar vergini ve dgrulugun artan R dgeriyle orantili oldgu
gorulmektedir. Bu, her ne kadar LLPH metodununZzsnan dg@ru sonuglar vereg@mi

gostermese de, avantagkadigini gostermektedir.

Bu asamadan sonra LLPH metodunu kullanarak sisteminad&tmksiyonuna gore
ortalamasi alinan bazi gdir polaronik oOzellikler ile ilgili sonuglar elde ietektir.
Bolim 3.2.3'de LLPH metoduna goére polaron icindedio sayisi, polaron yarigcapl ve
polarizasyon potansiyeli i¢in bigcimsel ifadeler eleédilmiti. J ve t varyasyon
parametrelerinin dgerleri optimize edilerek fonon sayisi, polaron gap ve
polarizasyon potansiyeli icin numerik gleri belirlenmelidir. Simdi bu nidmerik

sonuglar tartulacaktir.
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0.204 LLPH 3D

0,164

= 012 N

0,08+

0,045

:"mf:a
(e

24

214 Te— o=

Sekil 4.7 Ug boyutta, farklia deserleri ve V, = 10 igin, fonon sayisinin R’ye gore
grafigi
a- zayif-etkilgme sinirinda fonon sayisi

b- orta seviyede-fonon sayisi
c- guclu-etkileme sinirindaki fonon sayisi

Sekil 4.7, fonon sayisiN, ‘In, R’nin fonksiyonu olarak davrapini géstermektedir.
Sekil 4.7.a’da U¢ boyutta zayif ciftlenim aghda N, ’'un R'ye bali degisimi

gosterilmektedir.Sekil 4.7.b’de orta seviye ciftlenim argi) sekil 4.7.c’de ise gugli

etkilesim durumu grafikleri gizildi. Her ¢ grafikte R'nimzalmasiylaN , polaron
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sayisinin artf goéralmektedir. Bu sonug¢ ayi, degeri igin tuzaklama potansiyelinin

eriminin azalmasi ile polaron bulutunagbhaolan fonon sayi artmaktadir. Ayrica kiguk
a degerleri icin fonon sayisinin R’ye gore yailla lineer oldgu gorilmektedir. Buna
karsin a degerindeki artgla birlikte R’nin azalmasina kghik fonon sayisindaki agiin
hizlandgl gorilmektedir. Burada sadece l¢ boyut durumu grafikler elde edildi
ancak iki boyutta durumun benzer ofduancak iki boyut ile G¢ boyut arasindaki tek

fark iki boyutta etkinin daha gucli glu olacaktir.

214

[3D] [LLPH]

R=1

21,21

21,04

20,84

’\w

20,64

20,44

20,2

Sekil 4.8 Ug boyutta, farkli R gerleri igin, fonon sayisiniN,'in fonksiyonu olarak
degisimi grafigi

Sekil 4.8'de fonon sayisini, 'in artisi ile arttg1, R’nin artsi ile azaldg gorulmekte.
Fonon sayisV,’a gore lineer oldgu grafikten okunabilirV, potansiyelinin deringi

arttikga polaron durumu dahasdilt enerjilerde gercek$grmektedir ki bu, kendi

kendini tuzaklama durumunu verir.
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o

Sekil 4.9 Farkh R dgerleri icin fonon sayisiniar 'nin fonksiyonu olarak dgsimi

Sekil 4.9'da R’nin U¢ dgeri icin N_, fonon sayisininga elektron-fonon ciftlenim

pol
sabitinin fonksiyonu olarak grdii cizildi. Burada da fonon sayisiniea’'nin aratan bir
fonksiyonu oldgu gorulmektedir. Kicikr degerlerinde grinin yaklasik lineer oldgu

gorulmektedir. Bu, en azindan kicls icin beklenen bir sonugtur. Buna kiabuytk

V, deserleriicin fonon sayise& 'nin hizli artan bir fonksiyon olmaktadir.

Sekil 4.10'da polaron buyukfi, R, 'un dogasinin R eriminin fonksiyonu olarak ug
boyutta calildi. Burada zayif, orta seviye ve glglu etkite bolgeleri icin R, 'un
davrangi incelendi. Sekil 4.10.a, @ = 001 ve a =002 icin R, 'un davrangini

gostermektedir. Polaron yaricapl, R'ninstarile artmakta vea ciftlenim sabitine
baglli gl zayif etkilgim bdlgesinde ihmal edilebilecek kadarsdktir. Sekil 4.10.b’'de
orta seviye etkilgm bolgesindea = 235 degerleri i¢inR,, 'un degisim incelenmitir.
Burada ilging bir sonugla ksfasildi. Kligik R dgerleri igin degisim yaklasik lineerdir.
Fakat a=2 ve a=3 deserleri icin R’nin artgiyla polaron buyukligindeki artg
lineerlikten ayrilarak artan bir grafik sergilemedtir. Ancak a =5 deseri i¢in polaron

yaricapl kucuk deerler almaktadir.a =5 icin gbzlenen bu farkhlik orta seviye
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durumundan ayrgi gostermektedir. Bu yluzdea =5 deseri gugli etkilgim bolgesine
ait olduzgu gorunumuind vermektediSekil 4.10.c’de gucli etkilene bolgesindeki
a =8,9,10 degerleri icin polaron yaricapinin grgficizildi. Buylk a degerleri icin
polaron yarigapinin daha kigik ofdugdrulmektedir.

Sekil 4.10 Ug boyutta, farkler deserleri igin, polaron yarigapinin R’ye gore ggafi

a. zayIf etkilgme, b. orta seviye etkiee, c. giicli etkilgme
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0,314

LLPH 3D

0,312
0,310+

0,308

0,304 4
0,302 4

0,300 -

0,298 4

Sekil 4.11 Farkli R dgerleri i¢in polaron yaricapini,’'a gore grafgi

Sekil 4.11'de R’nin birka¢ deeri icin, etkin polaron yaricapR , 'nin tuzaklama

potansiyelinin derinfii olan V,’a goére davrasi ¢alsildi.V, artikga polaron yaricapinin

monoton olarak kuculdiii gorilmektedir. Polaron yaricapindaki azalma yakla
lineerdir. Kliguk R dgeri icin azalma lineerlikten uzakiarak daha da hizhdir. Bu
anlgllabilir bir durumdur. Cunki ayni R deri icin tuzaklama potansiyeli
derinlsstikge, polaron potansiyelinin diplerine g dismektedir ve dolayisiyla da
taban durumu enerjisi azalmaktadir. Sonug olard&rpo yaricapi azalmaktadir. R’nin
kicuk deerlerinde, polaron yaricapinda hizli bir azalma aktadir. Bu, gugcli-

tuzaklama rejimidir.
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Sekil 4.12’de, R’nin birka¢ dg&eri igin, polaron buayuklginin a’ya baghlig
gosterilmektedir. @ 'nin kiguk deerlerinde, polaron yaricapi buyudktir. Ancak
buyudukce yaricap kiculmektedir. Bu davsangu sekilde aciklanabilir: Blyik
a degerlerinde polaron kendi kendini tuzaklayan lokalderumu igine girmekte ve

sonug olarak polaronun buylkii yeterince kuculmekte ve limit durumund,,

degeri bir 6rgli uzayinin buyukfiii civarinda olur. Bu limit durumunda polaron
Burada ulalan sonu¢ daha o6nce taan gucliu etkilgim durumundan farkh olup

lokalize durma kaulik olan sonugtur.

LLFH aD

i
Nt

0,454

0,404

o -
o
o
o

o

Sekil 4.12 Farkh R dgerleri icin, polaron yarigcapinia 'ya gore grafgi

Bir sonraki ¢ama, polarizasyon poyansiyeFreV(F)'nin, r’nin fonksiyonu olarak

davrangini incelemek olacaktiSekil 4.13, potansiyel derirgi V,'in birkac deeri igin,
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polarizasyon potansiyelinin r'ye gére ggfii gostermektedir. Tuzaklama potansiyeli

derinlsstikce, kiicUk r dgerlerinde, polarizasyon potansiyeli de derile

0,0
..-F/-_'——-

@

- LLPH

2,

Y

:‘:'

9 R=1
o=1

1 1 I
0 1 2 3 4

r (Feynman units)

Sekil 4.13V,"in farkl degerleri igin, polarizasyon potansiyelinin r'ye gayeafigi

Sekil 4.14’de ise yukaridaki durumu farkér degerleri igin gosteriimeye c¢ahimistir.

Yine, a arttikca polarizasyon potansiyelinin derigigi gérilmektedir.

e i e s,

-eV(r) (Feynman units)

3
LLPH R=1

-16 T T T
0 1 2 3 4

r (Feynman units)
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Sekil 4.14 a 'nin birka¢ dgeri icin, polarizasyon potansiyelinin r'ye gore fjga

-eV(r) (Feynman units)

104

A

444 #

-16

3D

LILPH

o

=

=

n

o 1 2 3 4
r (Feynman units)

Sekil 4.15 R’nin birkag¢ dgeri igin, polarizasyonunun r'ye gore gigfi
Son olarak,Sekil 4.15'de —eV(F) polarizasyon potansiyelinin davrami birkag R

degeri icin incelenmgtir. Burada, R arttikga polarizasyon potansiyelibeklendgi gibi
yeterince g olmaktadir.
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5. MATERYAL VE YONTEM

Bu tez camasinda genel olarak analitik yontem kullangtmni Ayrica bélim 3'deki
integral hesaplamalari ve bolum 4’teki grafik cilm icin bilgisayar programlarindan
faydalanilmgtir.
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6. SONUC

Bu calsmada Gaussyen potansiyeline sahip simetrik kuamtaktalarindaki boyuna
optik (LO) fononlarla etkilgen elektron problemi tagtidi. iki ve (ic boyutlu sistemler
icin problem incelendi. Rayleigh-Schrédinger pestsyon teorisi, LLPH metodu ve
Feynman-Haken path integral tefnikullanilarak sistemin taban durum enerjisi,
buradan yola cikarak da polaronun self-enerjisapksdi. Gaussiyen potansiyeli tam
¢cOzulebilir olmadgindan, ikinci-mertebe pertirbasyon hesaplamasi Idiapi
Potansiyelin geisinirlari igin Gaussiyen tuzaklama potansiyeliapatik potansiyele
gore gugclu polaronik etkiye sahiptir. Ancak R’nirugkik deerleri icin parabolik
potansiyel daha guicli bir planma vermektediriki ve ic boyutta da nitel davratar
benzerdir, ancak Gaussiyen potansiyeli ile parkbmtitansiyel arasindaki farkhlik iki
boyutta, U¢ boyuttakine gore daha fazladir. BiRUdezerleri icin parabolik potansiyel
yaklasimi zayif bir yaklaimadir. V, arttik¢ga polaronik erkinin gugli olgunu ve bu

etkinin iki boyutta, U¢ boyuttakine gore daha guoldugunu goruldd. Pertirbasyon
teorisi, LLPH metodu ve FHPIM ile elde githiz polaron self-enerji sonuglari
kargilastirldl. Zayif-etkilggme rejiminde, RSPT sonuglari en gigli polaronikiyetk
verdi ve LLPH metodu da en zayif etkiyi verdi. FlNP$onuclari ise gierlerine gore
ortalardaydi. Butin metotlar nitel olarak benzewrdaslar sergilediler: Polaronik
etkiler azalan R ile artmakta, artam ile artmakta ve bu astar iki boyutta, ¢
boyuttakine gére daha buyilk olmaktadir. Orta seveygucli-etkilgme rejiminde yine
FHPIM, LLPH metoduna gore daha iyi sonuglar verradkt Kolay olmasi nedeniyle
LLPH metodunu, polaron etrafindaki fonon sayismolaron yaricapini ve polarizasyon
potansiyelini bulmak icin kullanildi. Fonon sayisi,’nin artan dgerleri ile artmakta,

R'nin artan dgerleri ile azalmakta veV,'Iin artan dgerleri ile artmaktadir. Zayif

etkilesme alanindaN ,, 'deki azalma a'da lineerdir. N, 'ln V, ile davrangi da

pol
lineerdir. Polaron yarigapl ilging bir davrarmsergilemektedir. Zayif etkifene sinirinda
polaron yaricapi R ile lineer olarak artmaktadngak a 'dan b&imsiz gorinmektedir.

Orta seviye-etkilgne sinirinda,R ,, buyuk R dgerlerinde yukari dgru kiguk bir

pol ?
kivrim gostermektedir. Guclu-etkifimede polaron yaricapiy 'ya bagli olan bazi R

degerlerinde sabit olmaktadir. Polaronun yarigapiyjhin fonksiyonu olarak lineer bir
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sekilde azaldil gorildi. Bu azalma kiguk R gkxlerinde hizli olmaktadir. Polaron
yarigapi artarr degerleri ile azalmaktadir. Polaron yaricapi azatardeserleri ile gok
hizli bir sekilde artmaktadir. Polaron yarigap! tuzaklama m&gelinin gengligi ile
sinirlandiriimgtir. Polarizasyon potansiyelinisekli LLPH metodu kullanilarak tayin
edilmistir. Kuantum noktasinin merkezinde minimum bir yayisteriimektedir. Bu
minimum, artanV, ve a ve de azalan R ile deriglmektedir. Blyuk r dgerlerinde
polarizasyon potansiyeli, tuzaklama potansiyeligengligine ya da derinfiine bali
degildir. Butun bu davraslar, iki boyutlu kuantum noktalarinda, daha guglii étki

goOstermektedir.
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