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OZET

GaInNAs/GaAs KUANTUM KUYULARINDA
EKZITONIK YAPININ YOGUN LAZER ALANI
ALTINDAKI DAVRANISI

Unal YESILGUL
Doktora Tezi, Katihal Fizigi Anabilim Dali
Danisman: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2010, 153 sayfa

Bu calismanin ilk asamasinda kiilge yariiletkenler icin k.p teorisi, etkin kiitle
yaklagimi( zarf fonksiyonu yaklasimi ) ve sonlu elemanlar yontemi (FEM) hakkinda
genel bilgiler verilmistir. Ikinci asamasinda, yariiletken kuantum kuyularmin bant
yapist coklu bant etkin kiitle yaklasimi (K.p teorisi) ile tanimlanarak ciftlenimli
bantlarin sonlu elemanlar yontemi (FEM) ile nasil ¢oziilecegi lizerinde durulmustur.
Sonlu elemanlar yontemi ile Ga,In;xNyAs;.y /GaAs kuantum kuyusunun iletkenlik ve
valans alt bant yapis1 iizerine azot ve indiyum konsantrasyonlarinin etkisi
hesaplanmistir. Daha sonra GayIn;.NyAs;., /GaAs kuantum kuyusunun potansiyel
profilleri ve alt bant enerjileri iizerine yogun lazer alaninin etkisi incelenmistir. Son
olarak da, GaIn;. NyAs;, /GaAs kuantum kuyusunda taban durumdaki ekziton
baglanma enerjisinin yogun lazer alani, farkli azot ve indiyum konsantrasyonlari ile

degisimi etkin kiitle yaklagimi ¢er¢evesinde varyasyonel yontemle incelenmistir.

Anahtar kelimeler: Kuantum kuyusu, ¢oklu bant etkin kiitle teorisi (K.p teorisi),
sonlu elemanlar yontemi (FEM), ekziton, ekziton baglanma enerjisi, yogun lazer

alani



ABSTRACT

THE FEATURES OF THE EXCITONIC STRUCTURE IN
GalnNAs/GaAs QUANTUM WELLS
UNDER THE INTENSE LASER FIELD

Unal YESILGUL
PhD Dissertation, Department of Physics
Supervisor: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2010, 153 pages

In the first stage of this study, general information about the k.p theory for bulk
semiconductors, effective mass approximation, and finite elements method (FEM) is
presented. In the second stage, the band structure of semiconductor quantum wells
are defined via multi band effective mass approximation (k.p theory) and the
solution methods are discussed for degenerated bands by using the finite element
method (FEM). The effects of nitrogen and indium concentration on the conduction
and valence sub-band structure of the GayIni; NyAs;, /GaAs quantum well is
calculated with the finite element method. Then, the effects of intense laser field on
the potential profiles of the GasIn,..NyAs;_, /GaAs single quantum well and sub-band
energies are investigated. Finally, the effects intense laser field, nitrogen and indium
concentrations on the on the binding energy of the ground level exciton in
Ga,In; «NyAs;., /GaAs quantum well are investigated variationally by using effective

mass approximation .

Key words: Quantum well, multi band effective mass approximation (k.p theory),

finite element method (FEM), impurity binding energy, intense laser field
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1. Giris

Yariiletken malzemeler 1940’lardan beri arastirilmakta ve bu arastirmalar
sonucunda gelistirilen elektronik devre elemanlar1 giinliik hayatimizin bir¢ok
alaninda kullanilmaktadir. Yariiletkenlerin devre elemam: olarak kullanilmasi,
elektronik teknolojisinin hizli gelismesini saglamis ve katihal fizigi lizerine yapilan
caligmalarin artmasina neden olmustur. Yariiletkenlerin sik¢a tercih edilmesinin
temel nedenleri, c¢esitli ozelliklerdeki yariiletken devre elemanlarinin ¢ok kiiciik
hacimler igerisine yerlestirilebilir olmasi, yariiletken materyallerin elektriksel ve
optik ozelliklerinin dis etkilerle degistirilebilir olmas1 ve istenilen 6zelliklerde bir
devre elemani yapilmasina imkan vermesidir. Tasarlanan yeni elektronik devre
elemanlarinin modellenmesi, sistemlerin ayarlanabilir fiziksel o©zellikleri temel
aliarak yapilmaktadir.

Yariiletkenlerin kristal yapilarimin incelenmesi sayesinde yariiletkenlerin
elektronik ve optik Ozellikleri belirlenebilmektedir. Bu nedenle bilim adamlari
caligmalarin1  yapay modeller iizerinde yogunlastirmislardir. Bu calismalar
1970’lerin ortasindan itibaren IBM’ de calisan Esaki ve Tsu onderliginde gii¢
kazanmugstir [1]. MBE (Moleculer Beam Epitaxy) gibi biiyiitme teknikleri yariiletken
fizigi ve teknolojisinde 6nemli etkiler yapmustir. Epitaksiyel olarak yapilan biiyiitme
yontemleri ile son derece degisik yapilar olusturulabilmektedir. Ornegin, iki

Ga, Al As yariletken tabakasi arasinda GaAs tabakasi olusturularak tekli kuantum

cukuru, bu tabakalarin periyodik tekrarlanmasi halinde ¢oklu kuantum cukurlari
veya tabaka kalinliklar1 ayarlanarak olusturulabilen siiper orgiiler, bu yontemlerle
kolayca elde edilebilmektedir.

Yapilan calismalarda Once yiik tasiyicilarinin  bir yondeki hareketleri
kisitlanarak iki-boyutlu kuantum kuyusu yapilar1 gelistirilmistir. Daha sonra ise
kusatilma boyutlar artirilarak bir boyutlu kuantum telleri ve sifir-boyutlu kuantum
kutulart yapilmistir. Gelistirilen sistemlerde boyut azaldik¢a yani kusatma arttik¢a
fiziksel Ozellikleri belirleyen parametreler ayarlanabilir duruma gelmektedir. Bu
sayede 0zel fonksiyonlara sahip aletler tasarlanmaktadir.

Yukarida adi1 gecen diisiik boyutlu sistemlerin kiil¢e yapilara gore iistiinliigii, bu
sistemlerdeki boyut farkliligindan kaynaklanir. Diisiik boyutlu sistemlerde son

derece dar ve iyi tanimlanmis enerji diizeylerini elde etmek miimkiindiir. Buna ek



olarak bu sistemlerde elektron (veya bosluk) yogunlugu istenildigi gibi
degistirilebilir.

Kuantum kuyular1 bir boyutta kusatilmis olan yapilardir ve bu yapilar farkh
malzemeler ile lazer diyotlar gibi yeni optik aletlerin yapiminda kullanilir. Kuantum
kuyularmmin valans bandi enerji band dagilimmin ve dalga fonksiyonlarinin
hesaplanmas1 genellikle ¢ok karmasiktir ve analitik coziimleri tam olarak
yapilamamaktadir. Son zamanlarda diisiik boyutlu sistemlerin analizi icin birkag
nimerik teknik gelistirildi. Bunlar efektif bag yoriinge metodu( effective bond
orbital method)(EBOM)[2], siki bag metodu (tight binding method) (TBM)[3],
sonlu farklar metodu(fininite difference method)(FDM)[4] ve sonlu elemanlar
metodu (finite element method) (FEM)[5, 6] dir.

EBOM ve TBM ile elektronik bant yapisi iyi bir dogrulukta hesaplanabilmesine
karsin her bir atomik durum i¢in 18’den fazla baz fonksiyonuna ve sonuglarin elde
edilmesi icin oldukc¢a biiyiik hafizali bilgisayar ile cok uzun islem zamanlarina
ihtiya¢ vardir[2, 3]. Bununla birlikte, FEM ve FDM i¢in spin yoriinge (spin -orbit)
bandinin ihmal edilip edilmemesine bagli olarak sadece dort veya alti baz
fonksiyonuna ihtiya¢ vardir. FEM’in avantaji, FDM’1n iizerinde bir niimerik teknik
olmas1 ve esit olmayan elementleri kullanilabilmesidir. Bu yiizden keyfi bi¢imli
geometrilerin dalga fonksiyonlar1 ve enerji 6zdegerlerinin analizi dogru olarak

yapilabilir [5]. Nakamura ve ark., [7] keyfi potansiyel bi¢imli kuantum kuyular1 i¢in
elektronlarin enerji diizeylerini FEM ile hesapladi. Yi ve Dagli [8] dort band k. P

analizini FEM ile kullanarak benzer kuantum teli orneklerinin optik 6zellikleri ve
valans band yapisi arastirdi.

III-V grubu yaniletkenlerin belirli oranlarda katilarak alasim halinde tabakalar
biciminde biiyiitiilmesi ile elde edilen diisiik boyutlu heteroyapilar optik haberlesme
sistemlerinde oldugu kadar giiniimiizde bircok alanda sik¢a kullanilan opto-
elektronik devre elemanlart i¢in de oldukc¢a stratejik bir Oneme sahiptirler.
Heteroyapilarin  elektronik ve optik Ozelliklerinin  amaca uygun olarak
ayarlanabilirliklerinin sinirli olmasi, arastirmacilarin yeni arayislar i¢inde olmasini
zorunlu kilmaktadir. Bu arayiglara ornek olarak lazer modellemesi ve yapimi
konusunda yapilan calismalar verilebilir. GaAs tabanli geleneksel heteroyapilarin
yasak bant araligi 1200 nm den biiyiik dalga boyunda 1s1yan cihazlarin yapiminda
kullanilmalar1 uygun degildir. Yine cok yaygin olarak kullanilan InP tabanh



yapilarda 2100 nm’ye kadar ulasilabilmektedir. Bu nedenle, direkt bant aralig1 0.7
eV tan 3.2 eV a kadar genis bir bant araliginda degistirilebilen seyreltik azotlu
GalnNAs heteroyapilar son yillarda arastirmacilarin onemle {izerinde durduklari
yapilardir. Ayrica, son yillarda veri kaybinin az ve optik kazancin fazla oldugu lazer
sistemlerinin olusturulmasi konusunda yogun calismalar yapilmistir. Yapilan bu
caligmalarda GalnNAs yapilarin optik haberlesme sistemlerinde veri kaybinin
minimum oldugu 1300 nm-1700 nm penceresinde calisabilecek lazer sistemlerinin
yapilmasina olanak sagladiklar1 goriilmiistiir [9-11]. Bu pencerede 1s1yan lazerlerle
optik haberlesme alaninda mevcut sistemlere gore kapasite ve iletisim hizinda
onemli artislar saglanmaktadir. Ayrica, GaAs alt taglar {izerine biiyiitillen GalInNAs
yapilarda iletim bandi siireksizligine baglh elektron kusatma potansiyelinin yeterli
yiikseklikte olmasi bu yapilarin uzun dalga boyu lazerlerin yapiminda Onemini
arttirmustir [12]. n- ve p-tipi katkilamada gelistirilen kontrol teknikleri sonucunda
azot tabanli p-n eklemleri iiretilmis ve buna paralel olarak heteroyapi LED’ler ve
lazerler gelistirilmistir [13-17]. Ozellikle seyreltik azotlu yariiletkenlerin
kullanildig1 yapilarda olduk¢a oOnemli gelismeler saglanmistir. III-V  grubu
yariiletkenlere azot katilmasiyla fiziksel biiytikliilerin (yasak enerji bant aralii,
atomik Orgii sabiti, tasiyic1 etkin kiitle, kusatma potansiyelinin bi¢imi gibi)
ayarlanabilirlik siirinin 6nemli oranda degistigi gozlenmistir [13-21]. Kim ve
arkadaslar1 tarafindan MOVPE teknigi ile biiyiitilen ¢ok bariyerli GalnNAs
kuantum kuyusunun 1300 nm diliminde oldukca yiiksek optik performansi
kaydedilmistir [19]. Bu calismada elde edilen yap: analizi sonuglarina gore, InGaAs
tabakas1 kuyu icinde azot’un yeniden dagilimini saglar ve boylece keskin yiizeyli
yapinin olusumu gergeklesir. Ayrica cihaz tasarimi kapsaminda yapilan ¢calismalarda
optik pompalamal1 aktif bolgenin iyilestirilmesi konusunda da 6nemli gelismeler
saglanmistir [22-24]. Bu gelismelere paralel olarak, olduk¢a genis operasyon dalga
boyu araligin1 kapsayan veri depolama, iletisim, giines pilleri, foto dinamik terapi,
gaz sensorleri ve terahertz cihazlar gibi yeni bir ¢ok optoelektronik cihazin
gelistirilmesi  beklenmektedir. Uygulama alaninda c¢ok yaygin kullanilma
potansiyeline sahip seyreltik azotlu yariiletken yapilarin daha kolay ve ekonomik
biiyiitiilebilmelerinin yaninda ozellikle lazerlerde elde edilen performanslar: da goz
Oniine alindiginda, GalnNAs tabanli yapilarin optik haberlesme sistemlerinde

kullanilan geleneksel InP tabanli yapilarin yerini almalar1 kagcinilmazdir.



Bu tez calismasinda, GayIn;xNyAs;., /GaAs tek kuantum kuyusu sisteminin
elektronik ve optik Ozellikleri c¢oklu bant etkin kiitle yaklagimi Kk.p teorisi
cercevesinde sonlu elemanlar yontemi (FEM) ile incelendi ve kuantum kuyusundaki
yik tasiyicilarin yogun lazer alani altindaki davranislart ve bu tasiyicilarin
birbirleriyle yaptiklar1 Coulombic etkilesim sonucu olusan ekzitonlar incelendi.

Bolim 2’de kiilge yariletkenler i¢in k.p teorisi hakkinda genel bir bilgi
verilmistir.

Boliim 3’de etkin kiitle yaklasimi ( zarf fonksiyonu yaklagimi ) 6zet olarak
verilmistir.

Bolim 4’de sonlu elemanlar yontemi (FEM) hakkinda genel bilgiler verilerek,
ciftlenimli ve c¢iftlenimsiz bantlara bu yontemin uygulanabilmesi i¢in gerekli
analitik islemler yapilmistir.

Boliim 5’de GayIn;«NyAs;.,/ GaAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandi sonlu
elemanlar yontemi ile hesaplandi.

Bolim 6’da Ga,n;«NyAs;., / GaAs kuantum kuyusunun valans bandi sonlu
elemanlar yontemi ile hesaplandi.

Bolim 7°de GaxInjNyAsiy / GaAs kuantum kuyusundaki yiik tasiyicilarim
yogun lazer alanindaki davranisi incelendi.

Bolim 8’de yogun lazer alami altindaki Ga,In; NyAs;, / GaAs kuantum
kuyusundaki ekzitonlar incelendi.

Boliim 9°da ise, GaxIniNyAs;y / GaAs kuantum kuyu sisteminin elektronik ve
optik oOzellikleri agiklanmistir. Elde edilen sonuglarin teknolojiye ve aygit tasarimina

getirecegi katkilar tizerinde tartisilmastir.



2. KULCE YARIILETKENLER iCiN k.p TEORISi

Bu boliimde, literatiirde etkin kiitle teorisi olarak isimlendirilen K.p teorisini
inceleyecegiz. k.p teorisi hem 3 boyutlu yariiletkenler hem de kuantum kuyusu, teli ve
kutusu gibi diisik boyutlu sistemleri tanimlamak i¢in kullanilan bant yapisi
modellerinden en yaygin olarak kullanilanlardan bir tanesidir. Bu yontem bant kenari
yakinlarinda olduk¢a dogru sonuglar verir. k.p metodu ilk 6nce bant kenarinda bilinen
bant yapisi ile baglar ve daha sonra pertiirbasyon teoremi kullanilarak yiiksek simetri
noktalarindan uzaktaki bantlarin elde edilmesine calisilir. Periyodik bir orgiide hareket

eden, serbest bir parcacig1 tanimlayan Schrodinger dalga denklemi,

2

+V(f)+%(5xW(f)).ﬁ+5H, w(F) = Ey(F) 2.1
C

m, m,

ile verilir. Bu denklemdeki V (7), iletkenlik elektronlar1 ve iyonlarin neden oldugu etkin

periyodik potansiyeldir ve asagidaki gibi verilmektedir.
V(F)=V(F+R) (2.2)

Burada R=nd, +n,d,+nd, orgii oteleme vektoriidiir. Denklem (2.1)’deki iigiincii

. ho Lo L. e o ~
terim ﬁ[ax VV(r)].p spin-yoriinge etkilesimini anlatan terimdir. Burada &,
mgc

Pauli spin matrisleridir ve asagidaki bilesenlerle verilirler.

0 1 0 —i 1 0
o = O-,: O =
1o ’ i 0 o0 -1

Sirasi ile yukar1 ve asagi spin operatorleri de

biciminde verilir ve Pauli spin matrisleri spin durumlarina etki ettiklerinde



o T=l o T=il o 1=

o 1= o, l=—iT o l=-1 (2.3)

durumlarn elde edilir. Denklem (2.1)’deki son terim OH (r)ise relativistik etkilesimleri

gostermektedir. Cogu durumda bu relativistik etkilesimler oldukca kiiciiktiir. Bu

nedenle diger terimler yaninda ihmal edilir.
F—>TF+R doniisiimii altinda Hamiltoniyen invaryant ve (7 + R) denklem (2.1)’i

saglar.

Denklem (2.1)’in genel ¢oziimii (Bloch Fonksiyonu)
v, (H=e""U (7) 2.4)
bicimindedir. Bloch teoremine gore;
U _(F+R)=U .(F) (2.5)

ve n. banttaki k dalga vektorlii elektronun enerjisi E=E, (lg ) ile verilir.

n. banttaki k dalga vektorlii elektron icin Schrodinger denklemi

2 h — ~
{ P +V (1) +—55(6XVV(r)). P}ﬂ (r)=E_(k)y .(r) (2.6)
2 dm c

m, 0

dir. Burada denklem (2.4) ve ayrica p — —iaV oldugu kullanilirsa,

{— vy ()L (@x VYV~ th)} MU (F)=E (k)" U (F)
21?’10 4m0 n n n

hZ

Hy == V24V ()

m,

[H 0t " (ExVV .- th)} MU (F)=E (K)e*'U .(F)
m,c

H, [eﬂz.;U E(;)}+%(axﬁv(r)).(—ihV)[eiE.;U ;(’7)] =E E(lg)enz.;U ()
" 4m;c ' ' '

0



esitligi elde edilir. Ik 6nce H, [e”;'?U NG )} kismin1 hesaplayalim.

hZ

2[e"”U (7)}+V(7)[e”3-fUn;(7)}

V[V ””U (r)}+V(7)[eiE'7Unk«(7)]

2m0

tkr ik.F ik .7 =
zmov[ U_(F)+e"'VU (r)}+V(r)[ U]
hZ
2m, L
ol
2my, L

V(U P ]

V((#)e U, 1+ VU @) [V U )]

(iK) U (7)+(ik) VU L (7)+(ik ) VU L (7) + VU (7)}

- 27:;0 :—kzefi-fUnE(F) +2(ik )" VU (7)+ e”z';VZUn,;(?)} +V(7)[efi-7Uni(7)}
) R MR ) )
+V(F) [eilz.?Un]z (F)]

. . h - vz ik. 7 -
Simdi de m(axVV(r)).(—th) [e Un];(r)} kismini hesaplayalim.

0

(—zh) ) 2(6@\/)?%1'/371]”;;(7)}
¢

202

(—zh)(zk) 2 (O'XVV) {e’k ”Unk(r)}+(—zh)
0

0
(—zh)(zk)4 2 (O'XVV) {elk ’”Unk(r)}+( i)
e

(5‘X§V).{eﬂg FVURK (7)}

y™ 2 (6X§V).{ei’€-?§Un]€(F)}
"o¢

(XN V) (=i)VUnk (F)

Jkr 2 2(axVV) KUk (F)+
4 4m

22
0 "¢

GXVV).pUnk (F)

——5(
22
mge? 40

(GXVV).p=p(GXVV)=G.(VVxp)=(VVXp).G



h kP |2
53 GXVV).(in)| U () |=
4m0c nk

k7| n?
T (VVXE).GU p (F) 2 (VVXP).GUu (F)
22 . 2 2

4m0 moc
(2.8)
Denklem (2.7) ve (2.8)’i birlestirirsek,
ik . = h = T RN = N T -
H,| " Un;(r)]+W(O'XVV(r)).(—th)[ek U (P |=E (k)" U (7)
0
2
_ i [—sz (D) +2(ik)VU () + VU _(F)J+V(F)[e”;'FU ()]
2m0 nk nk nk nk
+elkT (VVXE).BUnk (Fy+—L(VVXP).6UnE (F) | = E . (K)e™ U _(F)
4m2 2 4m 2
0¢ 0°¢
KR e B - hooo
— L (k) V-V V() +—— (VV XK).G +—=— (VV X p).G |U - (F
{Zmo 2m, ( ) m, " 4m§c2( ) 4m§c2( P) ()
= E (k) (7)
P % h . on : -
v+ t K Pty (VVXP)G+ s (VVxK).G |U O=E (U ()
2m 2m m, 4mSc 4mc nk
0 0 0 0 0
(2.9)

sonucuna ulagiriz. Denklem (2.9)’un sol tarafindaki son terim k ya bagli spin-yoriinge
etkilesimi terimidir. Bu terim digerlerinin yaninda oldukca kiigiiktiir. Ciinkii spin-

yoriinge etkilesiminin biiyiik kisminin olustugu atomun iclerinde kristal momentumu

hk atomun momentumu p yaninda oldukca kiiciiktiir. Dolayisiyla denklem (2.9)

2 271.2
{p R L S (VVXp)a}U (F)=E (U _(F) (2.10)
2m, 2m, m, 4m;c? n

olarak goz Oniine alinabilir.

Denklem (2.10) & ya bagli ve k bagli olmayan iki kisima ayirabiliriz.

[H(K=0)+W (k) U . (F)=E . (K)U . (F) .11



Burada; H (E =0) ve W(E ) terimleri

2

HE=0) =L +v(F)+—(6xVV).p
2m, 4mjc
272
wE="2 s
my —m,

bicimindedir. Yerel tek parcacik Hamiltoniyeninin H (k=0), U Lo 0z fonksiyonlarinin

ortagonal bir tam setine sahip oldugunu varsayalim.
H(k =0)U,,(F)=¢,(0)U,,(F) (2.12)

Periyodik bir orgii fonksiyonunu U,, Ozfonksiyonlar1 cinsinden seriye agabiliriz.

Denklem (2.11) ‘rin E (k) 6z degerine karsilik gelen dzfonksiyonlari,
U, (F) =3 cn(k)U,.(F) 2.13)

seri agilimi seklinde yazabiliriz. Seri agilimdaki ¢ k) bilinmeyen sabitleri belirlemek
i¢in matris denklemini bulabiliriz. Bu matris denklemini elde etmek igin soldan U, ile

carpip, integral ve baz fonksiyonlarinin I U .U, ,(F)d’F=75, diklik ozelligini

hiicre

kullaniriz. Bu islemlerin sonucunda,

no

21.2 '
Z[(e‘no —& .+ Z k ), +ﬁ<U

n
m, 0

ﬁl%&};(l?) =0 (2.14)

m

denklemini elde ederiz. Burada H(k =0)U 0(F)=¢€ (0U,,(rF) ifadesini kullandik.

Denklem (2.14)’deki matris denkleminin ¢dziimii denklem (2.10)’da ifade edilen dalga
denkleminin tam 6zfonksiyonlarini verir. Bununla beraber k’nin artis1 hesaplamalardaki
karmasiklig1 artirir. Bu karmagikligin ilki denk (2.13)’ deki seri a¢ilimindaki durumlarin
sayisini artirir ve hesaplamalar1 niimerik olarak elde edilemez hale getirir. Bu nedenle

genellikle bu yaklasim sadece kiigiik k dalga vektorii degerleri igin pratiktir. Denk

(2.14) ifadesinde kiibik oOrgii periyodik Hamiltoniyeninde H (k =0) biitin m 6z



fonksiyonlar igin, <U o 13|U m0> =0 ifadesini kullandik. Bu lineer momentumun matris

elemanlar1 simetri 6zelliginden dogrudan goriilebilir.

Biz bu calismamizda III-V bilesik yariiletkenleri goz Oniine alacagiz. Bu
yariiletkenler iki yiizey merkezli (fcc) yapinin i¢ ice girmesiyle olusan zinc-blend orgii
yapisina sahiptirler. Kiiciik k degerlerinde kdsegen olmayan terimler kiiciiktiir ve 6z

fonksiyonlar i¢in en diisiik dereceli ¢oziimler

o (k)=3,, (2.15)
dir ve ilgili 6zdegerler
27,2
gnk = gnO + h k (216)
2m,

biciminde verilir. Eger kosegen olmayan elemanlar kii¢iikse denklem (2.16) ile verilen

0z deger ifadesi ikinci derece pertiirbasyon teorisiyle diizeltilir.

n2k> <Un0 HI|Um0><Um0|H,|Un0>
= 2.17
Emc = Eno +<Un0 2m, |Um0>+m§1 €0~ €m0 ( :
burada,
H =TEp (2.18)
m,

dir. Denklem (2.16)’daki o6zdeger ifadesi kuskusuz bir pertiirbasyon olarak

- K
W(k)=
k)==

+H, ve sifirnct derece Hamiltoniyen ¢oziimii kullanilarak ifade
my

27,2

edilebilir.  Kinetik enerji  operatorii [ J skalerdir ve bu nedenle

2m,

hk® hk®
U ,0) = 8, ~olarak ifade edilebilir. Bu terim ikinci dereceden
2m, 2m,

<Un0

10



pertiirbasyon teorisinde sifir katki getirir. Uygun bir sekilde H, terimininde birinci

derece pertiirbasyon teorisi icin katkis1 sifirdir. Ikinci dereceden 6z eneriji,

'k’
+

2my oz €0~ Emo

gnk = 8)10 + (219)

p|U,o)dir. k vektorii denklem (2.19)’daki

olarak yazilabilir. Burada, p, :<Un0

integral digina almabilir. Bu da 6z degerlerin, I vadisi yakinlarinda dalga vektorii

bilesenlerine kuadratik olarak bagli oldugunu gosterir. Denklem (2.19) daha sik olarak,

2
£,=€, +h_2ka%ﬁkﬂ a.B=xy.z (2.20)
2 off ﬂn

biciminde yazilir. Burada,

1 1 2 D D
F=— 0, t— PP 2.21)
K, m, My “ap €,0 = Emo

etkin kiitle tensoriidir.

11



2.1. Kane Modeli ve Luttinger-Kohn Modeli
1) k.p yaklasiminin genellestirilmesi

e Onceki boliimde tartisgilan k.p teorisi aslinda pertiirbasyon teorisi iizerine
dayanmaktadir. Gii¢lii bant-bant etkilesimlerini de icermek sartiyla daha uygun
bir yaklasim denklem (2.10) nu saglamalidir.

¢ Denklem (2.10)’da baz durumlarinin tam bir setini kapsamasi niimerik olarak
uygulanabilir degildir. Bununla beraber denklem (2.10)’daki bantlar kuvvetli
bantlardir. Ayrik bantlarin pertiirbatif etki yaratmasiyla bu yaklasim dogrulanir
ve k. p teorisi diizeltilir.

e Eger elektron bantlarini iki gruba ayirabilirsek bu yontemin siirekli olarak
yapilabilecegini gorebiliriz. Birinci grup bantlar icerisinde kuvvetli etkilesimli 8
bant vardir. ikinci grup bantlar yalnizca birinci grupla etkilesen zayif etkilesimli

bantlardir. Bu etkilesme pertiirbasyon teori ile ¢oziilebilir.

2) J-J Ciftlenimli Atomik Bloch Seviyeleri

Onceki boliimde tartistigimiz |U n0> orbital atomik Bloch seviyelerinin bir lineer

kombinasyonu olarak p-simetrili atomik Bloch seviyelerinin yeni bir baz setini

olusturabiliriz. Yeni baz seti z yoniinde J_bilesenli ve J operatdriiniin 6zfonksiyonlar
olacaktir. Bu yeni baz setini ‘J ,m j> ile ifade edecegiz. Burada J=3/2,1/2 ve

m; =+ j..— j dir. Bu 6 alt bant ifadesini verir. Bu bantlarla beraber s-simetrili iletim

bandin1 da hesaplamalarimiza katacagiz. Bu 8 bantli modelin sonuglari, I' vadisi
yakinlarinda III-V bilesik yariiletkenlerin elektronik bant yapisinin iyi bir tantmlamasini

verir. Yeni baz setleri tablo 2. 1’deki orbital bilesenleri ile verilir.

12



u; J,m]> Vim, £;(k =0)

u, l l> ‘iS T> 0 I
272

uy, |31 2 1 _ — £, I
23 |2 axeny

“s %%> %\ (X +ir)T) ~& Ty

7 1 ; 1 - O_A 1—‘7

. %%> e epjz) | ¢

u, | |1 _l> lis 4) 0 L
27 2

u, 3 1 2 —& FS
5,—§> ——‘(X—ZY)T>—\/;‘Zi>

I

. 1 1 —g,—A T,

u %_%> —ﬁ\(x lY)T>+ﬁ‘Z\L> £

Tablo 2. 1 I noktasinda atomik baz durumlari.

Tablo 2. 1’deki atomik Bloch seviyeleri spin-yoriinge etkilesimlerini de igeren

2
HE=0) =L 4v(iye "
2m, 4myc

(6xVV).p Hamiltoniyeninin 6z fonksiyonlaridir. I

iletim bandini, I agir bosluk (m; =+3/2) ve I'y(m; ==£1/2) hafif bosluk bantlarin

tamimlar. I", spin-yoriinge bandi olarak bilinir.

Kane Modeli:

Bu modelde her biri iki katli dejenere olan dort bantla ilgilenilir. Bunlar
iletkenlik bandi, agir bosluk bandi, hafif bosluk bandi ve spin-yoriinge bandidir. Tablo
2. 1’deki atomik baz durumlarinda denklem (2.11)’deki Hamiltoniyenin matris temsili
tablo 2. 2’de gosterilmistir. Hamiltoniyenin elemanlarinin bulunmasi i¢in yapilan

islemler Ek-1’de verilmistir.

13



S _
'k —\/gPhkv Phk, \/IPhkv 0 —\/IPhk_ 0 —\/ZPhk_
2m, 3 3 - 3 3
272
- zPhk —&, + Wk 0 0 \/IPhk_ 0 0 0
3 2m, 3
27,2
Phk_ 0 —£&,+ "k 0 0 0 0 0
2m,
272
lPhk 0 0 -£,—A 'k \/gPhk, 0 0 0
o= 3 m, 3
- 27,2
0 \/IPhlg 0 \/gPhlg Wk —\/gPhk, Phk \/IPhk,
2m, : 3 :
272
- lPhk+ 0 0 0 —\/zPhk —&,+ 'k 0 0
3 3 2m,
27,2
0 0 0 0 Phk, 0 &+ "k 0
2m,
272
—\/gPhlg 0 0 0 \/IPhkv 0 0 —&—A+ ok
| V3 3 2m, |

Tablo 2. 2 Kane Hamiltoniyeni
k =k? oldugunu kabul edersek, Tablo 2. 2’deki Hamiltoniyeni kolay bir sekilde

kosegen haline getirebiliriz. Bu secim Hamiltoniyenin izotropik oldugu goriildiikten

sonra miimkiindiir ve bu nedenle 6zdeger ve Ozvektorler yalnizca k *nin biiytikliigline

baglidir. Bu koordinat sisteminde Hamiltoniyen,
H 0
H =( o j (2.22)

seklindedir.

14



Buradaki H , , matris elemant,

272
2m, 3
272
—\/gPhkZ —&, + Ik
3 2m,
0 0

\/IPth 0
3

0

(2.23)

dir ve k, =k di. det|H —&k)l | =0 denkleminin ¢oziimii ile 6zdegerler bulunabilir.

Elde edilen enerji 6zdegerlerini denklem (2.12)’de yerine yazarak dalga fonksiyonunu

elde ederiz. Simdi bu denklemi ¢ozersek,

- gPhk 0
3
27,2
—&, + Wk 0
2m,
27,2
0 —&, + Ik
2m,
0 0

nk?

15

¢, (k) ¢, (k)

2.24
¢, (k) . o, (k)| (224
c; (k) c; (k)
c, (k) c, (k)



- A(k) - \/gPhk

2
Det—\/;Phk ~ k) —¢,
0 0

\/I Phk 0
3

hZ 2
burada A(k)=¢€(k)—
2m,
—-Ak) - £ 0
-Ak)| 0 —Ak) - ¢,
0 0
—\/EPhk —Ak) - £,
1 3
—\/7Phk 0 0
3
1
—Phk 0
3

dir.

o [
3

0 0 0
- Ak)—¢g, 0
0 —AUk)—g,—A

2
0 - gPhk 0 0
2
0 + gPhk 0 -Ak)-g 0
_Ak)— g — A |
0 \fPhk 0 ~A(k) €~ A
3
0
~A(k) - £o| =0
0

2 2
Ay +en )| A (Ak) +eq ) Ak) + e +A) + EPhk Ak)—eq —A) - iPhk Ak)+en) [=0
0 0 0 3 0 ; 0

(A(k)+€,)=0 (2.25)

Karekteristik denklemin (ﬂ(k) +€0) ile boliinmesi ile elde edilen denklemden de diger

ic 0zdeger bulunur;

Ak)A(k) + €)(A(k) + €, + A) — P°I°k* (A(k) + €, +§A) =0

(2.26)

k*nin ¢ok kiiciik oldugunu kabul edersek, denklem (2.26)'mn ii¢ kokii A(k)=0,

Ak)=—-¢, ve A(k)=—€,—A’ya ¢ok yakindir ve bu kokler,

16



hk®

AUk)=0= (k)=

m,

n’k?

AMk)=—¢g, = e(k)=—¢€, +
my,
h’k?

AMk)y=—e,-A=> ek)=—-€, - A+
2m,

biciminde verilir. Simdi sirast ile her banda gelen enerji diizeltmelerini hesaplarsak,

iletim bandi igin, £" << g, ve € << A olmak iizere A(k)=0+¢” olsun, (2.26)’dan

(& +€)E +€,+A)=(Phk)’ (¢ +&, +§A) = £'(g,)(&, + A) = (Phk)* (g, + %A)

£+ gA
= & = (Phk)* (——>—)
E,(&, +A)
£+ 2 A
2712 0 o 2712 2 2
et ="" 4 oy (3 MR (LA, 2
2m, E,(&, +A) 2 my, 3& 3&,(g,+A)
272 2 2
gc(k)zhk :>i= 1.,4p + 2P (2.27)
2m,  m, \m, 3g, 3€,(&+A)
sonucuna ulasilir. Agir bosluk bandi i¢in, denklem (2.25)’den
n’k?
g, (k)= (2.28)
2m,

elde edilir. Hafif bosluk bandi i¢in, & <<€, ve € << A olmak iizere; A(k)=¢"—¢,

olsun, (2.26)’dan

(& —€)(E —€)+&,)(& —€,)+&,+A) = (Phk)* (' —€,) + &, +%A)

, 2 , 2
(—€,)(€) = (PRk)* (£) = & = —(Phk)* (=)
3 3¢,
h'k? 1 1 4pP?
=>—=(—-
2m,, m, m, 3€,

) (2.29)

17



sonucunu elde ederiz. Spin-yoriinge etkilesim bandi igin, & << €, ve & << A olmak

lizere A(k) =¢€"—¢€,—A olsun, (2.26)’dan

(&' —€, =N —€, =N +&,)(&—€,—AN)+ &, +A) = (Phk)* (€' — €, — A) + &, +§A)

hk*P*

N = (PHEY (M) = &7 = - KTPT
(-6~ A€ = (PR’ () = &= =372

27,2 2
€y :_50_A_h . 3L=(L——2P ) (2.30)
2m m m, 3(& +A)

SO N

sonucuna ulasilir. Bu modelde diger bantlarin etkisi hesaba katilmadigindan sonuglarin
tamligindan bahsedilemez.

Luttinger-Kohn Modeli (Ayrik Bantlarla Ciftlenim):

Denklem (2.11)’deki H hamiltoniyeninin |/} [=1,2..8 6zdurumlarina
karsilik gelen &, enerji 6zdegerlerinin enerji skalasi lizerinde birbirlerine ¢ok yakin
oldugunu kabul edelim. Bu bantlar Kane modelinde dikkate alinan bantlardir. Bu
O0zdurumlar W operatorityle kuvvetli ciftlenimlidir. H,’in yalmzca W ile zayif

ciftlenimli oldugu baska bir |v> O0zdurumlar setine sahip oldugunu farzedelim. Simdi

ayrik bantlarin neden oldugu H,’in en diisik 8 Ozdegerine gelen diizeltmeyi

hesaplayacagiz.

Bu diizeltmeyi iceren denklem (2.11)’in ¢6ziimii olan dalga fonksiyonu,

v> (2.31)

V= 2c,|l>+2cv
l v

seklindedir. Simdi bu dalga fonksiyonunu denklem (2.11)’de yerine yazarsak,

(H(k= O)+W(k))(2cl )+ Zc v>j = E(ch |l>+;cv |v>J (2.32)

elde edilir. Bu ifadeyi soldan kuvvetli ciftlenimli bir dalga fonksiyonu ile ¢arparsak,
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ZC, e, —&)8,, +(mWw|)]+> ¢, (mw|v)=0 (2.33-a)

elde ederiz. Simdi de denklem (2.32) soldan zayif c¢iftlenimli bir dalga fonksiyonu ile

carparsak,

Sele, - 218, +(uW|v)+ X e (uw]i) =0 (2.33-b)

elde ederiz. Ayrik bantlarin cifleniminin zayif olmasi sonucuyla eger dalga fonksiyonu

en disiik 8 Ozdurumdan biriyse ac¢ilim katsayilarinin iligkili biiytikliikleri ¢, =1,

¢, <=1 sonucuna ulasabiliriz. Denklem (2.33-b) yardimiyla,

l

(v|wli) (2.34)
elde edilir. Elde ettigimiz bu sonucu denklem (2.33-a) yerine yazarsak,

;c, (& =€)6,, +(mW|l)+(m |Wz | >< | W|l> (2.35)
sonucunu elde ederiz. Ayrik bantlarmn etkisini dalga denkleminde,

W W= W+WZL><8| w (2.36)

ile yer degistirerek hesabin icine katabilecegimiz sonucuna variriz. Luttinger-Kohn
Hamiltoniyeninin ¢6ziimii bu ayrik bant operatoriiniin simetri 6zellikleri {izerine
kurulmustur. Simdi  bu matris elemanlarim1  hesaplayarak  Luttinger-Kohn

Hamiltoniyeninin matris temsilini olusturalim.
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I e L _ .
Oncelikle W-W =W E W operatoriiniin ~ matris  elemanlarini
—e-¢g,

hesaplamakla ise baslayalim. Ayrik bantlarin d simetrili oldugunu g6z Oniine alacagiz.

D-simetrisinde baz fonksiyonlari,

v ) fi (XY

v,) fo(nNXZ

Vi) £, (rYZ

INAGOEE S

lvs) f5(NBZ* = r?)

dir. Bu baz fonksiyonlarinin radyal kisimlarinin her zaman cift olmasi nedeniyle sadece
acisal kisimlar1 ile ilgilenecegiz. Bu matris elemanlarinin sifirdan farkli olup

olmadiklarini birka¢ 6rnekle inceleyip bir genelleme yaptiktan sonra matris elemanlarini

olusturalim.

(X |X]v,)(v[2]2) = [ X*(XY)dXdYdZx [ 2> (XY)dXdYdZ =0

Bu integrantin i¢i tek fonksiyon oldugundan simetrik aralikta bu integral sifirdir.
(X |X]v,)(v,|2|Z) = [ X*(X? = ¥*)dXdYdZx [ Z*(X* = Y*)dXdYdZ + 0

Bu integrantin i¢i ¢ift fonksiyon oldugundan simetrik aralikta bu integral sifirdan

farklidir.
(X |X|vs)(v;|2|Z) = [ X> (32 = r*)dXdYdZx [ 2> (32 — r*)dXdYdZ # O
icinde dogrudur. X ve Z operatorii yer degistirdigimizde,

(X |z|v,){v, |X|Z) = [ XZ(XZ)dXdYdZx | XZ(XZ)dXdYdZ # 0

ve <X |Z| v, ><vl. |X| Z> =0 i=4,5 i¢in elde ederiz. Bu benzerlikle,
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(XY ]v v, [X12) = (X [x[v, ) v, ¥ ) = 0
(X ||y (v, [Z]2) = (X [z]v.)(v, Y| Z) = 0

oldugunu gosterebiliriz. Bu sonuglarin birlesiminden diyagonal olmayan elemanlar i¢in,

7 HXAOIAZ)

mg » E—E, te

B KX [Py |PIY )k

— =T

m, ZV: E-¢, Kok,

h? < k(Y|Plv)(v|P|Z)k

— =T

mg Zv: E-¢, ks

_n s XIPIR|Z) w2 G (XIPVIIP]Y) 6 <Y|P| v)v|P|Z)
T—m@ E-e¢, —m;Z £, —m:Z -¢,

elde edilir. Ek olarak <X |Vi7 —W| Z> = <Z |Vi7 —W| X > simetrisini gostermek kolaydir.

Simdi de diyagonal elemanlara bakalim,
k (X[ R (v B X )k,

" ;
Do SAZ =0 iz
mgz E-¢,

Bu integralin tek ya da cift fonksiyon olmasindan kaynaklanir. i = j oldugunda

" k{X|BW[RIX)k 7 < [(X]B]Y) \ \ )
moz;zzv: E-¢, _m(?ZV: g-¢ (k) Z (ks +k

elde edilir. [(X|P,[v) =[(X|P|v)| simeti ozelligi kullanidi Simdi asagidaki

tanimlar1 yaparsak,
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P 1 L RO ) (1L o

my = E—E, my = E—-E&

(X|W-W|X)=Rk? +S(k! +k’) elde etmis oluruz. Bu yontemi kullanarak diger

diyagonal elemanlar1 da elde ederiz. Bu ek bilgilerden sonra matris elemanlarini

olusturmaya baslayabiliriz. Baz fonksiyonlar1 olarak tablo 2. 1’deki atomik baz

durumlarini kullanarak W —W matris temsili tablo 2. 3’de gosterilmistir. W —W nin

elemanlarinin bulunmasi icin yapilan islemler Ek-2’de verilmistir.
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\iST> 31 33 11 \i5¢> 3.1 3.3 1.1
22 22 2°2 27 2 27 2 27 2
<iS T\ k11 0 0 0 0 0 0 0
(—-—)
2 m, m,
31 0 27,2 H 1 0 0 I
<_’_ G—h k l ——(G—F) l\/EH
2°2 2m, V2 2
—iH 27,2 ] — _
<§,§ 0 l K| Ly 0 ! 0 S
22 2m, \/5
11 0 1 i 1 k2 |0 \F Va1 0
i ——=(G-F) | -——=H | —(F+G)- —i|>H
<2 2 2 V2 O 2
(isd| |0 0 0 0 k1 1. |0 0 0
(——-—)
2 . m
3 1] |0 0 _r * 0 272 —iH 1
<_,__ i EH* G—h k -—(G-F)
2 2 2 2m, V2
% * . * 212 7
<§,_§ 0 1 0 \/51 0 iH F—h k —LH*
2 2 2m, V2
P —i|=H" -—=(G-F) | =H —(F+G)-
<2 2 l\fz V2 V2 O 2m,

Tablo 2.3 W —W matris temsili
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Tablo 2. 1°deki atomik baz durumlarini kullanarak W ve H(k =0) matris temsilleri

tablo 2. 4’de ve tablo 2. 5’de sirasiyla gosterilmistir.

|is T) 31 33V L\ sl 3_1 3.3 1.1
272 272/ |22 272 272 27 2
j nk® Phk, 0 0
(is 1] —\/gPth \/IPth —\/IPhk_ _ [P
2m, 3 ° 3 3 3

31 2 n’k’ 0 0 1 0 0 0
PR — —Phk _Phk_

22 3 | 2m, 3
<3 3 Phik_ 0 k2 |0 0 0 0 0
272 2m,

11 1 0 0 h2k? B 0 0 0
PR —Phk _Phk_

22 3 e 2m, 3

] 0 0 nk? 0 Phik._
(is 4] \/iPhlg \Pphk+ —\/zPhkz

3 3 2m, 3

31 1 0 0 0 > B> 0 0
~==| | =|=Phk, — |=Phk

2 2 3 30| 2m,
<3 3110 0 0 0 Phk, 0 B2k 0

27 2 2m,g

—==| | = |ZPhk, —Phk

27 2 3 3 2m,,
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Tablo 2. 4 W ‘nin matris temsili




N | =
N | =

[is 1) is ) |3 1\ 1|3 3\ |11
27 2 27 2 27 2
<'ST\ 0 0 0 0 0
31 0 0 0 0 0
2°2
<3 3 0 0 0 0 0
2°2
11 0 0 0 0 0
2°2
<'S¢‘ 0 0 0 0 0
3 1,10 0 - £, 0 0
27 2
3 3|0 0 0 - £, 0
27 2
< 0 0 0 0 —-& —-A

Tablo 2. 5 H (k = 0) matris temsili




Tablo 2. 3, tablo 2. 4 ve tablo 2. 5’de elde edilen matris temsilleri yardimiyla Luttinger-
Kohn Hamiltoniyenini olusturulabilir. Asagidaki tamimlar1 yaparak Luttinger-Kohn

Hamiltoniyenini tablo 2. 6’daki gibi olusturulabilir.

my 1 my, 1
=—2_Q2L+4M)=-—2—(5R+S
7/1 hz 3( ) hz 6( )
my 1 my 1
=——2—(L-M)=—"2—(R-S
7/2 hz 3( ) hz 3( )
__ My My
Vs 3h? 3h?
h2
Fk) == (7 + YK +ED) + (7, =27,k ]
m,
h2
Gk == —I(7: - YK +k2) + (7, + 27,k ]
0
h? h?
H(k) =——3y,k (k, =ik ), [(k) =3[y, (k2 —k>) = 2iy,k k, ]
m, 2m0
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|is T) 31 33 11 lis 4) 3.1 3.3V .1
2°2 22 2°2 272 272 272
h2k? Phik, 0 0
- —\/gPth \/IPhkz —\/iPhk_ —\/gPhk_
2m, 3 3 3 3
2 G-¢, iH" 1 1 0 1 3
— = Phk -—=(G-F) —Phk | =H
\/g ‘ \/E 3 - ! 2
Phk_ —iH F-g, i 0 -1 0 21
—H
NG
1 1 i 1 B 3 J2rI 0
ZPhk —-—(G-F) —-——H | =(F+G) Zp _ '\/:H
\/; ¢ NG V2 2 3 ik ! )
0 0 k2 0 2 Pk
1Phk+ \/gPhlg ; —\ﬁPhkz )
3 3 2m, 3
1 0 -I \F . \F G-¢, —iH 1
—[=Phk i [=H — [~ Phk -—=(G-F)
\/; + l 2 3 . \/E
0 I 0 Jar Phk, iH" F-¢, —LH'
V2
2 3, ~ar |0 \F 1 i 1
—|=Phk, | —i.|=H —Phk -—=(G-F) —=H —(F+G)
\E ' l\fz 3 e V2 V2 2

Tablo 2. 6 Luttinger-Kohn hamiltoniyeninin matris temsili




2.2. SEYRELTIK III-N-V YARIILETKENLER

III-N-V yarniletkenler son yillarda kesfedilen III-V ve II-VI yaniletken
alasimlarin yeni bir alt grubudur. Bu yeni alasimlar, elektronik seviyeleri yerel iletim
bandi ile rezonansta olan izolektronik safsizliklarin (N gibi) ¢ok kiiciik bir miktarda ana
yariiletkene (GaAs gibi) katilmasiyla elde edilmistir. Yer degistiren yerel negatif iyon
(As) ile safsizlik atomu (N) arasinda elektronegatiflilik ve atom yarigapindaki biiylik
farkliliklar nedeni ile yerel bant yapisi onemli Ol¢iide degisime ugrar. Boylece bu
alagimlarin bant yapilari, geleneksel III-V grubu yariiletken alagimlardan tamamen
farklidir.

(Ga,In)(N,As) alasimlar1 III-V ve II-VI yariiletkenlerinin yeni bir alt grubunun en
popiiler iiyeleridir. Son yillarda bu alasim sistemlerin biiyiitiilmesi ve potansiyel
uygulamalar1 lizerine bir¢cok arastirma grubu yogun ilgi gostermistir. Bu alasgim
sistemleri giines pilleri ve optik iletisim sistemleri icin lazer aygitlar1 gibi bir¢ok alanda
kullanilmaktadir. Bu yeni simif yariiletken malzeme III-N-V yariiletkenlerin en fazla
ilgi gosterilen iliyesi olmustur. Bizde bu calismada bu malzemenin elektronik bant
yapisini inceleyecegiz.

Ga,In;xNyAs;.y yariletken malzemesi geleneksel (Al, Ga)As, (Ga,In)As ve
(Ga,As)P gibi III-V bilesiklerinden oldukca farklhidir ve ¢ok carpict yeni Ozellikler
gosterir. (Ga,In)As veya GaAs yariiletken malzemesine c¢ok Kkiicilk miktarda azot
safsizlign katildiginda elektronik bant yapisinda biiyiikk degismeler olmaktadir. Bu
degismeleri; bant araliginin genis bir sekilde kirmiziya kaymasi, elektronun etkin
kiitlesinde 6nemli bir artma, yeni bantlarin sekillenmesi, vb. siralayabiliriz.

Biitiin bu degisimlerin sebebi As ve N atomlar1 arasindaki elektronegatiflik ve
atom yaricaplarinin oldukc¢a farkli olmasindan kaynaklanir. Bir yariiletken malzeme
(GaAs) igerisine ¢ok kiiciik miktarda azot safsizliginin katilmasi sonucu ile kristal orgii
bozulur ve yeniden sekillenir. Yeni olusan bu kristal orgii yapisinda lokalize bir azot
seviyesi olusur. Olusan bu azot seviyesi GaAs kristalinin iletim bandi (CB) kenarindan
yaklasik 180 meV yukarisindadir [25-30].

(Ga,In)(N,As) ve (GaN)As bant yapist geleneksel III-V yariiletkenlerden
tamamen farkli oldugu icin, III-V ve II-VI yariiletkenlerinin elektronik bant yapisini
elde etmek icin yaygin olarak kullanilan 8 bant k.p modeli (Ga,In)(N,As) elektronik
bant yapisini elde etmede kullanilamaz. (Ga,In)(N,As) bant yapisimi tasvir etmek ic¢in

yeni bir 10 bant k.p modeli kullanilir. Bu 10 bant k.p modeli geleneksel 8 bant
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Hamiltonian’nin iletim bandi ve lokalize azot durumlar1 arasindaki etkilesimi basit bir
model ile modifiye edilmesinden elde edilir.

Boylece (Ga,In)(N,As) yariiletkenin iletim bant yapisim1 hesaplamak icin anti-
crossing (BAC) modeli ve valans bant yapisini hesaplamak i¢in 6-bant Luttinger —Kohn

Hamiltanion kullanilir.

2. 3. Bant Anti-Crossing (BAC) Yaklasim

Hem parabolik hem de k.p modellerinde, BAC yaklasimi genellikle iletim bant
yapist iizerine azot (N) etkisini hesaba katmak icin kullanilir. GaAs valans bandi ile
iliskili lokalize E, azot seviyelerinin konumu tight-binding hesaplamalar kullanilarak
modellenebilir. Oldukca diisiik azot oranlarinda ayrik safsizliklarin dalga fonksiyonu iist
liste binmez, boylece lokalize rezonans enerjisi izole kusur enerjisine E, esit olur.

Ancak, uygulanabilir seyreltik azotlarda, dalga fonksiyonlar1 diisiik azot oranlarinda bile
overlapa baglar. %5 azottan daha az malzemelerde dalga fonksiyonlarindaki overlap

rezonans enerjisinde bir azalmaya neden olur. Bu azalma asagidaki denklem ile verilir.

E, =E°—7yy (2.37)

burada E, izole azot kusuru enerjisidir ve genellikle 1.7 eV [31-36] olarak almir. ¥ ise
3.89 eV [36] yada 2.52 eV [31] olarak alinir.
Denk(2.37) GaNAs i¢in ¢oziilmiistiir, fakat GaInNAs i¢in E,’in konumu

tizerine indiyum mol orami hesaba katilmalidir. Sinirlamalara ragmen farkli III-V

alasimlardaki E, lokalizasyonu iizerine yapilan deneysel gozlemler gostermistir ki,

bircok yiiksek lokalize seviyelerde bile azot seviyesi bosluk seviyesi ile iliskili olarak
sabit kalir. Bu yiizden GaAs valans bandi ve seyreltik azot arasindaki bant uyusmasi
etkileri E, ve E,, seviyelerinin relatif konumlar1 ile iligkili olarak kendiliginden
bulunabilir.

Uygulayacagimiz modelde azot seviyelerinin valans bantlan ile etkilesmedigi

kabul edilmistir. Bu da valans bantlar1 ve FE, arasindaki ayirimi veren uygun bir

yaklagimdir. BAC yaklasgiminda yogun lokalize azot durumlu E, ve genislemis iletim
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bandi E

, arasindaki etkilesim pertiirbasyon teori kullamlarak asagidaki ozdeger

denklemi ile ¢oziiliir.

E—- EM VMN

=0 (2.38)
Viw E-Ej,

burada V,,, iki seviye arasindaki etkilesimi tanimlayan matris elemanidir. fletim bandi

dagilim iliskisi i¢in 6zdeger denkleminin ¢oziimii,

Ey +E, () £(Ey — E, () +4V2,
2

E, (k)= (2.39)

seklinde elde edilir. V,,,, matris eleman1 asagidaki denklemle ifade edilir.

Viw = BY (2.40)

burada B=1.675 eV [37] ve y azot konsantrasyonudur. iletim bandindaki genisleme
nedeni ile E,, parabolik olarak kabul edilmistir ve GaAs valans bandi ile iliskili olarak

hesaplanan iletim bandi sinirina esit bir enerji ile k=0 da bir minimuma sahiptir.

Genisleme durumu i¢in daginim bagintisi

hk?
2m'

E, (k)= E, (0)+ (2.41)

ile verilir. Burada k dalga vektorii ve m~ InGaAs elektron etkin kiitlesidir. {letim bandi
dagilim egrisi, bolge merkezine yakin k degerlerinin bir dagilimi i¢in denk (2.39) ve

denk (2.41) birlestirilmesi ile ¢oziiliir. Elde edilen ¢6ziim sekil 2. 1’de gosterilmistir.
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x =0.85
y =0.05
3 |
E,
>
[5)
=2 Ey
Ry
D)
o)
88}
Ey
1 |
E.
0 T T T T T T T
-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20

Dalgavektorii ( 10° crril)
Sekil 2. 1 BAC modelindeki GaInNAs sematik bant yapisi. E, lokalize azot durumu,
E,, yayillmis yariletken durumu, E, BAC modelindeki E, ,E. BAC modelindeki E
seviyesidir.

Sekil 2. 1 E,,E, ve seyreltik azot bant yapisimin dagilim egrisini
gostermektedir. Denk (2.39)’lin iletim bandinin iki ayrik banda yarilmasini gdsteren
olas1 iki ¢Oziimii vardir (E, ,E ). E.E, seviyesinin altinda ve E, E,, seviyesinin
iistiindedir. E_ enerji seviyesindeki azalma yayilim enerjisindeki gozlemlenen azalma
ile iliskilidir. Mevcut modelde E seviyesinin konumu iletim bandinin en alt noktasi

olarak alinir.
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2. 4. ITII-N-V Kiilce Yariiletkenler icin 6+4 bant k.p Teorisi

Bu boliimde III-N-V kiilge yariiletken malzemesinin bant yapisinin elde edilmesi

icin 6+4 bant K.p teorisi incelenecektir. Bu modelin sonuglari, I" vadisi yakinlarinda

III-N-V bilesik yariiletkenlerin elektronik bant yapisinin iyi bir tantmlamasini verir. Bu

modelde yapinin iletim ve valans bantlarinin etkilesmedigi kabul edilmektedir [38]. Tk

olarak azot katkisinin iletim bandi iizerindeki olusturdugu etkiyi inceleyelim.

Hesaplamada kullanilacak yeni baz seti tablo 2. 7°deki orbital bilesenleri ile verilir.

Ui |J’m1> Wim,

u, 1 1> S T)
2°2

u, 1_1> s, L)
272

U, ll> ‘ST>
2°2

y 1_1> s L)
272

Tablo 2. 7 Atomik Bloch Seviyeleri

Bu bazlar kullanilarak Hamiltoniyenin matrisi elemanlar: siras1 ile hesaplanirsa,

sifirdan farkli matris elemanlari,

S T‘H(k)‘S T>=

S i‘H(k)‘S ¢>: .

S T‘H(k)‘S T> Ve

=Sy
22<
1=
<

H,,=(S i\H(k)\S ¢>

32

Hpy= <S T‘H(k)‘S T=v

Hy,=(S ‘H(k)‘S‘L>:VNC

(Sw
Hay, <S T\H(k)\s T>

Hy, <S ”H(k)‘s i>:



seklindedir. Bu sonuglarla Hamiltoniyenin matris temsili asagidaki tanimlar yapilarak,

E, =1.675-2.52y

Vie =By , B=1675 eV

hk*

E —
2m

c=Eq+
E, 0 V, O
E, 0 V.
Vie 0 E. O
0 Vy 0 E,

olarak ifade edilir. Burada m InGaAs bilesiginin etkin kiitle degeridir. Bu

Hamiltoniyen matrisinin ¢oziilmesi ile elde edilen iletim bant yapis1 asagidaki sekil 2. 2°
de gosterilmis.
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Enerji (eV)

-0.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15
k [00k,]

Sekil 2. 2 4-bant modeli kullanilarak elde edilen Ga.In;..NyAs,., kiilge yapisinin iletim
bandinin sematik gosterimi
Ikinci asamada III-N-V yapisinin valans bandini inceleyelim. Hesaplamalarda

kullanacagimiz baz seti tablo 2. 8 orbital bilesenleri ile verilmistir.
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J,mj> Vym,

u, 31 2 1 .
§’§> —\/;‘Z T>+£‘(X +iv) L)

%%> %\(XH'Y) )

1 , 1
%%> oerin ez 1)

u, 3 1 1 ) 2
5,—5> —ﬁ‘(X—zY) T>—\g\z )

us 3 3 1 .
3| ey
1 . 1
e %,—%> ——E‘(X—ZY)T>+—,§‘Z~L>

Tablo 2. 8 Atomik Bloch Seviyeleri

Bu bazlar kullanilarak olusan Hamiltoniyenin matris temsili asagidaki tanimlar

yapilarak,
Fk)=— z’fn [+ P2 + D)+ (7 =270k
Gk) = 2’; [ = P )R+ K2 + (7 + 270K

2
H(k) =23tk (k, —ik,)
m,

hZ

2m,

(k) =———3[pF (k2 = k2) = 2iptk k]
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_ ; 0
G & iH —L(G—F) I iEH
V2 2
—-iH F—-g, i -1 0 —Jar
—H
NG
1 i 1 3 NDY 4 0
-——(G-F) | ——H | =(F+G)—-¢,—-A | _; |2
\/5 \/E 7 0 l\/;H
0 -I G-¢ —iH 1
i\/EH* 0 -—(G-F)
2 V2
I 0 Jar iH" F -¢, —LH
V2
3 —Jar |0 1 i 1
i 2y -——G-F) | —=H | —(F+G)—-¢,-A
l\/;H \/E \/E 9 0

biciminde ifade edilir. Inceleyecegimiz yapidaki

Tablo 2. 9 Ga,In;(NyAs;., valans bant matris temsili.

GaXIn 1 _XNyAS 1-y

yariiletkeni

icin

materyal parametre degerleri, asagidaki ikili yariiletken parametreleri arasindaki lineer

iliski kullanilarak elde edilmistir.

P(Ga n,_.N As,_ ) =xyP(GaN)+ x(1-y)P(GaAs)

GaXIn 1 _XNyAS 1-y

dortlii  bilesigi

(2.42)

+y(1=x)P(InN)+(1-x)(1-y)P(InAs)

icin hesaplamalarimizdaki

kulland1gimiz

bant

parametreler Ref. 39’dan alinmistir ve bu parametreler tablo 2. 10’da gosterilmistir.

Materyal GaAs InAs GaN InN |
A(eV) 0.341 6.0583 4.50 4.98
iz 6.98 20.00 2.67 3.72
7 2.06 8.50 0.75 1.26
75 2.93 9.20 1.10 1.63

Tablo 2. 10 Bant yapis1 hesaplamalarinda kullanilan ikili bilesikler i¢cin parametreler.

Bu Hamiltoniyen matrisinin ¢oziilmesi ile elde edilen valans bant yapisi sekil 2.

3’de verilmis.
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0.4

x =0.85
y =0.05
LH
>
(D]
204 -
=
0]
s
SO
-0.8 -
'12 T T T T T
-0.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15

k[00k,]

Sekil 2. 3 6-bant modelinde Ga,In;«NyAs,., kiilce yapisinin valans bandinin sematik

gosterimi.
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3. ETKIN KUTLE YAKLASIMI ( Zarf Fonksiyonu Yaklasimi)

A ve B gibi iki farkli materyalli heteroyapiyr gbz Oniine alalim. Yapacagimiz
tartismay1 B kuyu materyalli ve A bariyerli kuantum kuyu yapilar icin uygulayalim. Bu

materyallerin direk bant aralikli yariiletkenler oldugunu varsayalim.

Sekil 3. 1 Kuantum kuyu profili.

A materyalindeki bir par¢acigin durumu her zaman,

w(F) =Y FH(FU 5 (F) (3.1-a)

m

biciminde yazilabilir. Burada direk bant aralikli materyaller i¢in k, =0 dir. Eger biz

buradaki toplami sadece atomik durumlarin tam seti iizerinden alirsak, ikinci boliimde
tartismis oldugumuz dalga denkleminin tam bir ¢oziimiinii elde etmis oluruz.

B materyalindeki bir parcacigin durumu da benzer olarak,

w(F)= Fy (AU, (F) (3.1-b)

m

seklinde yazilir. Simdi biz toplam dalga fonksiyonunun heteroyapi boyunca yayildigini
kabul edecegiz. Bu durum agik¢a konuma bagh agirlik faktorlerinin F** zarf dalga

fonksiyonlar1 olarak isimlendirildigi baz1 0©zel sartlarin yerine getirilmesiyle
gosterilebilir.
Biz burada toplam dalga fonksiyonlarinin atomik kisimlarinin 6zdes oldugu ¢ok

ozel bir yaklagim yapacagiz. (k, =0)

m0 = m0 (3 2)
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U’,, U, dalga fonksiyonlarinin 6zdes yapilarina ragmen farkli 6zdegerlerle iliskilidir.

Bundan sonra yapacagimiz islemlerde ilk olarak biitiin spine bagli terimleri gecici
olarak ihmal edecegiz.

Bu nedenle sifirinct derece atomik Hamiltoniyen H, = H(k =0)toplam

Hamiltoniyenle 6zdestir. Atomik kisimlar,

-, _
2’; +V, |UA(F) =€ U (F)
0
- Z (3.3)
2
P +Vy Ur‘:()(?) = 8I§0U,50(’7) = 8,50U,20(F)
i 2m,

denklemlerinin ¢oziimleridir. Bu denklemler eger potansiyeller sekil olarak 6zdes fakat
sabit bir carpan kadar farkliysa aym zamanda (m|V,-V,|m)=¢) —¢., de
gerceklestirmelidir. Dikkat etmek gerekirse V,, atomik seviyelerle iliskili periyodik
potansiyellerdir. Bu potansiyeller 6érnegin kusatilmis tasiyicilarin neden oldugu yavas
degisen potansiyelleri icermezler.

Takip edecegimiz islemlerde bir kuantum kuyusu durumunda F** zarf

fonksiyonlar1 icin dalga denklemini cozecegiz. Denklem (3.1)’deki atomik seviyeler

ortanormaldir ve kuantum kuyusunun z =0 ve z=a ara ylizeylerinden gecen dalga
fonksiyonu siirekli ve F(7,,a)= F”(7,,a) kosulunu saglarlar.

Burada 7, kuantum kuyusu diizlemindeki konum vektoriiniin bilesenleridir ve a

kuantum kuyusunun (QW) genisligidir. Periyodik sinmir sartlart QW diizlemine dik z

yoniinde gecerli degildir. Bu nedenle zarf dalga fonksiyonlari,
FAP = Lexp(ii?l.a V2B (2) (3.4)
Js

olarak verilir. Burada k . QW diizlemindeki dalga vektoriiniin bilesenleridir. S kuantum

kuyusu diizlemindeki 6rnek bolgenin alamidir. Basamak fonksiyonlarimi kullanarak

Hamiltoniyeni,
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2
H= 2” +V, (F)Y, +V, (P, (3.5)

m,

formunda yazabiliriz. Burada Y, (2)=0,Y,(z)=12z€ (0,a) ve

Y, (2)=1Y,;(z) =0 z& (0,a) dir. Bu Hamiltoniyeni kullanarak denklem (3.3) yeniden

HUmO(’_;) = (EIQOYA + gB

mO0

YU, (7) (3.6)

biciminde ifade edebiliriz. Denklem (3.4) ve denklem (3.1) ifadelerinin birlesimlerinden

toplam diizlem Bloch fonksiyonu,
- 1 7 o
w(F)= ﬁexp(lkrrl)z 225U, (3.7)

olarak verilir.

3. 1. iletim Band
Ciftlenimsiz iletim bandin1 goz oniine alacak olursak, bu durumda denklem (3.7)’

deki toplamda yalnizca j =c¢ teriminden olusacaktir. Dalga denklemi,

Hy(r)=¢ey(r) (3.8)
dir. Burada,
2
H=L_+v (3.9)
2m,

biciminde verilmektedir. Bloch durumunu denklem (3.8)’de yerine yazarsak,

{zp_mo+VA(,7)}%exp[ia,a}(f(z)mo(?)=E%exp[ﬂa.ﬁp{f(z)mo(?) (3.10)
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denklem (3.10) elde edilir. Bu ifadeyi ¢ozmeye kinetik enerji terimiyle baslayalim,

2 2 2
P _P P (3.11)
2m, 2m, 2m,

Lineer momentumun diizlemsel bileseni,

pu|exp[ ik, 7 |20 (U (P) | =k, (exp[ ik, 7, ] 2 (20U, (7))
+(exp[ili.ﬁ]){f(z)pLUco(F))
(Pl)2 [eXP[iEL-?LJZf(Z)UCO(?)} = hzki (exp [iEL'FL]Z?(Z)UL-O(F))

+2hk, (exp[ili.ri];(f(z)pLUco(F)) + (exp[ili.fl];(f(z)(pl)zUCo(F))
Lineer momentumun z bileseni,

p. | exp[ ik, 7 |2 (U o) | = (exp[ ik, 7 | p.2l (2U,o(7)
+(exp[ili.ﬁ]){f(z)szco(F))
(p.) [exp[ilzl.ﬁ]?(f(Z)Uc.o(f)} = (CXP[”;L-FJ(PZ)ZIf(Z)UL.o(f))+

Z(exp[il;l.ij}pZ}(f(z)szco(F))+(exp [ili.?lsz(z)(pZ)ZUco(F))

elde edilir. Kuyu durumunda kinetik enerji terimi de bu ifadedeki A indisi yerine B

indisini yazmakla elde etmis oluruz. Simdi dalga denklemimizi soldan
1 FEag *, *
ﬁexp(—zlﬁ.rl .U, (3.12)

ile carpip tiim kristal iizerinden integralini alacagiz. Kristal hacmi iizerinden alacagimiz
integraldeki A, B indisleri kuyu bolgesinde jx, bariyer bolgesinde y,zarf

fonksiyonunu kullanacagimizi gosterir. Gerekli ara islemler (Ek-3) yapilarak,
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R ke W o hk ih 0
P L I
J’ Zf(A,B) é%A,B) &

. ’

(3.13)

denklem (3.13) elde edilir. Bu ifade aslinda cok iyi bildigimiz standart bir 6zdeger

denklemi formundadir.

(2|H € x)=0 (3.14)
Burada Hamiltoniyen,
BTy e R T o P2
H= o +V.(2)+ o (c|P,|c) m0<c|Pz|c>aZ (3.15)

ile verilir ve V_(z)=€4Y, +€2Y,dir. Bu heteroyap: potansiyel bant siireksizliginin
sonucudur. Diyagonal dipol matris elemanlar1 sifirdir ve bu sonugla denklem (3.15)
asagidaki hale indirgenir.

/A nk?

H=— +V,
az (2)+ m,

(3.16)

3. 2. Ciftlenimli Bantlar ve Zarf Dalga Fonksiyonlari

Bu boliimde ayrik zayif ciftlenimli bantlar ve 8 kuvvetli ¢iftlenimli band1 goz
oniine alacagiz. Onceki boliimde pertiirbasyon teorisi ve yapilandirma etkilesimlerini
temel alarak olusturdugumuz kiilce III-V yariiletkenler i¢in islemlerimizi, konumdan

bagimsiz ¢, (kuvvetli ¢iftlenimli bantlar) ve c, (ayrik bantlar) sabitleri yerine zarf

fonksiyonlarini kullanarak degistirecegiz.

Spin-orbit etkilesimini de igeren periyodik Hamiltoniyen,

2
H(k:O)—zp (4 s " (X, )P (3.17)
C

my mo
bicimindedir.
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Asagidaki rotasyonla spin-yoriinge etkilesimi ve periyodik potansiyel gosterimi

s h
V()= VAB(r)+4m (oxVV, p).p (3.18)

0C

seklinde kisaltilabilir. Bu gosterimle denklem( 3. 3),

P’ .
o +V,(r) U,;‘O (r)= 820U20 (r)

- on - (3.19)
. +Vin UL (=€l UL (r)=€E U (r)

L 0 _

olarak yazilabilir. Bu sonugla atomik Bloch seviyeleri artk U (F)=U, ,(¥) tablo2.1

deki durumlara esit olur. Tek bant durumundaki 6rnek gibi diizlemsel Bloch durumu 6z

deger denklemini saglamalidir.

pz AB AB
{mo (r)L_ eXplk, 7 (ZZZ( )(Z)”zo(r”zl( )(Z)”‘O(r)j (3.20)

gﬁeXP(iEL'FL)(ZZ;A’B) (DU, (F)+ ZZ&A’B) (Z)Uvo(;;)j

Bu ifade de kuvvetli ve ayrik bantlar iizerinden toplamlar1 ayirabiliriz. S$imdi kiilce
yariiletkenlerde ki ¢oziime benzer sekilde 6zdeger denkleminin ciftlenimli bir setini

coOzebiliriz. Yukaridaki dalga denklemini soldan,

1 * — 7 - *
ﬁUmo(r)exp(—lkl.rL);(”fA'B)(z) (3.21)

ile carpip kristal hacmi {iizerinden integre edelim. Burada m kuvvetli ciftlenimli

seviyelerden biridir. Tek bant durumundaki gibi ayn1 adimlar takip edersek,
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Pkl w9 1k % 3
Z{{gzoyf‘+8’§°YB+2_L_2_%¥_8}51'1{7:<m|m|l>—;—o< M} e

elde ederiz. Benzer sekilde ayrik bantlardan biri olan,
1 * - g - *
ﬁu/lO(r)exp(_lkl'rj_)z‘u(A,B)(Z) (3.23)

ile dalga denklemini soldan carpip integre edersek,

hk in 0
@1{7:<u|pl|v>—;o<u e

p.
el )= 2l ) e -

! 0 0
(3.24)
elde ederiz. Bu iki ifade,
I YR ) -
<m|W|l>— " <m|pL|l> " <m|pz|l>aZ m#l (3.25-a)
272 2 2
<m|W|l>:h kW9 m=1 (3.25-b)

2m, 2m, a7’

ile yer degistirilebilir. Eger kiilge yapidaki W operatoriindeki &, = iai ile ve konumdan
Z

bagimsiz sabitler c,,c, zarf fonksiyonlar: ile yer degistirirse denk(3.22) ve denk(3.24)

elde edilir. Denk(3.25-a) ve denk(3.25-b) yardimiyla denk(3.22) ve denk(3.24) su
sekilde ifade edilebilir,

2Lt +elsty—e 8, + (mlW )" + dmW|vz " =0 (3260

l

2{[5201@\+€£oYB—€}5ﬂv+<ﬂ|W| >} <AB)+Z<,u|W|l> 4B =0 . (3.26-b)

v
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Burada zarf fonksiyonlar: iizerinde bir diferansiyel operatorii de iceren formda W yerine

Wyazﬂmlstlr. Kiilce yariiletkenler i¢in yapmis oldugumuz aymi tartismalar1 burada da

takip edebiliriz. / bantlar1 v bantlar ile yalnizca zayif ¢iflenimli ise,

‘Z,(A’B) (z)‘ =P (z)‘ (3.27)

denklem (3.26-b) den

(AB) o 1 ” (A.B)
ZV * 8_81:0YA _8150YB Z<ﬂ|W|l>Il (328)

elde edilir. Bu ifade denklem (3.26-a) yerine yazilirsa,

A B
I v g_ngYA _ngYB

Z{[[g;:OYA +eby, _EJ S +<m|W|l>:|+Z<m|w|v><v|w|l>}ZZ(A,B) —0 (3.29)

elde edilir. Bu ifadeyi yeniden diizenlersek,

A B ; ; v Sl (AB
%{[[SmOYA T Emo"B “’3} Ol +<m|W|l>} +{m W2 8_82(1%(_'8501/3 W|Z>}Zl( '=0 (3.30)

halini alir. Kiilge yapidaki tartigmamiza benzer olarak,

W=W+Wy il (3.31)

tanimlayabiliriz. Bu tamimlamadan sonra kiilce yap1 i¢in Luttinger-Kohn

formalizasyonunun biitiin ¢oziimlerini hi¢bir degisiklik yapmaksizin tekrarlayabiliriz.

Biitin matris elemanlarinda dalga vektoriiniin z bilesenini £, =iai ile yer
Z

degistirmeliyiz. Ciftlenimli denklemlerin en onemli 6zelligi Luttinger parametrelerinin
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ve etkin kiitlenin konumdan bagimsiz olmasidir. Diyagonal olmayan matris elemanlari

icin denk(3.25-a) kullanilir. Biz,

m, _iz<m|1’a|v><v|l’ﬂ|l> (3.32)

af = A B
M my (g_ngYA_ngYB)

ml

tanimlarsak burada € kiilce yapida gordiigiimiiz kuvvetli ¢iftlenimli bantlarin ortalama

enerjisidir. Ayrik bantlarin etkisi,

~ 2 .32 2
W= to 1 0 sy 10,0 1 sy (3
200 ME 0 2 5 TMEd My T 25 MY

ml

ml

olarak verilir.

V(z) basamak tiirii potansiyel oldugunda kuyu ve potansiyel engeli ara yiizeyleri
arasinda smir kosullar dikkatli kullanilmalidir. Temel diisiince zarf fonksiyonu ve aki
yogunlugunun olasiliginin  heteroyapida ara yiizeyden gecerken siirekliligin
korunmasidir. Bu yiizden Hamiltonian’in hermitienlik 6zelligini saglamak icin tiim

operatorleri asagidaki formda yazmaliyiz.

9’ 0 0
A(Z)a—ZZ —)a—ZA(Z)a—Z (3.34)
0 1 Jd o0
B(Z)a_z AE{B(Z)E}_Z-'_B_ZB(Z)} (3.35)

Bu sonuglarla iletim bandi icin elde ettigimiz dalga denklemi,
272
(————iw (2) +MJ 7 =gy (3.36)
4 2m”

haline gelir.
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3. 3. III-N-V YARIILETKEN KUANTUM KUYULARININ BANT YAPISI

Kuantum kuyulart bir boyutlu kusatilmis olan yapilardir ve bu yapilar farkli
malzemeler ile lazer diyodlar gibi yeni optik aletlerin yapiminda kullamilir. III-N-V
kuantum kuyularinda iletim ve valans bandinin enerji band dagiminin ve dalga
fonksiyonlarinin hesaplanmasi genellikle cok karmasiktir ve analitik ¢oziimleri tam
olarak yapilamamaktadir. Burada biz k.p metodu iizerine yogunlastik, bu metodla BAC
yaklagimi ve Luttinger-Kohn Hamiltonian ile birlikte ¢6ziim iizerine ¢alistik. Kusatma
dogrultusu z dogrultusu olan bir kuantum kuyusu ciftlenimli alt bantlar1 i¢in etkin kiitle

esitligi,

d= 0 i(=, .0 9= 1 = ol DV (i) 5[0 &
{—a—zHA(z)a—Z—é(HB(z)a—Z+a—ZHB(z))+HC(z)+UQW(z)I}g(z,k,)=E(k,)g(z,k,) (3.36)

seklinde yazilir. Burada

[ &2 ]
8,(2)
g(z, lgl) = . Nc tane ciftlenimli bantlarin zarf fonksiyonudur.

|8y, (2]

Ciftlenimli alt bantlar icin elde edilen etkin kiitle denklemleri iletim ve valans bantlar
icin sirasiyla uygulayalim.
fletim bandi: GayIn; (NyAs,, kiilge yapisi igin elde ettigimiz 4x4’lik Hamiltoniyen

matrisinden yararlanarak;

E, 0 Vv, 07]snT)
S| 0 B0 v |Snd) 337

Vie ' 0 E. 0| |sT)
0 Vi 0 E. ‘S~L>
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A C
00 0 0] [N 0 Ve 0 ]
00 0 O 0 N 0 Ve
= hZ = = hZ (338)
Hy(2)=l0 0 — 0 [[H,(=0H.(D=|y,. 0 (k2 +K7) 0
2m 2m
" n
00 O . 0 Vv 0 (k2 +k2
| 2m*_ | NC 2m*( x y )_
biciminde verilir. Kusatma potansiyeli
L
—AEC |Z|>7w
U,y (2)= L (3.39)
0 |z|S—W
2

bicimindedir.

Valans bandi: Ga,In;.NyAs;_, kiilce yapisi icin elde ettigimiz 6x6’lik Hamiltoniyen

matrisinden yararlanarak;

I . 31
G-¢, iH L6-p 0 I i\/EH —,—>
V2 2 272
. i 33
—iH F-¢g —H -1 0 21 22
‘ V2 2 2>
1 i 1 3 11
~———(G-F) —H —(F+G)—g-A —i|>H  2I 0 ~—
. 5G-F) —pH S(F+G)-g, \g : 2>
0 ; 3 G - eom 1221
1 E &, —1 —E( — ) 2, 2
r 0 Jar iH' F-¢ Ly 3.3
0 V2 272
3 . 1 i 1 1 1>
—i,|=H" 21 0 ~——=(G-F) —=H —(F+G)—g—A|=—=
_ \E 56N H EG-a-A|3
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H,.H, ve H,
2y 0 2 0 0 0 ]
0 7 -21) 0 0 0 0
= __m| 0 V- 0 0 0
om0 0 0 r+2h) 0 -2yt
0 0 0 0 (h-2n) 0
0 0 0 22yt 0 v
0 l'}/;(kx+iky) 0 0 0 i\/g},;(kx_iky)
. _ ik, —ik,)
ik, —ik,) 0 5 0 0 0
= i 0 N 0 S ik,) 0 0
"o 0 0 i\/g}/f(kx +ik,) 0 iyt (k,~ik,) 0
0 0 0 i (k, +ik,) 0 _’75("%")
_—i\/gyf(kx +ik,) 0 0 0 %L("T"") o
—e, 0 0 0 I 0 ]
0 —& 0 -I 0 21
= |0 0 —g-a 0 210
“lo -r 0 -g O 0
I 0o 2 0 -¢ 0O
0 21" 0 0 0 -g-A]
(3.41)

2
bigiminde verilir. Burada 1(k) = ——\B[yZL (k% - k%) - 2i7/3kaky] dir.
2m
0
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Valans bands siireksizligine bagli olarak tanimlanan kusatma potansiyeli

_AEV |Z| > W
Upy (2) = h (3.42)
0 |4 <>

ile verilir.

Kuantum kuyularinin iletim ve valans bantlarin yapisimt belirlemek i¢in elde

edilen ciftlenimli diferansiyel denklem takimlar1i FEM (Finite Element Method)
kullanilarak sayisal olarak ¢oziilebilir.
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4. SONLU ELEMANLAR YONTEMI

Sonlu Elemanlar Yontemi (Finite Element Method, FEM) cok cesitli fiziksel
sistemlere iligkin sayisal hesaplamalarda kullamilan bir yontemdir[40]. Bir parcacikli

sistemin Hamiltonian’1, V(r) kusatma potansiyeli olmak iizere,

2
H =—h—vZ+V(7) 4.1)
2m

biciminde yazilabilirr Bu Hamiltonian ile yazilan Schrodinger denkleminden,
uzunluklar Bohr yarigapi, enerji de Rydberg enerjisi ile oOlceklenerek ‘‘boyutsuz’

Hamiltonian

H=-V>+V(¥) (4.2)
biciminde elde edilir. Bu durumda boyutsuz Hamiltonian ile Schrddinger denklemi

Hy =&y (4.3)

dir. Burada ilgilenilen fiziksel sistemi betimleyen dalga fonksiyonu, gercek dalga
fonksiyonu ise bu ifade gecerlidir. Yani, sayisal hesapta elde edilmek istenen dalga
fonksiyonu gercek degerine ne kadar yakinsa bu ifade de o kadar gecerli olur.
Varyasyon ilkesindeki temel diisiinceden hareketle elde edilmek istenen ve sistemi
betimleyen dalga fonksiyonuna baslangigta bir 6neri yapilabilir.

v — u(r) (elde edilecek dalga fonksiyonu)

Yapilmak istenen, Onerilen bu dalga fonksiyonlar1 ile sistem i¢in Schrodinger
denklemini yazarak ‘‘minimizasyon ilkesi’’ geregi ilgili sistemin enerjisini minimum
yapan dalga fonksiyonlar1 ailesini elde etmektir. Onerilen yaklasik dalga fonksiyonu ile

Schrédinger denklemi

Hu = €u 4.4)
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bicimindedir. Sayisal hesaplamalar i¢in ilgili calisma uzayr bolmelendirilmelidir. Bu
anlamda bolmelendirilmis uzaydaki toplam diigiim noktasi (nod) sayist N, yine ilgili

uzayr geren baz fonksiyonlar1 & (7) olmak iizere, elde edilmek istenen dalga

fonksiyonu;

u(F) =1, ®, (7) 4.5)

biciminde seriye acilarak yazilabilir. Yine elde edilmek istenen dalga fonksiyonunu

ilgili uzaydaki nodlar iizerinden matris gosterimi

—T
d ={d, b, d,,..D0,} (4.6)

u ={uy,uy,uy,..ouy } 4.7)

bicimindedir. Boylelikle sistemde bulunmasi gereken N adet degisim parametresi uy
“‘Galerkin Yontemi’’ ile elde edilebilir. Burada temel ilke, Schrodinger denklemini

aranilan u(7) fonksiyonu ile yazmak, denklemi soldan fonksiyonun hermitik eslenigi ile

carpmak ve ilgili uzayda integral alarak sistemin degisim paremetrelerinin minimum

+

kilacagi ifadeyi olusturmaktir. Yani, u’ —u .5(?) olmak iizere,

G= ;T.[IE(F)(H —SI)ET(F)df} u (4.8)

burada I, NxN boyutlu birim matrisdir. Ayrica u(r), sisteme iligkin tam ¢6ziim ise
G =0, degilse G # 0 olacaktir. G’yi minimum yapan (u,u*) ailesi enerjiyi de minimum

yapacaktir. Aranan dalga fonksiyonu ve hermitik eslenigi yerine yazilirsa,
— — —7 —
G=u | [®F) (H-¢el)D (F)dr |u (4.9)
Q
ve sembolik degisim yazilirsa,

—=0 (4.10)
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DE(F)(H—e[)ET(F)dT}.ﬁzo 4.11)

elde edilir. Burada Hamiltonian’1 acik olarak yazmadan once kinetik terimin katkisina

bakilmak istenirse, bu integralin

S
cl
e«|

r= V39D dr-[V(eV D'
Q Q

biciminde yazilabilecegi goriilebilir. Bu ifadedeki ikinci terim ise, Stokes Teoremi ile

bir yiizey integraline doniistiiriilebilir.

(2523 dr=[Vo VD dr- [ (399" )da
Q Q

oQ

llgilenilen fiziksel sistemin ¢oziim uzaymin yiizeylerinde aranilan dalga fonksiyonu ve
esleniklerinin sifir olmasi1 gerekliligi, yani fiziksel sinir kosullari diistiniildiigiinde,

buradaki ikinci terimin kinetik terime katkisinin olmayacagi goriilebilir.
D@ icey =0 (4.12)

Hamiltonian’in acik bi¢imi, G nin degisimi ifadesiyle yazilirsa,
-———T — —T - ——T -
D(Vchb +BV(EHD )dz}.u - g[jcbcb dz}.u (4.13)
Q Q

elde edilir. Bu ifade yeni bir gosterim ile,

Al
< |
I
o
<l
< |

(4.14)

biciminde yazilabilir.
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Literatiirde,
E — Esneklik matrisi
M — Kiitle matrisi

olarak isimlendirilir ve,

A
I

|87 +avpe jir

dir. Calisma uzayimin tiimii iizeriden olan integraller, bolmelendirilmis uzay elemanlari

tizerinden olan integrallerin toplami bi¢iminde yazilabilir;

N,

g

jdfz jdf
Q Q

e

N
Il
—

burada N, , Global Element sayisidir. O halde,

k

e

=

k=[[Vovs +v@s e = K-

Q
Il
—

<

1=

mé

]
LN

e

m, = [69'dr =

(4.15)

(4.16)

4.17)

olacaktir. Burada, % global eleman baz fonksiyonu, @ tim uzayl geren baz

fonksiyonudur. Ilgilenilen sistemler igin ¢oziilmek istenen denklemleri, iyi ag gozii

tiretimi ile birlikte, bu bicime getirdikten sonra ¢oziimlerini saglayan sayisal rutinler

kullanilarak sonuca gitmek zor olmayacaktir.
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4.1. Baz Fonksiyonlar1 Se¢imi

Fiziksel sistemlerin ¢oziimiine iligkin giiclii bir yontem olan FEM’de yaklasik
¢cOziim sonlu boyuttaki fonksiyon uzayinda aranir ve bu uzayin bir baz fonksiyon seti ile

tanimlanabilir. N uzay boyutu olmak iizere

(4.0,.0,....0y) (4.18)

dir. Baz fonksiyonlar: ile uzaym herhangi bir fonksiyon iiyesi, bazlarin lineer bilesimi

olarak gosterilebilir. Ornegin z, elemanlarina sahip kesikli uzayda aranan yaklagik

¢Ozim
U(z)= ch¢j(z) (4.19)

dir. Burada, c;, skaler bir sabittir. Siklikla ¢oziim uzaymi geren baz fonksiyonlari,
polinomlarin kolay tanimlanmasi ve iyi bilinen 6zelliklerine sahip olmasi nedeniyle,
sonlu boyuttaki polinom uzay1r olarak secilir. Bu durumda baz fonksiyonlari

polinomlardir ve n. Derece bir polinom uzay: i¢in baz fonksiyonu olarak segilecek
polinomun mertebesi N = n+1 dir. Ornek olarak {1,z,z2,...,zN }segilebilir. Ancak
herhangi bir lineer vektor uzayr olmadigi icin tek bir temel set olmadigindan baz

fonksiyonlarin secimi esnektir. Polinom uzay1 baz fonksiyonlart icinde de ‘‘Lagrange

Polinomlar1’” baz fonksiyonlar1 olarak secilebilir. Lagrange polinomlar1 ¢alisma uzay1

Q icindeki N tane diigiim noktasina (nod) gére {z,z,,..., 2y } tammlanir. j nod indisi

gostermek lizere (N-1). derece polinom her z; ile iligkilidir.

Bir boyutta baz fonksiyonlarin1 yazmak icin ¢alisma uzay1 [0,1] aralifinda set edilebilir.
[z.5] —[01]
Coziim uzayinda N tane nod oldugu diisiiniiliirse, sistemde (N-1) tane parca yer alacak

(€2;) ve bu pargalarin her biri (]T_l,éj araliginda olur. Baz fonksiyonlar1 z uzayinda

ve sz[—l,l] araliginda aranir. Uzaydaki nod sayist Ny olsun (N, =2). Burada
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olusturulacak baz fonksiyonlart Ny tane olur ve z"'. dereceden polinomlardir.

¢,(z,) = 0, kosulunu saglayan Lagrange Polinomlarin secimi soyle olabilir;

6= (272) (4.20)
= (5 =25)

Lagrange Polinomlar1 yardimi ile z uzaymda farkli diiglim noktas:1 sayilar icin baz

fonksiyonlar Ek-4’ de ayrintili olarak hesaplanarak asagidaki sekilde gosterilmistir.

P(z) P(2)
1
1
0.8 0.8
0.6 0.6
0.4 0.4
0.2
0.2
0
0
-1 0.5 0 0.5 1 1 0.5 0 0.5 1
No=2 Nop=3
P(2) P(2)
! 1
08 0.75
0.6 os
0-4 0.25
0.2 .
0 -0.25
-0.2 -0.5
-1 0.5 0 0.5 1 -1 -0.5 0 0.5 1
No=4 Nyo=5

Sekil 4. 1 z uzayinda farkli diigiim noktas1 sayilari i¢in baz fonksiyonlari.
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4. 2. FEM’in Ciftlanimli Bantlara Uygulanmasi

FEM’e gecmeden Once kullanacagimiz notasyon hakkinda biraz bilgi verebiliriz.
Kare matrislerin, satir matrislerin ve siitun matrislerin ciftlenimli bantlar i¢in kullanilan

gosterimi ve nodlar i¢in kullanilan gosterimi asagidaki gibidir.

Matris Siitun Matris Satir Matris

Ciftlenimli bantlar i¢in; (7)) () ( _T)

Nodlar i¢in; { 1 { } { }T

Kuantum kuyusu ciftlenimli alt bantlar1 icin etkin kiitle denklemi g'ile soldan

carpip [za, zp] lizerinden integral alinirsa

Bu terimlerin integrali alinirsa.

f_%f_H

2

j?(z,/?,)(—(%flﬁz)%—é(i(@%%ﬁ3<z)j+ﬁc<z)+(UQW<z)—E(l?,))TJg(z,é)dz:o

Z

(4.21)
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jg (zk)[——H @+ He(2)+(Upy ()~ E(k (K))7 |2(=k )z

+j—g (zJ«)[H (D5-+- H (z}

—§*(z,l€)[FIA(z) _EH (z)} (= )‘ =0 (4.22)

[gl* g - 8y, } N_xN, matris N.xlmatris  arayiizey terimi

Bizim hesaplamalarimizda iletim bandi i¢cin N¢ = 4, valans bandi i¢in N¢ = 6 olarak

alinmistir. Baslangigta ara ylizey teriminin sifira esit oldugu kabul edilir. Dolayisiyla

Ig (zk){——H (@)= +Ho(2)+(Upy () E(k ))7}§(z,l€,)dz

(4.23)
+j— (z,kr)[HA(z)a—Z+5HB(z)}g(z,k,)dz:O

olur.[z,,z,] aralig1 N tane global elemente boliiniir ve
Zp N %+
[dz—Y [ dz (4.24)
2, j=0 Zj

olur. Bu bilgilerin 1s181nda,

N %l — a — - =7_ -
G= zjg (z, k)[—%HB( )az+Hc(z)+(UQW(z)—E(kl))I}g(z,kl)dz
=0 ¢,
e (4.25)

Zjt1

+Zf—g Wﬂ{ﬁ (Z)—+2H(Z)} (2.k)dz=0

_OZ

yazilabilir. Global element icin asagidaki doniisiim yapilirsa,
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Zj x * Zjxl 1] 1
) 1
s=az+b ise l=az,, +b a=
i T L
Z.
O=az, +b b= /
i T
Dolayisiyla,
-2 dz
s = ! L=z -2z = ds=—
_ j j+1 Jj L
Ljm TR j

seklinde tanimlanan doniisiim ile de,

Zj”d _L ld ve i _)&i—ii
J <= f!s 9z dzos L, 0s

8;(2y.0 = &;($)y.a (- nci global element zarf fonksiyonu)

olur. Buradan

| (4.26)
u 1 a_T = 1 a 1 = _ _
+]Z;,L,£i£g (S){HAZ£+§HB}g(s)ds—O
N l—T i= 0 — =1_
G:_,-Z;‘!g (s){—EHBg+LJ(HC+(UQW E)I)Jg(s)ds
(4.27)

denklemi elde edilir. Yukaridaki s doniisiimiiyle gecilen [0, 1] uzayimda FEM bazlari

(¢ ’lerin kiimesi) olusturulabilir. Bu uzayin (global elementin) n parcaya boliinmesiyle

uzayda n. dereceden polinomla verilebilen (n+1) tane baz fonksiyonu olusturulabilir.
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—

%% %k o
. z 0 1
2] j*+1
Burada sy =0 ve s, = 1 dir. Baz fonksiyonlari
(s—s,)
§)= 4.28)
g H G os) (
k;tz

ile tammmhidir. Sekil 4. 2 den de goriilebilirki, s uzayinin n parcaya boliinmesi ile ¢oziim
uzayinin j.nci bolgesi de n parcaya boliinmiistiir. Dolayisiyla, ¢6ziim uzayinda (n.N+1)

nokta oldugudur. Enerji 6zdeger denkleminin ¢oziimii olan fonksiyonun bu noktadaki
degerleri U ,,,, ile verilir.

jn+1 - jn+n e

Mn+n

S CI

O |

NnPNnP

N——[:l

, e e Oy N+1

Sekil 4. 2 Ciftlenimli bantlar durumu i¢in caligma uzayinin bélmelere ayrilmasi

Burada U

jn+k °

Nex1 lik bir matristir. (Bizim hesaplamalarimizda U iletkenlik bandi
icin 4x1 valans bandi i¢in 6x1°lik matrislerdir.)

U

Jjn+k,1

U

jn+k,2

C

jn+k =

(4.29)
an+k,l

U

| = jn+k.N¢ |

Daha 6nce de belirtildigi gibi U, =U, ., =0 olmalidir. g;(s) fonksiyonlari olusturulan

baz fonksiyonlarinin lineer bilesimi olarak yazilabilir. Bu fonksiyonlar matris formunda
yazilmak istenirse,

60



2,)=0()T,,, (4.30)

g;‘.lg (@) O - 0 @) O - 0 --g(s) O - 0] _I_ij_
g_,.;: 0 @) 0 - 0 @) 0 - - 0 @@ - 0 __,mz
' =0 0 i ¢ 0 0 i i =0 0 i 0 : @31)
() T
6.0 L 0 0 ——is) 0O 0 --gb() - 0 0 - Q(S)—NCWCJ'— i
Nc tane siitun
—l]jm—l,l_
l]jn+1,2
l]jIH-I,NC
[ o ()] _ _ U.
gf’lg @) 0 - 0 @) 0 - 0 @ 0 - 0 UJMI
gﬂ: 0 4 0 - 0 ¢ 0 - - 0 @@ - 0 22
40 ot 0 0t t .0 0 ! 0 '
8 il (S ) : : : : . . . . . : . : l]er-ZNC
FC ] T R A S I
l]jm-n,l
l]jiH-n,Z
_l]jn-HLNC_ 1
4.32)

N¢’ye N¢’inci eleman

Burada n, global elementteki node sayisini; N ise ¢iftlenimlibant sayisini ifade eder.

Zi()=U! ,6(s) (4.33)

jn+k
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* * * * _|:
gj,l(S) gj,Z(S) 8y gj’NC(S) L

*

C

C

N R |t . I
[g]l(a) gj 2(a) gﬂ(A) gj’NC(A)lw {Uml anH,z Uj”H*NC an+2,1 Uij,NC

seklinde yazilabilir. Bu bilgiler kullanilarak iiretici denklem
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_¢1(S) 0 0 -0 7
0 ¢ 0 -0
0 0 0
00 00 g
$s) 0 0 0
0 ¢s) 0 -
: 0
0 U 0 ¢y(s)
G 0 e
0 ¢n(s) .........
L 0 0 cee e e ¢n(s)_NCJMVC
(4.34)
(49 0 00 0
0 ¢t 0--0 0
0 0 :{:10 0
0 0 =00 4o
#He 0 00 0
0 O IR
o 0 H© 0
Jm'VLNC . 0 : : 0
c" 0 0 eeeee 0 ¢2(s‘)
%(S‘) O eeeeeeen 0
0 ghyls) »v oo e :
R A
LO 0 e 3
(4.35)
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# 0 0 0 0
0 ¢ 0 -0 0
0 0 10 0
0 0 00 ¢ -~
¢2(5) 0 0 0 0 ¢l(5) 0O - 0 ¢2(5) 0 o 0 - ¢n(5) 0 0 il
T T T S N vl IO L L R L
G:ji)(f) Uinst Ujpia Z : 0 i ii0 |aa 0 0 E i 00 i e 0 0 E 0 :
0 0 g 0 0 gy -~ 0 0 g, an+n
4> 0 0 0 0
0 ¢l(s) 0 - 0 0
0 0 10 0
0 0 0 0 ¢l(s)
¢2(s) 0 0 - 0 0 ¢1 (s) 0 0 ¢2(s) 0 0 ¢”(s) 0 0
12\‘1 } d K K it 0 ¢2(.v) 0 : - 0 ¢1 (s) 0 0 ¢2(s) 0 0 ¢n(s) 0
+._ — an+l an+2 ------ an+n 0 0 BB 0 0 H : 0 0 : 0 0 :
J=00 5 0 0 o 0 9, : oo : R A
: : 0 0 9 0 0 gy 0 A

olur. Burada

AA= —iﬁBaiuj(ﬁch(UQW—E)?) — Nex Ne'lik bir matris
A
= [=193 i= e
BB=|\H,——+—H, | — Ncx Nc’lik bir matris
L, ds 2

dir. Dolayisiyla,
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Jjn+l

S]]

Jjn+2

U,
jn+n

ds =0



(4.38)

64

[ 6,0MO©) 9OMONS) - 6P, |
L 92 M (5) P(5) Mpy(s) -+ 9(5) Mg, ()
...... UT :Ij : : . : ds
al : : :
9, M Pi(5) B,(AAP5(s) -+ 6,(5) Mg, |
[0 = 0
¢;()IB¢<) 2 ¢f)£6¢<) N
5 il os ¢() 2
. 3 .,
20 Bow ¢ () Bo,| L.
o L _
[¢9AAQ (ds - [¢(AAP (9ds
0 0
1 pr—
j ¢2(S) AAg 1(3) ds
...... 7 ] 0
vt .
1 — 1 —
[0, AAQ (9ds -+ [, ()AAS (s)ds
Y 0 _
\— /
V_
O dersek
- 1 B _
] 99,0 5 BB¢ (9ds -] 99,0 BB¢ (9)ds
0 as 0 as n
1 J—
] agz(s BB¢ (9)ds
O [©
Jretn :
1 _ ' 1 J—
[ a¢ (S)B_(Z) ®)ds - a¢n()B_¢ ®)ds
Lo S o 9s " _
?’ dersek

(4.39)



O matrisinin kk’1nc1 elemanm

( ) j¢k(s)[ éfz] %"‘Li(ﬁc""(UQw_E)f)}@(s)ds
= ﬁ

L
2

seklinde yazilabilir. Ayrica ? matrisi i¢in de

éﬁ }/ﬁk (s)ds

_I_=IA1 99, (s) a¢k(s) @, (s)
__J; S —ds+ H J’4¢( )ds

~

yazilabilir. Dolayistyla,

= =\ HI:39.()39(s) , i =,[r34,(s) a¢k(s)
(0+P)kk_L_j£—as L ds+EHB(—¢()d jq)k()

L (HE+U,T) j@ (59, (s)ds — LA,.ETj 0, (5)8, (s)ds

yazilabilir. Bu son esitlik kullanilirsa,

=
U jnt+2

Nt
G=Y [anﬂ ......

C.l’l

65

Jn+l

C

Jn+2

|~ jntn |

BI@ (s)%ds +L (f:IC + UQW7) i 8, ()9, (s)ds — LJE?j; 8, ()4, (s)ds

g

(4.40)

(4.41)

(4.42)

(4.43)



seklinde yazilabilir. BuradaH / H / H ! ve Uow /, matrisleri z’ye baghdir. Yani, j. nci
materyaldeki o6zelliklerin (yariiletkenin Ozellikleri) ve kusatma potansiyelinin sabit

oldugu kabul edilerek o global element i¢in yazilan matrislerdir. 3 ve 7’ icin elde

edilen son esitlikler asagidaki tanimlarla

(], =[98 () =[P i 2

0

(ﬁ)kk = M ()6, (s)ds

=
5+F HAK1+ EéE2+L (Hc+UéWTjM1—ELjM1
L 2 \_Y_/
N U =
Y M
X
0+P=K-EM (4.44)

sekline doniistiiriilebilir. FEM  denklemlerini  bulmak i¢in ( ‘‘generating’’

denklemininU ;MJ ye gore tiirevi alinip sifira esitlenir.)

9G jn+k 1,2,..nn+Ln+2,..,2n2n+1,...jn, jn+1,...jn+k,.....,Nn+n—1 (4.45)
W, 1=12,.,N, ; k=12..n '
denklemi kullanilir. Dolayisiyla

(U jn+1 |
N ; . ; o 5jn+2
G= JZO[ sl Uy U jnHJ (K—EM)N VI B I B (4.46)
1xN..n :
_Ejn+n_
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r 7 Ui
Ui
Uy,

F’I*:I
5]
=l

N nxN_.n Ul M

U
U%Q

F’I*:I
5]
=l

N_nxN.n

U

o)

nl

N_nxN_n

G UJ;,Q

— 3 5

ann +hyt Un SN
N nxN, n U?‘H'l p
Ui,

F’I*:I
5]
=1
]

o}

F’I‘:I
by
=l

N_nmxN.n v el

u Jntk,2

F’I*:I
by
=l

N_nxN_n

Uniat,)
E-EM :

Usiran
M x Mo Nﬂ-:‘—rJ 1

N | Vst 3% |
(Na+n—DIN x(Nek n—DIN (Mre+n—DNxl

(4.47)

denkleminden yararlanarak (Nn+n-—1).N.tane FEM esitligi bulunur. Sonucta FEM

denklemlerinin yapis1 asagidaki gibi olacaktir ve bu matris esitliginin ¢oziilmesiyle

sistemimizin 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulunur.

=
S
S
<
S
S

o
S
>l
S
S
<l

g L . | L
i . i i
(Nn+n—1) Nex(Nntn-1) N lik (Nmtn=1) Nexl lik (Nn+n-1) Nex(Nntn-1) N lik (Nntn—1) Nexl Tik
matris matris matris matris
(4.48)
KKU =EMM.U (4.49)




Burada ﬁ,f matrislerinin i¢ ice gecmesinden olusan matristir, MM ise ,M

matrislerinin i¢ i¢ce ge¢cmesinden olugan matristir.
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5. GayIn;,NyAs;.,/ GaAs KUANTUM KUYUSUNUN IiLETKENLIK BANDI
YAPISI

z dogrultusunda tanimli bir kuantum kuyusu i¢in iletim bandinin enerji ve zarf

fonksiyonlar, k, =k %+ k.9 (k. =k, cos@,k, =k, sin¢@)olmak iizere,

d= 9 i d 9= = P
[—a—ZHA(z)a—Z—é( B(Z)a—z+a—ZHB(Z)j+HC(z)+VC(z)I}g(z,kt):E(k,)g(z,kl) (5.1)

seklinde verilen etkin kiitle esitligi ¢oziilerek bulunabilir. Burada, V,.(z)

QCAEg, 7<——
L L
V.(2)= 0, ——<z<— 5.2
«(2) 5 5 (5.2)
QCAEg7 >

ile verilir ve Q. =0.80 olarak alinmistir. g(z,l;l) N¢ tane ciftlenimli bandin zarf

fonksiyonudur (burada N¢ = 4).

[ 8,(2) |
8,(2)
g(ak)=| - (53)

| 8, (2) ]

Denklem (5.1) ciftlenimli diferansiyel denklemleri icerdiginden Sonlu Elemanlar
Yontemi (Finite Element Method) kullanilarak c¢oziilebilir. Yukaridaki 6z deger
denklemi Boliim 3. 4’de acik hali verilen Hamiltonian ve Boliim 4. 2’de anlatilan yol

izlenerek
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G=U (?—Eﬁ)ﬁ (5.4)

seklinde iiretici denklem elde edildi. Literatiirde E’ya stiffnes matris, M ’ye ise mass

matris denmektedir. Dogru ¢6ziimii bulabilmek icin

oG
_T =

oUu

0=KU-EMU (5.5)

denklemi ¢oziildii. Bu bir 6zdeger denklemidir ve buradaki 6zdeger ve 6zfonksiyonlar
bilinmemektedir. Yukaridaki formulasyon Gayln;<NyAs;.,/ GaAs kuantum kuyusunun
iletim bant yapisina uygulandi ve sonugta elde edilen denklem MATLAB paket
programi ile ¢oziilerek kuantum kuyusunun 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulundu.
Inceleyecegimiz yapidaki GayIn; NyAs;, yariiletkeni igin materyal parametre
degerleri, asagidaki ikili yariiletken parametreleri arasindaki lineer iliski kullanilarak
elde edilmistir.
P(Ga n,_.N As, )= xyP(GaN)+x(1-y)P(GaAs)
+ y(1=x)P(InN)+ (1—x)(1— y)P(InAs)

(5.6)

hesaplamalarda kullanilan ikili yariiletkenler igin parametreler tablo 5. 1’de

listelenmistir.

Materyal GaAs InAs GaN InN |
Orgii Sabiti a, (/Ox) 5.6533 6.0584 4.46 5.02
Enerji Arahgi E, (eV) 1519 0.417 3.299 1.94
Spin-Orbital Ayirimi A_(eV') 0.34 0.41 0.011 0.006
Elastik Stkisma C,,(x10" dyn /cm®) 11.9 8.329 29.6 18.4
Elastik Stkisma C,,(X10" dyn / cm®) 5.38 4.526 15.4 11.6
Hidrostatik Basing dE, / dP(x10™?eVem® / dyn) 11.3 10.2 32.0 22.0
Deformasyon Potansiyeli b (eV') -1.7 -1.8 -2.67 2.67
Elektron Etkin Kiitlesi m, (m,) 0.067 0.022 0.15 0.14
Agir Bosluk Etkin Kiitlesi m, (m,) 0.350 0.333 0.855 0.833
Statik Dielektrik Sabiti & 12.53 14.55 10.69 7.46

Tablo S. 1 Hesaplamalarda kullanilan GaAs, InGa, GaN, InN materyal parametreleri
[41-50].
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Ga,In;«NyAs,.y kiilgesinin bant arali1 enerjisinin bilesenlere baglilig1 asagidaki formiil

kullanilarak hesaplanmustir.

Eg(x,y)=xyEg(GaN)+(1—x)yEg(InN)
+x(1-y)Eg(GaAs)+(1-x)(1- y)Eg(InAs)
+x(1-x)[yC,,_;, (InGaN)+ (- y)C,,_;.(InGaAs)]
+y(1-y)[xC,,_y(UnNAs)+(1-x)C,,_,(GaNAs)]

5.7

Burada C, ,(ABC) ABC malzemesinin biikiilme parametreleridir. Biitiin iliskili

biikiilme parametreleri tablo 5. 2’de listelenmistir.

C,,_c.(InGaAs) C, _c.(InGaN) C,,_v(GaNAs) C,,_y(UnNAs)

1.4 0.51 20 4.22

Tablo 5. 2 Hesaplamalarda kullanilan biikiilme (Bowing) parametreleri (eV) [51-54]

Sekil 5. 1 (a), (b) ve (c)’de L = 100 A ve x = 0.87 durumunda Ga,In;xNyAs;.y /
GaAs kuantum kuyusunun iletim bant yapisinin diizlemdeki dalga vektori k.’ ye gore
degisimi y = 0.005, y = 0.02 ve y = 0.05 konsantrasyonlar1 i¢in siras1 ile verilmistir.
Azot konsantrasyonu artik¢a bagli durum enerji seviyeleri asagi dogru kaymakta oldugu
ve bagli durum sayisinin artmakta oldugu goriilmektedir. Azot konsantrasyonunun y =
0.005, y = 0.02 ve y = 0.05 degerleri icin elektronun etkin kiitlesini (me. = 0.0615878m,,
0.062901m, ve 0.065527m, ) ve kuantum kuyu potansiyeli V¢ = 258, 310 ve 405 meV
degerlerini alir. Elektronun etkin kiitlesindeki artma kuantum kuyusundaki bagli enerji
diizeylerini asagt dogru kaymasma neden olur. Buna karsin kuantum kuyu
potansiyelinin artmasi baghh durum enerji seviyelerinin yukar1 dogru kaymasina sebep
olacaktir. Burada elektronun kiitle artisindan dolay1 enerji diizeylerindeki azalma,
potansiyelin artmasindan kaynaklanan artistan daha baskin oldugu i¢in kuantum
kuyusundaki bagli durum enerji seviyelerinin asagi dogru kaymasina ve bagli durum
sayisinin artmasina neden olacaktir.

Sekil 5. 2 (a), (b) ve (c)’de L = 100 A ve y = 0.05 durumunda Ga,In;«NyAs;.y /
GaAs kuantum kuyusunun iletim bant yapisinin diizlemdeki dalga vektorii k’ye gore

degisimi x = 0.85, x = 0.75 ve x = 0.65 konsantrasyonlar1 i¢in sirasi ile verilmistir.
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Indiyum konsantrasyonu artikga bagli durum enerji seviyelerinin yukar1 dogru
kaymakta oldugu ve bagl durum sayisinin da artmakta oldugu goriilmektedir. Indiyum
konsantrasyonunun artmasi elektronun etkin kiitlesinin azalmasina (m, = 0.0646625m,,
0.0603375mq ve 0.0560125m( ) ve kuantum kuyu potansiyelinin artirmasina (V¢ =
451, 665 ve 857 meV) neden olmaktadir. Elektronun etkin kiitlesi ve kuantum kuyu
potansiyelinin artmasi1 bagli durum enerji diizeyleri yukar1 dogru kaymasina neden
olacaktir.

Sekil 5. 3 (a), (b) ve (c)’de x = 0.87 ve y = 0.05 durumunda GayIn;..NyAs;_,/ GaAs
kuantum kuyusunun iletim bant yapisinin diizlemdeki dalga vektorii k' ye gore degisimi
L=50A,L=100A veL=200A kuyu genislikler i¢in sirasi ile verilmistir. Biiyiik
L’lere gidildik¢e bagl enerji diizeylerinin asagi dogru kaydigi ve bagh durum enerji
sayisinin artmakta oldugu goriilmektedir. Kuyu genisliginin artmasiyla kusatma

potansiyelin etkisi azalmaktadir. Bunun sonucu olarakta enerji seviyeleri azalmaktadir.
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vektoriine gore degisimi.
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6. Ga,In;\NyAs;.y/ GaAs KUANTUM KUYUSUNUN VALANS BANDI YAPISI

z dogrultusunda tanimli bir kuantum kuyusu i¢in valans bandinin enerji ve zarf

fonksiyonlar, k, =k %+ k.9 (k. =k, cos@,k, =k, sin¢@)olmak iizere,

—

{_a% i@%‘é(ﬁma%+§Zﬁ3<z>j+ﬁc<z>+n<z>ﬂg(z”%)=E( Jel=k) @

seklinde verilen etkin kiitle esitligi ¢oziilerek bulunabilir. Burada, V, (z)

QhAEg’ Z<—E
L L
V.(z2)= 0, ——<z<— 6.2
h( ) 2 2 ( )
QhAEg7 >—

ile verilir veQ, =0.20 olarak alinmustir. g(z,k,) Nc¢ tane ciftlenimli bandin zarf

fonksiyonudur (Burada N¢= 6).

[ 8,(2) |
8,(2)
g(ak)=| - (63)

| 8, (2) ]

Denklem (6.1) ciftlenimli diferansiyel denklemleri icerdiginden Sonlu Elemanlar
Yontemi (Finite Element Method) kullanilarak c¢oziilebilir. Yukarnidaki 6zdeger
denklemi Boliim 3. 4’te acik hali verilen Hamiltonian ve Boliim 4. 2’de anlatilan yol

izlenerek

G=U" (?—Eﬁ)ﬁ 6.4)

seklinde iiretici denklem elde edildi. Literatiirde E’ya stiffnes matris, M ’ye ise mass

matris denmektedir. Dogru ¢oziimii bulabilmek icin
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=0=KU-EMU (6.5)

denklemi ¢oziildii. Bu bir 6zdeger denklemidir ve buradaki 6zdeger ve 6zfonksiyonlar
bilinmemektedir. Yukaridaki formulasyon Gayln;<NyAs;.,/ GaAs kuantum kuyusunun
valans bant yapisina uygulandi ve sonucgta elde edilen denklem MATLAB paket
programi ile ¢oziilerek kuantum kuyusunun 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulundu.

Sekil 6. 1 (a), (b) ve (c)’de L = 100 A ve x = 0.87 durumunda Ga,In;<NyAs.y /
GaAs kuantum kuyusunun valans bant yapisinin diizlemdeki dalga vektorii k' ye gore
degisimi y = 0.05, y = 0.02 ve y = 0.005 konsantrasyonlar1 i¢in sirasi ile verilmistir.
Bagli durum enerji seviyeleri azot konsantrasyonunun azalmasiyla yukari dogru
kaymaktadir (Ornegin k, = 0 da taban durum enerjisi y = 0.005, y = 0.02 ve y = 0.05
konsantrasyonlar1 icin sirasi ile 6.728, 7.025 ve 7.349 meV olarak artmaktadir). Azot
konsantrasyonun artmasi kuantum kuyusundaki kusatma potansiyeli artirmaktadir. Buna
bagl olarak ta bagli durum enerji diizeyleri daha enerjik olmaktadir.

Sekil 6. 2 (a), (b) ve (c)’de L = 100 A ve y = 0.05 durumunda Ga,In;«NyAs;.y /
GaAs kuantum kuyusunun valans bant yapisinin diizlemdeki dalga vektorii k,’ye gore
degisimi x = 0.85, x = 0.75 ve x = 0.65 konsantrasyonlar1 i¢in sirasi ile verilmistir.
Indiyum konsantrasyonunun artmasi ile bagli durum enerji diizeyleri biiyiimektedir
(Ornegin k; = 0 da taban durum enerjisi x = 0.85, x = 0.75 ve x = 0.65 konsantrasyonlar1
icin sirast ile 7.524, 7.986 ve 8201 meV olarak artmaktadir). Indiyum
konsantrasyonunun artmasi kusatma potansiyelini artirdigl i¢in bagli durum enerji
diizeyleri biiyiimektedir.

Sekil 6. 3 (a), (b) ve (c)’de x = 0.87 ve y = 0.05 durumunda GayIn;..NyAs;_,/ GaAs
kuantum kuyusunun valans bant yapisinin diizlemdeki dalga vektorii k,’ye gore degisimi
L=50AL=100A veL=200A kuyu genislikler i¢in sirasi ile verilmigtir. Biiyiik L
degerlerine gidildik¢e bagli durum sayisinin artmakta oldugu goriilmektedir. Ayrica
bliyiik L degerlerine gidildik¢e enerji diizeyleri yukari dogru kaymakta oldugu
goriilmektedir. (Ornegin k, = 0 da taban durum enerjisi L = 50 A, L = 100 A ve L = 200
A kuyu genislikleri icin sirasi ile 20.121, 6.967 ve 2.081 meV olarak azalmaktadir).

Bunun nedeni enerjinin kuyu genisligine (E~%j seklinde bagli olmasindan

kaynaklanmaktadir.
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Sekil 6. 1 Ga,In;«\NyAs,.,/ GaAs kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga

vektoriine gore degisimi.
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Sekil 6. 2 Ga,In; «\NyAs,.,/ GaAs kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga

vektoriine gore degisimi.
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Sekil 6. 3 Ga,In;.\NyAs;.,/ GaAs kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga

vektoriine gore degisimi.
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7. YOGUN LAZER ALANI ALTINDA GaInNAs/GaAs KUANTUM
KUYUSUNUN ELEKTRONIK YAPISI

Bir dis elektromanyetik (EM) alanin diisiik boyutlu sistemlerin optiksel ve
tasima Ozellikleri iizerine olan etkisinin anlasilmasi nanoelektronik gelisim icin c¢ok
onemlidir. Bilindigi gibi, nanoyapilardaki kusatilmis tagiyicilarin kuantum durumlar bir
elektrostatik (Franz-Keldish ve Stark-etkisi) veya bir manyetik alan ( Shubnikov-de
Haas osilasyonlar ve kuantum hal etkisi ) uygulanmas ile degistirilebilir [55-56]. Son
zamanlarda giiclii ayarlanabilir lazerlerin elde edilmesi, yariiletken nanoyapilardaki
tasiyicilar ile yogun lazer alanin (ILF) etkilesimi iizerindeki arastirma faaliyetlerini
hizlandirmistir[S7]. Bu, dinamik Franz-Keldys etkisiyle kuantum kuyularinda ve
kuantum tellerindeki elektron durum yogunlugunun (DOS) degisimi [58-60],
mikrodalga 1smmmmi altindaki 2D elektron gazindaki sifir diren¢ durumlarin
Olciilmesi[61], yariiletkendeki enerji bant araliklarinin degismesi[62], optik sogurma
spektrumunda giiclii bozulma[63] ve bunun gibi bircok fiziksel olayin agiklanmasina
1zin vermistir.

Kuantum kuyularinda, bagli durumlar ve kusatma potansiyeli iizerine yiiksek
frekansli yogun lazer alanin etkisi, bantlar arasi (elektron-bosluk) 1stmali birlesme, alt
bantlar arasi1 gecis, hidrojenik safsizlik durumu, elektron durum yogunlugu, rezonans
tinelleme ve kuantum kuyu lazerlerinin ayarlanmasi gibi caligmalar icin 6nemli rol
oynar. Heteroyapinin ara ylizeyine dik dogrultuda polarize ve rezonans olmayan bir
yogun lazer alam1 kare QW’daki kusatilmis elektronlara isinlandiginda potansiyelde
degismeler meydana gelir. Alan etkisi altinda olusan bu yeni potansiyele ‘lazer etkili
potansiyel’ denir [64-66]. Potansiyeldeki bu degisimin hesab1 yeterince yiiksek
frekanslar icin Fourier-Floquet serisi aciliminin sifirinci mertebedeki terimi baskin olan
pertiirbatif olmayan Kramers-Henneberger (KH) o6teleme degisimlerine dayanan
yaklasim kullanilarak hesaplanabilir. Lazer etkili potansiyel ¢oziimleri i¢in, birkag¢ basit
analitik ifadeler Onerilmistir. Yapilan bu c¢alismalarin ¢ogunda lazer potansiyel ig¢in
integral ifadeleri kolayca coziilebilen Ehlotzky tarafindan Onerilen yaklasim
kullanilmistir.[67]. Ancak Kramers-Henneberger (KH) oteleme doniisiimiinii temel
alan pertiirbatif olmayan yaklagimla yapilan bazi1 son caligmalar bu integralin analitik
olarak c¢oziilebilecegini gostermistir [68-71]. Kusatma potansiyelin bicimi hem lazer
frekanst hem de lazer yogunluguna baglh oy parametresinin artmasi ile tahmin edilenden

daha fazla degismektedir. Kuyu genisligi L olmak iizere bugiine kadar yapilan biitiin

81



teorik calismalar yalmzca oy < L/2 i¢in yapilmistir. Giiniimiiz lazer teknolojisi ile on
nanometreye kolayca ulasabilen lazer demetleri elde edilebildiginden oy > L/2
durumlarinin arastirilmasi ve biitiin bagli durumlar icin enerji kaymasinin sistematik bir
incelemesi yapilabilir.

Bu caligsmada ilk olarak yiiksek frekanslar i¢in biitiin oy > 0 degerleri i¢in gecerli
lazer etkili potansiyel ifadesi kapali formda sunulacak. ikinci kistmda lineer polarize
rezonans olmayan ILF’nin GalnNAs/GaAs kuantum kuyusundaki elektronlarin ve

bosluklarin bagli durumlar1 ve kuyu potansiyeline etkileri incelenecektir.
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7. 1. Yiiksek frekans, yogun lazer alami altindaki bir kuantum kuyusundaki
elektron

z dogrultusunda tanimli bir kuantum kuyusunu z-ekseni boyunca lineer-polarize
monokromatik EM alan ile 1sinlandigi durumu ele alalim. EM alan ve kuantum kuyu
potansiyel kuvvetlerinin etkisi altindaki elektronik durumlar Hamiltonian denkleminin
kinetik kismina dis EM alana karsilik gelen potansiyelin eklenmesi ile calisilabilir. EM
alanin klasik bir tasviri ile pargacik hareketinin kuantum tasvirinin birlesimi yar1 klasik

olarak zamana bagli Schrodinger (SCD) denklemi,

oy(z,1)
ot

{M o)

; +Vh(z)}l//(z,t)=ih
2m

ile verilir, burada p =—i%V momentum operatorii ve A= A(z,r) EM alan icin vektdr
potansiyeldir. EM alan ylizey bolgesinde onemli bir fiziksel degisim meydana

getirmedigi icin dipol yaklasimi uygulanarak A(z,1) = A(t) olarak alinir [72]. Coulomb

- A o . .
ayarinda, EM alan F = e seklinde vektor potansiyeli ile ifade edilir. Her hangi bir
t

A(t) osilasyonu igin, denklem (7.1)’in sol tarafindaki Hamiltonian islemcisindeki

kinetik terimindeki zamana baglilik KH birim doniisiim ile potansiyel terime transfer

edilir. KH doniisiimii ¢(z,1) =U "¥(z,1) ve H=U'HU yapilarak elde edilir. Burada,

. 2
U :exp{—%{ ¢ j A.pdt + ; . j Azdtﬂ (7.2)
m m

KH doniisiim operatorii ve H Hamiltoniandir. Bu doniisiimle zamana bagli Schrodinger

denklemi,
2
{ P +Vb[era(t)]}qo(z,z):ihM (7.3)
2m ot
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sekline doniisiir, burada () :e/m*J-A(t’)dt' dir [74] . Kolaylik i¢in t’ye harmonik

bagli bir monokromatik EM alan A(t) = A,cos(wt)z ele alahm. Burada Ap=F,/w, Fy
alan gerilimidir. Bu alanin siddeti @, =eF,/(m w’c) olmak iizere, a(t)=¢,sin(wt)
bicimindedir[76]. Bir EM alan varlifinda elektron hareketini tanimlayan denklem (7.3)
alan fazindaki dalgalanmalarin Kramers cercevesindeki
v, (z + a’(t)) =V,0 (|z +a, sin(wt)| -1 ) potansiyeli ile etkilesen elektronlarin alternatif

bir tanimi olabilir [77-78]. Bu periyodik potansiyel bir Fourier-Floquet serisine

acilabilir ve yeterince yiiksek frekanslar icin sifirinct mertebe terimi daha baskindir[74-

T
77]. Bu terim 1/ TJ-Vb[z+a'(t)]dt zaman ortalamasi ile iliskilidir. Burada T =27/w
0

radyasyon alaninin periyodudur [59-66-78]. Bu ifade kare kuantum kuyu potansiyeli ile
iliskili lazer etkili potansiyel ifadesidir [79]. Lazer etkili potansiyel terimi analitik

olarak ¢oziilerek,

1% Viz+y)

<V>(Z,a’o) :;_% —'—af —)

dy (7. 4)

seklinde elde edilmistir [79]. Burada V(z+ y)=V0®(|z+y|—l) olmak {iizere ve

7 = z+ y doniisimii yapilarak

V() 7+, ®(|Z| _ l)

Viz,a)="L | ———e
V) T ot —(G=2)

dz (7.5)

elde edilir. Bu integral |Z|Zl olan her yerde <V>(z,0{0)=VO dir. Buda potansiyel
kuyusunun |z|21+0{0 noktalarinda degismedigi anlamina gelir. Biz ¢alismamizi

|z| <[/+a, noktalarina stmirlandirarak, denklem (7.6) ile verilen lazer etkili potansiyeli

v, T NG d
(V)="t0(a,~z D | +0(a+2-1) | —— (7.6)

dz Z
a0y —(2—2) 1 N —(Z-2)°
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seklinde yazabiliriz. Integral sabitinden bagka, jdx/ VJa® —x* =arcsin(x/a) doniisiimii

yapilarak denklem

<V>(Z;a’o) =&{®(% —Z—Z){z—arcsin(H_ Zﬂ+®(0{0 + z—l){z+arcsin(z_lﬂ}
V4 2 o, 2 o,

(7.7)

bicimine dOniisiir. Sonu¢ olarak |x|£1 araligindaki biitiin x degerleri i¢in

arcsin x + arcocx = 7 / 2 esitligi yardimiyla,

+2

<V>(z;a0) =&{®(0(0 —z=1) arccos(l j+®(a0 +z-1) arccos(l — ZJ} (7. 8)
/4 a, a,

ana sonuca ulasilir [80]. Sonug¢ olarak yogun lazer alam altindaki bir kuantum kuyusu

icin zamandan bagimsiz Schrodinger (SCD) denklemi

_ e
2m° d7*

+<V>(Z,C(0)¢(Z) = EKH ¢(Z) (7. 9)

seklinde yazilir. Burada E,,, yogun lazer alam altindaki enerji seviyeleridir.
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7. 2. Yogun Lazer Alam Altindaki GasIn;.\NyAs;., /GaAs Kuantum Kuyusunun

Potansiyel Profilleri ve Altbant Enerjileri

Calismamizda potansiyel bi¢cimi Sekil 7. 1 ile verilen Gayn;NyAs;., /GaAs
kuantum kuyusunun kusatma potansiyeli ve altbant yapisinin {izerine z yOniinde

uygulanan yogun lazer alaninin etkisi incelenecektir.

GaAs GalnNAs GaAs

Sekil 7. 1 Yogun Lazer alan altindaki kuantum kuyusu potansiyel profili.

z dogrultusunda kusatilmis ve +z dogrultusunda uygulanan yogun lazer alan altindaki
sistemin iletim ve valans bandi durumlarini ayr1 ayri inceleyecegiz. iletim bandi ve

valans bandi i¢in Hamiltonian’1, etkin kiitle yaklasimi ¢ercevesinde,

H=—— etV (2, %) (7.10)

seklinde yazilir. Burada V,.(z,,@,) ve V, (z,,¢,) sirasi ile elektron ve bosluk i¢in lazer

etkili potansiyel profilleridir. Lazer etkili potansiyellerin biiyiikliikleri de denklem

(7.11)’deki gibi verilmektedir.
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Ven (Ze,h 0 =

V, [+ [-
M{@(‘% —Z,p l‘) arccos EAJ + @(‘a'o +2,,— l‘) arccos (AJ}
T ’ a, ’ a,

(7.11)

Burada V_,(z,,) z dogrultusundaki elektron ve bosluk i¢in kusatma

potansiyelidir, ® basamak fonksiyonudur. V., (z,,) kusatma potansiyelleri

Lw
QC,hAEg ’ Zg h =< '7
L L
VCh(Zeh): 0 s __WSZEh S_W (7.12)
T 2 ’ 2
Lw
QC,hAEg ’ Ze h 7

2
80
2
e

biciminde verilir. Hamiltonian’deki tiim uzunluklar Bohr yaricap: (a, = ) ve tim

4

enerji terimleri Rydberg ( Ryd = ﬂfhz
0

) cinsinden yazilarak Hamiltonian boyutsuz hale

getirilebilir.

2

- -
A=—2 % .V ,a&) (7.13)
me,h dze,h

GayIni\NyAs;., /GaAs kuantum kuyusu i¢in Schrodinger denklemi,
Hy(Z,,)=Ep(,,) (7.14)
biciminde yazilir. Sistemi tanimlayan dalga fonksiyonu, genisligi L, =2L olan sonsuz

potansiyel kuyusunun 6z fonksiyonlarindan olusan ¢6ziimleri baz olarak kullanilarak

olusturulmustur. S6zii edilen bazlar genel formda,
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- 2 nrw .
(pn(ze,h)Z\/gcos[sze,h —é}l (7.15)

bicimindedir. Burada J,, L, genisligindeki sonsuz kuantum kuyusunun 06z

fonksiyonlarindaki tek ve ¢ift 6zdegerlere karsilik gelen faz farki olmak iizere,

0 n-—tek ise

6,=\x L (7.16)
2 n—cift ise

degerlerini alir. Bu durumda sistemi tamimlayan dalga fonksiyonu,

v = o) (7.17)

bicimindedir. Boyutsuz Hamiltonian’1n beklenen degeri,

2

- d -~
E=<V’|—m€ 7 +Ve, (2,80 W) (7.18)
e,h e,h

biciminde elde edilir. Yukaridaki anlatilan yaklasimlar sonucunda elde edilen analitik
denklemler bilgisayar programlar1 yardimiyla ¢oziilmiis ve Gaxni NyAs;, /GaAs
kuantum kuyusuna z yoniinde uygulanan yogun lazer alaninin kusatma potansiyeli ve
alt-bant enerjilerine etkisi incelenmistir.

Calismamizda x = 0.87, y = 0.05 ve L = 100 A’luk bir Ga,In;«NyAs;.y / GaAs
kuantum kuyusu sectik. Bu parametrelerde elektron ve bosluk icin kusatma
potansiyelleri sirasi ile V. =405.703 meV ve V, =101.426 meV dir. D15 alan yok iken
bu kuantum kuyusunda iletim bandi i¢in ii¢ bagli durum (37.23, 145.63 ve 310.61 meV
) ve valans bandi icin de dort bagli durum (6.99, 27.57, 60.33 ve 98.21 meV)
bulunmaktadir. Bu kuantum kuyusuna bir yogun lazer alan1 uygulandiginda, potansiyel
profilinin degistigi ve bunun sonucunda bagli durum enerji seviyelerinin belirgin bir

sekilde degistigi goriilmiistiir.
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Ga,In;xNyAs.y/ GaAs kuantum kuyusunun lazer etkili potansiyel profili, iletim
alt bant enerji diizeyleri ve bu diizeylere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin konumuna
gore degisimi «, =25A ve o, =50A icin sirast ile sekil 7. 2°de verilmistir. Lazer
alaninin 0 <@, < L/?2 degerleri i¢in kuantum kuyusunun alt kism1 L—2¢, ve iist kismi
ise L+2¢a, genisliklerine doniisiirler. ¢,’1mn a, =L/2 kadar artmasi ile elde edilen
belirgin enerji kaymalarinin nedeni; V,./2den kiigiik enerjili durumlar etkin kuyu
genisligini L kuyu genisliginden daha kiiciik etkin kuyu genisligi hisseder, boylece
enerjiler maviye kayar. Diger yandan V. /2 den biiyiik enerjili durumlar ise etkin kuyu
genisligini L’den daha biiyiik etkin kuyu genisligi hisseder ve bundan dolay1 da enerjiler
kirmiziya kayar.

Sekil 7. 3 de GayIn;«NyAsi.y/ GaAs kuantum kuyusunun lazer etkili potansiyel
profili, iletim alt bant enerji diizeyleri ve bu diizeylere ait dalga fonksiyonlarinin
karesinin konumuna gore degisimi ¢, =100 A ve o, =150 A icin sirasi ile verilmigtir.
0, > L/2 oldugu rejim durumu ¢ok karmagiktir. Sekil 7. 3’de goriildiigii gibi, arccos
fonksiyonlarin iist iiste binmesiyle kuyu i¢inde z=-a;, +L/2 ve z=a,—L/2 arasinda
tepe seklinde simetrik bir bariyer olusmaktadir. Tepenin genisligi 2¢/, — L olmak lizere
¢, ile lineer olarak artmaktadir. Tepenin en iist noktas: daima kuyunun merkezinde

lokalize olur ( z = 0da ) ve buradaki potansiyel degeri

V,p (&) =2V [ wxarccos(L/ 2¢,) dir. En alt kismu ise z=-a,+L/2 ve z=0,—L/2

noktalarindadir, buradaki potansiyel degeri V. /zwxarccos(L/a,—1)dir ve dis alan
etkisinde olmayan kuantum kuyusunun en alt potansiyel degerinden daima daha
yukaridadir. Yukaridaki ifadelerden kolayca goriilebilecegi gibi ¢ok biyik ¢,
sinirlarinda potansiyelin en alt ve en iist noktalart V. degerine gitmektedir ve bu
sinirlarda baglh durum enerji seviyeleri de V. degerine yaklasacagi sonucunu
cikarabiliriz. Ayrica sekil 7. 3’de goriildiigii gibi taban durum dalga fonksiyonu ¢,
artmasi ile bir pikli durumdan iki pikli dalga fonksiyonuna doniismektedir. Biiyiik
¢, ’larda sistem artik ¢ift kuyu gibi davranmaya baslayarak engelin tepe yliksekliginin

artmasi ile iki kuyu arasindaki etkilesim azalir ve alt bantlara ait enerji seviyeleri

birbirine yaklasir.
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Sekil 7. 4 ve sekil 7. 5 de GaxIn;NyAs;y, / GaAs kuantum kuyusunun lazer
etkili potansiyel profili, valans alt bant enerji diizeyleri ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlarinin karesinin konumuna gore degisimi verilmistir. Lazer alami ile
potansiyel profilinin ve enerji durumlarindaki degismeler iletim bandinda anlatilan
degismeler ile aynidir.

Sekil 7. 6 (a) ve (b)’de GaxIn;\NyAs;.y/ GaAs kuantum kuyusunun bagli durum

enerji seviyelerinin ¢, ile degisimi iletim ve valans band1 i¢in sirasi ile verilmistir. a)
[letim bandi igin en diisiik iki enerji seviyesi (E, ve E,) @, artmasi ile maviye
kaymaktadir. Ugiincii enerji seviyesi (E,) «, artmasi ile 6nce maviye kaymakta
o, =25A da maksimuma ulastiktan sonra kirmuziya kaymaktadir ve o, =50A da
minimum yaparak tekrardan maviye kaymaktadir. ¢, artikca yeni bagli durumlar
olugsmaktadir ve bu bagli durumlar ¢, artmasiyla kirmiziya kaymaktadir. Cok biiyiik
o, gidildikce E, ve E, enerji seviyelerinin birlesmekte oldugu goriilmektedir. b)
Valans bandi baghh durum enerji seviyelerinin ¢, ile degisimi, iletim bandindaki

degisime benzer davraniglar gostermektedir. Sonug olarak; gozlenen bu davraniglarin
bantlar aras1 gecislere dayali sistemler iizerinde yapilacak olan deneysel caligmalara

katki saglayacak nitelikte oldugu sdylenebilir.

90



Ei (meV)

E,(meV)

kuyusunun lazer etkili potansiyel profili, iletim alt bant enerji diizeyleri ve bu diizeylere
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(b)
Sekil 7.2 x=0.87,y=0.05 ve L=100 A icin GayIn;xNyAs;.y/ GaAs kuantum

ait dalga fonksiyonlariin karesi; (a) ¢, =25 A, (b) &, =50 A.
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(b)
Sekil 7.3 x=0.87, y=0.05 ve L =100 A icinGayIn;_«NyAs;.,/ GaAs kuantum

kuyusunun lazer etkili potansiyel profili, iletim alt bant enerji diizeyleri ve bu diizeylere

ait dalga fonksiyonlarinin karesi; (a) @, =100 A, (b) &, =150 A.
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(b)
Sekil 7.4 x =0.87, y=0.05 ve L = 100 A icin Ga,In;«NyAs,.,/ GaAs kuantum
kuyusunun lazer etkili potansiyel profili, valans alt bant enerji diizeyleri ve bu

diizeylere ait dalga fonksiyonlarinin karesi; (a) ¢, =25 A, (b) &, =50 A.
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Sekil 7. 5 x =0.87, y =0.05 ve L = 100 A icin GayIn;(NyAs;.,/ GaAs kuantum
kuyusunun lazer etkili potansiyel profili, valans alt bant enerji diizeyleri ve bu

diizeylere ait dalga fonksiyonlarinin karesi; (a) &, =100 A, (b) o, =150 A.
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(b)
Sekil 7. 6 x =0.87, y=0.05 ve L = 100 A icin Ga,In;«NyAs,.,/ GaAs kuantum

kuyusunun (a) iletim ve (b) valans bant enerjilerinin lazer alan gore degisimi.
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8. YOGUN LAZER ALAN ALTINDA GaInNAs/GaAs KUANTUM
KUYUSUNDA EKZIiTONIK YAPI

Calismamizin bu asamasinda potansiyel profili sekil 8.1 ile verilen
GalnNAs/GaAs kuantum kuyusundaki, yiik tasiyicilarin davramiglart ve olusturduklart
eksitonik yapinin baglanma enerjisinin z yoniinde uygulanan yogun lazer alana, N ve In
konsantrasyonuna ve z dogrultusundaki kuantum kuyu genisligine (L) bagliligi, etkin

kiitle yaklagimi ¢ercevesinde varyasyonel yontemle incelenmistir.

GaAs GalnNAs GaAs

Sekil 8. 1 Yogun Lazer alan altindaki kuantum kuyusu potansiyel profili.

z dogrultusunda kusatilmis ve +z dogrultusunda uygulanan yogun lazer alan altindaki

elektron-bosluk sistemi icin Hamiltonian’i

=2 =2 2
1 1
H=2Le ( Pn ¢ — — — |+ V. (z,,0,)+V, (2, &) 8.1)
2m, 2m, 2¢g, |re—r,l+af0z| |re—rh—af0z
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biciminde verilir. &, dielektrik sabiti V.(z,,¢,) ve V,(z,,¢,) sirasi ile elektron ve
bosluk icin lazer etkili potansiyel profilleridir. Lazer etkili potansiyellerin biiyiikliikleri

de asagidaki gibidir.

\% [+ -
Ven(Zen @) = #{@d% ~Zep l|) arccos[ ;“"’ ]+ ®(|060 +Zo0— l|) arccos( azg,,, j} (8.2)
0

0

Burada V. ,(z,,) 2z dogrultusundaki elektron ve bogluk i¢in kusatma

potansiyelidir, ® basamak fonksiyonudur.

p= —ih% olmak iizere denklem (8.1) yeniden diizenlersek
r

C I G ez( 1 1

+ +V.(z,0)+V (z,,0,) (8.3)
zme arez 2mh ar}zz 280 |Fe_77h+0!02| | J C( ¢ 0) h( h 0)

;.; - Fh - a02|
elde edilir. Coulombik terim sadece elektron-bosluk bagil koordinatlarina etkidigi i¢in

(7,,7,) koordinatlar1 yerine bagil koordinat ve kiitle merkezi koordinatlar1 tanimlamak

uygundur. H(7,,7,) — H(7, R) doniisiimii yapilarak iki parcacik problemini tek parcacik

D mere + mh rh

problemine indirgeyebiliriz. 7 =7 —7, bagl koordinat ve R= kiitle

m,+m,
merkezi koordinati olmak iizere gerekli doniisiimleri yaparak Hamiltonian’i asagidaki

gibi yazabiliriz.

n’ m 9> 0’ n’ m, 9> 0’
H=- o mtaa |~ 2352 T 32
2m, | (m,+m,)” OR® OF 2m, | (m,+m,)” OR® OF

e’ 1 1
- + +V(z,,0)+V,(2,, ¢, (8.4)
280 (|}—;+a02| |}7_a02] C( e 0) h( h 0)

Burada kiitle merkezi hareketini sabit alirsak Hamiltonian,

n 9 ez( 1 1

2uof 8.5
|7+a02|+|f—aOEJ+VC(Z€’%)+V’1(Z’“O’°) (8.5)
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seklinde elde edilir ve burada 4 (u = M) indirgenmis kiitledir.

e mh

x=pcos@,y=psing doniisimii yapilarak silindirik koordinatlardaki Hamiltonian
ifadesi

2m, az: 2m, az,f

o> 19 1 ] n o n 9
H=——|—F+——+—F—3

2u|dp” pop pI¢

e’ 1 1

-5 + +Ve(z,,0) 4V, (z,,0)  (8.6)
2¢, \/pz +(z,-z,+a,) \/,02 +(z,-2,-,)

olarak elde edilir. Burada p= \/ (x,—x,)"+(y,—y,)", (x-y) diizlemindeki elektron-

bosluk arasindaki bagil uzakliktir. Hamiltonian’deki tiim uzunluklar Bohr yarigapi
2 4
(a, = &/t ) ve tiim enerji terimleri ( Ryd = z’u—fhz) cinsinden yazilarak Hamiltonian

2

He &

2 2 2 2
H=- a~2+l~i~+%a—2 po _H9
9p~ pop pI¢

(8.7)
1 1 - = -
- =+ - +V.(Z,,¢,)+V,(Z,,&,)
VP +(E-z+a) P +(E-5-a)
biciminde boyutsuz hale getirilebilir. Ayrica Hamiltonian
H=H,+H,+H, (8.8)

biciminde kisimlara ayrilabilir. Denklem (8.8)’deki terimler

2

A, =22

. __EB_ZEH/C(ZE;%)
3 92
a,=-2L° v (z:a)
m, 9%,
2 2
g = J N 10 1 0 1 + 1

ex - ~72 _~_~+~_2 2}_
op- pop pog \/,52+(ZE—Z,1+070)2 Jﬁ2+(23—2h—070)2



bicimindedir. Elektron-bosluk sistemi i¢in Schrodinger denklemi
H®GE,, %, p.a,B)=EP(,. %, p.a.f) (8.9)

biciminde yazilabilir. Sistemi tanimlayan genel dalga fonksiyonu
D(Z,. 2 0.0 ) =W, 2V, (3,)8(P. 2., 2 0. fF) (8.10)

ile verilir. ¥, (Z,) ve y,(Z,) elektron ve boslugun z dogrultusundaki hareketini

tanimlayan dalga fonksiyonlaridir. Sistemi tanimlayan dalga fonksiyonu, genisligi

L, =2L olan sonsuz potansiyel kuyusunun 6z fonksiyonlarindan olusan ¢oziimleri baz

olarak kullanilarak olusturulmustur. So6zii edilen bazlar genel formda,

/ 2 ni
Z,0) = |— —7Z,,—0 8.11
qon(ze,h) Lb COS|: Lb Ze,h n:| ( )

bicimindedir. Burada J,, L, genisligindeki sonsuz kuantum kuyusunun o6z

fonksiyonlarindaki tek ve ¢ift 6zdegerlere karsilik gelen faz farki olmak iizere,

0 n-—tek ise

0, =17 L (8.12)
2 n—cift ise

degerlerini alir. Bu durumda sistemi tanimlayan dalga fonksiyonu,
l//(sz,h) :ch¢n(ze,h) (813)
n=1

bicimindedir. Inceledigimiz yapida x ve y ekseni dogrultusunda kusatma olmadig1 icin
parcaciklar bu dogrultuda sadece Coulombic etkilesme etkisindedir. Yiik tasiyicilarinin

bu 0zelligi sonucu hidrojen atomu yapisina benzer bir durum ortaya ¢ikar. Bu nedenle
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bu dogrultudaki hareketi tanimlamak icin hidrojen tipi atomlar1 tanitmlayan Gaussian tip

orbital dalga fonksiyonu kullanilmistir. Bu dalga fonksiyonu

g(p,z,,Z,,a, )= Nexp[— 'D—Z+M] (8.14)
2 Cer n> & P B

formundadir. Burada N normalizasyon sabitidir @ve f varyasyon parametrelerdir.

Istenilen farkli fiziksel durumlar icin ekzitonik yapinin enerji dzdegerleri varyasyon

parametrelerinin enerjiyi minimize ettigi uygun degerleriyle

rgiﬁn<<1>|l~{|<1>>=l:3 (8.15)

esitliginden elde edilir. Taban durumunda bulunan ekzitonun baglanma enerjisi ise

boyutsuz olarak
E, =E+E} (M) (8.16)

ile verilir. Burada E¢, E" sirasiyla elektron ve boslugun z dogrultusundaki hareketine

karsilik gelen taban durum enerjileridir. Denklem(8.16)’teki integral niimerik olarak

hesaplanmustir.

Tez calismamizda, inceledigimiz GalnNAs/GaAs kuantum kuyu sisteminin
ayarlanabilir parametreleri degistirilerek elektron ve boslugun taban durum enerji
seviyeleri ve denklem(8.16)’in yardimiyla ekziton baglanma enerjisi hesaplanmistir.

Sekil 8. 2’de yogun lazer alam1 olmadigi durumda Gayln;NyAs;.,/GaAs
kuantum kuyusundaki farkli azot konsantrasyonlari i¢in eksiton baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. Kuyu genisligi-L arttik¢a, baglanma enerjisi
bir maksimuma ulasincaya kadar artar ve sonra azalmaya baslar. Baglanma enerjisinin

maksimum oldugu L degerleri i¢in sistem yari-iki boyutlu karaktere sahiptir ve

100



elektron-bosluk ciftinin ayni diizlemde bulunma olasiligi fazladir. Cok biiyiikk L
degerlerinde ise, biiylitme dogrultusundaki kusatma azalir ve baglanma enerjisi lic-
boyutlu sistemdeki degerine yaklasir. Bu nedenle genis kuyularda elektron ve boslugun
ayni diizlemde bulunma olasiligi cok kiiciiktiir. Ayrica ¢ok kiiciik L degerlerinde
parcaciklar (elektron ve bosluk ) cok enerjik olduklarindan potansiyel engellerine
sizmalart artar ve sistem ¢ok biiylik L degerlerinde oldugu gibi yeniden ii¢-boyutlu
karaktere sahip olur. Bundan dolay1 da ¢ok kiiciik L degerleri i¢cin baglanma enerjisi
azalacaktir. Sekil 8. 2’ de goriildiigii gibi azot konsantrasyonunun artmasiyla ekziton
baglanma enerjisinin artig1 goriilmektedir. Azot konsantrasyonunun artmasi ile sistemin
kusatma potansiyeli ve kuantum kuyusundaki ekzitonun indirgenmis kiitlesi artmakta
buna karsin dielektrik sabiti azalmaktadir. Kugsatma potansiyelindeki artma ve kuantum
kuyusundaki ekzitonun indirgenmis kiitlesinin artmasi elektron-bosluk ciftinin kuyu
icerisinde daha 1yi lokalize olmasin1 ve bu nedenle de ekziton baglanma enerjisinin

artmasina neden olacaktir.
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Sekil 8. 2 Ga,In;NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusunda farkl1 azot konsantrasyonlari

icin ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

102



Sekil 8. 3’de yogun lazer alam1 olmadigi durumda, Gayln;<NyAs;.,/GaAs
kuantum kuyusunda farkli indiyum konsantrasyonlari i¢in ekziton baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. Tiim indiyum konsantrasyonlar1 icin ekziton
baglanma enerjilerinin kii¢iik L degerlerine gittikce artmakta buna karsin biiyiikk L
degerlerine gidildik¢e azalmakta oldugu goriilmektedir. Biiylik L degerlerinde iki
boyutluluk bozulmakta ve ekziton ii¢ boyutlu uzaydaki gibi davranmaya baslamaktadir.
Sekil 8. 2° de goriildiigii gibi indiyum konsantrasyonunun artmasiyla ekziton baglanma
enerjisinin azaldig1 goriilmektedir. Indiyum konsantrasyonunun artmasi ile sistemin
kusatma potansiyeli, dielektrik sabiti artmakta buna karsin ekzitonun indirgenmis
kiitlesi azalmaktadir. Kusatma potansiyelindeki artma elektron-bosluk ciftinin kuyu
icerisinde daha iyi lokalize olmasim1 ve bu nedenle de ekziton baglanma enerjisinin
artisina neden olur. Buna karsin ekzitonun indirgenmis kiitlesindeki azalma, ekzitonu
daha enerjik hale getirdiginden kuyu disina sizmalar artar ve bunun sonucu olarak da
baglanma enerjisi azalir. Burada, ekzitonun indirgenmis kiitlesindeki azalma sonucu
baglanma enerjisindeki azalma, kusatma potansiyelindeki artma sonucu olusan
artmadan daha baskin oldugu i¢in indiyum konsantrasyonun artmasi ile baglanma

enerjisi azalmaktadir.
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Sekil 8. 3 Ga,In;.NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusunda farkl1 indiyum konsantrasyonlar1

icin ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.
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Sekil 8. 4’de genigligi L = 100 A olan GayIn; xNyAs;.,/GaAs kuantum
kuyusunda farkli azot konsantrasyonlari i¢in ekziton baglanma enerjisinin yogun lazer
alanina gore degisimi verilmistir. Ele alinan biitiin azot kosantrasyonlar1 i¢in yogun
lazer alaninin artmasi ile ekziton baglanma enerjisinin azaldigi goriilmektedir. Yogun
lazer alaninin artmasiyla yiik tasiyicilarinin (elektron-bosluk) geometrik kusatmasi artar.
Geometrik kusatmanin artmasi yiik tasiyicilarinin daha enerjik olmasina neden olur ve
yiik tastyicilarin kuyu disina sizmalarina neden olur ve boylece elektron ve boslugun
ayni diizlemde bulunma olasilig1 zayiflar. Bu davranis elektron ve bosluk arasindaki
Coulombic etkilesimi zayiflattig1 icin baglanma enerjisi azalir. Ayrica biitiin lazer alan
degerlerinde azot konsantarasyonun artmasiyla baglanma enerjisinin artmakta
oldugunda gormekteyiz. Daha oOncede acikladigimiz gibi azot konsantrasyonun
artmastyla elektron ve bosluk kuyu icerisinde daha iyi lokalize olurlar ve baglanma
enerjisinin artirmasina neden olurlar.

Sekil 8. 5’de genigligi L = 100 A olan Ga,In;«NyAs;.,/GaAs kuantum
kuyusunda farkli indiyum konsantrasyonlar1 i¢in ekziton baglanma enerjisinin yogun
lazer alanina gore degisimi verilmistir. Ekziton baglanma enerjisinin yogun lazer
alanina gore degisimi Sekil 8. 4’ deki degisim ile benzerdir. Sekil 8. 4 icin yapilan
aciklamalar burada da gegerlidir. Indiyum konsantrasyonun artmast ile biitiin lazer alan

degerlerinde baglanma enerjisinin beklenildigi gibi azalmakta oldugu gozlenmektedir.
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Sekil 8. 4 Genisligi L = 100 A olan GayIn; «NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusunda
farkli azot konsantrasyonlari i¢in ekziton baglanma enerjisinin yogun lazer alanina gore

degisimi.
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Sekil 8. 5 Genisligi L = 100 A olan Ga,In;«NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusunda farkli
indiyum konsantrasyonlari i¢in ekziton baglanma enerjisinin yogun lazer alanina gore

degisimi.
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Sekil 8. 6’da x = 0. 87 ve y = 0. 05 oranlar1 i¢in, Ga,In;«NyAs;.,/GaAs kuantum
kuyusunda farkli yogun lazer alanlarinda ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine
gore degisimi verilmistir. Sekilde goriildiigi gibi kiiciik L degerlerinde yogun lazer
alaninin ekziton baglanma enerjisine etkisi ¢ok belirgin iken biiyiik L degerlerinde bu
etki azalmaktadir. Bu davranis1 su sekilde aciklayabiliriz; bilindigi gibi dar kuantum
kuyularinda geometrik kusatma ekzitonik yap1 iizerinde daha etkilidir. Dolayisiyla bu
rejimde geometrik kusatma potansiyelinde meydana gelen her degisiklik baglanma

enerjisinde 6nemli degisimlere neden olur.
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Sekil 8. 6 Ga,In;.\NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusunda farkl: yogun lazer alanlar i¢in

ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.
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9. SONUCLAR

Bu calismada GaxIni..NyAs;.,/GaAs kuantum kuyusundan olusan heteroyapinin
elektronik bant yapist FEM metodu ile hesaplanarak azot ve indiyum oranlarinin
elektronik yap: iizerindeki etkisi incelenmis ve ekzitonik yapinin yogun lazer alam
(ILF) altindaki davranis1 aragtirilmastir.

Calismamuzin ilk asamasinda GayIn;_NyAs;.,/GaAs kiilge yariiletken malzemesinin
elektronik bant yapisi 6+4 bant K.p teorisi yardimiyla incelenmistir. Ga,In;«NyAs;.
y/GaAs Kkiilge yariletken malzemeler i¢in elde edilen Luttinger-Kohn Hamiltonian
matrisleri kullanmilarak GayIn;NyAs;,/GaAs kuantum kuyu sisteminin elektronik bant
yapist azot ve indiyum konsantrasyonlarina bagli degisimi ¢oklu bant etkin kiitle
yaklasimi cercevesinde ( K.p teorisi ) sonlu elemanlar yontemi ile incelenmistir. Sonlu
elemanlar yontemi ile yapilan elektronik bant yapisi hesaplamalarinda global
elementteki nod sayist 5, toplam nod sayist 5000 alinmistir. Bu enerji 6zdegerleri
hesaplamalarinda ¢ok kiiclik hata miktarlarina karsilik gelmektedir. Yapilan calismada
azot ve indiyum konsantrasyonlarinin, yapinin etkin kiitle, dielektrik sabiti ve yasak
bant enerji aralif1 gibi fiziksel biiyiikliiklerini degistirerek, yariiletken malzemenin bant
yapisinin 6nemli bir dlciide degistirdigi goriilmiistiir.

Calismamuzin ikinci kisminda, yogun lazer alam altindaki GayIni.NyAs;_,/GaAs
kuantum kuyunun kusatma potansiyeli ve altbant yapisi iizerine azot ve indiyum
konsantrasyonlarinin etkisi incelenmistir. Uygulanan yogun lazer alan1 yapinin kusatma
potansiyelini degistirdigi ve bunun sonucu olarak bagli durum enerji diizeylerinin

belirgin bir sekilde degistigi goriilmiistiir.

Calismamizin son kisminda ise, GayIn;NyAs;,/GaAs kuantum kuyusundaki
yiik tastyicilarin davraniglar1 ve olusturduklar ekzitonik yapinin baglanma enerjisinin z
yoniinde uygulanan yogun lazer alana, N ve In konsantrasyonuna ve kuantum kuyu
genisligine (L) baghiligi, etkin kiitle yaklasimi c¢ercevesinde varyasyonel yontemle
incelenmistir. Kuantum kuyusundaki ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine siki
bir sekilde bagli oldugu ve bu kuyu degerlerine gore yapinin davranisinin degistigi
goriilmiistiir. Kuyu genisliginin 20A <L <60 A degerleri icin baglanma enerjisi iki
boyutlu sistem degerlerine yaklastig1 gézlenmistir. Kuyu genisliginin ¢ok kiiciik ve cok
biiyiik degerlerinde kusatmanin zayiflamasi sonucu yapmin kiilce malzemedeki

davranisa yaklastig1 goriilmiistiir. Bu nedenle de baglanma enerjisinin azalmakta oldugu
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goriildii. Ayrica, yapidaki azot ve indiyum konsantrasyonun da eksiton baglanma
enerjisini onemli bir bicimde degistirdigi goriildii. Azot konsantrasyonunun artmasi ile
sistemin kusatma potansiyeli, kuantum kuyusundaki ekzitonun indirgenmis kiitlesi
artmakta buna karsin dielektrik sabiti azalmaktadir. Kusatma potansiyelindeki artma ve
kuantum kuyusundaki eksitonun indirgenmis kiitlesindeki artma elektron-bosluk ¢iftinin
kuyu icerisinde daha iyi lokalize olmasini ve bu nedenle de ekziton baglanma
enerjisinin artmasina neden oldugu goriilmiistiir. Indiyum konsantrasyonunun artmasi
ile sistemin kusatma potansiyeli, dielektrik sabiti artmakta buna karsin ekzitonun
indirgenmis kiitlesi azalmaktadir. Eksitonun indirgenmis kiitlesindeki azalma, ekzitonu
daha enerjik hale getirdiginden ekzitonu olusturan parcaciklarin kuyu disina sizmalari
artar. Bunun sonucu olarak indiyum konsantrasyonun artmasi ile baglanma enerjisinin
azalmakta oldugu goriilmiistiir. Yogun lazer alaninin artmasi ile ekziton baglanma
enerjisinin azaldigir goriilmektedir. Geometrik kusatmanin lazer alam ile artmasi yiik
tasiyicilarinin daha enerjik olmasina neden olur, bu da yiik tasiyicilarin kuyu disarisina
sizmalarini artirir. Boylece elektron ve boslugun ayni diizlemde bulunma olasilig
zayiflar. Bu davranis elektron ve bosluk arasindaki Coulombic etkilesimi zayiflattig
icin baglanma enerjisi azalir. Sonug¢ olarak GaxIn [ NyAs;,/GaAs kuantum
kuyusundaki ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligi, yogun lazer alani, azot ve
indiyum konsantrasyonlarini degistirerek istenilen sekilde ayarlanabilecegi sOylenebilir.

Bu tez calismasinda kullanilan yontem, III-N-V bilesiklerden olusturulmus
kuantum kuyu sisteminin elektronik o©zelliklerini 1yi bir sekilde tanimlama olanagi
saglamistir. Yogun lazer alani, kuyu genisligi, azot ve indiyum konsantrasyonlarini
degistirerek Ga,In;«NyAs;.,/GaAs kuantum kuyu sisteminin elektronik ve optik
ozellikleri amaca uygun bicimde ayarlanabilecegi goriilmiistiir. Elde edilen sonuglarin
teknolojiye ve aygit tasarimina yeni katkilar saglayacagi beklenmektedir. Bu sonuglarla
ozellikle genis dalga boyu araligin1 kapsayan veri depolama iiniteleri, giines pilleri, foto
dinamik terapi, gaz sensorleri, terahertz cihazlar gibi yeni bir cok optoelektronik cihazin

gelistirilmesi beklenebilir.
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EK-1 Kane modeli icin elde edilen Hamiltonianin matris elemanlarinin bulunmasi

k.p teorisi pertiirbasyon temelli bir teori idi ve teorideki yontem, incelenen
sistemin Hamiltoniyeninin ilgilenilen bandlardaki fonksiyonlar bazindaki matris
temsilini elde etmek idi. Bu agamadan sonra elde edilen matris temsilinde 6zdeger ve
ozvektorler bulunuyordu.

Ornegin, spin-yoriinge etkilesimli bir sistem igin coziilecek olan Schrodinger

denklemi
[HK=0)+W (k) U . (F)=E . (K)U . (F) (1)

2
—~ p - h S =
H(k=0)= +V(#F)+——=(6%xVV).
( ) o (r) 4m§c2( )-P
2712
'k +—h k.p
m, m,

W(k)=

ile veriliyordu. Burada aranan, E . (k) enerjisi ve bu enerjiye karsilik gelen
U, (F)=2 ¢ ()U,,,(7) 2)

ozfoksiyonlar: idi. Coziim i¢in (1) deki Hamiltoniyenin (2) deki U, ,(7) fonksiyonlar
bazindaki matris temsili yazilip, bu matrisin 6zdegerleri ve 6zvektorleri bulunur.

1.1 Baz Kiimesi

(1) de verilen Hamiltoniyenin matris temsilini ariyoruz. lgilendigimiz bandlar,
iletkenlik band1 ve valans bandlar1 ( agir bosluk, hafif bosluk, spin-yoriinge bandi).
Spinden dolayr her bir banda ait fonksiyon iki kez yozlasmistir. Dolayisiyla baz
foksiyonlar1 kiimesi 8 elemanli olacaktir. Bu elemanlardan ikisi iletkenlik bandina ait
spin yukari ve spin asaglr durumlu fonksiyonlar geri kalan 6 s1 ise valans bandlarina ait

spin asag1 ve spin yukar1 durumlu fonksiyonlardir.

{|”i>} :{|”1>’ ”2>’ “3>’ ”4>’ “5>’

),

Uy ),

”8>}
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Bu islemler yapilirken baz fonksiyonlarinin ortogonallik o6zellikleri ve spin

durumlar1 goz 6niine alinmistir. Simdi _—Z<S T‘PZ‘Z T> = P tanimin1 yaparsak,
m,
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E V3
< % (X - zYT‘+—Z~L“H(k 0)is T)+ <—T<(X zYT\+— ZH‘W(k)\zsﬂ
1 | kP
H81=<——3<(X iy | ‘ST>
1 . 1 k. hkP
H81=<—ﬁ<(X—lYT‘+E<ZJz“z—%‘lST>+< \/_<(X iy T+ Zi“ |is T)

0
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1 hk.P| . 1 hk.P
H, =<-E<<x_lm‘ L2 1) <_3<z¢\‘ L2 1)
H,, ——%(i)—<X T\P\S T>+—T 0% T\P\S T)

H82:< %<(X zYT‘+E<Z\L‘H(k)—\/%‘ZT>+%‘(X+iY)\L>>:O

H83=< %((X zYT‘+T<Z~L‘H(k)%‘(X+iY)T>>=O

H84=< %<(X zYT‘+T<Z~L‘H(k)%‘(X+iY)~L>+%‘ZT>>=O

Hy <f<(x zYT‘+— Z | Hkyis 1) = < f<(X—iYT+\/1§<Z~LH(k=0)+W(k)iS~L>
< 13 (X — lYT\+—z¢\‘H(k 0)is )+ < \/_<(X—iYT‘+%<Z~L“W(k)‘iSi>
< (x - 1YT‘ Rk kP, >

< ((x- zYT“ zs¢> < Zi\‘hkpzsi>

Hy = Tm—(z)<z Up|s )

Hy = LPhk elde edilir.

NE]

-

((x -iy T\ zi\‘H(k)

——\(X iv) T)— \ﬂzi>>=o

el
< % (X —iv T|+— Z\L“H(k)‘\/_‘(X—iY)i>>:0
&

) 1 h2k>
Hy, (x=iv T+ — ZH‘H(/«) |(X—1Y)T>+ﬁ|z¢>>:-go_m

my,

-+
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EK-2 Luttinger modeli icin elde edilen Hamiltonianin matris elemanlarimin

bulunmasi

Tablo 2. 1.’deki atomik baz durumlarimi kullanarak (W —W) matrisinin elemanlari

asagidaki ara islemler yapilarak bulunur.

W W),y =(is T —wlis )= (S| -w|s) = Z<S|P| VIV [PLS) -

mov -

Jzkzz<SlPl_>< v|PLs) th Z‘ \

2
my 5 g-

V

Bu ifadeyi yazarken KS|PX|V>‘2:‘<S|Q,|v>‘2:‘<S|PZ|v>‘2 ozelligini  kullandik.

2
S|P.|v

% zu = L, L tanimin1 yaparsak,
mo v E— 8‘, I’I’lc I’I’lo

~ k1 . . )
W-w),, = T( ———) elde ederiz. Yine benzer sekilde

~ k11 . . .
W-W),, = T( ~——) oldugunu asikardir. Matrisin 1 ve 5 satirinin bu

mc mO

elemanlar haricindeki biitiin terimleri sifirdir.

~ 2 1 _ ~ 2 1 .
W -=W),, =<—\E<Z T‘+%<(X +iY) H‘W—W‘—\E\Z T>+E‘(X +iY) ¢>>

< ZTW W‘ \/72T> (X+1Y)¢‘W W‘ (X+iY)¢>
J6

= §<z TW-w|z T>+é<(X +i¥) LW -W|(X +iv) L)

=2 (27 = W|2)+ XN WX )i X T W] ) =iy | =W ) + (¢ 7 - W] )}
=§(Rkj +S(k> +k§))+é{ka +S(k2 +k2)+RK> + S(K2 +k2)}

2 1
= (RKZ + S(k] +k§))+g{ka +S(k2 +K)+RK> +S(k2 +k2)}
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= é(R +58)(k; +k})+ %(ZR +8)k?
elde edilir. Simdi asagidaki yapacagimiz tanimlarla,
F(k) = Ak* +§(k2 —3k2)

G(k) = Ak* —g(k2 —3k2)

H (k) =—iDk_(k, —ik )

B3

I(k)= 7B(kj —k})—iDk k,

AcLt2M g LM e aprp NV
3 3 NE
burada,
oo <[(XIR)
L_2m0+m_§z g_gv
2
> . ix|p
o +h_z\< 2]v)

N K2 Z<X P|v)(v|P|Y)+(X|P,|v){v|P,|Y)
mg " E—€,
dir. Bu tanimlardan sonra
~ h’k*
W -=-W),, =Gk) - elde edilir.
my,

(VV—W)33=<\/—<(X+1Y)T“W W‘\/_‘(X+1Y)T>>

=%{<X|V[7—W|X>+i<X|V[7—W|Y>—i<Y|W—W|X>+<Y|Vl7—W|Y>}
1 s, 5 h2k?

= S (R+S)(K> +k2)+Sk> = F(k) -
2 m,

W -W),, = <\/_<(X+1Y)~L‘ 5 ZT“W W‘\/g‘(X+iY)i>+%‘ZT>>

<(X+;Y)¢\W W\(X+1Y)¢> <ZT\W W\ZT>
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:%{<X|V[~/—W|X>+i<X|VI~/—W|Y>—i<Y|Vi~/—W|X>+<Y|W—W|Y>}+%<Z|W_W|Z>

= %{(R +28)(k +k2)+25k? + Rk | = %(F(k) _G) - 712 k

m,

~ hik? 1 1
(W_W)SSZT( ,__)

m, m,

. 1 _ 2
(W—W)66:<—ﬁ<(X—lYT‘—\/;<Z~L“W W——\(X iv) T)- \ﬂz¢>>
<(X—;YT\W W\(X—zY)T> <Z¢\W W\Z¢>

:%{(XW—W|X>—i<X|W—W|Y>+i<Y|I/I7—W|X>+<Y|V[~/—W|Y>}+%<Z|V[7—W|Z>

=§(ka +S(k? +k2)) +é{ka +S(k2 +k2)+ Rk + S(k> +k2)}

=é(R +58)(k: +ky2)+%(2R +S)k?

hik?

2m,

=Gk) -

(W—W)77=< (X - zm\‘w W

‘ﬁ‘(X—iY) ¢>>

UX W =W| X)+ i X|W —W|¥) = iYW —W|X)+(Y |7 -w]|7)}

L

_!
2
hik?

m,

=%(R+S)(kf +k2)+ Skl =F(k)-

(W—W)88=<—\/_<(X iy T|+ \/_ZsL“W W‘ jg‘(X—iY)T>+%‘Z~L>>

:%{<X|V[~/—W|X>+i<X|VI~/—W|Y>—i<Y|Vi~/—W|X>+<Y|W—W|Y>}+%<Z|W_W|Z>
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= %{(R +28) (k> +k2)+25k? + Rk | = %(F(k) _G) - 712 k

m,

Simdi de diyagonal olmayan elemanlar1 bulacak olursak,

- 2 1 ) — - .
W -W),, =<—\E<Z T‘+%<(X +iY) H‘W—W\zs T=0=W-w), dir.

. 2 1 . - 1 .
W —W),, =<—\E<Z T\+ﬁ<(x +iY) i\‘w-w‘ﬁ(x +iY) T>

—<Z T\W W\(X +iv) T)

3
1

- ﬁ{<z|w WX )+i(ZW -w|r)}
T{Tk k, +iTk k_}=— ﬁTk (k, +ik,) =

W-W),, =iH =W -W),, =—iH

W -W),, = <— E(z 0 +%<(X +iY) i\‘vf/ —W‘%‘(X +iY) ¢>+%\z T>>

NG - 1 . ~ .
=—T<ZT‘W—W‘ZT>+m<(X+zY)\L‘W—W‘(X+zY)~L>

V2, 1 - . e N
=—T<Z|W—W|Z>+m{<X|W—W|X>+1<X|W—W|Y>—1<Y|W—W|X>+<Y|W—W|Y>}
= —Q(ka +S(k; +k})) +L((R +8S)(k? +k})+2Sk?)

3 32

1
=—3(G—F)

~ 1 ~ 1
(W_W)z4:_E(G_F):>(W_W)42:_E(G_F)

W —W),s =<—\E<Z T‘+%<(X +i¥) LW —wlis L) =0= W -w),,
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(W—W)26=< \/;<ZT‘+—<(X+1Y)¢“W W‘ \(X iv) 1) \ﬂz¢>
=%<zT\W—W\(X—iY)T>—§<(X+iY)¢\W—W\Z¢>
=%{<Z|W—W|X>—i<Z|V[7—W|Y>—<X|W—W|Z>+i<Y|V[7—W|Z>}=O

W=W),,=0=W-W), =0

- 2 1 _ - 1 .

W -W),, =<—\E<Z T\+ﬁ<(x +iY) i\‘w—w‘ﬁ(x —iY) ¢>
:7<(X+1Y)¢\W W|(X -iv) L)

1 - o o ~

= X W)= X w307~ )~ 7 -}

(R—S)(k; —k?)—iTkxky =1

2275 NG

W-W), =1=>W-W),=1"

W —W), =<—\E<Z T‘+%<(X +iY) i“W—W‘—%‘(X —iY) T>+%\z ¢>>

V2 s . 1 o
=T<Z W -w|(x -iv) T>+m<(x +iy) LW -w|z 1)
=£((Z|W—W|X>—i<z|u7—W|Y>)+L(<X|u7—W|Z>—i(Y|ﬂ7—W|Z>)
3 23

2
~ .13 ~ 13
OF W)y =i ZH = (F W)y, =i “H

(W—W)31=<%<(X+1Y)T“W wlis Ty=0= W -w),,
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(VV—W)34:<T<(X+1Y)T“W -W (X+iY)\L>+%‘ZT>>

%

T((XHY)T\W W\ZT>

%<X|W W|Z)-i(Y W -w|Z)}

= —=1k.k, +iTk k f=—=Tk_ (k, +ik )=—=H

\/_{ +1i } \/8 Jk, +ik) \/5
W-W)y =——H= W -W), =———H"
( ) \/5 = ( )3 \/5
(W—W)35=<%<(X+1Y)T“W wlis 1) =0= W -w),,

(W—W)36=<T<(X+1Y)T“W W‘—T(X—ZY)T \ﬂz¢>

__%<(X+iY)T‘W—W‘(X_iY) 7)
= X~ W]X) X7 W)~ W] X) = (7 - W)
1 1
=———(R=S)k! —k2)+—=Tk k, =1
2\/5( )k })+\/§ &,

W=W)y=—I=W-W), =—I

(W—W)37—<T<(X+1Y)T“W W‘ﬁ(X—iY)¢>=o=(W—W)73
~ 1 . ~ 1 . 1
W —W)s =<E<(X +iY) T“W—W‘—E‘(X—ﬂ) T>+E‘Z ¢>>

= —i((x +iY)|W - W|(X —iY))

J6

(X W -W|X)—i( X W -W|¥))—i((X +i¥)|W -W|(X —i¥))—(Y|W -W|Y))

1
75
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(X W -W|X)—i( X W -W|¥)) —i((X +i)|W -W|(X —i¥))—(Y|W -W|Y))

1
BRG
V2 V2

=~ (R- )k~ k) + =Tk k, =21

243 V3

W =W)y =21 = W -W),, =21

(W—W)46=<T<(X+1Y)¢\ 5 ZT“W W‘ %‘(X—iY)T>—\/%Z¢>>

olts

= <(X +1Y)¢\W W\z D-——(z T\W W\(X—zY) T)

3\/_
V2

= —T{<X|ﬂ7 -W|Z)-i(y|W -w|Z)} -

3
~ 2 ~ 2.
W =W) =iy SH = W =W), =i\ TH

(zW -w|X)-i(z|W -W]|Y)}

1
R

(W—W)47:<7<(X+1Y)i‘ N ZT“W W‘\/_(X—lY)\L>
%<(X+1Y)J/‘W W\(X—zY)¢>
%()qw W|X)—i(X|W -W|Y) - iYW -W|X)— (YW -W|Y)
V2 )
=" (R-S)(k> —k*)—~=Tk k, =~2I
2ﬁ< )k — k) N V2

W =W),, =21 = W -W),, =2I"

(W—W)48=<\/_<(X+1Y)¢\ \/_ZT“W W‘ \/_‘(X—iY)T>+%‘ZJ,>>

=—{(X +iY) HW W\Z ¢>——<z T\W W\(X -iv)T)

u.)l»—‘

{(XW-W|Z)-i <Y|Vl7—W|Z>}—§{<Z|W—W|X>—i<Z|VI~/—W|Y>} =

u.)l»—‘
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W=W),,=0=W-W),, =0

- 1 , 2 - 1 .
W —W),, = <—ﬁ<(x iy 1| —\E<z i\‘w —W‘E‘(X —iY) ¢>>

=%<z¢\W—W\(X—iY)¢>
%<Z|W W|X)-i(Z|W -W|Y)
= —iH

W -W),, =iH =W -W),, =—iH"

N 1 _ 2 - 1 . 1
W —W)g =<—E<(X —iY T‘—\/;<Z J,“W—W‘—E‘(X —iY) T>+ﬁ\z ¢>>

:ﬁ((x iy T|W —W|(X —i¥) T>—g<z W -w|z L)
:%{<X|W—W|X)—i<X|W7—W|Y}+i<Y|W—W|X>+(Y|W—W|Y>}—g<Z W -w|z L)
:_g(mg S +RD) = (R SIS D)+ 25K)

-~ 5GP

W -W) = —%(G—F) = (W-W)g, = —%(G—F)

(W—W)78=<T<(X zYi\‘W W‘ \/_‘(X—iY)T>+%‘Z\L>>

(X iy i\W W\Z )

5 1

(X W -W|Z)+i(y|W-w|Z)

=_LH*

V2

L H = W-W), =—H

2 V2

W W) =~
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Ek-3 Etkin kiitle yaklasim icin gerekli ara islemler
Ik once dalga denklemimizin sol tarafim c¢ozelim. Kinetik enerjinin diizlemsel
bileseninden ise baglayalim,

1
2m,S

iy (Fyexp| =ik, 7 | 227 ()(p,)? | exp[ ik, |2 (2o () |d'r =
nk
2m,S
2n
2myS

[ w2 @[ @y () ]dr +

tiimuzay

[ @ 2P @k, B () |dr

tiimuzay

[ w2 @2 ) uy (P ] dr

tiimuzay

2myS

X. zarf fonksiyonunun birim hiicre skalas1 lizerinde yavas degistigini kabul ederek

integrali hesaplayalim.

u, (. "z Pu, (F) |dr=—= AB N u (P (F)dr
ms, o OE @ D= 6 B 2GR o Pr D)
tiimhiicreler

Atomik Bloch durumlarinin normalizasyonunu kullanarak,

K : Kk’ :
s Z ;(‘A“(z)z‘“)(z)j Co(r)uco(r)d3r—m Z 27 @ (z)Q,

tiimhiicreler tiimhiicreler
elde ederiz. y,  zarf fonksiyonunun birim hiicre skalasi lizerinde yavas degistigi

gercegini tekrar kullanarak toplam ifadesini bir integrale doniistiiriirsek,

hzki IZ*(A’B)(Z‘)Z(A’B)(Z')d%:ﬁ‘s IZ*(A’B)(Z‘)Z(A’B)(Z')dZ
248 i e 2m,S ‘ e

tiimuzay 0 tiimuzay

elde edilmis olur. Bu benzer prosediirii diizlemsel kinetik enerjinin diger terimlerine de
uygularsak,

2n
2m,S

uo (A2 @ 2 @k, Py (F) | dr

tiimuzay

h * e ke — —
_( [ 29" @aM @z (K, [y p o (P
0

tiimuzay hiicre

1 ES —_ S —
U, (M2 @ 2 () (P) ] dr =
2m0S tiimuzay
— [ 2@ (@dzx [l (F)(p) u (F)dr
2’m0 tiimuzay hiicre

139



elde etmis oluruz. Kinetik enerjinin z bilesenini i¢in,

1 .
mS mmj;my“co(r)eXp[ —ik, n] B (2)(p.) [exp[lk rJ o B)(Z)uco(r)}
TS mmj;my“:o('j)lzm’m(Z)[(prC(A'B)(Z))uco(F)]d%+

2 . )
2m S J- uco(r)IC(A’B)(Z)[pz,l’iA'B)(Z)pzuco(r)]d3r+

tiimuzay

1 *(A,B A,B
T | 2@ @) () |4

tiimuzay

Yukaridaki prosediir yardimiyla,

1
2m,S

j u:O(F)exp[ —ik, rJ T ()(p.)? [exp[zk rl] (AB’(z)uco(r)]

tiimuzay

L[ O @p ) M e

0 tiimuzay

[ 2P @pa™ (Ddex [ wly(F)pu (F)d’r+

0 tiimuzay hiicre

[ @ @ [ PN ()

0 tiimuzay hiicre

sonucuna ulasilmis olunur. Potansiyel enerji terimi de,

s | @ [E A ] @[5 L P
2”115 [ w2 @[V (2 @ () | dr

tiimuzay

Yukarida elde edilen denklemler birlestirilirse

[ w2 @[V P12 (Do) |dr +

tiimuzay

2m,S

| w2 @2 ) uy (P dr +

2n/lOS tiimuzay
1 * =N, H(ALB) (A.B) 2 = 3.
s [ Wy P2 D[ 2" (2P U (F) ] dr =

tiimuzay
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*, * = 1 —- -
[ 2P @r @y )| 5~} +p§)+vA,B(r)}uco(r)d3r=

tiimuzay 0

[ 24P @2 @y (P €40 U (Prd’r =

fiimuzay

“l— =

e [ 2O @I @dex - [ (P (1 =

tiimuzay 0 hiicre

e | AN @at (e

tiimuzay

Simdi dalga denkleminin sol tarafini ele alirsak,

[ woPrexp[ =ik, 7 | 22" @ | exp[ ik, 7, | 27 (2w (P) |d'r =

tiimuzay

e | 2" @xM(2)dz

tiimuzay

Sonug olarak kinetik ve potansiyel terimini birlestirirsek asagidaki rotasyon yardimuiyla,

1 . )
(tPlm) == [UL(IPU,,(d’r

0 hiicre
dalga denklemi,
" hk? 2 9% hk ]

J ol eqy, vehp,+ T O P oy P felp o) 2 e =
tiimuzay 2m0 2m0 aZ m 0 mO ' aZ
jlf(A,B)gl(_A,B)dZ

tiimuzay

elde edilir.
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Ek-4. Polinom interpolasyonu (Ara Deger Bulma)

Bir fonksiyonun sonlu sayidaki %52, ...,2, € R noktalarinda aldig
f(z), f(z,),..., f(z,) degerleri bilinsin (fonksiyonun kendisi bilinmiyor). Bu

noktalardan gecen n. dereceden bir tek,
U (z)=a,+az+a,z,+..+a,z, (1)

polinumu vardir (i=1,2...,n i¢in U, (z(i))= f(z(i)). U, (z) polinomu elde edilip bir
z noktasindaki f(z) degerinin yerine U, (z) alimirsa, bilinmeyen f(z) degeri

yaklasik f (z)zm:Un(z) olarak hesaplanmig olur. Bu yaklagima polinom

interpolasyonu (polinom kullanarak ara deger bulma) denir.

(z(D), f(z(1))
(2(2), f(2(2))

2)
(z(n), f(z(n))
noktalarindan gecen n. dereceden
U, (2)=a,+az +a,z,+...4+a,z, 3)
polinumunu belirlemek i¢in
U,(z()=f(zG@) , i=12..,n 4)
yani,
a,+a,z(H)+a,z,()+...+a,z,(1)= f(z())
.a(, +a,z,(2)+a,z,(2)+...+a,z,(2) = f(z2(2)) )

a,+a,z,(n+)+a,z,(n+)+...4a,z,(n+1) = f(z(n+1))

denklem siteminden a,,q,,a,,...,a, katsayilarin belirlenmesi gerekir. Bu lineer

n

denklem sistemi c¢oziilerek bu katsayilar belirlenebilir.
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Lz @ .. zd |a f(z(1))

1 (2 ,(2 (2 : 2
| z:() Z(:) ) z,(2) a _ f(f()) ©)
1 zy(n+1) z,(n+1) ... z,(n+1) || a, f(z(n+1))
Denklem sistemindeki
I z) z,@) ez,
Ao 1 ZI:(Z) zz(:2) z,(2) o

1 zy(n+1) z,(n+1) ... z,(n+1)

katsayilar matrisi Vandermonde matrisi olarak bilinir ve singiiler degildir. Ancak zayif
kosullu oldugunda sayisal hesaplamalardaki yuvarlatma hatalarindan dolay1 problemler
cikabilir. Interpolasyon polinomunu belirlemek igin degisik yontemler gelistirilmistir.
n. Dereceden Polinom interpolasyonu
Z»%5,---,2, 1¢in fonksiyon degerleri f(z,), f(z,).,..., f(z,) olsun.

(2, (2, (255 [(2))5--5 (2,5 [ (2,))
noktalarindan gecen n. dereceden bir U, (z) polinomu bulunmak isteniyor. U, (z)
polinomu, herbiri n. dereceden bir polinom olan L (z),L,(z),...,L (z) polinomlari
cinsinden,

U,(2)=L(2) f(z)+L,(2) f(z)+..+L,(2) f(z,)
olarak yazilsin. U, (z ) polinomunun,

(25 f (2 (25, f(2))s5 (2,5 f(2,))
noktalarindan ge¢cmesi icin,

U,(z)=f(z)=L(z)=1L,(z)=0,L(z)=0,..,L (z)=0

U, (z,)=f(z,)=L(z,)=0,L,(z,)=1,L,(z,)=0,....L (2,) =0

U, (z,)=f(z)= L(z,)=0,L,(z,)=0,L,(z,) =1,L,(z,) =0,...,L (z,) =0

U (z,)=f(z,)=L(z,)=0,L(z,)=0,L,(z,)=0,...,.L _,(z,)=0,L (z,)=1
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yani,

Ll
(z.
70 i#]

olmali. Buna gore, L,(z)=?,L,(z)=7,...,L (2)="?
L,(z) polinomunu goz 6niine alalim. Kendi kokleri z,, z,,...,z, cinsinden L, (z)
polinumu,
L(z)=c(z—2,)(z2—25)...(2~2,)
seklinde yazilabilir. Ayrica, L ,(z,) =1 olmas1 gerektiginden,

1

(z,—2,)(z,—23)--(z,— 2,)

veE

(z2—2,)(z2—23)...(z~2,)
(z2,—2y) (2, —23)..(z,— 2,)

L(z)=

dir.

L,(z) polinumu, kendi kokleri z,, z;,..., z, cinsinden
L(z)=c(z—z)(z2—2)...(2—2,)

seklinde yazilabilir. Ayrica, L,(z,) =1 olmasi gerektiginden,

¢ = !
(2, =202, = 23)-(2,— 2,)
ve
L= @zn)-(272)
(2, =2 (2, = 23)--(2,—2,)
dur.
Benzer diisiincelerle, L (z) polinomlar
L(z)= (z2=2)(2=2,)-(2=2) (2= 2,)(z=2,) _ 17 &%) , i=1,2,....n

(2, =2) (2, = 2)- (4 = 22) - (4, = 2y (2, = 2,,) B j;l (z,—2;)
J#i

olmak tizere,

n n (Z_Zj)

U,0=310f=3 [T

Jj#i

f(z)
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elde edilir. Bu formiil Lagrange formiilii olarak bilinir.

1D Yiiksek Mertebe Bazlar

b . 1
L1 ! Y&y Ve 1) 1) + D
L2 0 L3 2 3 LN o
(-1 (n-1) {n-1) (n-1)
2(1) 2(2) 2(3) 2(4) z{i) - z(n)
@——o———o O o @®
x(1) X(2)

Sekil-1. 2 nodlu 1boyutta da bir global element, global element nodlari, koordinatlar1 ve

alan fonksiyonlari

Bir fonksiyonun z(1),z(2) € R noktalarindaki f(z(1)), f(z(2)) degerleri bilinsin

(ya da kolay hesaplanabilsin).
f(z) bilinmesin (kolay hesaplanamasin).

interpolasyonu ile hesaplamaya ¢aligalim.

(z(D), f(z(1)))
(2(2), f(2(2)))

noktalarindan gecen polinom denklemi,

U,(z())) = a, +a,7,(i)

dir.
U (z(D) = f(z(@), i=1,2

yani,

a, +a;z(l)= f(z(D)
a,+a,2(2) = f(2(2))

z(1) < z< z(2) olmak iizere, z bir ara deger olsun ve

f(z) degerini birinci derece polinom

®)

€))

(10)

(11)

denklem siteminden a,,a, katsayillarinin belirlenmesi gerekir. Bu lineer denklem

sistemi c¢oziilerek bu katsayilar belirlenebilir.

{1 z(D)
1 z(2)

denklem sistemindeki
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a ] [ f(z(2)
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1 z(Q)
A= 13
L z(2) } (1

katsayilar matrisinin tersini alip soldan denk(13)’iin her iki tarafi ile ¢arparsak q,,q,

katsayilarini belirleyebiliriz.

z(2) —z(1) z(2) —z(1)
2(2)—z() z(2)—z(D) {1 z(D) } ay | _| 22)=z) 22—z { f(z(l))} 14
-1 1 1z2) || q -1 1 f(z(2)
z2(2)—z(D) z(2)—z() 2(2)—z() z(2)—z(D)
22 f (@) |~z f(=(2)
{ao}: d@-z() 22—z as)
a ] | -G | 1)
22—z 22—z
katsayilart elde edilmis olur. Bu katsayilar1 denk(9) yerine yazarsak,
-z(2 —z(
U= raan+ 0 ) (16)
z()—2z2(2) 2(2)—z(D)
biciminde elde edilir. Dikkat edilirse U,(z) polinonomu
z—2(2) z(2) 1
HOT e T 0 - an
ve
L(2)= z—2z(1) __ z(1) N 1 . (18)
22—z  z2D)-z() z2(2)—z(0)
alan fonksiyonlari cinsinden,
Ui(2)=L(2) f(zD)+ Ly (2)- f(2(2)) (19)
olarak yazilabilir. L (z),L,(z) fonksiyonlar: i¢in
L(z))=1,L(z(2))=0 (20)
L,(z())=0,L,(z(2)) =1 2D
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dir. Bi¢gim fonksiyonlari ise,

#(2)=L(2) 22)
#,(z)=L,(2)
dir.
e
0.8t
0.6 |
0.4 |
0.2
ol | | ‘
-1 -0.5 0 0.5 1

Sekil-2. Uzayin bire boliinmesi ile (G.E.N.S.=2) bu uzayda elde edilen baz fonksiyonu

Yine bir boyutta global elementteki nod sayisinin 3 oldugu bir uzaydaki sekil
fonksiyonlarin1 bulalim. Kolaylik olsun diye global elementi esit araliklara bolerek

islem yapiyoruz.

L1 L, (x)
xl :!{2 }{_3

L L &
-1 0 1

Sekil-3. 1 boyutta 3 nodlu bir global element

Sekil fonksiyonlarin1 bulacak olursak,

3 (Z_Zj) (Z_Zz)(Z_Z3) 1
_ _ “Loeat 23
fe g(zi_zj) (2, =2,)(2, = 23) 2(Z)(Z : >
J#i

elde edilir. ¢ (z) sekil fonksiyonu sadece L, (x) alan fonksiyonuna bagl olacagindan,

6,(2)=2L,(2)(L,(2) —%) 24)

olarak elde edilir.
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22—z  (z—7)(z—23)

-1 - = (z+1)(z-1 25
9, (2) ) T P (z+D(z-1 (25)

J#i

@, (z) sekil fonksiyonu hem L, (z) hem de L,(z)alan fonksiyonuna bagli olacagindan,

¢ (2)=4L (2)L,(2) (26)
olarak elde edilir.
2 (z2-z)  (z-z)z-1z) 1
= = =— 1 27
#,(2) Q@i—z,.) ErT— S (DD 27)

J#i

@,(z) sekil fonksiyonu sadece L,(z) alan fonksiyonuna bagl olacagindan,

6.(2)= 2Lz<z><Lz<z>—%> (28)

olarak elde edilir.

0.8 1

0.6 |

0.4 r

0.2+

-1 -0.5 0 0.5 1
Sekil-4. Uzayin ikiye boliinmesi ile (G.E.N.S.=3) bu uzayda elde edilen baz fonksiyonu

Li® L (x)
%1 %2 %3 Xy
L i i L g
-1 1

Sekil-5. 1 boyutta 4 nodlu bir global element
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0.8

0.6

0.4

0.2

-1 -0.5 0 0.5 1

Sekil-6. Uzayin ikiye boliinmesi ile (G.E.N.S.=4) bu uzayda elde edilen baz fonksiyonu

Sekil fonksiyonlarini bulacak olursak,

2 (2-z))  (z-z,)(z—27)(z—2,)
) — J7 2 3 4 29
4@ g(zi—zj) (z, = 2,2, — 2)(2, — 23) 9
] 1

elde edilir. ¢ (z) sekil fonksiyonu sadece L (z) alan fonksiyonuna bagli olacagindan,

_9 _1 _2
$(2)= 2l«(z)(lq(Z) 3)(L.(Z) 3) (30)
olarak elde edilir.
H4 (Z_Z,) (Z_Zl)(Z_Z3)(Z_Z4)
%.2) I (z;—2;) (2= 2z, —23)(2, — 2,) GV
J#

@, (z) sekil fonksiyonu hem L, (z) hem de L,(z)alan fonksiyonuna bagli olacagindan,

3= LEHLE@ )L () (32)
olarak elde edilir.
- (Z_Zj) (z—z)z2—2,)(z—2,)
,(2) = = 33
%) g(zi—zj) (3= 2z — 2,23 — 24) 53)
J#

@,(z) sekil fonksiyonu hem L, (z) hem de L,(z) alan fonksiyonuna bagli olacagindan,

4(2) =2—27L.(z)(L2(Z)—%)LZ(Z) (34)

olarak elde edilir.
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6.(2) = I—I(Z z;)  (z—z)z—2)(z—12) (35)

=1z —z;) (2= 22— 2)(2,— 2)
J#i

@,(z) sekil fonksiyonu sadece L,(z) alan fonksiyonuna bagl olacagindan,

_2 -2
0:(2) =2 L () =D ()3 (36)

olarak elde edilir.

0.75

-1 -0.5 0 0.5 1

Sekil-7. Uzayin ikiye boliinmesi ile (G.E.N.S.=5) bu uzayda elde edilen baz fonksiyonu

4(2) =ﬁq(z)(@(z)—1><q<z)—3)<q(z>—3>

64.4

0,2 )——Q(Z)(Q(Z)—%)(Q(Z)——)Lz(z)
1

b= 4L (L (2) - 411)“ -5z (37)

4
e )—ﬂq<z)<g<z)—1><L (2)- 2)L2(z)

¢5(z)— L(Z)(L (2)=— )(L (Z)__)(Lz( )——)

seklinde elde edilmis olur.
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