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OZET

HIDROSTATIK BASINC ALTINDA BiR
KUANTUM KUYUSUNDA SAFSIZLIK DUZEYLERI

Elif SAHIN
Yiiksek Lisans Tezi
Fizik Anabilim Dal
Danmisman: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2015, 45 + xiv sayfa

Bu caligmada, diisiik boyutlu yariiletken sistemlerin temel 6zellikleri hakkinda genel
bilgiler verilerek kuantum kuyusunda bagli enerji diizeyleri basing altinda
hesaplanmistir. Ga,_,Al,As/ GaAs kuantum kuyusunda 1s, 2s, 2p, ve 2p. donor

diizeyleri i¢in baglanma enerjisi kuyu genisliginin fonksiyonu olarak etkin kiitle

cercevesinde hesaplanmaistir.

Anahtar kelimeler: Hidrostatik Basing, Safsizlik Atomu, Kizil6tesi Gegisler
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ABSTRACT

IMURITY LEVELS IN THE QUANTUM WELL UNDER THE
HYDROSTATIC PRESSURE

Elif SAHIN
Master of Science Thesis
Department of Physics
Supervisor: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2015, 45 + xiv pages

In this study, the main properties of the low dimensional semiconductors systems are
given and then the bound states in the quantum well are calculated under the hydrostatic
pressure. Furthermore, the binding energy of the hydrogenic donor states, 1s, 2s, 2po
and 2p., of the Ga,_,Al,As/ GaAs quantum well under the applied hydrostatic
pressure is calculated as a function of the well width, in the framework of the effective

mass approximation.

Key words: Hydrostatic Pressure, Impurity Atoms, Binding Energy
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1. GIRIS

1940’lar itibari ile yariiletken malzemeler yogun bir sekilde arastirilmaktadir. Bu
arastirmalar 1s1ginda  elektronik ve optoelektonik devre elemanlar1 giinliik
yasantimiza girmistir. Yariiletken malzemelerin devre elemani olarak kullanilmasi,
elektronik teknolojisinin hizli bir sekilde gelismesini saglamis ve katihal fizigi
lizerine yapilan calismalarin artmasina sebep olmustur. Yariiletken malzemelerin
sikca kullanilmasinin temel nedenleri, ¢esitli Ozelliklerdeki yariiletken devre
elemanlarinin ¢ok kiigiik hacimler igerisine yerlestirilebilir olmasi, istenilen
Ozelliklerde bir devre elemani yapilmasina olanak saglamasi, elektriksel ve optik
ozelliklerinin dis etkilerle degistirilebilir olmasidir. Yapilan yeni elektronik devre
elemanlarinin modellemesi, sistemlerin ayarlanabilir fiziksel o6zellikleri temel
alinarak yapilmaktadir. Onceki caligmalarda 6nce yiik tastyicilarmin bir yondeki
hareketleri engellenerek iki-boyutlu kuantum kuyusu yapilari, kusatilma boyutlari
artirtlarak tek boyutlu kuantum telleri ve sifir boyutlu kuantum kutular1 yapilmistir.
Bu sistemlerde boyut azaldikga, yani kusatma arttikca fiziksel 6zelliklerini belirleyen

parametreler ayarlanabilir duruma gelmektedir.

Diisiik boyutlu yariiletken yapilar, tasiyict hareketlerinin belli dogrultularda
sinirlandirilmasiyla meydana gelen yapilardir. Yukarida adi gegen diisiik boyutlu
sistemler tizerinde ilk c¢alisma Esaki ve Tsu tarafindan yapildi [1]. Daha sonra,
Dingle ve arkadaslar1 [2], Ando, Fowler ve Stern (AFS) g¢alismalar yapmustir [3].
Diisiik boyutlu sistemlerin kiilce yapilara gore istiinliigli, sistemlerdeki boyut
farkliligindan kaynaklanir. Disiik boyutlu sistemlerde son derece dar ve 1iyi
tanimlanmis enerji diizeylerini elde etmek miimkiindiir. Buna ek olarak bu

sistemlerde elektron ve bosluk (hole) yogunlugu istenildigi gibi degistirilebilir.



I11-V bilesikleri yariiletkenlerin 6nemli bir sinifin1 olustururlar. Bu bilesikler
periyodik tablonun iigiincii ve besinci grup elementlerinin bilesik olusturacak sekilde
bir araya gelmesiyle elde edilirler. Bu gruba InSb, GaAs, GaP ve InAs Ornek
verilebilir. 111-V bilesikleri kiibik (sphalerite) yapida kristallenirler, baglanma tipi de
agirhikli olarak kovalenttir. Safsizlik atomlari olarak periyodik sistemin {igiincii
grubuna (B, Al) ait elementlerinin atomlari ilave edilirse, bunlar 6rgiiniin diizenli
atomlarinin bazilariin yerlerine gegeceklerdir. Bu tezde de safsizlik atomu olarak Al
kullanilmistir. Yani GaAs yapisina Al eklenerek GajxAlxAs halini almistir. Ga.
xAlxAs/ GaAs kiiresel kuantum noktasinin merkezindeki yabanci atomun baglanma
enerjisine hidrostatik basing etkisi, elektrik alan ve manyetik alan etkisi etkin kiitle
yaklagimiyla varyasyonel yontemle Peter, Jayam ve Navaneethakrishnan tarafindan

hesaplanmustir [4,5].

Bu tez calismasinda GajxAlAs/ GaAs tek kuantum kuyu yapisinin hidrostatik
basing etkisi etkin kiitle yaklasimi cercevesinde varyasyonel yontem kullanilarak

incelenmistir.

2. ve 3. boliimde, yariiletkenler ve heteroyapilar hakkinda genel bilgiler verilmistir.

4. bolimde, GajxAlkAs/ GaAs tek kuantum kuyusunda bagli enerji diizeyleri,
dielektrik sabiti, etkin kiitle, kuyu genisligi ve kusatma potansiyelinin derinligi gibi

fiziksel 6zellikler basing altinda incelenmistir.

5. boliimde, etkin kiitle yaklagimi ve varyasyonel yontem kullanilarak

Gay-xAlxAs/GaAs tek kuantum kuyusundaki safsizlik atomunun baglanma enerjisinin
analitik denklemleri elde edilerek, safsizlik atomunun baglanma enerjisi {izerine
aliminyum konsantrasyonunun etkisi, kuantum kuyu genisligi ve safsizlik atomu

konumunun bir fonksiyonu olarak incelenmistir.



2. YARIILETKENLER

2.1 Saf Yariiletkenler

Her katinin kendine 6zgli durumlar1 vardir. Bunlardan en basta geleni enerji bant
yapisidir. Enerji bant yapilariin gesitliligi elektrigin iletiminde belirleyicidir. T=0 K
(mutlak sifir) sicakliginda bir yariiletkenin bant yapisi Sekil 2.1 ‘de gosterilmistir.

Enerji
—Iletim Band:
Yasak Bant (Yasak Bolge) i
Er + E,
0000000
0000000 .
—Degerlik Bandi
0000000
90000000

Sekil 2.1 Yariiletkenlerin elektronik bant diyagrami (T=0 K).



Mutlak sifirda bir yariiletkenin tiim elektronlar1 degerlik (valans) bandindadir. iletim
bandinda elektron bulunmadigi i¢in bir yalitkan gibi davranir. Bir yariiletkenin ayirt
edici en onemli oOzelligi, iletkenliklerinin metallerle yalitkanlar arasinda olusu ve
sicaklikla dogru orantili degismesidir. Yariiletkenin elektriksel bir iletime geg¢mesi
icin elektronlarin herhangi bir etki ile (1s1k, 1s1, basing vb.) iletim bandina gegmesi
gerekir. Sekil 2.2 ‘de sicaklik etkisi ile hareket eden (iletim bandina gegen) elektron
gosterilmistir. Hareket eden bu elektronlar geride pozitif yiiklii bosluklar birakirlar.
Boylece yariiletkenlerde elektronlar ve bosluklar olmak {izere iki tip tasiyici elde

edilir. Yariiletkenlerin yasak enerji bant aralig1 1-4 eV mertebesindedir.

® Iletim Band1

y Degerlik Band1

Sekil 2.2 Yariiletkende yiiklerin hareketi.



Ideal bir yariiletken kristalinde yabanci atomlarin olusturdugu safsizliklar ve orgii
kusurlar1 yoktur. Bu tip yariiletkenlere katkisiz veya saf yariiletkenler denir. Katkisiz

yariiletkenlerde elektron ve bosluk yogunlugu birbirine esittir.

Cizelge 2.1 Teknolojide yararlanilan yariiletkenler ve kullanilma yerleri

ADI KULLANILMA YERI
Germanyum (Ge) Diyot, transistor
Silikon (Si) Diyot, transistor
Selenyum (Se) Diyot
Galyum Arsenik (GaAs) Tiinel diyot, lazer, fotodiyot, led
Indiyum Fosfor (InP) Diyot, transistor
Kursun Siilfiir (PbS) Gines pili (Fotosel)




2.2 Katkili Yaniletkenler

Saf bir yariiletken igerisine kasitli olarak safsizlik atomu (impurity) katilmasina
katkilama, olusan yariiletkene de katkili yariiletken denir. Elektron ve bosluk
yogunlugunu artirmak i¢in kullanilan en yaygin yontemlerden biri katkilamadir.
Katki atomuna bagli olarak n-tipi ya da p-tipi yariiletken elde etmek miimkiindiir.
Katkili yariiletkenler ayarlanabilen devre elemanlarinin yapilmasina imkan sagladigi

icin teknolojide yaygin olarak kullanilir.

Yariiletken igerisine safsizlik atomu katkilama sonucunda elektron ve bosluk sayisi
artirilarak elektriksel iletkenlik artirilir. Elektriksel iletkenlik katki atomunun cinsine

ve konsantrasyonuna gore degisir.

Yariiletkende bulunan yabanci atomlar veya olugsmus bir yap1 bozuklugu yasak enerji

bolgesinde sinirlandirilmis ara enerji seviyelerinin olusmasina neden olur.



2.2.1 n-tipi Yariletkenler

Periyodik tablonun V. grup elementlerinden arsenik (As) kristali periyodik tablonun
IV. grup elementlerinden olan silisyum (Si) kristaline ilave edildiginde, arsenik
atomunun dort elektronu silisyum atomunun dort elektronu ile kovalent bag yapar.
Geriye bir valans elektronu kalir (Sekil 2.3). Bu elektron Coulomb potansiyelinde
(e?/er) hareket eder. Her katki atomu basina serbest kalan bu tek elektronun
baglanma enerjisi ¢ok kiiciik olup yap1 igerisinde serbest elektron gibi davranir.
Elektron yogunlugu bosluk yogunlugundan fazla oldugu igin bu tip kristallere n-tipi
yariiletken, kristale katkilanan atomlara elektron verici (donor) ve katkilanan

atomlarin bulundugu enerji seviyelerine de donor enerji seviyesi denir.



w -
:{: S

|| | | |
“CooSi Si —_ Si “To-

|| | | | |
“ooo S Si —— Si —oo-

|| || e | |
-~ Si Si — Si ----

Sekil 2.3 Silisyum kristaline arsenik atomunun katkilanmasi.

Donor enerji seviyesi, enerji araliginda iletim bandinin biraz asagisinda bulunur
(Sekil 2.4). n-tipi yariiletkenlerde Fermi enerji seviyesi, katki yogunluguna bagl
olarak yasak enerji araliginin orta kismindan iletim bandina dogru kayma yapar.
Kiiciik bir enerjiyle donor atomlarin iyonlagsmasiyla birlikte donor elektronlar

iletim bandina gecerler. Bu enerjiye katki atomunun iyonlagsma enerjisi denir.

fletkenlik Band:
Ec
Eq
donor enerji seviyesi
EV
Degerlik Bandi

Sekil 2.4 Bir yariiletkende donor enerji seviyesi.



2.2.2 p-tipi Yaniiletken

IV. grup elementlerinden silisyum atomuna Ill. grup elementlerinden galyum
atomuyla katkilandiginda p-tipi yariiletken elde edilir. Galyum atomu 3 valans
elektronuna sahiptir ve silisyuma katkilanmasi1 durumunda elektron baglarindan biri
bos kalir (Sekil2.5). Bu bosluk diger baglanmadan kapilan bir elektronla
doldurulabilir ve bosluk elektronun yerine gecer. Boylece valans bandinda bir bosluk
olusmus olur. Buna karsilik iletim bandina elektron ¢ikmaz. Olusan bu boslugu
akseptor denir. Akseptor atomlarinin yariiletken igerisinde bulunduklar1 enerji
seviyesine akseptor enerji seviyesi denir. Bir akseptoriin iyonlagsmasiyla bir boslugun
serbest kalabilmesi i¢in enerji verilmesi gerekir. Akseptdr seviyeleri enerji araliginda

valans bandina daha yakindir (Sekil 2.6).



Si — Si — Si Si Si — Si o
Si — Si — §i C | B
Si — Si — Si — Si
Si — Si — Siio —/ Si -
Sekil 2.5 Silisyum kristaline galyum katkilanmas.

fletim Band:

Ec
akseptOr enerji seviyesi

Ey

Degerlik Band1

Sekil 2.6 Bir yariiletkende akseptor enerji seviyesi.
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3. HETEROYAPILAR

Birbirinden farkli iki ya da daha fazla yariiletken yapinin ortak bir kristalde
iretilmesiyle elde edilir. Heteroyapiyr olusturan malzemeler birbirine benzer
yapidadir ve Orgli sabitleri arasinda ¢ok az bir farklilik vardir. Bir yariiletkenin
heteroyap1 olusturabilme uygunlugu orgii sabiti ile belirlenir. Heteroyapilarda, ara
yiizeyde bant yapisinin birden degistigi kabul edildiginden bir heteroyapinin
elektronik yapisini belirlemek {izere kiilge yapilarin enerji bantlar1 bir araya getirilir.
Bir araya getirilen yariiletkenlerde en 6nemli nokta bant yapilarinin konumlaridir.

Ciinkii iletim ve degerlik bantlarindaki siireksizlik bu konumlara bagli olacaktir.

Heteroyapinin ara yiizeyinin her iki yanindaki ortalama elektron yogunlugu ayni
kabul edilirse, serbest elektron modeline gére Fermi enerji diizeyi ayni anda her iki
kiilgenin yasak bant araliginin ortasini temsil eder. Orgii sabitlerinin farkliligindan
kaynaklanan elektron yogunlugundaki kiigiik fark, ara yiizeyden yiik transferine
sebep olur. Bahsedilen yiik transferi dnemsiz bir biiyiikliikte oldugu i¢in ihmal edilir.
Orgii sabitleri birbirine yakin olan iki yariiletkenin bant yapilarinin eklenmemis hali

Sekil 3.1 ‘de gosterilmistir.

Bir heteroyapida olusturulan kuantum kuyusundaki en Onemli sorun iletim ve
degerlik bantlarindaki siireksizlikleri hesaplamaktir. Heteroyap1 olusturmak i¢in bir

araya getirilen malzemelerde AE., AE, gibi siireksizlikler olusur (Sekil 3.2).
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Boo | Bm . ———-
e(p} EFz Egz
Sekil 3.1 iki yariiletkenin bant yapilarinin eklenmemis hali.
1 AE,
Eg1 E 121 Egz

Sekil 3.2 iki yariiletkenin bant yapilarmin eklenmis hali.
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AE. = |E] —E] | - 14E,| [3.1]

4E, = "2 [3.2]

ile verilir.

Eger heteroyapiy1 olusturan iki yariiletken de direkt bant aralikli ise, AE, yukaridaki
esitlik ile kolayca hesaplanir. Fakat her iki yariiletken direkt bant 6zelligine sahip

degilse, iletim bandindaki siireksizlik hesaplanirken ayni iletim bandi minimumlari

farkli alinmalidir. Yani kiilge bant diyagraminda aym k dalga vektorii ile tanimh

olmalidir. Heteroyapilarda kullanilan siireklilik kosulu, elektronun ara yiizeyden

gecerken k dalga vektori ile kiitlesinin degismemesi olarak ifade edilebilir.

AE. _ 60 . 65

~

ile
AE, — 40 35

GaAs ve AlAs gibi 6nemli yariiletkenlerin bant siireksizlikleri

arasindadir [6].

Cizelge 3.1 Baz1 heteroyapilar i¢in degerlik bandi siireksizliginin deneysel ve

kuramsal sonuglari (da kiilge orgii sabiti farkidir.)

Heteroyap1 da (A) AE, (eV) Deneysel AE, (eV)
AlAs-GaAs 0.01 0.43 0.45
AlAs-Ge 0.01 0.89 0.95
GaAs-Ge 0.00 0.47 0.56
GaAs-InAs 0.05 0.20 0.46
GaAs-InAs 0.40 0.37 0.17
ZnSe-GaAs 0.00 1.04 0.96
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Ayn1 momentum dalga vektoriine karsilik gelen enerji diizeyleri arasinda olusan
stireksizligin heteroyapidaki elektronlarin davranisi tizerindeki etkisini, elektronlarin

potansiyel engelinden geri yansimasi bigiminde tanimlayabiliriz.

Heteroyap1 bilesenlerinde katki maddelerinin olmasi durumunda, heteroyapida bir
uzay yukil bolgesi olusur ve bant biikiilmesine neden olur. Heteroyapt en az iki
yariiletkenden olustugu icin ara ylizeyin her iki yaninda da uzay yiikii potansiyeli
sifirdan farkli olur. Cift yiikli tabakanin neden oldugu potansiyeldeki uzamsal

degisim, iletim bandi siireksizliginin {izerine eklenir.
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3.1 Diisiik Boyutlu Yapilar

Heteroyapilar, mikro yapilarin en onemli elemani niteligindedir. Digiik boyutlu
yariiletken yapilar, tasiyict hareketlerinin belli dogrultularda sinirlandirilmasiyla
meydana gelen yapilardir. Diisiik boyutlu yapilarda olusan fizigin dayandigi temel
parametre, heteroyapilardaki bant siireksizligidir. Heteroyapilar bant siireksizligine
gore normal, katli ve kirik kayma olmak {izere tige ayrilir (Sekil 3.3). L. tip yapiya
Gay-xAlxAs/ GaAs, II. tip yapiya Si-Ge ve III. tip yapiya ise InAs - GaSb o6rnek

verilebilir.

Normal heteroyapilarda, elektron ve bosluk ikinci katmanda bulunur. Kath
heteroyapilarda elektronlar ikinci katmanda, bosluklar ise birinci katmanda kusatilir.
Kirik kayma da ise katli yapidaki kusatmaya benzer bir durum olusur. Bu tiir siiper
orgiilerde periyodun artmasi ile enerji bant araligi azalir ve yariiletkenden yari-

metale gecis gdzlemlenir.

Diisiik boyutlu yariiletken yapilar bant yapilar1 farkli iki yariiletken malzemenin pes
pese biiyiitiilmesiyle olusturulabilir. Bunun i¢in bant aralig1 biiyiik olan yariiletken
lizerine, bant aralig1 kii¢iik olan yariiletken biiyiitiiliir ve ardindan tekrar bant aralig
biiyiik olan yariiletken biiyiitiilerek iletkenlik ve degerlik bantlarinda tasiyicilar igin
bir potansiyel kuyusu olusturulur ( Sekil 3.4).

15



1

1

1

1

Normal (1. tip heteroyap1)

AE,
Ec,
Ey,
AEy,
Katli (II. tip heteroyapi)
AE,
Ec,
AEy
Ey,

Kirik Kayma (II1I. tip heteroyapi)

AE,

AE,

Ec

2

2

Sekil 3.3 Bant siireksizligine gore heteroyapilar.
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g1 g2

Sekil 3.4 Bir kuantum kuyusunun bant yapisi.

Heteroyapilar kusatma boyutuna gore; kuantum kuyusu, kuantum teli ve kuantum
kutusu olarak incelenir. Bu sistemlerin en basiti orgii sabitleri birbirine ¢ok yakin
degerde olan GaAs tabakasinin iki tarafina GajxAlxAs eklenerek olusturulan

heteroyapilardir.

Bir kuantum kuyu yapisi, diisiik bant aralikli bir yapinin daha yiiksek bant aralikli bir
yap1 lizerine biiyiitiilmesiyle elde edilir. Kuantum kuyularinda yiik tasiyicilan iki
boyutta serbest parcacik gibi hareket edebilirken, farkli tabakaya dogru (kristalin
biiylitme yoniinde) hareketleri bir boyutta sinirlanir ve enerjileri kuantize olur. Sekil
3.4 ’teki kuantum kuyusundaki elektronun davranisi incelendiginde elektronun orta

tabakay1 (en diisiik enerji) tercih ettigi goriiliir. Kuantum kuyusunun enerjisi;

h2k?

E= Ec+2m*

[3.3]

ile verilir.
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Bu durumda, bir kuyudaki pargacik problemine ulasilmis olur. Buradaki tek fark
elektronun etkin kiitlesidir. Bu da elektronun serbest uzayda degil de kusatilmis
bolge i¢inde hareket ediyor olmasindan kaynaklanir. Etkin kiitlenin biiyiikligi kristal
potansiyelinin siddetini yansitir. Bu deger maddelerin karakteristik bir 6zelligidir.
Kuantum kuyusunun olusmasini saglayan yariiletkenlerin bant yapilar1 birbirine
benzer oldugu i¢in aralarindaki etkin kiitle farki ihmal edilir. Sonug olarak kuantum
kuyusu igerisinde kusatilmis bir parcacik elde edilmis olur. Kusatmanin elektron
tizerindeki etkisi sonucu, ara yiizeye dik dogrultuda enerji spektrumu siireksizlik
gostererek enerji seviyelerine ayrilir [7, 8]. Taban durum enerji seviyesinin etkin
kiitle degerinin azalmasi ile kuyunun iist kismina ¢ikmasi beklenir. Burada engel
yiiksekligi, kuyu genisligi ve etkin kiitle kii¢iik olsa dahi en az bir kusatilmis durum
elde edilir. Kuyu genisligi degistirilmesi kuyunun bant araliginin degismesine neden

olur.

Tastyicilarin hareketinin iki boyutta kuantize oldugu yapilar kuantum telleri olarak
adlandirilir. Eger tel z eksenine yerlestirilirse elektronun enerjisi x ve y
dogrultularinda kuantalanmigtir. Kusatilmis seviyeleri hesaplamak igin iletim bant

diyagramindan yararlanilir.

Elektron hareketinin {i¢ boyutta sinirlandigi yapilara kuantum kutulart denir.
Hareketin {i¢ boyutta sinirlandirilmasi kesikli enerji spektrumuna neden olur. Sekil

3.5.a’da kuantum teli ve Sekil 3.5.b’de de kuantum kutusunun gdsterimi verilmistir.
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Sekil 3.5.a Kuantum teli.

Sekil 3.5.b Kuantum kutusu.
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3.2 111-V Yarniiletkenleri

Bu tip yariiletkenler dogrudan bant gegis 6zelligine ve genis yasak enerji araligina
sahiptirler. 111-V yariletkenlerinin olusturdugu yap1 kovalent ve iyonik bag karigimi
bir o6zellik gosterirler. Elementler ve bilesik yariiletkenler kiyaslandiginda,
bilesiklerin yiiksek ergime sicakliina, genis yasak enerji araligina sahip olduklar
goriilmektedir. Bu olgu bilesik yariiletkenlerin karisik bagli ( kovalent/iyonik)

oldugunun gostergelerindendir.

I11-V yariiletkenler genis bant araliklari, sicakliga dayanikli olmalar1 nedeniyle
teknolojide oldukca sik kullanilir. Genis bant aralifi nedeni ile optoelektronik

aygitlarin yapiminda kullanilmaya baglanmistir.
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4. Ga,_,AlL,As/ GaAs KUANTUM KUYUSUNDA BAGLI ENERJi
DUZEYLERI

Bu bolimde Ga,_,Al,As/ GaAs tek kuantum kuyusunun dielektrik sabiti, etkin

kiitlesi, kusatma potansiyeli ve kuyu genisligi incelenecektir.

z-dogrultusunda kusatilmis bir sistemin Hamiltoniyen’i;

H= 24 v(
= 2)

- [4.1]
ile verilir. V(z) kusatma potansiyeli;
( Ly
Vo <——
0 z )
L L
Viz)=<0 |, — ez [4.2]
2 2
L
\VO , z> 7‘”
seklindedir. Burada E; yasak enerji araligi olmak tizere;
Vo = QAE, [4.3]
AE, = E;(GaAs) — E;(GaAlAs) [4.4]

ve Q. = 0.6 olarak alinmustir.
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Gay Al As GaAs Gay_AlAs

Sekil 4.1 L,, genislikli Ga,_,Al,As/ GaAs tek kuantum kuyusunun gosterimi.

Elektronun momentum operatorii p;

p=in(=%+ [4.5]

Sl
<>
+

Sl
N>

—

ve kusatma potansiyeli Denklem (4.1)’de yerine yazilirsa, kartezyen koordinatlarda

sistemin Hamiltoniyen’i;

n2 (92 | 22 | 92
H:_—(—+a—y2+§)+V(z) [4.6]

2m* \9x2

seklinde bulunur.

Hamiltoniyen’i boyutsuz hale getirmek igin tiim uzunluklar1 etkin Bohr yarigapi

eh?

m*e?

2
(ag = ) ve biitlin enerji ifadelerini Rydberg (R = j) cinsinden yazilabilir.
B

Ve boyutsuz Hamiltoniyen ifadesi;

= 2 9 9 = s
A==( 55 +35) 7@ [4.7]

biciminde ele edilir.

22



Ga,_,Al,As/ GaAs tek kuantum kuyusu i¢cim Schrodinger denklemi;
Ho(2) = Ep(2) [4.8]

seklindedir. Burada ¢(Z2), elektronun z yoniindeki hareketini tanimlayan dalga

fonksiyonudur. Boyutsuz Hamiltonian’in beklenen degeri;

2

~ d ~
H) = o@D~ +VD|0@) = E [49]

ile bulunur.
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4.1 Ga;_xAl4As/ GaAs Kuantum Kuyusuna Basing¢ Etkisi
Bir onceki bolimde Ga,_,Al,As/ GaAs kuyusu ile ilgili genel bilgiler verilmistir.
Bu boliimde ise kuyu iizerine basing etkisi incelenecektir.

Kuyu {izerine etkiyen basing kuyunun genisligini, dielektrik sabitini, kusatma
potansiyelini ve etkin kiitleyi degistirmektedir. Basing altinda sistemin boyutsuz

Hamiltoniyen’i;

A=—(5+2 +2) - s+ V(z,P) [4.1.1]
%2 352 952 /70'2+(Ze—2i)2 ’ e

biciminde verilir. Basing ile degisen etkin kiitle ifadesi;

r
1+Ep

2 1
_+—
EL(P) Ef (p)+40]

ile verilir. Buradaki mg serbest elektronun kitlesi, E;," =751eV, 4,=0.341¢V,

Eg hidrostatik basing etkisi ile I' -noktasindaki GaAs yapisi i¢in bir enerji araligi

olup birimi eV dir. Bu ifadenin acilimi ise;
E;(P) = a+ bP + cP? [4.1.3]

olup, a=1.425eV, b =1.26 x 102 eV/kbar ve ¢ = -3.77 x 10 eV/kbar® dir [9-12].
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Dielektrik sabitinin basing ile degisim ifadesi de;

e(P) = €(0)e®? [4.1.4]

esitligi ile verilir. Burada;
& = -1.73 x 10 kbar®, 0) atmosferin dielektrik sabiti ve degeri 13.8 dir. z-

dogrultusundaki kusatma potansiyeli;

Vo(P) <-=8

V(z P) = | 0 , e [4.1.5]
Vo(®) z>=2

ile verilir [12]. Engel yiiksekligi;

Vo = Q.AE} (x, P) [4.1.6]

esitligi ile verilir. Burada, Q. iletim band1 parametresi ve degeri 0.6 olarak alinmistir
[13]. X, Ga;_, Al As/ GaAs kuyusundaki Al mol kesri ve degeri 0.3, AE] ise I'-

noktasindaki kuyu ve engel arasindaki enerji farki olup, degeri asagidaki gibidir.

AE} (x,P) = AEL (x) + PD(x) [4.1.7]
burada,

AE} (%) = (1.155x + 0.37x2) eV [4.1.8]
D (x) = [-(1.3 x 1073)] eV/kbar [4.1.9]

olup bant yapisindaki basing katsayisidir [14].
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Basincin kuyu genisligine etkisi de agagidaki gibidir.

L(P) = L(O)[1 = (511 + 2555)P] [4.1.10]

Burada,

Sy = 1.16 x10° kbar! ve Sy, = -3.7 x10™ kbar® GaAs yapisinin esneklik sabitleri
[9-11] ve L(0) kusatma potansiyellerinin orijinal genisligidir.

Cizelge 4.1 Ga,_, Al As/ GaAs kuantum kuyusu i¢in T= 0 K’de farkl1 basing

degerleri altinda sistemin bazi fiziksel biiyiikliikleri

P (kbar) m*/mq Vo (MmeV) € L (A) E (meV)
0 0,0669 227,88 12,6498 100 32,0595
5 0,0694 226,71 12,5408 99,79 31,2502
10 0,0717 225,54 12,4328 99,58 30,5526
15 0,0739 224,37 12,3257 99,37 29,9222
20 0,0761 223,20 12,2196 99,19 29,3232
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0.078

0.076 —

0.074 —

0.072 —

m*/my

0.07 —

0.068 —

0-066 I I I I I I I I I

P (kbar)

Sekil 4.1.1 m*/mg oraninin basinca gore degisimi.

Sekil 4.1.1°de m’/mg oramimin basinca bagli degisimi verilmistir. Denklem (4.1.2)’de
acikca gorildiigi gibi elektronun etkin kiitlesi GaAs i¢in tanimli olan I'-noktasindaki
enerji araliglr olan Eg ile orantilidir. Bu niceligin basing ile degisimi ise Denklem
(4.1.3)’de verilmistir. (4.1.3) denkleminde tanimli a, b ve c¢ Kkatsayilarinin
biiyiikliikleri karsilastirildiginda Eg niceliginin basinca bagli degisiminin lineer
olacagi anlasilmaktadir. Bu nedenle; Sekil 4.1.1°de goriildiigii gibi m/mg orani

basingla lineer olarak artmaktadir.
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228

227 —
—~ 226 —
>
<P]
& 4
> 225 —

224 —

223 1 I | I 1 I 1 I I

0 4 8 12 16 20
P(kbar)

Sekil 4.1.2 V, potansiyel yiiksekliginin basinca gore degisimi.

Sekil 4.1.2 de V, potansiyel yiiksekliginin basinca gore degisimi verilmistir.
Potansiyel yiiksekliginin basinca bagli degisimi (4.1.6) — (4.1.8) denklemleri
incelenerek degerlendirildiginde; V, yiiksekliginin basinca lineer bagli oldugu
goriilecektir. Bu nedenle Sekil 4.1.2°de agik¢a goriildiigii gibi Vy yiiksekligi basingla

lineer olarak azalmaktadir.
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100

)

99.8 —

99.2 —

99 1 I 1 I 1 I 1 I 1
o 4 8 12 16 20

P (kbar)

Sekil 4.1.3.a Kuyu genisliginin basinca gore degisimi.

12.7

(b),

12.6 —

12.5 —

12.4 —

12.3 —

1202 1 I 1 I 1 I 1 I 1

0 4 8 12 16 20

P (kbar)

Sekil 4.1.3.b Ortamin dielektrik sabitinin basinca gore degisimi.
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Sekil 4.1.3 (a)’da kuyu genisligi ve (b)’de ise ortamin dielektrik sabitinin uygulanan
basinca gore degisimi verilmistir. Kuyu genisliginin ve ortamin dielektrik sabitinin
basinca bagli degisiminin tanimlandig1 (4.1.10) ve (4.1.4) denklemleri gbz Oniine
alindiginda kuyu genisliginin ve dielektrik sabitinin basing altinda lineer olarak

azalacag1 anlagilmaktadir.
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240 — — &
200 —
160 —
§ -

[P}

£ 120
S
80 —
40 —

0 I I I I I I I I I I

0 4 8 12 16 20

P (kbar)
Sekil 4.1.4 Bagli enerji diizeylerinin basinca gore degisimi.
Kuantum kuyusunda bagh enerji diizeylerinin basinca bagh degisimi Sekil 4.1.4°te
verilmistir. Sekilde goriildiigii gibi potansiyel yiiksekliginin basing altinda lineer

olarak azalmasina bagl olarak bagl enerji diizeylerinin yaklagik olarak ayn1 oranda

basing ile azaldig1 goriilmektedir.
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5. Ga;_yAl,As/ GaAs TEK KUANTUM KUYUSUNDAKi DONOR
SAFSIZLIKLARIN BAGLANMA ENERJILERI

Bu bolimde Ga,_,Al,As/ GaAs kuantum kuyusundaki elektron ve donor
atomunun meydana getirdigi yapinin baglanma enerjisinin z dogrultusundaki kuyu
genisligine bagliligr etkin kiitle yaklasimi g¢ercevesinde varyasyonel yontem ile

incelenmistir.

Z dogrultusunda kusatilmis sistemin etkin kiitle yaklasimina gére Hamiltoniyen’i;

H= 2 +V(2)+V, [5.1]

2m

ile verilir. Burada V. elektron ve donor arasindaki Coulomb potansiyeli olup;

V.= -2 [5.2]
ve
r=JE-x)?+ -y + (-2 [5.3]

seklinde yazilir. Buradaki x,y ve z elektronun konumunu x;,y; ve z; ise donor
atomunun konumunu gostermektedir. Coulomb potansiyeli, kusatma potansiyeli ve

momentum operatdrii Denklem (5.1)’de yerine yazilirsa sitemin Hamiltoniyen’i;

H=—1o(Z 1 2 4+ 2 e +V(2) [5.4]

2m \ox? ' 9y? | 022 ) efG—x)P+(—y))P+(z—2))?

bi¢iminde yazilabilir.
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X = pcos¢p

y = psing [5.5]

zZ =12z

ifadeleri ile kutupsal koordinatlara gecildiginde Hamiltoniyen;

h? [ 92 192 1 9? a2 e?
H= (Gt 35 T age ﬁ)_—gmH’(z) [5.6]

biciminde elde edilir. p, x-y diizleminde elektron ile donor arasindaki uzaklik olup;

p=JEx—x)*+ (y—y)? [5.7]

ile verilir. Hamiltoniyen’i boyutsuz hale getirmek i¢in tiim uzunluklar1 etkin Bohr

2 2
yarigapt (ag = e >) ve biitiin enerji ifadelerini Rydberg (R = %) cinsinden
B

m*e

yazilirsa boyutsuz Hamiltoniyen ifadesi;

H:_(a_z +li +ia_2_|_ 6_2)_;4_[7(2) [58]

52 =35 =2 32 52 —
ap pop p%ogp 0z ,ﬁ2+(2—5i)2

seklinde elde edilir. Ga,_,Al,As/ GaAs tek kuantum kuyusundaki elektron ve

donor atomu i¢in Schrodinger denklemi;

Hy(z2,p,1) = EY(2,p,2) [5.9]

seklindedir.
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Yz, p,0 = e@D¢(Zp, 1) [5.10]

¢ (Z,p,A) ise Coulomb etkilesimini iceren deneme dalga fonksiyonudur. Safsizlik

atomuna bagli elektron i¢in 1s, 2s, 2pg ve 2p, seviyelerini ifade eden deneme dalga

fonksiyonlari;
B [p2+(z-2p)2
$15(Z,p,44) = Nye 4 [5.11]
_ /,52+(2-2i)2
$25(2,5,5,22) = No(1 = Byp* + (Z—2)%)e % [5.12]
B | p2+(2-2;)°
¢2p0 (Z;ﬁ; A3) = N3Z€ A3 [513]
[p2+(z-2p?
Gap, (Z,0,44) = Nype — 7 e*® [5.14]

bicimindedir. Buradaki N;, N,, N; ve N, normalizasyon katsayilari, B; 1s ve 2S
deneme dalga fonksiyonlarinin ortogonallik kosulundan gelen bir sabit ve A;,4,, A3

ve A, varyasyon parametreleridir.

Genisligi Ly = 2L olan sonsuz potansiyel kuyusunun 6zfonksiyonlarinin ¢éziimleri
temel alinarak z dogrultusundaki dalga fonksiyonu olusturulabilir. Bunlarin genel

formu ise;

Pn(2) = \/Lzbcos ("L—ZZ - Sn) [5.15]

seklindedir.
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Buradaki 05, Ly genislikli sonsuz kuyunun ozfonksiyonlarindaki ¢ift ve tek

¢oziimlerine karsilik gelen faz farki olup;

0 n tek ise
Op = g ncift ise [5.16]

degerlerini alir.

Bu durumda sistemin dalga fonksiyonu;

P(2) = Xp=1Coon(2) [5.17]
seklinde verilir. Sistemin toplam enerjisi ise;

E = miny(y|H|yp) [5.18]

varyasyon teoreminden elde edilir. E 6zdegerini minimum yapan )\ parametreleri bu

esitlik sayesinde bulunur. Boyutsuz hale getirilen Hamiltoniyen’in beklenen degeri;

- 019 - -1 - ) o) )
W7 @) - (b| =z ) [5.19]

dir.
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Taban durumda bulunan donor atomunun boyutsuz baglanma enerjisi ise;

g = E,— (H) [5.20]

seklinde elde edilir. £, elektronun z dogrultusundaki hareketine karsilik gelen taban

durum enerjisidir.

Sistemin fiziksel parametreleri degistirilerek Ga;_,Al,As/ GaAs tek kuantum

kuyusunun 1s, 2s, 2pg ve 2p+ diizeylerindeki baglanma enerjisi hesaplanmistir.
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0 100 200 300 400

L (A)

Sekil 5.1 1s diizeyinde bulunan safsizlik atomunun baglanma enerjisinin farkli basing

degerleri i¢in kuyu genisligine gére degisimi.

37



Sekil 5.1°de safsizlik atomunun 1s diizeyi baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore
degisimi, farkli basing degerleri i¢in verilmistir. Yapilan hesaplamalarda safsizlik
atomunun konumu kuyu merkezinde alinarak aliiminyum konsantrasyonu x=0.3
almmistir.  Sekilde goriildigi gibi biitiin basing degerleri icin biiyiik kuyu
genisliklerinde kusatmanin etkisi ¢ok zayif oldugundan baglanma enerjisi GaAs
kiilge degerine yakinsamaktadir. Kuyu genisligi (Lo) azatildiginda ise, elektron ile
safsizlik atomunun ayni diizlemde bulunma olasilig1 artar ve buna bagli olarak
baglanma enerjisinin arttif1 goriilmektedir. Yaklasik olarak Lo ~50 A degerinde ise
elektron ile safsizlik atomunun ayni konumda bulunma olasilig1 en biiyiik degerine
ulagir ve Coulombic baglanma en kararli duruma geger. Daha kiiciik Lo degerlerinde
ise elektron ¢ok enerjik oldugundan potansiyel engellerin igerisine sizmalari artar ve
sistem ¢ok genis kuyularda oldugu gibi yeniden {i¢ boyutlu karaktere sahip olur. Bu
nedenle ¢ok dar kuyular icin baglanma enerjisi azalarak kiilge atomun diizeyine

yakinsiyor.
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Sekil 5.2 2s diizeyinde bulunan safsizlik atomunun baglanma enerjisinin farkl

basing degerleri i¢in kuyu genisligine gore degigimi.
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Sekil 5.3 2p, diizeyinde bulunan safsizlik atomunun baglanma enerjisinin farkl

basing degerleri i¢in kuyu genisligine gore degisimi.
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Sekil 5.4 2p+ diizeyinde bulunan safsizlik atomunun baglanma enerjisinin farkl

basing degerleri i¢in kuyu genisligine gore degisimi.
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Sekil 5.2, 5.3, 5.4’te swrasiyla 2s, 2po ve 2p+ donor diizeyleri igin farkli basing
degerlerinde kuyu genisligine gore baglanma enerjisinin degisimi verilmistir. Biitlin
donor diizeyleri icin kuyu genisli§ine gore baglanma enerjisinin degisimi 1s
durumuna benzer bir davramig gostermektedir. Uygulanan hidrostatik basincin
elektron ile safsizlik atomu arasindaki baglanma tiizerindeki etkisine bakildiginda
beklendigi gibi kuyu genisliginin basingla azalmasimna baglh olarak baglanma
enerjisinin arttig1 goriilmektedir. Bilindigi gibi kuyu genisliginin azalmasinin
sonucunda elektron ile safsizlik atomu arasindaki elektrostatik etkilesme artar ve
bunun sonucunda yap1 daha kararli hale gelmektedir. 2s ve 2p+ durumlarindan farkli
olarak, 2pg diizeyine karsilik gelen dalga fonksiyonunun 6zelligine bagli olup, 2po

diizeyinde baglanma enerjisinin hidrostatik basinca duyarli olmadig1 goriilmektedir.
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6. SONUC

Bu tez ¢alismasiin ilk asamasinda basing altinda kuantum kuyusunda bagli enerji
diizeyleri hesaplanmistir. Elde edilen 6zfonksiyonlar kullanilarak, kuyu merkezinde
bulunan safsizlik atomuna bagli elektron icin farkli diizeylere karsilik gelen
baglanma enerjisi hidrostatik basincin ve kuyu genisliginin fonksiyonu olarak
bulunmustur. Elde edilen sonuglara gore; hidrostatik basing altinda hidrojenik
yapinin daha kararli duruma geldigi belirlenmistir. Boylece, disardan uygulanan
basing degerlerinin donor diizeylerinin uygulama alanma yonelik olarak
diizenlenmesi icin ayarlanabilir parametre olarak degerlendirilebilecegi sonucuna

varilmstir.
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