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OZET

HIDROSTATIK BASINGC ALTINDA DUSUK BOYUTLU YARIILETKEN
SISTEMLERIN ELEKTRONIK VE OPTIiK OZELLIKLERI

Metin GUNES
Doktora Tezi, Katihal Fizigi Anabilim Dalt
Danigman: Prof. Dr. Hiseyin SARI
2009, 221 sayfa

Bu calismanin ilk asamasinda, kulge vyariiletkenler icin k.p teorisi ve
zorlanmanin kilge yariiletkenin bant yapisina etkisi hakkinda genel bilgi verilmistir.
Ikinci asamasinda, yariiletken kuantum kuyularmin bant yapis1 coklu bant etkin kiitle
yaklasimi (K.p teorisi) ile tanimlanarak, ciftlenimli ve ¢iftlenimsiz bantlarin sonlu
elemanlar yontemi (FEM) ile nasil ¢ozulecegi tGizerinde durulmustur. Sonlu elemanlar
yontemi ile GaAs — Ga,_,Al As tek kuantum kuyusunun iletkenlik bandi
(ciftlenimsiz bant) yapisi baski, elektrik alan ve kuyu genisligine bagh olarak elde
edilmis ve bu degiskenlerin bant ici gecislerdeki etkileri incelenmistir. Uglincii
asamasinda, GaAs — Ga,_,Al,As tek kuantum kuyu sisteminin valans bandi yapisi
6x6 Luttinger-Kohn Hamiltoniani (spin yoriinge etkilesme bandin1 iceren) ve 4x4
Luttinger-Kohn Hamiltonian1  (spin  yoriinge etkilesme bandin1 icermeyen)
kullanilarak tanimlanmistir. Ciftlenimli bantlar icin sonlu elemanlar yontemi ile spin
yoringe bandmin, elektrik alanin, kuyu boyutlarmin ve bes farkli dogrultuda
uygulanan baskinin valans bandindaki dejenere alt bantlarin k.’ye gore degisimi
Uzerindeki etkisi arastirildi. Son asamasinda ise, GaAs — Ga,_,Al,As tek kuantum
kuyu sisteminin ekzitonik yapist 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltonian1 kullanilarak
tanimlanmistir. Bu tanimlama ile ekzitonik yapinin, ekziton baglanma enerjisinin ve
ekzitonik sogurmanin kuyu genisligine, elektrik alana ve bes farkli dogrultuda
uygulanan baskiya bagli degisimi, ¢oklu bant etkin kitle yaklasimi gergevesinde
sonlu elemanlar yonteminin ve varyasyonel ¢ozim tekniginin birlikte kullanilmasiyla

incelenmistir.



Bu calisma sonucunda; elektrik alanin, kuyu genisliginin, baski dogrultusunun
([100], [001], [110], [111] ve [hyd]), baskinin blydklGglnin ve baskinin uygulama
yonunin (sikistirma veya gerilme biciminde) degistirilmesi ile GaAs — Ga,_, Al As
tek kuantum kuyusu sisteminin elektronik ve optik 6zelliklerinin kullanim amacina
uygun bir bigcimde ayarlanabilecegi gorulmistir. Bu tezde kullanilan yontem ile,
baski altinda I11-V yariiletken bilesiklerinden olusturulmus kuantum kuyu
sistemlerinin elektronik ve optik Ozelliklerinin daha hassas tanimlanma olanag:
saglanmistir. Buradaki sonuglarin Raman ve fotoliminensans deneylerinin sonuclar1
ile karsilagtirildiginda uyumlu oldugu gorilebilir. Bu calismada sozi edilen dis
parametrelerin degistirilmesi ile sogurma piklerinin genligi ve pozisyonunun
degistirilebildigi goralmustur. Dolayisiyla bu ¢alismada kullanilan yontem, baski ile

ayarlanabilen kizil6tesi dedektor tasarimi uygulamalarinda kullanilabilir.

Anahtar kelimeler: Kuantum kuyusu, ¢coklu bant etkin kitle yaklasimi (K.p teorisi),
sonlu elemanlar yontemi (FEM), bant i¢ci sogurma, valans band yapisi, band karisima,
ekziton, ekziton baglanma enerjisi, ekziton sogurma, elektrik alan, hidrostatik basing,

baski, zorlanma, Luttinger-Kohn Hamiltoniani
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ABSTRACT

ELECTRONIC AND OPTIC PROPERTIES OF LOW DIMENSIONAL
SEMICONDUCTOR SYSTEMS UNDER HYDROSTATIC STRESS

Metin GUNES
PhD Dissertation, Department of Physics
Supervisor: Prof. Dr. Hiseyin SARI
2009, 221 pages

In the first stage of this study, general information about k.p theory for bulk
semiconductors and the impact of strain on the band structure of bulk
semiconductors. In the second stage, the band structure of quantum wells defined
with multi band effective mass approximation (k.p theory) and the solution methods
are discussed for degenerated and no degenerated bands by using the finite element
method (FEM). The effects of stress, electric field and well width on the conduction
band structure of a single GaAs — Ga,_,Al As quantum well is calculated with
finite element method and the effects of these variables on the intersubband
transitions are investigated. In the third stage, the valence band structure of a single
GaAs — Ga,_,Al,As quantum well system is defined by using both 6x6 Luttinger-
Kohn Hamiltonian (including spin orbit split-off band) and 4x4 Luttinger-Kohn
Hamiltonian (nonincluding spin orbit split-off band). The effects of the spin orbit
band, electric field, well width and the stress applied along five different directions
on k; change of the valence subbands are investigated with finite element methods
for degenerated bands. In the final stage, the excitonic structure of a single GaAs —
Ga,_,Al As quantum well system is defined with 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltonian.
The changes in the excitonic structure, exciton binding energy and exciton
absorption via well width, electric field and the stress applied in five different
directions are investigated with multiband effective mass approximation by
combining the finite element method and variational approximation.

According to the findings, the electronic and optic properties of a single

GaAs — Ga,_,Al,As quantum well system can be adjusted for the changes in

vii



electric field, well width, stress amplitude and stress direction ([100], [001], [110],
[111], [hyd] and compressive or tensile). The method used in this study provides a
precise description of the electronic and optic properties of quantum well systems
based on Il1-V semiconductor alloys under stress. The results of this study are
consistent with the results of Raman and photoluminescence experiments. Since this
study has shown that the amplitude and location of an absorption peak can be
changed with external parameters (i.e. stress, electric field, well width), the same
method can be used for designing IR detectors, which can be adjusted with stress.

Key words: Quantum well, multi bant effective mass approximation (k.p theory),
finite element method (FEM), intersubband absorption, valence band structure, band
mixing, exciton, exciton binding energy, exciton absorption, electric field,
hydrostatic pressure, stress, strain, Luttinger-Kohn Hamiltonian
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Kane modeline (8x8’lik matris) gore GaAs kiilge yariiletkeninin bant
yapist

Luttinger-Kohn modeline (6x6’lik matris) gore GaAs kiilge
yariiletkeninin valans band1 yapisi

(a) Deforme olmamig kristaldeki A atomu i¢in ¥ konum vektori, (b)
Deforme olmus kristaldeki A atomu i¢in 7' konum vektori

Kiilge GaxlnixAs yariiletkeninin farkli Ga mol oranlar1 (X) igin
momentum uzayindaki enerji bant yapisinin sekli [39]. (a) Iki eksenli
baski (biaxial compression) durumu, (b) Zorlanmanin olmadig: durum,
(c) Iki eksenli gerilme (biaxial tension) durumu

Kuantum kuyusunun bant kenar1 profili [39]. (a) baski zorlanmasi
durumu, (b) zorlanmanin olmadigi durum, (c) gerilme zorlanmasi
durumu

z uzayinda farkli diiglim noktasi sayilar1 i¢in baz fonksiyonlari

Ug elemanl: ¢aligma uzayi, lineer baz fonksiyonlar1 ve [-1,1] araliginda
elde edilen bazlarin ¢alisma uzayina yerlestirilmesi sonucu elde edilen
global baz fonksiyonlari

Ciftlenimsiz bantlar durumu i¢in ¢alisma uzayinin bolmelere ayrilmasi
Ciftlenimli bantlar durumu i¢in ¢alisma uzaymin bélmelere ayrilmasi
Sonlu kuantum kuyusunun F = 0 (siirekli ¢izgi) ve F # 0 (Kkesikli
¢izgi) i¢in izinli olas1 gecislerin sematik gosterimi

L=200Aluk Gads— Gay,Aly3As tek kuantum Kuyusunun
iletkenlik bandindaki ilk bes enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlarmin karesi; (a) S = 0 (Baski yok iken), (b) S = 20 kbar
(Baski gerilme seklinde) ve (¢) S = —20kbar (Baski sikistirma
seklinde)

F =50kV/cm alan degeri icin L = 200 A genisligindeki GaAs —
Gag,Aly3As tek kuantum kuyusundaki bagh durum enerjileri ve bu
enerjilere ait dalga fonksiyonlarmin karesinin normalize konuma goére
degisimi; (@) S = 0 (Bask1 yok iken), (b) S = 20 kbar (Bask1 gerilme
seklinde), (c) S = —20 kbar (Baski sikistirma seklinde)

GaAs — Gay,Aly;As tek kuantum kuyusundaki taban durum
enerjisinin farkli baski degerleri i¢in kuyu genisligine gore degisimi

L =100 A’luk Gads — Gay,Aly3As tek kuantum kuyusunun ilk iki
iletkenlik alt bant enerjisinin baski biiyiikligiine gore degisimi

L =100 A’luk Gads — Gay,Aly3As tek kuantum kuyusunun ilk iki
iletkenlik alt bant enerjisinin uygulanan elektrik alana gore degisimi
GaAs — Gay,Aly3As tek kuantum kuyusunda 1-2 ve 2-3 gegislerine
ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

Elektrik alan altnda L =754, 100A ve 200A’luk Gads—
Gag,Alyg3As tek kuantum kuyularmda 1-2 gegisine ait bant ici
sogurma katsayisimin foton enerjisine gore degisimi

L = 200 A’luk GaAs — Ga,,Al3As tek kuantum kuyusuna uygulanan
farkli elektrik alan degerlerinde 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma
katsayismin foton enerjisine gore degisimi
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Sekil 7.10 Elektrik alani altinda L = 100 A’luk Gads — Gay,Aly3As  tek
kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin
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seklinde), (b) S = —20 kbar (Baski1 sikistirma seklinde)

Sekil 7.11 Elektrik alani altinda L = 200 A’luk GaAs — Gay,Aly3A4s  tek
kuantum kuyusunda 1-2, 2-3, 1-3 gegcislerine ait bant i¢i sogurma
katsayisiin foton enerjisine gore degisimi
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@F=0ve(b) F=50kV/cm
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vektoriine gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar

Sekil 8.6 S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk GaAs —
Gay7Aly;As tek kuantum kuyusunun k, = 0°da Al, A2 alt bantlarina
ait normalize dalga fonksiyonlarinin mutlak karesinin ¢izimi: (a)
S =—7 kbar ve (b) S =7 kbar. Burada |¥|? = |Puu|® + |¥u|® +
|lPSO |2 = 1 dlr

Sekil 8.7 §]|[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk GaAs —
Gagy,Al;As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga
vektoriine gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar

Sekil 8.8 S||[110] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk GaAs —
Gagy7Aly3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga
vektoriine gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar
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Gagy7Al3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga
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Sekil 8.10 Hidrostatik baski altmda L = 50 A’luk Gads — Gay,Aly3As tek
kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine gore
degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar
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S =—7kbar,(c)S =7 kbar ve (d) S = 20 kbar
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Sekil 8.12 S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs — Gay,Aly3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant
enerjilerinin dalga vektoriine gore degisimi: (8) S = —20 kbar, (b)
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Sekil 9.6 Elektrik alan altindaki GaAs — Gay;Aly3As tek kuantum kuyusu i¢in
ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi, (a) A
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1. GIRIS

Yariiletkenlerin elektronikte kullanilmasi, belki de katihal fiziginin 20. yizyil
teknolojisine getirdigi en blyuk katkidir. Yariiletken materyallerin elektriksel ve optik
Ozelliklerinin dis etkilerle (elektrik alan veya farkli dogrultularda uygulanan baski)
degistirilebilir olmas: elektronik cihaz yapiminda tercih nedenidir [1-3]. Ayrica
yariiletkenler, gunimizde c¢ok yaygin kullanim alanina sahip olup birgok elektronik
devrenin ve cesitli diizeneklerin temel yap1 elemanlarmi olusturarak yasantimiz iginde
onemli bir yer tutarlar. Bunun yaninda yeni elektronik devre elemanlarinin gelistirilmesi
cogunlukla distk boyutlu yariiletken heteroyapilara dayanmaktadir [4-10]. Yeni
cihazlar i¢in Onerilen modellerin galisma ilkeleri elektronik ve optik 6zelliklerin amaca
yOnelik ayarlanabilir olmalarina baglidir. Bu durum kuantum kuyularinin arastiriimasini
onemli kilmaktadir. Son yillarda yapilan ¢calismalardan bilindigi gibi hidrostatik basing
altindaki distik boyutlu yariiletken sistemlerin elektronik ve optik 6zelliklerinde 6nemli
farkliliklar gorilmistir [11-20]. Ozellikle hidrostatik basing altinda bu sistemlerde
Olgllen fiziksel buyikliklerde énemli degisimler elde edilmektedir [4-9]. Bu nedenle,
s6z konusu olan bu sistemlerin farkli bigimleri i¢in kuramsal ve deneysel ¢alismalar
yogun bir sekilde devam etmektedir.

Deneysel kristal buyutme tekniklerindeki yeni gelismelere bagl olarak boyutlar1
de Broglie dalga boyu ile kiyaslanabilir yariiletken yapilar olusturulmustur. Dustk
boyutlu heteroyapilarda elektronik ve optik 6zellikler sistemin boyutuna ¢ok duyarhdir
[21-27]. Dusuk boyutlu sistemlerin kiilce malzemelere gére ilging olmalari bu
sistemlerdeki boyutun farkhiligindan kaynaklanmaktadir. Ornegin, coklu  GaAs/
Ga,_,Al . As kuyularindan olusan sistemlerde kilgce malzemeye gore cok yuksek
elektronik mobiliteler ve eksiton baglanma enerjisinde 6nemli artiglar gézlenmistir [28].
Heteroyapilardaki verici safsizliklarin baglanma enerjisi Gzerine hidrostatik basincin
etkisi ilk olarak Elabsy [4] tarafindan arastirilmis ve hidrostatik basincin artmasiyla
baglanma enerjisinin arttigi bulundu.

Kuantum kuyular1 bir boyutu kusatilmis olan yapilardir ve bu yapilar farkh
malzemeler ile lazer diyotlar gibi yeni optik aletlerin yapimminda kullanilir. Kuantum
kuyularinda valans bandi enerji band dagilimmin ve dalga fonksiyonlarmin
hesaplanmas: genellikle ¢ok karmasiktir ve analitik ¢6ztimleri tam olarak
yapilamamaktadir. Son zamanlarda distuk boyutlu sistemlerin analizi igin birkag

nimerik teknik gelistirildi. Bunlar efektif bag yoriinge metodu (effective bond orbital
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method) (EBOM) [30], sik1 bag metodu (tight binding method) (TBM) [31], sonlu
farklar metodu (finite difference method) (FDM) [32] ve sonlu elemanlar metodu (finite
element method) (FEM) [33, 34] dur.

EBOM ve TBM ile elektronik bant yapisi iyi bir dogrulukla hesaplanabilmesine
karsin her bir atomik durum igin 18’den fazla baz fonksiyonuna ve sonuclarin elde
edilmesi icin oldukca buyuk hafizali bilgisayarlar ile ¢ok uzun islem zamanlarina
ihtiya¢ vardir [30, 31]. Bununla birlikte, FEM ve FDM icin spin yoriinge (spin-orbit
splitt-off) bandinin ihmal edilip edilmemesine bagl olarak sadece dort veya alt1 baz
fonksiyonuna ihtiya¢ vardwr. FEM’in avantaj;, FDM’in (zerinde bir nimerik teknik
olmasi ve esit olmayan elementleri kullanabilmesidir. Bu yizden keyfi bigimli
geometrilerin dalga fonksiyonlar1 ve enerji 06zdegerlerinin analizi dogru olarak
yapilabilir [33]. Nakamura ve ark., [35] keyfi potansiyel bicimli kuantum kuyular1 igin
elektronlarin enerji diizeylerini FEM ile hesapladi. Loehr ve Singh varyasyonel olmayan
nimerik hesapla serbest tasiyicilarin, elektrik alanin ve zorlamanin kuantum

kuyularindaki eksitonlarin 6zellikleri Gzerindeki etkisini inceledi [36]. Yi ve Dagli [37]

dort band I_c).ﬁ analizini FEM ile kullanarak benzer kuantum teli 6rneklerinin optik
Ozellikleri ve valans band yapisini arastird.

Agir bosluk bandi (HH), hafif bosluk band: (LH) ve spin yoriinge bosluk band1
(SO) arasindaki ciftlenimin genelde ©nemsiz oldugu kabul edilerek bircok
hesaplamalarda dikkate alinmaz. Bunun yaninda ¢ogu I11-V yariiletken bilesik i¢in SO
bandi, HH ve LH bantlarinin birka¢ yiz meV altindadir. Bu yizden SO bandmin
sorunsuz bir sekilde ihmal edilebilecegi distndlir. Bu durumda HH ve LH bantlarinin
bant yapis1 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltonian: ile yaklasik olarak tanimlanir. Bu
yaklasimla 4x4 Hamiltonianla kuantum kuyularindaki alt bant enerjileri tzerine bircok
hesaplamalar yapilmistir [29, 42, 43, 44]. SO bandmin ihmal edilmesi etkin kitle ve alt
bant enerjileri hesabinda 6nemli sayilabilecek hatalara neden olabilir. Bununla birlikte
valans bandindaki spin yorunge ciftleniminin bircok temel 6zelligi nasil etkiledigi
henliz tam olarak bilinmemektedir.

Bir yariiletkendeki bir elektron kristal 6rgunin periyodik potansiyeli etkisi
altindadir ve bu potansiyel, enerji bantlarinin olusmasina neden olur. Bir yariiletkenin
elektronik bant yapisi, elektron igin izinli veya yasakli enerji durumlarint belirler.
Yariiletkenlerin gercek bant yapilarinin yariiletkene uygulanan baskidan etkilenen bazi
simetri Ozellikleri vardir. Bu yizden baski altinda yariiletkenlerin elektronik ve optik
Ozellikleri degigsmektedir [3, 38, 42, 45]. Baski ve zorlanmanin genel fikri elastik
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teoriden gelmektedir ve her ikisi de tensorel nicelikler olup birbirleri ile iliskileri Hook
yasasiyla verilmektedir.

Statik elektrik alanin katilarda elektronik durumlar Gzerindeki etkileri son
yillarda buyuk bir ilgi alani olusturmustur. Yariletken kuantum kuyularinda yik
tastyicilarmin bir boyutlu potansiyel icinde kusatilmalari kesikli enerji durumlarinin
olusmasini saglar. Bu da elektronik yapida 6nemli degismelere neden olur. GaAs/
Ga;_,Al As kuantum kuyular1 Uzerinde yapilan yogun c¢ahsmalarda, kuyularda
sogurma ve liminesans spektrumlarinda ekzitonik etkilerin basat oldugu gozlenmistir.
Ozellikle saf yariiletkenlerin dusiik sicakhktaki sogurma bant siniri, hidrojenik
yoriingede olan elektron ve bosluk ciftinin yarattigi ekzitonun rezonans sogurmasina
baglidir. Kilge yariiletkenlerde alana bagli sogurma bant kenarinda olusan kayma ve
genislemeye Franz-Keldysh etkisi ad1 verilir. Kuantum kuyularinda bu etkiye kuantum
kusatma Stark etkisi (Quantum Confined Stark Effect (QCSE)) denmektedir. Elektro-
sogurmaya uygun bir model olusturulurken ekzitonik etkilerin hesaba katilmasi gerekir.
GaAs/Ga,_,Al,As sisteminde Ga,_,Al,As materyali GaAs’e gore distk valans bandi
ve yuksek iletim bandina sahip oldugundan, Ga,_,Al,As engel etkisi gosterir. GaAs/
Ga,_,Al As sistemlerini ince katmanlar seklinde yan yana dizerek olusturulan yapida
elektron ve bosluklar GaAs katmanlarinda kusatilirlar. Buna bagl: olarak, ekzitonlar da
bu katmanlarda olusur. Ga,_,Al,As engelleri yeterli kahnhk ve aliminyum
konsantrasyonuna sahip ise, potansiyel engeli GaAs katmaninda Kkusatilmis
parcaciklarin baska GaAs katmanina gegcmelerine olanak vermez. Bu kosullar1 saglayan
yapilara ¢coklu kuantum kuyular: ad: verilir. Bu yapilarda, disuk enerji durumlari igin
yapilan fizik, aslinda tek kuantum kuyusu fizigine 6zdestir. Dalga fonksiyonunun engel
icine onemli boyutlarda sizmas: durumunda, stper 6rgi etkileri olusmaya baslar ve
olayin fizigi nicel olarak degisir. Yapmin katman kahinliklart G¢ boyutlu ekziton
yaricapindan ¢ok kuciik olsa bile ekziton rezonansi gordlebilir. Bu durumu g6z 6niine
alarak, kuantum kusatmadan dolay: buradaki fizigin kulgedekinden ¢ok farkli oldugunu
soyleyebiliriz. Ozellikle elektro sogurma olayinda hangi faktorlerin etkili oldugu
Uzerinde durulmas: gereken bir sorudur. Kusatilmadan dolay: elektrik alani altinda
kuantum kuyularinda meydana gelen etkilerin killgedeki etkilerden farkli olacag: agiktir.
Kuantum kuyularin1 ilging kilan bir baska olay ise, bu sistemlerde oda sicakliginda bile
ekziton rezonanslarinin agik¢a gozlenmesidir. Oysa GaAs ve diger birgok yariiletken

kilcede oda sicakhginda c¢ozilebilir ekziton rezonans: gozlenemez. Oda sicakliginda



gOzlenen bu ekzitonik etkiyi temel alan yeni optik cihazlar gelistirilmistir. Ayrica,
GaAs/Ga,_,Al,As kuantum kuyularindaki elektro sogurma etkilerini yararl: kilan
lineer olmayan optik cihazlar denenmis ve daha da énemlisi Gzerinde tartigilan bircok
optik modulatér ve devre elemaninin temelini yine bu etkiler olusturmaktadir. Elektrik
alan1 altinda kuantum kuyularmin optik 6zelliklerindeki degisimler bircok Kisi
tarafindan teorik ve deneysel olarak incelenmistir. Calismalarin ¢ogunda varyasyonel
yaklasim metodu kullaniimistir [46]. Kuantum kuyusu sistemlerinde, alan altinda
sogurma spektrumunda yiksek alanlarda bile ekziton rezonansinin olmasinin yaninda,
sifir alanda yasak olan gecislerin gozlenmesi ise tzerinde durulmasi gereken bir baska
konudur[47, 48].

I11-V bilesiklerinden olusan kuantum kuyularinda bant araligina yakin foton
enerjilerinde meydana gelen ekzitonik sogurma elektronik aygit tasarmmi igin bayuk bir
ilgi alanidir. Kuantum kuyu dizlemine dik uygulanan elektrik alan ile ekziton sogurma
genligi ve enerjisi ayarlanabilmektedir [49]. Bu ayarlama, QCSE etkisiyle elektrik alana
bagli sogurmanin etkilenmesi sonucunda yapilabilmektedir. QCSE’in performanstaki bu
avantaji dolayisiyla optik modulator ve dedektor tasariminda kullanilir [50, 51, 52].
Genel olarak bu aygitlar GaAs/GaAlAs ve ya InP/InGaAsP yariiletken malzemelerin
basit dikddrtgen kuantum kuyusu sistemlerinden yapilirlar.

Bu tez calismasinda, blylitme dogrultusunda uygulanan elektrik alan ve bes
farkl dogrultuda uygulanan bask: altindaki GaAs/Ga,_,Al,As tek kuantum kuyusu
sisteminin elektronik ve optik Ozellikleri coklu bant etkin kiitle yaklasimi (K.p teorisi)
cercevesinde sonlu elemanlar yontemi (FEM) ve varyasyonel yaklasim metodunun
birlikte kullaniimasi ile incelendi.

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

Bolim 3’te zorlanmanin kilce yariiletkenlerin bant yapisi Uzerinde ne tir
degismelere sebep oldugu konusu Gzerinde durulmustur.

Bolim 4’te etkin kitle yaklasimi (zarf fonksiyonu yaklasimi) 6zet olarak
verilmistir.

Bolim 5°te yariiletken kuantum kuyularinin bant yapisinin zorlanmanin oldugu
ve olmadig1 durumda hangi denklemler ile ¢6ziim yapilacag: Uizerinde durulmustur.

B6lim 6°da sonlu elemanlar yontemi (FEM) hakkinda genel bilgiler verilerek,
ciftlenimli ve ciftlenimsiz bantlara bu yontemin uygulanabilmesi igin gerekli analitik

islemler yapilmistur.



Bolim 7’de elektrik alan ve baski altinda GaAs/Ga,_,Al,As tek kuantum
kuyusunun iletkenlik bandi yapisi ve bant i¢i sogurma katsayist sonlu elemanlar
yontemi ile hesapland:.

Bolim 8’de FEM kullanilarak GaAs/Gag;Alp3As tek kuantum kuyusunun
valans band: yapisi arastirildi. Valans band: yapist hem spin-orbit etkilesme bandini
iceren 6x6 Luttinger-Kohn Hamiltoniant hem de spin-orbit etkilesme bandmni
icermeyen 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltoniani kullanilarak tanimlandi. Valans bandinda
spin-orbit c¢iftleniminin, elektrik alanin, kuyu boyutlarmin ve beg farkli dogrultuda
uygulanan baskinin etkisi incelendi. Bildigimiz kadariyla, su ana kadar elektrik alan ve
bes farkli baski altinda sonlu elemanlar yontemi ile GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum
kuyusunun valans band1 yapisinda spin-orbit ¢iftleniminin oldugu ve olmadigi durumun
karsilastirilmas: yapilmamistur.

Bolim 9’da elektrik alan ve baski altinda GaAs/Gag7AlsAs tek kuantum
kuyusundaki ekzitonlar incelendi. Burada, valans bandi 4x4 Luttinger-Kohn
Hamiltonian: ile tanimlandi. Elektrik alana ve uygulanan baskiya bagli olarak ekziton
enerjileri, ekziton dalga fonksiyonlari ve ekziton baglanma enerjileri varyasyonel hesap
tekniginin sonlu elemanlar yontemi ile birlikte kullanilmas: sonucunda elde edilmistir.

Bolim 10°’da elektrik alan ve baski altinda GaAs/Gap;Alp3As tek kuantum
kuyusundaki ekzitonik sogurma enine elektrik alan (transverse electric) (TE) ve enine
manyetik alan (transverse magnetic) (TM) dogrultusunda polarize olmus 11k igin
incelenmistir.

Bolim 11°de ise, GaAs/Ga,_, Al As tek kuantum kuyusu sisteminin elektronik
ve optik 6zellikleri igin elde edilen sonuclar verilmistir. Sonuglarin teknolojiye ve aygit

tasarimina getirecegi katkilar Gzerinde tartisilmistir.



2. KULCE YARIILETKENLER ICIN k.p TEORISi

Periyodik potansiyelde bulunan bir elektron i¢in
V(F)=V(F+R) (2.1)
dir. Burada R=nd& +n,d, +na, orgi oteleme vektoriidir. y(F) periyodik

potansiyeldeki elektronun dalga fonksiyonu ise,

2

Hw(f){—z’?n

0

v’ +V(f)}w(f)=E(|Z)\v(F) (2.2)

6zdeger denklemi yazilabilir. F —F+R doniisiimii altmda H invaryant ve y(F +R)

denklem (2.2)’yi saglar.
Denklem (2.2)’nin genel ¢6ziimii (Bloch Fonksiyonu)

an(r):eikrung(r) (2.3)
bi¢imindedir. Bloch teoremine gore;

U (r+R)=U_(T) (2.4)
ve n. banttaki k dalga vektorlii elektronun enerjisi E = E, (k) ile verilir. Tlgilenilen yer

valans bandinin maksimumu ile iletkenlik bandinin minimumu arasi k =k, =0"da

olsun. n. banttaki k dalga vektorlii elektron icin Schrodinger denklemi

L‘“ +v<r)}wnk-(r)=En(lZ Wi (F) (25)
m

0

dir. Burada denklem (2.3) kullanilir ise,

{_ hz vz +V(F)}eiﬁru lz(F):En(R’)eiIZFU lz('7)
2m, " '

- 2’::0 v[v(eiﬁunﬁ(r))]+V(r)[e‘Efunk.( r)|=E,(K)e¥U (F)
- 2}::0 V[(iﬁ)eiﬁrunﬁ(f)+eiErVUn,;(F)}+V(F)[e”€runﬁ(f)} =E,(K)e"U _(F)



" [v )€U (1)) +V (VU (r))]+V(r)[ U (7)) | =B (K)eU . (F)

2mO
—Zh—%[( e U (r)+(|k) e“'vU (r)+(|k) e“vu (r)+e'krV2Unk(r)}
V(1) 69U (F) | = E,(K)e"U (F)
_%[_kzeiﬁunﬁ(r)+2(i12)eik‘fvunE(r)+eiffv2unﬁ(r)}
+V(F)e U _(F)=E,(k)e"U_(F)

_2’1_2 ka[ kU (r)+2( )vu (F)+VU_ (r)}te'ka(r)U (F)=e"E (k) _(F)

0

—hz[ KU (F)+2(IK) VU o (7F)+ VAU L (7) [+V(F)U o (F) = E,(K)U ()
2m,
LSy (F)- in’k oy (F)- gy (F)+V (P (F)=E,(K)UJ_(F)
2m0 n mO ni 2m0 n n n

L vz+V(r)—ihz‘zv}unk_(r){En(E)—er'n‘z}unk.(r)

2 V2+V(f)+milz.(—ihV)}UnR(F) {E(k)—h2k }ung(r)

P’ +V(r)+iﬁ.p}u R(r):{En(lZ)—hzkz}u ) (2.6)
| 2m, m, " 2m, | "
elde edilir. Denklem (2.6)

{H NS }u (F)= {EH(E)—thTU () (2.7)
m, 2am, | "

seklinde yazilabilir. Burada, (2.6) denklemindeki operatoriin k = 0 ’daki degeri

2

H, =2 +V(F) (2.8)
2m,

dir ve (2.6) denklemi k =0’da
HOUHO(F): En(O)UnO(F) (29)

seklinde yazilabilir.



2.1. Tek Bant Durumu

Buradaki amag digerleri ile etkilesimi olmayan n. band1 igin (2.7) denklemini

¢ozmek. k=O0icin (2.7) denklemi zamandan bagimsiz pertiirbasyon yontemi ile ele

almabilir.

e Enerji igin 2. mertebe perturbasyondan

Hom
En=E§+Hm+r§E‘:_E2

denklemi elde edilir.
e Dalga fonksiyonu i¢in 1. mertebe perturbasyondan

"
Vo =0+ D s 0

0
m=n En

denklemi elde edilir.

(2.7) denkleminden, H' :ilz.ﬁnm olmak iizere,

mO

2|2 2 ‘Ep ?

~ h h - h “Pon

E(K)=E)+—+—K.p,,+— > =
n( ) n 2 X \ pnn mgrg;]E,?—Er?

(2.10)

o K.py,

UnE(F)zunO(F)+n'¢nm_0 Er? _Er?

Ung(r) = Zan.Un.o(F)

Un'O(F)

e Momentum matris elemanlari,

P = [ Uno(F) PU,o(7)dF
birim
hiicre

e U _(T) dalga fonksiyonlar

[ Uno(F)U,o(F)dF =3,

birim
hiicre

dikeboyluluk sartini saglarlar.

(2.11)

(2.12)

(2.13)

Eger E (k), k,da ekstremuma sahipse k=k,=0 civarmda E_(k), K ’ya

kuadratik bagli olmali ve P,, =0 olmali (2.10) denkleminden



_ 2

nk? W \k-pnn-
St 0 0
2m, myamE;—E,

n

E (k)-E°=

elde edilir. K ve p vektorler, k = =(k.k,.k,) ve p=(p*,p”,p") ise,

—

P =Ky -Poy +K,-Poy +K, Py

— 2 .. .
Dolayisiyla ‘k.pm. matrisinin karesi

(kx'pr):n' +ky'pr)\/n' +kz'prfn' )(kxpr)l(n +ky'pr¥'n +kz'prf'n)
Acilim yapilirsa,
p:n' p:’nkxkx + p:n pr}ll‘nkxky + pr)w(n prf’nkxkz
P Py Ky + o Pt oKy Ky + Poy Pk K,
prfn' pr)l('nkz kx + prin pr)(‘nkz ky + prfn prf’nkz kz

a,B=X,Y,z olmak ilizere pZ, p>, terimleri,
1 o o
E[ P pr[?n + pr[?n pn‘n]

2
olarak yazilabilir. Yani, bu terimlerin toplamlarindan olusacaktir.

:%QZB:[ pr?n‘ pr[?n + pEn pr?njlkakﬁ

21,2

5 terimindeki k? ise, (k , ii¢ bilesenli bir vektordii) k + ky +kZ olur. Bu sonuglar
mO

(2.10)’dan elde edilen bagmntida yerlerine yazilirsa,

_ 2

n?k? K \k-pnn-
St 0 0
2m, myamE;—E,

n

- 2
E.(K)-E°= Zkakﬁsaﬁ+2 _ Z{EO =7 [ o b+ Dby pﬁn]kukﬁ}
0 n' op

OOLB n'#n

E (K)-E°=

E (K)-E°= Zk K, s ZZZ{EO Eo[pnnpnﬁpnnpnn]kukﬁ}

0(1[3 0 a,B n'=n

. h? h?
E,(K)-E? =Z{ e P Eo [ Pi PRy + i pnn]}kaks
ap

2m, 2m0 o

E,(k)—Ey =Y D*kkK,
op

Burada



hZ

D = N
2m0 OtB ng ; Eo Eo [pnn pn n pnn pn n:l
dir ve
» 0 ap hz 1

E.(k)—Ey =) D k==Y | = | kk, (2.14)

op 2 op m afl

2 2 2
D% — h a Z pnn pn n T pgn pn n :h_ i* (215)

2m, 0 o~ -E. 2\m of

a,B=X,Y,z olmak iizere, D* matrisi simetrik ve matris formundaki ters efektif kiitle

2
ile h? nin ¢arpimina esittir.

2.2. Dejenere Olmayan Iki Bant Durumu

Buradaki amag iki tane, birbiriyle etkilesen ve dejenere olmamis band igin (2.7)

denklemini ¢6zmektir. Coziim olarak,
U (F)=2 8, (K)Uyo(F) (2.16)

onerilir ve (2.7) denkleminde yazilirsa,

{meiﬁﬁ}ian-(lz)um(r) {E(k

}Za (K)ol F)

HOZan(lZ)UnO(r)—i_miEﬁzan(lz)uno(r): En(lz)zan(lz)uno(f)

LSS PRTITINGS

0o n

Zan.(E)Houn.o(r)+;an.(|2)mi0|2.r»un.o(r)=;an.(lZ)En(lZ)un.o(r)

ORNLLITING
;an.(IZ)En.(O)Un.O(fH;an.(ﬁ)miolz.ﬁun.o(F)=;an.(IZ)En(IZ)Un.O(F)
—;an-(i)zz—n'j:un.o(r)

bulunur ve yukaridaki denklem soldan U (T) ile ¢arpilirsa,

10



Ur(FYE 2 (KB, (0o (F)+U3(FYE 8, (K) K .PU o ) =

n’k?
2m,

U;o(F‘)Zanv(E)En(E)Un-o(F)—U;o(F)Zan-(lz) Uoo(F)

38, (K)E(Oo(F WP+ X8, (K) = U3o(FIK.PU o) =

n’k?

—U (T, (F
2m0 nO( ) nO( )

28y (K)E (KU o (FUo(F) =D 2, (k)
elde edilir. Birim hiicre boyunca integral alinirsa,

[ Y, (K)E(OW(Fo(F)+ [ X2, (K) Uiy (F)K.PU (1) =

birim N’ birim N’ m,
hiicre hiicre
" > * > thZ *
[ 22 (K)E (K )Uo(F Mol F) = [ X (K)Z—Ui(F)yo()
U i ’

> 18, (KB, (0) [ Uno(F )P+ 312y (K) - [ UL(FIKBU,o(7) =

S8, (OE,(K) [ Uin(r)Uo(M) =2 {a, () [ Uy (ru,o(r)

n birim 2m0 birim
hiicre hiicre

(2.12) ve (2.13) denklemleri kullanilarak,

h°k?
m

Zan.(E)En.(O)sm. +Zan.(12)mi|2.r>m. :Zan.(lz)En(IZ)ésm. —Zan.(IZ) >

0

21,2
ik S =a,(K)E, (k)
2m,

Zan'(E)En‘(O)Snn‘ +zan'(g)miﬁ'r)nn' +Zan‘(iz)

Z{|:En(0)+ h2k2:|6nn' +m£E'pnn'}an'(R): En(E)an(lZ)

- 2m, b

bulunur. Etkilesen o ve B bandlar1 igin (2.17)’den

Z { Ea(0)+h2k2i|8(xn' +£E-pan'}an'(ﬁ)= Ea(ﬁ)aa(g)
n'=ap 2 b m0

I h’k? o~ - L
néﬁ{_Eﬁ(O)—i_ 2m0 :|6Bn' +m_ok'pﬁﬂ'}an'(k ): EB(k )aﬁ(k)

seklinde iki denklem elde edilir. Toplamlar agilirsa,

11

S

(2.17)



{Ea(owhﬂ% +mi12.ﬁw}aa(|2)+{a<0>+ s, +mi|2.ﬁaﬁ}ag(ﬁ>

2m, 2m,

=E,(K)a,(k)

h°k? h = —~ h°k? h - —~
{EB(OH o }8ﬁa+m—k.pﬁa}aa(k)+{Eﬁ(0)+ ™ }8ﬁﬁ+m—k.pﬁﬁ}aﬁ(k)

= Ey(k)ay(k)

sekline gelir. p,, =0 ve & fonksiyonunun 6zelligini kullanarak

(Ea(o)"‘ h2k2jaa(IZ).{ilz,ﬁaﬁ)aﬁ(E): E,(K)a,(k)
2m m

0 0

h - — h’k?
—Kk.p k E.(O
(mo pﬁajaa( )+( B( )+ 2m

elde edilir. Buradan,

jaB(IZ)=EB(IZ)aﬁ(IZ)

0

E 0+ _E k) la )+ Lk p Ja(k)=0
o Zmo o o mo "Map aﬁ
ho- _ h2k? ~ ~
—k.pg, |a,(k)+| E;(0)+ —E (k) |a;(k)=0
(mo p,mj ) [B< "+ Bl )] (K)
denklem sistemini matris formunda yazarsak,
21,2
O e ) ke, |
’ ° “|=(0) (2.18)
I e E(0)+K—E(E) %
m, B 2m, "
olur. Denklemin ¢6ziimii i¢in
21,2
En(0)+h < _E ilZ.r)nn.
mO mO
21,2 -
ilz'p.n'n En(o)+hk -E
m, 2m,

olmalidir. Buradan enerji 6zdegerleri bulunabilir.

2.3. Kane Modeli (Dort Banth Model)

Bu modelde spin-yoriinge etkilesimi de hesaba katilir. Bu modelde her biri iki
katli dejenere olan dort bantla ilgilenilir. Bunlar, iletkenlik bandi, agir bosluk bandi,

hafif bosluk band1 ve spin-yoriinge bandidir.
12



Sistemin Hamiltoniyeni, Ho (2.8) denklemi ile verilmek iizere, RO =0 civarmnda,
H =HO+%6.[W><§} (2.19)
4m,c

dir. Buradaki ikinci terim spin yoriinge etkilesimini anlatan terimdir. Burada & , Pauli

spin matrisleridir ve asagidaki bilesenlerle verilirler.

o0 a3 ot )

Sirasi ile yukar1 ve asagi spin operatorleri de

ol

bi¢iminde verilirler ve Pauli spin matrisleri spin durumlarina etki ettiklerinde

GXT:J/ GyT=i*L GZT:T

s 4=t odesit o deo? (2:20)

durumlari elde edilir. 26 =S oldugundan,

e (V5 P] = 5z S[W 7]

yazilabilir. Merkezi potansiyelde bulunan serbest bir atom igin,

woadvr
dr r
oldugundan
%g,[d_wx~}:%1d_v§_[rxﬁ]:%zd_vg_g
2m,c dr r 2myc” r dr 2m,c” r dr

yazilabilir. Boylece yukaridaki terimin de spin-yoriinge etkilesme terimini temsil ettigi
1spatlanmis olur.

Bloch fonksiyonu i¢in Schrédinger denklemi,

0

PP e, M ey - B} L
{Zm +V(I’)+F§CZG.|:WX p]}\ynﬁ(r)zEn(k)\an(r) (2.21)

seklinde yazilir. Burada (2.3) denklemi kullanilirsa,

p’ - [ = | oy o\ KT =
{Zmo +V(r)+4m§C2 G'[pr]}e U (M) =E,(k)e™U (1)

yazilabilir. Ayrica,

13



ve

oldugu kullanilirsa,

2m,

2
{ P +V(r)+ h
4m?c?

P — —ihV

0

[cxw] p} e“U_(F)=E,(K)e"“U (F)

yazilir. Soldaki ilk terimin agilim1 daha 6nce hesaplanmasti,

Dolayisiyla sadece

2

0

:
=

hZ

0

V(4K }u (1) {En(k”)—2m

4m(c?

terimini hesaplamak yeterli olur.

h
4m

=) g W U] (i) g

Daha énce yapildig: gibi e

0

2

[cxw] p[ ‘RrUnE(F)}:(—ih)4

[6xW KU (F)+ mT:c

v? +V(r)}eik'funﬁ(r)= E,(K)e"U ()

h°k?

}Unﬁ( F)

0

[axW]p[e‘@“unE(r)}

mh [6xW | V] e"U (F)]

myC

terimi sadelestirilirse,

[6xW |.(-inv)U o (F)

:4moc
h* h N ~
e [on]kunk(r) 4m§c2[ xc}.pUng(r)
__ [kxw] U (r)—i[ﬁﬁv]ﬁu (F)
4mic nk 4m(c? nk
i [ka} 5U (r)+i[§vxﬁ]5u ()
4m n 4mlc? nk
elde edilir. Dolayis1yla,
21,2
E'—E,(K)- X
2m,

14



olmak tzere

P’ +V(r)+iﬁ.ﬁ+i[§v x p].a+h_2[w XE].a}unE(r)= E'U_(F) (222)

2m, m, 4mic? 4mic?

elde edilmis olur.

(2.22)’nin sol tarafindaki son terim kK ya bagli spin-yoriinge etkilesimi terimidir.
Bu terim digerlerinin yaninda oldukea kiiciiktiir. Ciinkii, spin-yoriinge etkilesiminin
biyiik kisminin olustugu atomun i¢lerinde kristal momentumu 7k atomun momentumu

p yaninda oldukea kiiciiktiir. Dolayisiyla (2.22)

i} he hor=, - I
HUnE(r):{HOJrFOk.erW[Wx p].G}UnE(I’)=E U_(F) (2.23)

olarak g6z Oniine alinabilir.

Simdi (2.23)’lin E' 6zdegerlerine karsilik gelen
U _(F)=>a,U,,(F)

6zfonksiyonlarini artyoruz. Burada U, ,(T) ’lar band kenar1 (band edge)
fonksiyonlaridir ve
o lletkenlik bandi igin E, 6zenerjili ‘S T>, ‘S ~L> (s tipi, elektronlarin dalga
fonksiyonlar1 iletkenlik bandmin minimumunda bu tiptedir)
e Valans bandi igin E, ézenerjili [XT), |[YT), |21}, [X1), Y1), |Z{)

(p tipi, elektronlarin dalga fonksiyonlar1 valans bandinin maksimumunda bu

tiptedir)
dir. Her iki band i¢in, fonksiyonlar H’a gdre dejeneredir.
Ho|ST)=E,|sT) Ho| X T)=E,|X T) Ho|Y T)=E,|Y T)

HO‘ZT>:Ep‘ZT>

Ho|SY)=E,[SY) Ho|X ) =E,[X{) H,|YI)=E,|Y{) Ho|zl)=E,|z!)

Baz fonksiyonlarini su sekilde segcmek gelenekseldir.

isd) %> z4) ‘_X}Z‘Y¢>

is 1) _X}Z‘Y¢> 21 ‘%¢>

Valans band1 baz fonksiyonlar1 kiiresel harmoniklerdir.

15



3z

Y, =, |——=|Z
10 A r | >

3 x—-iy 1 .
1 8n r \E| I >

3 X+iy 1 .
Y, :—}— =— | X +iY
H 8n r «/2| ! >

k =kZ oldugunu kabul edersek, bu bazda (2.23)’teki Hamiltoniyenin matris temsili

(8x8)
H 0
WM o2

olur. Bu modelde Hamiltoniyenin matris elemanlarmin bulunmasi i¢in yapilan islemler

EK-1"de verilmistir. Burada,
E. 0 kP 0

A A
0 E,—— V2= 0
p3\j_3

2.25
kP ﬁ% E, 0 (229

0 0 0 E+é
3

p

dir. Kane parametresi P ve spin-y0riinge enerjisi A

. h
=—1—(S|p,|Z
o {slez)
i [y lev v
A=4m§cz<x oX Py aprY>

ile tanimlidur.

Segilen bazda (2.23)’tin matris temsilinin (2.24) olarak ¢ikmasi Hamiltoniyenin
0zdegerlerinin bulunmasi1 problemini (2.25)’in 6zdegerlerinin bulunmasi problemine

indirger. E, =E_ ve E, =—A/3 olarak tanimlanmasi ile (2.25) denklemi,
E, 0 kP 0O

0o -2 pBA
H 3 3

kP \E% S

0 0 0 O

(2.26)

16



haline gelir. det|H = I| =0 denkleminin ¢6ziimii ile 6zdegerler bulunabilir. Son kolon

ve son satirin 0 olmasi ilk 6zdegeri
E'=0 (2.27)
olmasimni gerektirir. Karakteristik denklemin E' ile bolinmesi ile elde edilen

denklemden de diger {i¢ 6zdeger bulunur;
E'(E'-E, )(E'+A)—k2P2(E'+2?A):O (2.28)
k* ¢ok kiigiik oldugundan (2.28)’in ii¢ kokii E' = E,, E'=0 ve E'=-A"ya ¢ok

yakindir.

* &< A Ve exE olmakiizere E'=E_ +¢(k®) olsun, (2.28)’den

_K'P*(E, +24/3)

(2.29)
E,(E,+A)
e c<A Ve e<xE olmakiizere E'=0+¢(k?) olsun, (2.28)’den
2p2
= 2KP (2.30)
3E,
e c<A Ve e<E  olmakiizere E'=—-A+g(k®) olsun, (2.28)’den
2p2
£ = LS (2.31)
3(E, +A)

bulunur. E'=E, (K)—#°k?/2m, oldugu hatirlanirsa Hamiltoniyenin 6zdegerleri (2.27),

(2.29), (2.30), (2.31) ile belirlenir (enerjiler yukaridan asagiya olmak {izere)

° n=c¢Cc
2k2 K*P*(E.+2A/3
Ec(k)=Eg+hk + (, ) (2.32)
2m, Eg(Eg+A)
e n=hh
hk?
E. (k)= 2.33
W()=50 (233
e n=lh
h’k?  2k?P?
Elh(k): - (2-34)
2m,  3E,

17



21,2 2p2
Eso(k):—A+h K __KP (2.35)
2m,  3(E,+A)

Bu modelde diger bandlarin etkisi hesaba katilmadigindan sonuglarin
tamligindan bahsedilemez. (Luttinger-Kohn modelinde bu etkiler de hesaba katilir.)
(2.24)’tin 6z fonksiyonlar1 da (2.25) araciligi ile bulunabilir.
Ik 4x4 matris icin,

Drn o =‘—( j > agir bosluk icin (2.36)
d,. =2, +b, | —=— > (n=c, Ih, s0) (2.37)

) r )

Ikinci 4x4 matris igin,
X—-iY
= —¢> agir bosluk icin 2.38
(I)hh,B \/E g § ¢ ( )
X+iY

=a +b, |- IV+c n=c,lh,so 2.39
(I)n,ﬁ n > n \/E > n > ( ) ( )

yazilir. Iletkenlik band1, hafif bosluk, spin yoriinge bandma ait 6zvektdrlerin bulunmasi

icin (2.26) ile 6zdeger denklemi kurulur,

E 0 kP 0O

g
2A A a, a,
A P
A A c.| "¢
kP V2= ——= 0] "
IS 3 0 0
0 0 0 O
Bu ise suna esdegerdir,
E, 0 kP
2A A2 N
0 -= 2=||b, [=E"|b, (2.40)
3 3 c c
A A n n
kP V2= ——
\/_3 3

18



E', yerine (2.32), (2.34), (2.35) deki degerler yazildiginda sirasiyla, iletkenlik bandi,
hafif bosluk ve spin-yoriinge bandmin 6z vektdrleri bulunacaktir. (a2 +b? +c?)"? =1

normalizasyon kosulu altinda ve k* — 0 limitinde,

n=c a=1, b=0, ¢c=0 (2.41)

n=1Ih a=0, b:i, C:\/Z (2.42)
3 3

n=s0 a=0, b= 2 , C=— 1 (2.43)
3 3

bulunur. Sonug olarak ele alinan dort bandin enerjileri ve 6z fonksiyonlari soyle olur;

e lletkenlik bandx: (2.32), (2.37), (2.39), (2.41)’den

E.(k)=E,+ Zznfz + K PE((EE 122)/ 3) (z E, + er:zJ (2.44)
¢ =iSY) (2.45)
b =[iST) (2.46)
e Valans banda:
Agir bosluk: (2.33), (2.36), (2.38)’den
h2k? _ nPk?
Ep (k)= 2m, (= — ZmEhJ (2.47)
¢hha——%\(x+iY)T>EB,g> (2.48)
P p = %\(X—W) ¢> = B—§> (2.49)
Hafif bosluk: (2.34), (2.37), (2.39), (2.42)’den
n’k?  2k2p? _nk?
E.(k)= om 3E, [:— Zm:J (2.50)
Li(x-i 21,0)2[3 1
¢,ha=ﬁ\(X—|Y)T>+ §\z¢>=‘2, 2> (2.51)
¢,hﬁ——%\(X+iY)¢>+ %\zT>EB%> (2.52)



Spin-Yoriinge bandx: (2.35), (2.37), (2.39), (2.43)’ten

E (K)=—n+ K KTP" (z —A—hzkfj (2.53)
2m,  X(E,+A) o
Ly iy Fzay |t L
¢so<x:ﬁ‘(X_IY)T>_\/;‘Z‘L>=‘21 2> (254)

o =%‘(X+iY)¢>+\E‘ZT>E‘%,%> (259
P Kane parametresi, (2.44) denklemi kullanilarak, elektronun efektif kiitlesi (m) ile
iligkilendirilebilir.
h?k? . k*P*(E, +2A/3) _ h?k?
2m, E,(E,+A) 2m,

« 2
pr (1M | TE,(E,+4) (2.56)
m, )2m,(E, +2A/3)

E.(k)-E, =

Sonu¢ olarak, (2.23)’teki Hamiltoniyenin 6z vektorleri (2.45), (2.46), (2.48), (2.49),
(2.51), (2.52), (2.54), (2.55) ile verilir. Bunlara karsilik gelen enerji 6z degerleri, k — 0

limitinde E,, 0,0, A degerlerine giderler. GaAs yariiletken kiilge malzemesine Kane

modeli uygulandiginda enerji bant diyagrami asagidaki gibi elde edilir.

1

O \///c

E(k) (eV)

hh
Ih

[111] [000] [001]

Sekil 2.1. Kane modeline (8x8’lik matris) gore GaAs kiilge yariiletkeninin bant yapisi
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2.4. Luttinger-Kohn Modeli

Bu modelde sadece valans bandlart ile ilgilenilir. Ciinkii, Kane modeli iletkenlik
bandinda bulunan bir elektronun etkin kiitlesi i¢in ¢ok iyi sonug¢ verir. Bunun yaninda
Kane modeline gore, valans bandindaki agir bosluklarin etkin kiitlesi serbest elektron
etkin kiitlesi ile ayni ¢ikar. Bu sonugtan dolayr Luttinger-Kohn modelinde valans
bantlar1 lizerine odaklanilir. Burada ilgilenilen bantlar; her biri iki katl dejenere agir
bosluk bandi, hafif bosluk bandi, spin-yoriinge bandidir.

Schrédinger denkleminde n alt indisi yazilmaz ise,
HUE(F):E(k)UE(f) (2.57)

olur. Denklem (2.22) ile verilen Hamiltoniyeni farkli bir bicimde yazarsak,

D () K g b (v xR [6x WV UL(F) = E(K U, (F)
2m, 2m, m, 4m¢c? 4m¢c?
p2
H, =2 +V(F) (2.58)
2 0
H =" Kh (2.59)
m,
~ - h . =
- p+ &x W (2.60)
4m,c?

olmak tizere sistemin Hamiltoniyeni,

LS [pr]cHH (2.61)

H=H,+
2m,  4mic

olur. Daha oOnceki bolimde de belirtildigi gibi denklem (2.22)’deki son terim
digerlerinin yaninda ¢ok kigiktiir. Ciinki, 7k <<p=‘<uk|p|uk>‘:h/ a ve R0(= 0)
civarinda atomik yoriingedeki elektronun hizi k dalga vektorlii dalga paketinin

hizindan daha biiytiktiir. Hamiltoniyenin 6z fonksiyonu Lowdin perturbasyon metodu

kullanilarak
UL(1) =38, (K (F)+ 2, (KU o) 2.62)

seklinde seriye agilir (A alt1 valans bandinin sinifi, B de geri kalan bandlarin sinifidir).

11k toplamdaki fonksiyonlar (2.48), (2.49), (2.51), (2.52), (2.54), (2.55) ile verilir.
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Uy, (F) =B,§>=—%‘(X+W)T>

0o ~[2 2= x+iv) )+ w2z
Uy() = g,—%>=%\(x—iY)T>+\E\z¢>
Ua(D=[3,-3) = F]0x-v)4)
USO(?):‘%,%>:%\(X+iY)¢>+\/%\z?)
0o |22} ==y 1)- Fz )

H(kZO)LJjO(F)ZEj(O)UjO(r) (2.63)
denklemini saglarlar. (2.47), (2.50) ve (2.53)’ten bu enerji degerlerinin su sekilde

Bu fonksiyonlar

verilecegi gorilebilir;
E;(0)=0 ]=123,4 (2.64)
E,(0)=-A j=5,6 (2.65)

Lowdin pertiirbasyon yonteminde daha dnce ¢oziilen

ZA:(HS ~E8;; )a; (k)=0 (2.66)

]

0zdeger denklemi yerine
A —
Z(UA ~E8; )a;(k)=0 (2.67)
j'

O0zdeger denklemi c¢oziiliir. Buradaki fark, bu seferki 6zdeger denkleminde diger

bandlarmn etkisinin de hesaba katilmasindadir. Burada

5 H,H, 5 H' H',
Uj‘j‘, =H; + Z M:Hjj‘ i Z v i (2.68)
1 Bo—E, 50 Eo—E,
% o
Hii'=<UjO|H|Uj' > E;(0)+ ™ 3y (j,j'eA) (2.69)
0
, ho nk, . .
H jy=<Ujogk-HUyo>SZ P (jeAveA) (2.70)
0 o 0
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dir. Ayrica j,j'e A i¢in IT; =0 ve jeA,y¢A i¢in IIj =pj dir. y=] oldufunda,

pertlirbe olmamig kisim pertiirbe kisma H'  eklendiginde sonuglari etkilemez, yani,

i

H, =H'. Bu nedenle

b —

hk? /R k k,p% pl.
us ={Ej(0)+ o } i m— 2 %M (2.71)
=]
olur. Uﬁ =D denirse, Dy, nin matris formu

. =E,(0)3, +ZD°‘Bk k (2.72)

seklinde yazilabilir. Burada Dj’

w R Py, Py + P}, Py
Dij _ 8” 8&[3 z Jy ™y Iy Py (273)
2m Y mo( Eo - Ey )

dir ve tek bant durumundaki (2.15) denklemine benzerdir (burada j= j'=tek band indisi
n yazilirsa). Yani, burada (2.15) denklemi dejenere bantlar1 igerecek sekilde

genellestirilmis oldu.

D matris elemanlarini agik¢a yazmak i¢in,

h2 hZ B px px
L 5 PP 274
& 2m, m? Zy: E,-E, (274)

2 2 B y y
By =t 4 1y PuPu (2.75)
2m, m; TE,-E,

1 & Py, P+ Py, P
G- EE (2.76)
0 Y

0 v

tanimlanir ve vy,, y, Ve vy,band yapisi parametreleri (Luttinger parametreleri)

yukaridakiler cinsinden

h? 1
_2m yl=§(Ab+ZBO) (2.77)
0
h? 1
o =€(Ab_30) (2.78)
0
h? C
BT s (2.79)
0

seklinde yazilabilir.

23



Luttinger-Kohn Hamiltoniyeni (2.63) denklemindeki baz fonksiyonlar1

kullanilarak, (L:,lA =D yerine HX yazilirsa)

P+Q - R 0 -s/{2 2R
-S* P-Q 0 R -J2Q 3725
gue-| ® 0 P-Q s Va/2st (2.80)
0 R S* P+Q —J2R* -S'/\2
st /2 20" 3/28 2R P+A 0
2R Br2st 20t -s/42 0 P+A

elde edilir. Burada

P=@(kf+k§+kf)

m,

Q=@(k3+k§—2kf)

0

2
R= ;’n ' [—\ﬁyz(kf —k§)+i2ﬁy3kxky] (2.81)
B hzy .
S _m—;\/§(kx ik, )k,

dir ve matristeki + iist indis Hermit eslenik anlamu tasir.
Sonug olarak ele alinan ii¢ valans bandmin enerjileri ve 6z fonksiyonlar1 (2.80)

ile ifade edilen matris kullanilarak bulunur. Luttinger-Kohn modeline goére GaAs

yariiletken kiilge malzemenin valans bant diyagrami Sekil 2.2.’deki gibi elde edilir.
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0.0
hh
0.4 lh
S
(¢D)
N _0 8 L
3
L
-1.2
SO
-1.6
L r X
[111] [000] [100]

Sekil 2.2. Luttinger-Kohn modeline (6x6’lik matris) gore GaAs kiilge yariiletkeninin

valans band1 yapisi
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3. ZORLANMANIN KULCE YARIILETKENIN BAND YAPISINA ETKISI

Zorlanma etkisindeki bir yariiletken kristal bu zorlanma sonucunda diizgiin ve
kiiciik bir deformasyona maruz kaliyorsa periyodik yapisi bozulmayabilir. Bu durumda,
deforme olmus kristal eski (deforme olmamis) halinden farkli bir periyoda sahip olur.
Yap1 yine periyodik oldugundan Bloch teoremi gegerlidir ve yapinin yeni Bloch
fonksiyonlari, pertiirbasyon teorisi kullanilarak deforme olmamig halinin Bloch

fonksiyonlar1 cinsinden yazilmaya ¢aligilir.

o g iF

af.

I

a) Deforme olmarug krisial &) Deforme olmus kristal

Sekil 3.1. (a) Deforme olmamis kristaldeki A atomu i¢in F konum vektori. (b)

Deforme olmus kristaldeki A atomu i¢in ' konum vektori

Sekil 3.1.’de goriilen deforme olmamus kristaldeki A atomunun yeri

r=xX+yy+22 (3.1
ile verilirken ayn1 atomun yeri deforme olmus kristaldeki yeni baz vektorleri ile

r'=xX+yy'+zz' (3.2
ya da eski baz vektorleri ile

r=x'x+y'y+z'2 (3.3)

ile verilir. Deforme olmus kristal ile deforme olmamus kristal arasinda
X'=X+e,X+¢e,Y+¢&,1

y'=Y+e,X+¢e,Y+¢,7 (3.9

iligkisi vardir ( deforme olmus ve olmamis kristaldeki vektor bilesenlerinin her ikisi de

deforme olmamuis kristalin bazindadir ). Bu iliski matris formunda
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9
>

X 1 00 w Ey  Ea
y'[=[10 1 Ol+|e, &, &,!|Y (3.5)
z 0 01

S gzy &y

seklinde yazilabilir. Yada r, =X, I, =Y, I, =2 olmak lizere,

r'=(1+2).r
riI:ri_'_igijrj (3.6)
j=1

Deforme olmamus kristal ile deforme olmus kristal arasinda da
X=X'=guX'=&,Y'—&,2'
y=y'-g,X—¢&,y'-¢,2' (3.7
Z=7"-¢g,X=¢&,Y'—¢&,7

iligkisi vardir. Bu iliski matris formunda

X 1 0 0) (& &y éx
y = 0 1 O —| & VX E vy & vz y ' (3 ' 8)
z 0 01 £ £ z'

x  Cy z
seklinde yazilabilir. Ya da (3.6)’da oldugu gibi,
r=(1-2).r
3

L= I_Zgijrj ' (3.9)

=1

seklinde kapali formda yazilabilir. Deforme olmus sistem i¢in Schrédinger denklemi,

B" +V(r')}wng.(r')=En(E W () (3.10)
m

0
seklinde yazilir. Deforme olmus kristalin potansiyeli (V(F')) hala periyodiktir ama
periyodu, deforme olmamis kristalinkinden (V, () ) farklidur.

Bundan sonraki amag, (3.10)’daki nicelikleri deforme olmamis Kkristalin
nicelikleri cinsinden yazarak, (3.10)’u deforme olmamis sistemin pertiirbe edilmis hali
olarak disiiniiliip diistiniilemeyecegini gormektir.

(3.10)’da, deforme olmamus kristalin nicelikleri cinsinden yazilacak nicelikler,

e p'——iAV' momentum operatdrii p— —iAV cinsinden
e V() potansiyelini V,(F) cinsinden
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e . .(r) Bloch fonksiyonunu y () cinsinden

seklinde siralanabilir.

p'— —ihi ele alinirsa,
or'

X0 yo @d

0

— +—

ox' ox'ox ox'oy ox' oz
0 _

o Ny ad
&y’ oy ox @/3)/ 53/02

0 axa+aya+aza
oz o' ox oz'cy ot'oz

Bu ifadelerde (3.7) denklemi kullanilarak

o o o 8
Y _n- _

Pl vl v
8 o 0
B g*yax+(1_‘9w>ay_‘gzyaz
o_,9 .0 +(1_gzz)§

bulunur.

Bunlar kompakt formda su sekilde yazilabilir;

0 or;
=) —— 3.11
o' 4o 8r 8r Z,: g ar (3.11)

Sistemdeki deformasyon homojen bir zorlanma sonucu olusuyorsa &; =¢&; olacaktur.
Bu durumda

p'=p.(1-7) (3.12)
yazilabilir.

_Zgji P; (3.13)
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N2
(pi ) :(pi _Zgji ijLpi _Zgji pj}
J J
(p; I)Z = pi2 _ZZ Pig;i P;
J
&; kiigiik oldugundan iki ve daha biiyiik mertebeli terimler ihmal edilir. (p’)®=)_p;"

Ve £ matrisinin simetrik oldugu kullanilirsa,
(p)*=p’ _ZZ Pi&;; P; (3.14)
i

elde edilir. Boylece deforme olmus kristaldeki momentumlar, deforme olmamis
kristalin momentumlari cinsinden elde edilmis olur.

Deforme olmus kristalin periyodik potansiyeli V (")
V() =V [(1+8)F =V, (F)+ D Vs (3.15)
ivj

seklinde seriye agilabilir. &; kiigiik oldugu i¢in seri agiliminda daha yiiksek mertebeden

terimleri hesaba katmaya gerek yoktur. V;

v =NV

i
) &
Ileg:: >0

1]

Deforme olmus kristaldeki Bloch fonksiyonu y _.(F') i¢in de
Ve (T) =y [+ 5)F |=e*Tu_.(F)
_ alk(1+2)F =\ 7
=e u.(@+e)r)

yazilabilir. k' ters uzunluk boyutunda bir vektér oldugundan, deforme olmamis

sistemden deforme olmus sisteme doniistimii
— 1

S

27

seklinde olur [k'=— ve k = 277[ olarak diisiiniiliirse deforme olmus sistemin uzunluk

niceligi ile deforme olmamis sistemin uzunluk niceligi arasmndaki iliski 1A'= A(1l+&)
k' A 1

olur. Buradan —=—= —
k A" (@Q+¢)

v . (F)=e*"us (F) (3.16)

olur.]. Dolayisiyla,

olur. Burada u}, (") =u [ (1+&).F | dir.
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Tiim bu doniisiimlerden sonra (3.14), (3.15) ve (3.16) nin (3.10)’da yazilmasiyla,
deforme olmus kristal i¢in Schrodinger denklemi su hale gelir;

[ (p _22 Patas P }{Vo(f)+2Vap€aﬂﬂem'fufg(ﬂ=En(iz')ufk-(f)
ap

B

( > p,p, +Z ]gaﬂ}ei”ujk.(r) =E, (K )us(F)
o a.p

Daha sonra
p2
Hy==—+V,(F 3.17
0 2m0 o( ) ( )
1 Q
H, = Z[—— P, Py +V,s [y = 2. D7, (3.18)
a,p mO a,p

tanimlanmasiyla deforme olmus kristal i¢cin Schrodinger denklemi

[Ho +H,]e""us, () = E, (K )us (F) (3.19)
haline gelir. (3.19) daki HO[ e*rys (r)} ve Hg[ e*rys (r)} terimleri, Hamiltoniyenin
icerdigi operatorlerin koseli parantez i¢indeki fonksiyona etki ettirilmesiyle agilip her
ik.r

iki taraftan e"" terimleri sadelestirildiginde, u:;z (F) igin Schrédinger denklemi elde

edilmis olur. Daha 6nce H, [e”z'fuflZ (F)} terimi hesaplanmig ve

0

21,2
[ Ty (r)] '”[H0+ik.p+h K jusﬁ(r) (3.20)
m 2m, ) "
olarak bulunmustu. Ayni yolla H, [e"z'ru:Iz (F)] terimi de hesaplanirsa,

Hg[eik’-fu:k.(r)]zeik’f( Zka £,4P j (F) (3.21)

bulunur. (3.19), (3.20) ve (3.21)’den

) ~ 21,2 ~ ik
eik'r(HO+ik.ﬁ+h K +H —_Zka aﬁpﬂju:ﬁ(F):En(k ')enk.ru:E(r)
m, 2m0 My s

[H s R paH ——Zka aﬂpﬂJu:E(f){En(lz')—er j“fg(r)

0 Oaﬁ 0

elde edilir. Bu son denklem

(H, +H ')ujﬁ(r)z(E—zzr:zjujﬁ(r) (3.22)
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seklinde yazilabilir. (3.22) U:E () i¢in Schrodinger denklemidir. Denklemdeki terimler,

H'=H +H,_+H,_ (3.23)
h -

H, =—k.p (3.24)

m
=> DY, (3.25)

a,p
Zka E,5P (3.26)

0 a,f

(3.22)’den goriildiigii gibi, zorlanma etkisinde deforme olmus sistem, deforme olmamis

sistemin pertiirbe edilmis hali olarak g6z Oniine alinabilir. H, perturbasyon terimi

birinci mertebeden katki getirmez (pariteden dolayr ihmal edilir (H,),, =0). Bundan

dolay1 K ‘ya baglt terimlerde ikinci dereceden, ¢,,’ya bagh terimlerde de birinci

dereceden pertiirbasyon katkisina bakilir.
3.1. Tek Bant Durumu

Basit bir 6rnek olarak iletkenlik bandi durumu ele alinabilir. Tek bant icin

pertiirbasyon teorisi kullanilirsa;
u:;; (r)= Uy (r)
Houno (r)= En (O)uno (F)

21,2 2 IZE) . a.p' ‘
EIEn(0)+%+(HS)nn+—:‘§ nén( E):n_(En )nn
(3.27)

g (), (Hh (1), (67),,

My von E,-E,

+

=E,(0)+(H,) +ZD“ﬂk K,

elde edilir. Burada D*daha o6nceden tanimlanan ters etkin kiitle operatoriiniin
benzeridir. Ayrica pertiirbasyon teorisindeki terimi

Z H 'nn' H In'n

= E,—E,

seklinde kullandik. Burada H'=(7/m) k.p+ H, +H,, ile verilir ve ilk terim digindaki

terimlerin katkist pariteden dolayi sifir olur. Bundan dolay: k ’ya bagli olanlar ikinci
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dereceden, &’na bagl olanlar1 birinci dereceden perturbasyon katkilarma bakilir.

[letkenlik bandmin izotropik dogasindan dolay1 diagonal <n

(n

olur. Ornegin, a # £ icin <S‘I§“ﬁ

n) terimi

n> =a (e, +é&, +&,) (3.28)

S> =0dir. Bu yilizden zorlanma altindaki tek bandin

(iletkenlik band1) daginim bagmtisi
n* 1
E=E, (0)+ Z — | kky+a (e, t+e, e, (3.29)
2 57\M .,

seklindedir. Burada a, iletkenlik bandi i¢in deformasyon potansiyelidir ve

C

u:R (r)=u,,(F) dir. Zorlanmanin iletkenlik bandi tizerinde (birinci dereceden zorlanma

pertirbasyonu etkisiyle) tek etkisi, iletkenlik bant kenarmin bir miktar

(a,(e4 *+&,, +&,) kadar) kaymasidur.

3.2. Dejenere Bantlar Durumu

Genel olarak
(1) =33, (00u0(F)+ 2, (O o(F) (330

oldugu kabul edilir. Burada A smifi ilgilendigimiz bantlar1 icerir. Ornegin, A sinifi
bantlar1 dejenere olan valans bantlar1 (iki agir bosluk, iki hafif bosluk ve iki spin
yoriinge bantlar1) olarak alinir. B smifi da, A sinifi bantlarmin disinda kalan bantlar1

icerir. LOwdin pertiirbasyon metodunu kullanirsak,

H') H',
UA H+ ) ————— 3.31
;,} £, E, (3.31)
A A .
(U} —Ed; )a(k)=0 (3.32)
R
. s k.p,, (H,) .+(H,) Kk.p.
Up =6,E,(0)+> Dk .k, +> D¢, +—Z EJ = 7 (3.33)
N a.p ) \@F 0 4
H " unstrained (H,).. linear strain
1l
veya
H=HY%+H,
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elde edilir. Elmas yapisindaki kristaller i¢in yukaridaki son terim ihmal edilir. Ya p;,
ya da (Hg)“_ donme simetrisinden (center of inversion) dolay1 sifir olur. Bu yiizden

yukaridaki ikinci terim ihmal edilir. Donme simetrisine sahip olmayan bazi kristaller
icin bu terim sifir degildir. Bunun anlami k uzayindaki bir ekStremum noktasi
deformasyon nedeniyle kaydirilabilir. Bununla birlikte bu terim ¢ogu III-V bilesikleri

icin ihmal edilebilir. Ugiincii terim, zorlanma nedeniyle kK, <>¢,,’ya benzeterek

acilabilir. Bu nedenle diger terimler iginde benzer bir eslesmeyle,

h27’1 d

—= D, =- 3.34
2m, v TR (334
mﬁgz_g (3.35)
2m, 3 2

"7 D d (3.36)

2m, 3 23

yazilabilir. Burada a,, b, d “Pikus-Bir” deformasyon potansiyelleridir ve D’, D, ve

D', Iﬁj”f ‘nin farkli bilesenleridir. Sistemin Hamiltonian1 matris formunda

i 1 113 3
P+ -S R 0 -—=S5 2R |22
© V2 2'2>
3. (|31
-S*  P- 0 R 2 | =
Q Vo oS | 2>
B R* 0 P-Q S gs* J2Q g—%>
H—- L e s @3
0 R®  S° P+Q —J2R* ——=s"|2_2
V27 |2 2>
1 3 11
———5t —J2 =S —J2R  P+A 0o |=,=
2 Q 2 2 2>
3 1 1 1
2Rt 28t J2Q -—=S 0 P+A ||Z,-2
_ J2 \E J2Q N A5 2>

ile verilir. Burada
P=R+P. Q=Q+Q,
R=R+R, S=§, +8§,

hZ
P = k> +kZ+k?
k (zmonl( X y z)
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hz
[2 j}/z (k?+k?—2K?)

0

[hz j«/§ (K

2m,

3

—K2)+2iyk, ky)

h—ZZ\/_y3k—|k k
<[ ol

2m,

Pg:_av(gxx_'_gyy_'_gzz) Qa =

R, =\/§b(gxx—gw)—idgxy S, =—d (sz—isyz)

seklinde tanimlanmistir. Burada &; simetrik zorlanma tensoriidiir (strain tensor) ve

—g(gxx +ée, —2822)

cesitli baski durumlarina goére zorlanma tensoriiniin bilesenlerinin hesabi EK-2’de

verilmistir; y,,7, ve y, Luttinger ters kiitle parametreleri; A ise spin yorlinge

etkilesme enerjisidir (split-off energy). |j,m> baz fonksiyonlar1 bolge merkezindeki

Bloch fonksiyonlarmi temsil ederler ve daha 6nce tanimlanmislardi. Ayrica burada
zorlanma yok iken valans bandinin tepesi sifir enerjili nokta olarak alinmistir.
Yukaridaki Hamiltonian, zorlanmanin yariiletkenlerin bant yapisina etkisini konu alan

calismalarda cogunlukla kullanilir.
3.3. Kiil¢e Yariiletkenin Valans Band1 Yapisi

Cogu III-V yariiletkenlerde spin yoriinge bantlari, HH ve LH bantlarinin birkag
yiiz meV (~ GaAs i¢in 340 meV) altinda yer alir. Ilgilenilen enerji aralig1 sadece
ondalik basamaginda (yani, 10, 20 meV gibi) ise, genellikle spin yoriinge bantlari

ihmal edilir. O zaman denklem (3.37) ile verilen Hamiltonian 4x4’liik olur ve

P+Q -s R 0 3 §>

2’ 2

s* P-Q 0 R g %>

7o (3.38)

R0 P-Q s |2 l>

2" 2

. . 33

| 0 R S P+Q 55
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seklini alir.
Basit olmasi agisindan “biaxial strain” (iki eksenli zorlanma) g6z 6niine alinirsa,
bu durumda

Ex =€y FEp

e =g =g =0 = R =S =0

Xy yz X & &
olur. Bu durum agagidaki 6nemli sistemlerde goriiliir.
1. (001) dogrultusuna konulmus alt tas (substrate) tlizerine “pseudomorphically”

olarak biiyiitiilmiis ve zorlanmig tabakal1 yariiletkenlerde.

a,—a
Ex =€y = "

(a tabakanin 6rgii sabiti ve ap alt tagin 6rgii sabiti olmak iizere)

2. z dogrultusunda bir dis tek eksenli zorlanma altindaki kiilge yariiletkenlerde.

Baski tensorii ('F) zorlanmaya (strain) elastik sikigsma tensorii (elastic stiffness

tensor) ile baghdir.

L C, G, C, O 0 0 S

Tyy ¢, C, C, O 0 0 Eyy

Tzz _ Clz C12 Cll 0 0 0 € (3 39)
TyZ 0 0 o C, O 0 || 2¢ vz

T, 0 0 0 0 C, 0| 2¢,
_Txy_ | O 0 0 0 0 C44__28Xy_

Iki eksenli zorlanma igin T, =T, =T, =0 bulunur (“biaxial strain” durumunda

&y =&, =&, =0 oldugu i¢in). Ayrica z dogrultusunda bask1 da olmadigindan,

0=T,=C,(g, + gyy) +Cus, = &,= —ﬂgxx
Cu
elde edilir. (“Strain” in birim yer degistirmeye; “stress” in ise basing ya da Kuvvete
karsilik geldigi diisiiniilebilir. Ikisi arasindaki iliski “elastic stiffness” tensor ile
saglanir.)
Eger biz dis bir tek eksenli baski P’yi z ekseni boyunca uygularsak
T,=P T.=T,=0

olur. Bundan dolay1 da,

C
S =8y =T CTC coacl
11ty =2l
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_ C11 + C12
& 7=~ >
C11 + c:11(:12 - 2C12

seklinde zorlanma tensor elemanlari P (Stress)’ye bagli olarak bulunur. Burada P negatif
ise, malzeme z ekseni dogrultusunda sikistiriliyor (yani, basing uygulaniyor demektir)
ve Xy diizleminde geriliyordur. Eger P pozitif ise, 0 zaman da malzeme z ekseni

dogrultusunda geriliyor ve xy diizleminde sikistiriliyor demektir.

Iki eksenli zorlanma (biaxial strain) altindaki bir yariiletkenin bdlge merkezinde

( k = 0) HH ve LH bant kenar1 enerjileri

~ b
E, (k=0)=-P.—-Q, =3, (gxx +é&, +ezz)+§(gxx +é, - 2522) (3.40)
~ b
E,(k=0)=-P,+Q, =a,(g, +5, +ezz)—§(exx +e,—2¢,) (3.41)
E.(k=0)= E, +a. (gxx +é&, t&, ) (Iletkenlik band1 bant kenar1 enerjisi)

olur. O zaman bant kenar1 gegis enerjileri aZ=a _—a, (hidrostatik deformasyon

potansiyeli) olmak iizere,

Ecpy (K=0)= E, +a(<9XX +é&, +gzz)—g(€xx +é&, —2822) (3.42)

Ecy(k=0)= E, +a(gXx +é&, +gzz)+g(gxx +é&, —2822) (3.43)
Dikkat edilirse b katsayisimin Oniindeki isaretler HH ve LH bantlarinin
potansiyellerinden dolay: degisti. Burada E, zorlanma olmadan 6nceki yasak enerji
arah@idir. Bazen literatiirde hidrostatik ~ (0E,, ) ve “shear” (JEg) deformasyon

enerjileri kullanilir. Bunlar

SE, =-a(s, +&,+&,) (3.44)
1 OoE  =Q = b 2 3.45
_E hy_Qg__E(gxx+€yy_ ‘922) ( : )
seklindedir. Gegis enerjilerini tekrar yazilirsa,
1
Ec.in =E, —JE, +§5Esh (3.46)
1
Ec..n =E,—9JE, —§5E3h (3.47)

elde edilir.
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Bu boliimiin basinda kiilge yariiletkenin valans bant yapisini tanimlayan 4x4’liik

Hamiltonian kullanilarak

det| H; (K)-8,E | =0 (3.48)

denklemi ¢oziiliirse, HH ve LH i¢in dagmim egrileri
Ey (K) =P~ P —sn(Q)y(Q. + Q. +[R [ +I3,[ (3.49)
E., (K) =P~ B, +50n(Q)y(Q, + Q. +[R[* +[S,f (3.50)

elde edilir. Buradaki her ¢oziim cift kath dejeneredir. Q, ya pozitif (“compressive

strain” yani zorlanma baski veya basing seklinde) ya da negatif (“tensile strain” yani

zorlanma germe veya gerilme seklinde) olabileceginden karekokiin oniinde sgn faktorii
vardir ( Q, >0 i¢in sgn(Q,)=+1 ve Q, <0 i¢in sgn(Q,)=-1 olur.). k sifira
yaklagirken (3.49) ve (3.50) denklemleriyle (3.40) ve (3.41) denklemleri yeniden elde
edilir.

Denklem (3.49) ve (3.50)’nin analitik ¢oziilmesiyle biiylitme dogrultusu k, ve
diizleme paralel dogrultu k, boyunca HH ve LH i¢in enerji daginim bagmtist elde

edilebilir. Paralel diizlem boyunca (yani, k, dogrultusunda (k, =k, =0)), Q, <0

(biaxial compression) i¢in ve sonlu K, i¢in (3.49)’dan

) ) 2 ) 2 1/2
E., (k)=-P —Z 72 {(QS + Z ! kf] +3(Z 72] k;‘] (3.51)
mO mO mO
ve (3.50)’den de
h2 hz 2 h2 2 1/2
Ey (k) =P~ kXZHQﬁzyZ kfj +3{272J k;‘} (352)
mO mO mO
elde edilir. “Biaxial tension” durumu (Q, > 0) i¢in ise,
hz r h2 2 h2 2 —1/2
By (k) =P, —21kI - | Q.+ 212K | 43 22 (353)
mO mO mO
H (w2 Y ()
ELH(kX)=—Pg—271kX2+ Qg+27/2 k2| +3 2—72 Kk (3.54)
mO mO mO

elde edilir.

k, dogrultusu boyunca hem “compression” hem de “tension” i¢in
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hZ
2m,

Ein(k,)=-P. - (7/1—272)k22—Q£ (3.55)

2

h
B (k) =P~ (11 +27, kI +Q, (3.56)

0
elde edilir. Bu denklemleri kullanarak InP {izerine biyiiltillen GaxlnixAs kiilce
yariiletkeninde hem baski zorlanmasi (compression) hem de gerilme zorlanmasi
(tension) i¢in valans bant yapisi, yani E,, ve E_, in k _ve k,’ye kars1 degisimi Sekil

3.2.”deki gibidir.

(a) BASKI ZORLANMASI (b) ZORLANMA YOK (c) GERILME ZORLANMASI
a(x)>a, a(x)<a,
|l { a(x) = a, I =

-
—
-
-
> i
-
-
-
-_
-

~~7baX Qe {5 Tr(®) = -Pg

I QE kz
/ ﬁ ky HH &5
LH

x <0.468 x =0.468 x> 0.468

Sekil 3.2. Kiilge Gayln;xAs yariiletkeninin farkli Ga mol oranlar1 (X) igin momentum
uzayindaki enerji bant yapisinin sekli [39]. (a) iki eksenli bask: (biaxial compression)
durumu (b) Zorlanmanm olmadigr durum (c) Iki eksenli gerilme (biaxial tension)

durumu.
Spin Yériinge Etkilesimini iceren Durum: k = 0 da 6x6°lik Hamiltonian
'P.+Q, 0 0 0 0 0

0 P-Q O 0 —2Q, o0

- 0 0 P- 0 0 2
H (k = 0) = _ ¢ Qg \/_QE (357)
0 0 0 P+Q 0 0
0 V20, o0 0 P+A 0
0 0 J20Q, 0 0 P+A]
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sekline doniigiir. HH bandinin diger bantlarla ¢iftlenimi yoktur. Ama LH ve SO bantlar1
giftlenimlidir (timii k =0 da). Ciftlenimin sonucu olarak E(0) (E,,(0) veya E.,(0))

enerjisine karsilik gelen 6z vektorler

F
Q. Q| | gl 7 (358
2Q, -P-AlF, Fa
2' 272
2 2
F, .| +|F, | =1 (3.59)
22 272

esitlikleri ile bulunabilir. Bunlar birbirine karismayan LH veya SO durumlar1 degildir,
yani saf durumlar degildir. Zorlanma nedeniyle bu durumlarm karisimidir. Yukaridaki

6x6’lik Hamiltonian kullanilarak bant kenar1 enerjileri

Ew(0)=-P.-Q, (3.60)
E.(0)=—P +%(Q€ —A+,[A’+2AQ, +9Q7 ) (3.61)
E.(0)=-P +%(Q€ ~A—\A’+2AQ, +9Q7 ) (3.62)

seklinde bulunur.
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4. ETKIN KUTLE YAKLASIMI (ZARF FONKSIYONU YAKLASIMI)

Bu bolimde hem tek bant hem de dejenere bantlar i¢in yariiletkenlerde etkin
kiitle teorisinin kisa bir 6zeti yapilmistir.

Bu yaklagim ile heteroyapilarda 6z durumlarm hesaplanmasi amaglanmaktadir.
Burada, 6zdurumlar olusturulurken kiilge materyallerinin daginim bagintis1 esas alinir.
Kiilge materyallerin daginim bagintisi ise, Kane modeli ya da Luttinger-Kohn modeli ile
elde edilir. Son zamanlarda yapilan ¢alismalarda parabolik olmayan etkileri hesaba
katmak i¢in genellikle Luttinger-Kohn modeli kullanilir.

Zarf fonksiyonu yaklasiminda kiilce Brillouin bolgesinin yiiksek simetri nokta
merkezleri (', X, L) esas almir. Bir¢ok yariiletkenin elektronik 6zelliklerini belirleyen
iletim bandmin alt ve valans bandmin st elektronik durumlar1 oldugu icin, ayrmtili
hesaplara gerek duymaksizin lokal bir dagmim bagintis1 ile heteroyapmin elektronik

yapist olusturulabilir.

4.1. Dejenere Olmayan Tek Bant

Tek bant i¢in etkin kiitle teorisinin (EMT) en 6nemli sonucu asagidaki gibidir;

Eger k =0 civarindaki bir n bandi icin enerji daginim esitligi asagidaki gibi verilirse,

- (1
E .(k)=E,(O — k Kk 4.1
(k) n()+;2(m*)aﬁ“ﬂ @
ve V(f) periyodik potansiyele (kristal potansiyeli) sahip H, Hamiltoniani igin
p2
H, = V(F 4.2
o= +V (T) (4.2)
How . (T)=E, (IZ)‘//mz (7) (4.3)

yazilir. Dejenere olmayan tek bant durumunda ise, bir U (F) pertiirbasyonuna sahip
Schrédinger esitliginin  ¢dziilmesiyle ilgilenilir. U (F) pertiirbasyonu, safsizlik
potansiyeli veya kuantum kuyusu potansiyeli olabilir.

[Ho+U (F) ]y () =Ep (V) (4.4)
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(4.4) denklemi

D e e U CUE LI T

¢oziilerek elde edilebilir (k,,k, operatorlere donisti). Dalga fonksiyonu yaklasik

olarak
w(F)=F(Fu (F) (46)

ile verilir. Periyodik potansiyel V (F), etkin kiitle ( 1*] ve enerji bantlarini belirler.
m
af

U (f) pertiirbasyon potansiyeli yariiletken heteroyapilarm (kuantum kuyusu)

potansiyeli de olabilir.

U (F) iizerindeki yaklasimlar; Yeteri kadar zayiftir, 6yle ki, bantlar arasinda ¢akisma

olmuyor ve U (F), T ile yavas degisen bir fonksiyondur.

4.2. Dejenere Bantlar

Dejenere bantlar ve U(F) pertiirbasyon potansiyeli igin etkin kiitle teorisi

asagidaki sekilde verilebilir. Eger bir setin dejenere bantlarinin dagmim bagintisi

Hy (1) = E (K )y, (F) (4.7)
_P e
H =m0 +V (F)+Hg (4.8)
H =L(€vxp)5 (4.9)
© " amic? ' |

denklemlerine uyar ise,
iHij'faj.(IZ)=i{ +ZD“ﬂk k } (K)=E(K)a; (k) (4.10)

ile verilir. O zaman yariiletken igin l//(F) ¢Ozumiu

[H+U(F)]w(r)=Ew(r) (4.11)
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w(F)=> F (F)u,(F) (4.12)

ile verilir. Burada F, (F) zarf fonksiyonu

Z{ 0)5; +2Daﬂ [—iaTj(—i %}U (r)aﬂ} F.(F)=EF(F) (4.13)

j=1

denklemine uyar.
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5. YARIILETKEN KUANTUM KUYULARININ BANT YAPISI

Kuantum kuyular1 bir boyutu kusatilmis olan yapilardir ve bu yapilar farkli
malzemeler ile lazer diyodlar gibi yeni optik aletlerin yapimimda kullanilir. Kuantum
kuyularinda valans bandinin enerji band dagimimmimin ve dalga fonksiyonlarinin
hesaplanmas1 genellikle c¢ok karigiktir ve analitik ¢Oziimleri tam olarak

yapilamamaktadir.
Burada biz k.p metodu iizerinde yogunlastik ve bu metodla Luttinger-Kohn

Hamiltonianinin Pikus-Bir zorlanma terimleri ile birlikte ¢dziimii tizerine ¢alistik.
Ik 6nce etkin kiitle teorisinin sonuglari iletkenlik ve valans bandina uygulanirsa;

1) CB (lletkenlik Band1)

{Zh—;(; L (—i%j(—i%}+u (r)} F(r)=[E-E,(0)]F(F) (5.1)

a.p a ]

Yukaridaki toplamda o = f ise ( {J diagonaldir ve
m
ap

w(T)=F()u, () (5.2)

ile verilir.

2) VB (Valans Bandi)

i{ej (0)y + £y [—ia%j(—iaxij+u (r)aﬂ} F.(F)=EF,(F)  (53)

j=1 o )

Burada Dﬁ’.’i LK Hamiltoniani ile tanimlidir ve

1//(?)=ZFJ-(?)UJ.O(F) (5.4)

ile verilir.
5.1. Zorlanmanin Olmadig1 Durum

Iletkenlik Bandi: Iletkenlik bandu igin etkin kiitle teorisi yardimiyla dagmim bagmtist

E(k)= anj (5.5)
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seklinde verilir. Burada bariyer bolgesinde elektronun etkin kiitlesi m, ve Kuyu

bolgesinde de m;, ’dir. Tletkenlik bands igin kuantum kuyu potansiyeli,

Vo(-AE) >
U(z) = (5.6)
0 |z|£%

seklindedir. Burada enerji, iletkenlik bandi kenarindan itibaren 6l¢iilmiistiir.

Tek bant icin etkin kiitle esitligi

o 1 6 n o, N e
{_?Em(z)?zm(z)k‘ +U(Z)}/’(r)_ =) =7

-

Bu form heteroyapinin

arayiiziinde J, 'nin siirekliligini
saglamak i¢in kullanild1.

seklindedir. Dalga fonksiyonunu

v(r)= v (2) (5:8)
seklinde ayirabiliriz. Boylece
o 1 9 _ k¢
_?amgl/l(Z)—'—U(Z)W(Z)_{E(k{) zm(z)}y/(z) (5.9)

elde edilir. Burada y(z)’nin k, ’ye baglihgmi ihmal ettik (Gergekte z’ye baghdir ve

kuyudaki etkin kiitleyle yer degistirdik.). n’ci alt bant enerjisi E,(0) i¢in k, =0’da bu

21,2
esitlik ¢oziildii.  (w(z)=f,(z)) Sonugta E, (k,)=E,(0)+ Z ki bulundu.
m

w

Valans Bandi: Kuantum kuyusu potansiyeli

A, 2
V(2)=
0 |7 <

L
2

5.10
L (5.10)
2

k. =0 ’da Luttinger-Kohn Hamiltoniani (4x4) diagonal olur. Enerji 6z degerleri,
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Enn (K, )=~ o, (rn—27,)k? (5.11)
2
= (kz)z_ (71+272)kz2 (5.12)
0
olur. Buradan
" .0 .0
En (K, )=— —— || 1= 5.13
() 2m§h( az]( az] N
no( .0 . 0
E,(k,)=— —1— || 1= 5.14
6=~ (72 14
elde edilir. y, ve y, parametreleri bariyer ve kuyuda farkli degerdedir.
o 1 0,
+— =Eg, (2 5.15
{ Zazm(m)a :I »(2) =0, (2) 619

Burada m, alt bant indisidir (6rnegin, m=hhm veya lhm dir.). Béylece hhm ve Ihm alt
bantlar1 benzer esitlikten bulunabilir (Parabolik bant modelleri i¢in). Sadece Luttinger
parametrelerini farkli bolgeler i¢cin kullanmaliyiz. Valans bantlarinin daginim bagintisi

(4x4 spin yoriinge ciftlenimi ihmal edildi)

F F

= =1 F F
H, (kx,ky,kz—> |£J+V( )| 2 |=E| ~ (5.16)

oz F F,

FA F4

seklindedir. LK Hamiltonian1 e  “zarf fonksiyonu” ile Bloch fonksiyonlari

kullanilarak kiilge i¢in elde edildi. Burada ise, z dogrultusundaki kusatma i¢in K, ’nin
restore edilmesi gerekir. Yani, operator formuna dondiiriilmesi gerekir.

Fl gS/Z(kx’ y! )

r F 0y, (K, K, z) |e" iy
e o (517)
k( ) F3 g 1/2(kx1 y,z) \/K
F4 g 3/2(kxl y? )

[/

zarf fonksiyonu

gg>+ F, §l>+ F

I//R(F):Fl 2’9

§,—£>+F4
2 2

3 3
5,—§> (5.18)

45



HH alt bantlar1 ile LH alt bantlar1 arasindaki ¢iftlenim bant yapisinda egilmelere neden

olur. Valans bandindaki bu “mixing” etkisi HH ve LH dalga fonksiyonunda ortaya

cikar. Bant kenarinda

§,i§>—> HH ve
2 2

§,il>—>LH dir.
2 2

H "™ 1n diagonalizasyonu

a 0 0 -«a
g=|® # £ 0 (5.19)
0 B B 0
a 0 0 «a
1 i[(6s+6r )/ 2+714]
a=——e
2
1 i[(6s—6r )/ 2+7/4]
——e
'~
R=|Rje*  S=|S|]e"
olmak iizere bu iiniter matris ile H" (strain terimlerini de igerebilir)
OA%0" = A = (5.20)
2X2

doniistiiriikiir.
. 0 X .
Not: Genelde k, _>_|6_ olur, yani operatére doniisiir. Ozel durum, dis baskimnin
Z

PII[100], [001], [110] dogrultularinda uygulandiginda ¢, =¢,=0 ve 6; Kk, ’den
bagimsiz olmasidir. Bu yiizden Hamiltonian dogrudan kuantum kuyusu problemine
uygulanabilir.

Dis baskmmin (P) [110] dogrultusuna uygulanmasi durumunda kristal

uyumsuzlugu nedeniyle elastik zorlanma meydana gelir ve

&, =¢&,=¢&,=0

gxx = gyy # gzz ' Xy XZ yz
-1
0, =tan"* (k, /k, )
olur.

LK Hamiltonian1 i¢in Eksen Yaklasimi (Axial Approximation): Eger R, terimini

n3[ 7, +7 N L2
R =- 2m, {%(kx_lky) +%(kx+lky) (5.21)
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3 _ 2
R =- o 7 (k, —ik,) (5.22)

Y2

seklinde yazarsak (burada y = % tiir), o zaman alt bant enerji daginim bagintismin

¢ agisindan bagimsiz (k, —ik, = k.e") oldugu goriilebilir ve Hamiltonian sadece M ye
bagli olur. Bu yaklasima “axial approximation” denir. Bu yaklasimda, sadece R,

teriminde y, =y,’e esit oldugu farz edilir, diger terimlerde y, ve y, hala farkl

kullanilir.

2x2 Hamiltonianinin Niimerik Coziimu:

V,(z) basamak tiirii potansiyel oldugunda kuyu ve potansiyel engeli

araylizeyleri arasinda sinir kosullar1 dikkatli kullanilmalidir. Temel diisiince zarf
fonksiyonu ve aki yogunlugunun olasiliginin heteroyapida arayiizeyden (kuyudan
bariyere) gegerken siirekliliginin korunmasidir. Bu yiizden Hamiltonian’in hermitienlik

0zelligini saglamak i¢in tiim operatdrleri asagidaki formda yazmaliyiz.

0? 0 0
0 1 o 0

O zaman sinir sartlarimizi yukaridaki 2x2 lik Hamiltonian i¢in,

-
{ ' | =surekli (5.25)

h? 0 h?
(71_272)_ 2t \/gkt
2mO Fl . .
, , s = surekli (5.26)
h h
—[%}ﬁkt o (71+272)§ ’
— 0 -

Burada her

bolgenin y; ’si kullanilmal.
Simetrik potansiyelde her alt bant i¢in denklem (5.20)’deki iist blok

Hamiltonian’m E; (k,), alt bloktaki Hamiltonianla E (k) dejenere oldugu goriilebilir.

47



“Axial” yaklasim kii¢iik kK, ’ler i¢in ¢ok iyi sonuglar verir. Bu yaklasim, baz
fonksiyonlarinda k, —k, diizleminde ¢ bagimhiligmni hesaba kattigindan ve valans

band1 enerjilerinin ¢ ’den bagimsiz olmasindan dolay1 ilgi ¢ekici bir yaklagimdir. Bu

dalga fonksiyonlar1 kuantum kuyusu yapilarinda kazang ve sogurma caligmalarinda

kullanilabilir.
5.2. Zorlanmanin Oldugu Durum

Bir zorlanma altindaki kuantum kuyusu i¢in iletkenlik bant kenar1

E.(k=0)=aTr(g)=a(s,+&,+&,) (5.27)

. - —a 2C : e

ile verilir. Burada ¢, =¢,, :(ao ) ve g, =——*2¢ tir. a, “substrate” nin orgi
a

11

sabiti, a ise kuantum kuyusu materyalinin 6rgii sabitidir. Enerji, zorlama yok iken
kuantum kuyusunun iletkenlik bant kenarindan itibaren 6l¢iiliir. Bariyer malzemesinin,
“substrate” nin kristal yapisina uyumlu oldugu kabul edilir, bu yiizden onlarin zorlamasi

sifirdir.

a (6, +6,+&, |z|£%
E.(z,k=0) = (5.28)
AE, 2>

Degisme yok, bariyerin

zorlama altinda olmadigini kabul ettik.

Benzer olarak zorlama altinda valans band kenari enerjileri (spin yoriinge bandi

ciftlenimi ihmal edilmis durumda)

-p+Q, e
Einmny(2) = L (5.29)
—AE, 7| >
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Eun(0) = —Pg - Q-5 X a, Tr(e) = -P¢
E 4(0) = -Pg + Qg - 3¢\

— E (2 E,@ — —E(2)
(a) Baski (Compressive) (b) Zorlanmanin (¢) Gerilme (Tensile)
zorlanmast olmadig1 durum zorlanmast

Sekil 5.1. Kuantum kuyusunun bant kenar1 profili [39] () bask1 zorlamasi durumu, (b)
zorlamanin olmadigi durum ve (C) gerilme zorlamasi durumu.

Burada
P =—av(€xx+8yy+€zz) Q. :—g(gxx+gw—2822)

dir. Zorlama terimlerini iceren H" Hamiltonian1 kullamilarak kuyu igin valans

bandinin enerji daginim bagintis1 ve 6z fonksiyonlar1 ¢oziilebilir.

 9y,(K.2) | [ 9yp(k2) |
= 0 =1l 9,k 2) - | 9u(ki,2)
H kz=—|—]+vh z I} VERUTT Bk VA (5.30)
|: ( az ( ) g—l/Z(kt’z) g—llz(ktiz)

_ng,Z(IZI,Z)_ _g—S/Z(IZt’Z)_

Burada V, (z) zorlama olmadan kuyunun potansiyelidir. Bant kenar1 —P, ve *Q,

nedeniyle kayar ve bu terimleri = icermektedir. Kuantum kuyularinm valans band
yapisinin belirlenebilmesi i¢in (5.30)’da elde edilen ¢iftlenimli diferansiyel denklem

takimlar1t FEM (Finite Element Method) kullanilarak sayisal olarak ¢oziilmelidir.
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6. SONLU ELEMANLAR YONTEMI (FINITE ELEMENT METHOD)

Sonlu Elemanlar Yontemi (Finite Element Method, FEM) ¢ok c¢esitli fiziksel
sistemlere iligkin sayisal hesaplamalarda kullanilan bir yontemdir [53]. Bir parcacikli

sistemin Hamiltonian’1, V(') kusatma potansiyeli olmak tizere,
n
H=——V>+V(TF 6.1
o (r) (6.1)

biciminde yazilabilir. Bu Hamiltonian ile yazilan Schrédinger denkleminden,

uzunluklar Bohr yarigapi, enerji de Rydberg enerjisi ile Ol¢eklenerek “boyutsuz
Hamiltonian
H=-V?+V(F) (6.2)
bi¢iminde elde edilebilir. Bu durumda boyutsuz Hamiltonian ile Schrédinger denklemi
Hy = ey (6.3)
dir. Burada ilgilenilen fiziksel sistemi betimleyen dalga fonksiyonu, ger¢ek dalga
fonksiyonu ise bu ifade gegerlidir. Yani, sayisal hesapta elde edilmek istenen dalga
fonksiyonu ger¢ek degerine ne kadar yakinsa bu ifade de o kadar gegerli olur.
Varyasyon ilkesindeki temel diisiinceden hareketle elde edilmek istenen ve sistemi
betimleyen dalga fonksiyonuna baslangigta bir 6neri yapilabilir.
w — 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
Schrodinger denklemi
Hu = eu (6.4)
bicimindedir. Sayisal hesaplamalar i¢in ilgili ¢alisma uzay1 bolmelendirilmelidir. Bu
anlamda bdlmelendirilmis uzaydaki toplam diiglim noktasi (nod) sayis1 N, yine ilgili

uzayl geren baz fonksiyonlar1 @, (F) olmak {izere, elde edilmek istenen dalga

fonksiyonu;
N
u(F) = u,®,(F) (6.5)
n=1

biciminde seriye agilarak yazilabilir. Yine elde edilmek istenen dalga fonksiyonunu

ilgili uzaydaki nodlar iizerinden matris gdosterimi
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O ={D,,D,D,,. D} (6.6)

al ={upuy ug, Uy } (6.7)
olmak iizere

u(F) =" (r)-u (6.8)
bi¢imindedir. Boylelikle sistemde bulunmasi gereken N adet degisim parametresi U,

“Galerkin Yontemi” ile elde edilebilir. Burada temel ilke, Schrodinger denklemini

aranilan u(f) fonksiyonu ile yazmak, denklemi soldan fonksiyonun hermitik eslenigi ile
carpmak ve ilgili uzayda integral alarak sistemin degisim parametrelerinin mimimum

kilacag1 ifadeyi olusturmaktir. Yani, U™ =0 - @(F) olmak iizere,
sz‘u*(H—gI)u dr (6.9)
Q
Burada I, N x N boyutlu birim matristir. Ayrica U(F), sisteme iligkin tam ¢6ziim ise

G =0, degil ise G =0 olacaktir. G’yi minimum yapan {u,u’} ailesi enerjiyi de

minimum kilacaktir. Aranan dalga fonksiyonu ve hermitik eslenigi yerine yazilirsa,

G=u" {J‘@(F)(H —d)o’ (F)dr]ﬁ (6.10)
Q
ve sembolik degisim yazilirsa,

oG

PTC (6.11)
— _T =
{ICD(H—SI )O d'C:|~U—O (6.12)
Q

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

bakilmak istenirse, bu integralin

—jaﬁz-@ -dfzﬁaﬁaT -dr—jﬁ@-?@)-dr
Q Q Q

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

bir ylizey integraline doniistiiriilebilir.
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Iigilenilen fiziksel sistemin ¢dziim uzaymimn yiizeylerinde aranilan dalga fonksiyonu ve

esleniklerinin sifir olmast gerekliligi, yani fiziksel smir kosullar1 disiiniildigiinde,

buradaki ikinci terimin kinetik terime katkisinin olmayacag1 goriilebilir.

D, =0 (6.13)
Hamiltonian’in agik bigimi, G nin degisimi ifadesinde yazilirsa,
jd{%ﬁ&f+cT>V(r)cT>T]]U={jdz&>&>T]U (6.14)
o o
Bu ifade yeni bir gosterimle
K-T=eM .U (6.15)
biciminde yazilabilir. Literatiirde,
K : Esneklik Matrisi (Stifness Matrix)
M : Kiitle Matrisi (Mass Matrix)
olarak isimlendirilir ve
(6.16)

K=[d[ VD V& + DV (1) |
Q

dir. Calisma uzaymin timii lizerinden olan integraller ise bolmelendirilmis uzay

elemanlar1 izerinden olan integrallerin toplami1 bigiminde yazilabilir.

Ne
fdz=3"[de (6.17)
Q e=l o,
O halde,
— Ne = = — —
K=Yk = k, = dr[vavauav—T] (6.18)
e=1 Q.
f— Ne _ P _—
M=>"m = m = |drgg’ (6.19)
e=1 Q.
Burada,

¢ : Global eleman baz fonksiyonu
@ : Tiim uzay geren baz fonksiyonu

dur. Uzay boyutuna gore, tiim uzay baz fonksiyonlar1 global eleman baz fonksiyonlar1

cinsinden yazilabilir.
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6.1. Baz Fonksiyonlan Secimi

Fiziksel sistemlerin ¢oziimiine ilisikin giiclii bir yontem olan FEM’de yaklasik
¢oziim sonlu boyuttaki fonksiyon uzaymda aranir ve bu uzay bir baz fonksiyon seti ile

tanimlanabilir. N uzay boyutu olmak tizere

(6.6, 850 84 ) (6.20)

dir. Baz fonksiyonlari ile uzaymn herhangi bir fonksiyon iiyesi, bazlarin lineer bilesimi

olarak gosterilebilir. Ornegin z,, elemanlarina sahip kesikli uzayda aranan kesin ¢6ziim

u(z) ’ye yaklasik ¢6ziim
N
U(2) =D c;¢,(2) (6.21)
i1

dir. Burada,C;, skaler bir sabittir. Siklikla ¢6ziim uzaymi geren baz fonksiyonlari,

polinomlarm kolay tanimlanmasi ve iyi bilinen 6zelliklere sahip olmas1 nedeniyle, sonlu
boyuttaki polinom uzay1 olarak secilir. Bu durumda baz fonksiyonlar1 polinomlardir ve

n. derece bir polinom uzayi igin baz fonksiyonu olarak segilecek polinomun mertebesi

N = n-+1dir. Ornek olarak {1,2,22 ..... ZN} secilebilir. Ancak herhangi bir lineer vektor

uzayi i¢in tek bir temel set olmadigindan baz fonksiyonlarmin segimi esnektir. Polinom
uzayl baz fonksiyonlar1 i¢in de “Lagrange Polinomlari” baz fonksiyonlar1 olarak

secilebilir. Lagrange polinomlar1 ¢cazilma uzayr Q i¢indeki N tane diiglim noktasima

(nod) gore {Zl, Zy,yens ZN} tanimlanir. j nod indisini gostermek tizere (N —1). derece
polinom her Z; ile iliskilidir. Polinomlar su 6zellige sahiptir;

¢|(Zj) =0 (6.22)

Bir boyutta baz fonksiyonlarini yazmak i¢in ¢aligma uzay1 [0,1] araligina set edilebilir.
[z..2,] - [01]

C6ziim uzayinda N tane nod oldugu diisiiniiliirse, sistemde (N —1) tane parca yer

alacak (€2;) ve bu parcalarm her biri [J_llj araligimda olur. Baz fonksiyonlar1 Z
N N

uzaymda ve ﬁ=[—l,1] araliginda aranir. Uzaydaki nod sayisi N, olsun (N, >2).
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Burada olusturulacak baz fonksiyonlar1 N, tane olur ve z"™. dereceden polinomlardir.

¢ (z j) = &;; kosulunu saglayan polinomlarmn se¢imi soyle olabilir;

4@ =A[]@-2)

Burada A; ler normalizasyon sabitidir.

o o o o

e e T e Y N ST = I )

J#

#(z)

Pz

¢i(zk):Ai]j(Zk _Zj) (6.23)

J#i

lj (Zk - Zj)
¢, (Zk) = J,\i:— (6-24)

H(Zi _Zj)

J#i

Piz)
1
0.8
0.6
0.4
0.2
0 z
-1 -0.5 0 0.5 1
Ny =3
Pz
1
0.75
0.5
0.25
0 z
-0.25
-0.5
-1 -0.5 0 0.5 1
Ny=35

Sekil 6.1. z uzayinda farkl diiglim noktasi sayilari i¢in baz fonksiyonlari.

6.2. Bir Boyutta Parcal Lineer Baz Fonksiyonlari

Sekil 6.2.°deki gibi Q=(01) ¢alisma uzay: igin baz fonksiyonlar: arayalim.

Caligma uzay1 3 pargaya boliinebilir (Q;,Q,,€,). Her bir elemanla birlestirilen yerel

baz fonksiyonlarini olusturmak i¢in kullanilan ana baz (parent basis) { ¢}, ana eleman

(parent element) Q= (-1) iizerinde tanimlansimn.
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Q=(0,1)

Q Q, Q,

ZI“‘I =1

Z_I"‘I =1

Sekil 6.2. Uc elemanl ¢alisma uzayi, lineer baz fonksiyonlar: ve [-1,1] araliginda elde

edilen bazlarin ¢alisma uzayma yerlestirilmesi sonucu elde edilen global baz
fonksiyonlar1

Boylelikle ana bazlar

YR R S Y H& - Lo
G i1 e B (G I (6:25)

Loy o6 _£-(D 1 P!
O e A IR GG (6:26)

Herbir Q; eleman: ile iliskili olan yerel baz fonksiyonlari, ana eleman Q>dan her bir

Q; elemanma taniml 29 (&) doniisimii ile tammlanir. Déniisim icin z'nin & ile

iligkisi elde edilmelidir.
Z(j)(f) — a(i)g +p® (6.27)

E=-1ve £=1icin 29 (&) degerleri nod indisleri cinsinden bilindiginden,
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20 (f =1y =—a® 1p0 =11
N

. 20 =1=a +pW =ﬁ (6.28)
bulunur. Dolayisiyla,
p» =21=L a1 (6.29)
2N 2N
- 1, 2j-1
7D (Fy= — £ - 6.30
9] NN (6.30)
ve ters doniisiim ile

ED(z) = 2Nz + (1-2]) (6.31)

olur. O halde N =3 ve j=1,2,3 kullanilarak her bir eleman i¢in

0@ =terl L 9@ =621

6 6
@y _ L., 3 () — @y
0@ =142 5 £92)=62-5
6 6
bulunur. Herbir elemana ait yerel baz fonksiyonlari
#i(2) =4[50 2)] (6.33)
ifadesinden,
¢91(2)=1-3z, ¢%2(2)=3z, ¢Pi(z2)=2-3z
$92(2)=32-1, ¢91(2)=3-3z, ¢®2(2)=3z-2 (6.34)

bi¢imindedir. Buradan hareketle Z uzaymnda, cakisan nodlarda yerel baz fonksiyonlari
birlestirilerek parcali global baz fonksiyonlar1 elde edilir.

@
¢1(Z)={¢ 1(2), Zte}

6.35
0, z¢Q (6.83
#“2(2), zeQ,
#,(2) ={6%1(2), zeQ, (6.36)
0, z¢Q vezgQ,
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#?2(2), zeQ,

#,(2) =1 6“1(2), 2eQ, (6.37)
0, z2¢Q, ve z¢Q),
|#92(2), zeQ,
¢,(2) —{ 0, , ﬂ%} (6.38)

6.3. FEM (Finite Element Method)’in Ciftlenimsiz Bantlara Uygulanmasi

Basit olsun diye oncelikle ¢iftlenimsiz alt bantlarla ise baslanir. Ornegin,

iletkenlik bantlar1 icin Hamiltonian

HO:ZZ:ZZ:H KKy = (Hok? +Hk? +H kK )+(H ok, +H K )k, +H K (6.39)

aff a B Xy Xy 72272

a=x f=x N\ N > )

Hc?ka,ky) He (K, K, ) H,

Kuantum kuyusunun Matris degil,
Kusatma potansiyelini igermiyor. Ciftlenimsiz bantlar i¢in skaler.
seklinde yazilabilir.

z koordinati i¢in 06zel hareket, kusatma dogrultusu bu dogrultu secildigi i¢in olur.
Bu yiizden gercekte Ha, Hg, Hc bariyer ve kuyu materyallerinin etkin kiitlesine

(Luttinger parametrelerinin degisimine) bagh oldugu kadar z’ye de bagh olur. Boylece

k, —>—i§ ve simetrik olarak

82

0 0
2 H@) > ZH,@Z
oz° A (2) oz A()ﬁz

0 1| 0 0
—H;(k,.k,,z —| =Hg(k, .k, z)+Hg(k, Kk, 2)— 6.40
HkkeD) > 3 DRk DKk S| 640)

gibi yazilir. O zaman kuantum kuyusu (¢iftlenimsiz) alt bantlar1 i¢in etkin kiitle esitligi

o, o0 i o 0
{—EHAE—E(HBE+EHBJ+HC+(UQW(Z)—E)}g(z):O (6.41)
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seklinde verilir. Yukaridaki denklemi soldan g'(z) ile carpip Ze[za,zb] (calisma

uzay1) lizerinden integral alinirsa,

Ig*(z){_gHAg—%(HB§+§HBJ+ He +(UQW(Z)—E)}g(z)dz _0 (6.42)
N y J

Kismi integrasyon uygulanirsa,

I gv‘(z)[_%HB §+ He +(Uqu (2)- E)}g(z)dz

z, .

0 o 10
f(2) ——H, ——~—H dz=0
+ng (Z){ oz Mot 2ez B}g(z)z
— _

o

_ ot ve _O0| 4 99 i

u=g9'(2) dv _az{ H, pe 2HBg(z) dz

Zy
olmak iizere J- udv = uv
z

Zy
Z .
b _ Ivdu dir.
Za

Za

a

f g‘r(z)[—%HBng He +(Uow (2) - E)}g(z)dz +
ZaZ . - Z, (6.43)
+Zj%g‘f(z){HA%%HB}g(z)dz—g*(z)HAaga—(zz)—gg*(z)HBg(z)Z ~0

— g
—~—

yiizey terimi

a

Yiizey terimi onemlidir ve bu terimle ilgilenirken dikkatli olunmalidir. Bununla
birlikte bu terim sifir aliabilir. Ciinkii, ¢oziilecek olan sistem uzayin belli bir bolgesine
hapsolmugsa sisteme ait dalga fonksiyonu uzayin hapsoldugu kismin smirlarmda sifir

olmalidir. Bu kosul sistemin kesin ¢oziimii olan y igin gegerli oldugu gibi deneme

fonksiyonu g(z) i¢in de gegerlidir.

9(2,)=9(z,)=9"(z,)=9"(z,) =0 (6.43)
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[2..2,] araligy,

N
[Zaizb]_>[20121]+[Zl722]+"'+|:zj'Zj+1:|+"'+[ZN’ZN+1]ZZ[Zj’Zj+1:| (6.44)
j=0
) N Zjs
seklinde N tane global elemente ayrilabilir. Dolayisiyla j dz—> )] j dz yazilabilir.

z j=0 Z;

a

Burada, N+1= Toplam node sayisini ifade eder, N = Global element sayisini ifade eder,

Ng (veya n) = Global elementteki node sayisini ifade eder.

N+1 (toplam node sayis1)

A —

P J

VA z

j+l

T oo 0000

Ny (Bu elementteki node sayis1)

Bu bilgilerin 1s1g1nda iiretici (generating) denklem

z

N Zis -
6= [ ¢’ —%HB%+ He +(UQW(Z)—E)}g(z)dz+
i=0 7, L
i (6.45)
R BN - R
+ —0'(z)|Hy,—+—=H z)dz=0
J_gozj_azg()_ i B}g()
]
seklinde yazilabilir. Global element i¢in asagidaki doniisiim yapilirsa,
Zi —— j+1 > f f '-T-S
0 1
. 1
s=az+b ise l=az;,+b a=
: Ry
Z.
O=az; +b b=-—
Zja~ 2]
elde edilir. Dolayisiyla,
-1
s= : Li=2,-2, = ds =& (6.46)
Z;,—1; L,
seklinde tanimlanan doniisiim ile de,
Zja 1
Idz=ijds ve 9 - §£=ig (6.47)
J 0 (674 ozos L;0s

]
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9;,(2) — g;(s) (j.nciglobal element zarf fonksiyonu) (6.48)

olur. Dolayisiyla
Nt i, 10
G=>L;[g'(s) —EHB——+HC+(UQW(S)—E) g(s)ds
i 0

- L; os

vt oo @) 1 e
+ZLJ~(,).L_—|:HAL_J£+EHB:|Q(S)dS:0

—

N 1 .
G= ZIgT(S)[——HB§+ L; (HC +(Uqw (s)—E))}g(s)ds
2 (6.49)

Lo(g" @) 10 i
——— 2 Hy——+-H ds=0
{ os ALas 2 ° 9lo)ds

denklemi elde edilir. Yukaridaki s doniisiimiiyle gegilen [0,1] uzayinda FEM bazlar1 ( ¢
’lerin kiimesi) olusturulabilir. Bu uzayin (global elementin) n parcaya bdliinmesiyle

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

SD 3.1 32 Sl{

=

n

—_ —_— —— f }
i 1

Burada s, =0 ve s, =1 dir. Baz fonksiyonlari
"r(s=s)
46 =11—== (6.50)
l,l;l(si -S,)

ile tanimhidir. Sekilden de goriilebilir ki, S uzaymin n parcaya boliinmesi ile ¢dziim
uzaymin j.nci bolgesi de n pargaya boliiniir. Dolayisiyla, ¢oziim uzaymda ([za,Zp])
n.(N +1)+1 nokta oldugudur. Enerji 6zdeger denkleminin ¢dziimii olan fonksiyonun bu

noktalardaki degerleri

|_||:| I_|1 ....... |_||-| ....... LIZI'I s L|I'In Il-ljn+1 ...... I-I|j|-|+|-| ....... L||Nn :_an+1 LIINFH'FI

IJ+1 ....... -EN EN+1

Sekil 6.3. Ciftlenimsiz bantlar durumu i¢in ¢alisma uzaymin bélmelere ayrilmasi

seklinde olsun. Daha o6nce de belirtildigi gibi U,=U,,, =0 olmaldir. ¢ j(S)

fonksiyonlar1 olusturulan baz fonksiyonlarin lineer bilesimi olarak yazilabilir.
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n

0,()=2Uph® = 9/(5)=2U} A0

(6.51)

Burada n global elementteki node sayisini (Ng), U, ., "lar katsayilari, ¢ (S) ler de

global element baz fonksiyonlarmni temsil ediyor. Bu fonksiyonlar1 matris formunda
yazmak istersek;

an+l
jn+2
0,(5)=0"0,, =[4(8) 4(9) o 4O)],,| (6.52)
_U I+ Jnxq
[ 4.(5) |
¢, ()
gj (S) =U jn¢ - [U jn+l u jn+2 e u jn+n :len . (653)
_¢n (S)_nxl
Not: A" =(A') dr.
Bu matris gosterimi “generating” denkleminde kullanilirsa,
¢1(5) an+1
N * * * iHy 0 an+2
6= [[Ujs Upz o U] {—TB;L,-(HC+(UQW(s)—E))}[¢1<s) h) - O] ¢ [ds+
j=0 : .
o N Y : (6.54)
¢n(S) an+n
¢1(S) an+1
$(s) _ Ujnsz
N2olr . . . . 10 4
%{& (Uit Uz oo Ujpa ] | {HALja;'ZHB}[aa(s) B(S) o (9] ; ds=0
6 (5) BB u

jn+n
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1 1 1 ]
[#()-AAG(S)Is  [4(5)-AAG(S)ds - [4i(s).AAg, (s)ds y
0 0 0 jn+l
1 1 1
y o [B(9)AAAS)S [4(5).AAG()ds - [g(s).AAg,(s)ds Ui
G= JZ;)[ jn+l an+2 an+n:| 0 0 0 : +
1 “ L an+n
[4,(5).AA g (s)ds o [n(s).AAg(s)ds
LO 0 dnxn
AA
HAC) t04(s) t04(s) ]
l 22 AR5 £ 2 ARG (E)s !T.AA.%(s)ds oo (6.55)
1A 1 1
. 120 aas s [220) an 18O pn s aas| |V
+lz;3|: jn+l an+2 """ an+n}'(|; 0s ¢l s '([ 05 ¢2(5) s .[[ 0S ¢”(s) s =0
104,(5) Lo, (5) Ujnen
| AAG(s)ds j AAg (s)ds
0 as 0 nxn
B8
_an+l_
U.
N . jn+2
* x « 5= .51 6.56
6=X[Ups Upoo - an+nJ[AA+BB} L =0 (6.56)
j=0 .
_U jn+n |

elde edilir. Burada AA ve BB matrisinin elemanlari asagidaki bigimde yazilabilir.

A= [49] ~52-Z0 1 (M (U 9-E)) o

AR, - M( (-5 jaﬁf)dHM(s)L (He +(Uon (5)-E))(s)ds

dir. Dolayisiyla

AAkk—M()( ]M‘ags)d +M(s)L (He +(Uqw (5)-E) )i (s)ds

yazilabilir. Ayni1 sekilde

1 0¢,(s) 10 i
BBll=£¢l [ L—jgwtaHB}iﬁl(s)ds

1
240 Ha 045, IWS) s (5

BBy, =
0 0
1 l

BB, J-aqﬁss) H aqﬁk(s) J- (s)lHB¢k( 5)ds
0 L; 0
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yazilabilir. Buradan A=A+ BB matrisinin elemanlar1 i¢in (k=12,....... ,N(global

elementteki node sayis1) olmak {izere)

(a8 - jaqﬁk(s)aqﬁk(s) iHg st)
0s 0s 2

4 (s)ds - M(s) g |

0

1 (6.57)
+L1(Hg+(U5W(s)—E))j¢k(s)¢K(s)ds
0
azilabilir. H), HJ, Hd ve UJ, (s) terimlerindeki j indisleri bu terimlerin z
Yy A B c Qw

bagimliliklarim1 ifade eder. Nodlari, j.nci materyaldeki o6zelliklerin (yariletkenin

ozellikleri) ve kusatma potansiyelinin sabit oldugunu kabul ettigimizi diistindiik.

A=A+§ matrisi,
= =\ HL{04(s) 04 (s) . iHi| 04 (5) 0, (s)
(AA+BB)kk— ng L s H 4 (s)ds - j¢k(s) ds}

4, <),

1 1
+Lj(HE+ Uy (9)) [ A () ()ds — LiE [ ()i (5)ds
0

—au— Ojf—’
(Mih (M:L
—_ i _ _ | _ _
R BB - HATC S +Lj(HE+Udy (9)) M —E LM, (6.58)
= M
K
AA+BB=K-EM (6.59)
_an+1_
u.
N jn+2
G= Z[ jn+ U]n+2 UJnHJ[K EM} : =0 (6.60)
=0 :
_an+n_

seklinde yazilabilir. Bu durumda elde edilen son esitlikten ve

oG
U

=0 , Jn+k=12,..,Nn+n-1 (6.61)

jn+k

denkleminden yararlanarak Nn-+n—1 tane FEM esitligi bulunur.
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il
bey
=1

aU;n+k

T=n . [ (662)

a

kA

Pl? I
Lz
o
5@4
i

nxn

L UNn-m—l _
[Mn+n=13x(Mn+n-11 [Mr+n=1721

Sonucta FEM denklemlerinin yapist asagidaki gibi olur ve bu matris esitliginin

coziilmesiyle sistemimizin 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulunur.

K 0 0 M 0 0
0 0 - F 0 0
(6.63)
00 T o 0 M
s : i :
(Nnm-gm};gi\;nm-g Ik (Nmn_nl:)ai);ilsﬁk (Nmn—l)m);gi‘_s;mn—l) I (Nn"”‘ga’;i_shk
KK.U = E.MM U (6.64)

Burada KK, K matrislerinin i¢ ice gegmesinden (kronlanmasi) olusan matristir, MM

ise M matrislerinin i¢ ice gecmesinden olusan matristir.
6.4. FEM’in Ciftlenimli Bantlara Uygulanmasi

Ciftlenimli valans bantlar1 i¢in etkin kiitle esitligi
=(_ . 0 ol el N\
{H (kt,kz =i §]+UQW (z)l}g(z,kt): E (k) o (z.k) (6.65)
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seklinde yazilir. Burada

o) )

B 9,(2)

g (Z, I{) = . > N tane ciftlenimli bantlarin zarf fonksiyonu  (6.66)
| INe (Z)_ y

Kuantum kuyusunun z dogrultusu boyunca olusturuldugu kabul edilir [Bizim

hesaplamalarimizda Ga;-xAlxAs Zinc Blende yapisinda oldugundan N¢ = 6 olur yani,

ciftlenimin |h, hh ve so bantlarinda oldugu varsayilir.] ve H(kt,kzz—iaij
Z

ciftlenimsiz band durumundaki gibi

tr ™z

H (k. Kk, )= Hak2 + Hgk, + He (6.67)

seklinde yazilabilir (operator k; iginde gizlidir). Burada,

—is+ -20 \Fs 2R P+aA 0
\fs J20 —izs 0 P+A

(SO T bandz

P+4Q -S R 0 —%s J2R gg>(HHTbandz)
-S* P-Q 0 R —J2Q Fs E1>(LHTloanolz
2 2'2
R* 0 P-Q S 3 J2Q E,—1>(LHlbandz) (6.68)
= 2 2 2 -

0 R S P+Q —2R' —%s* g,—g>(HH¢bandz)

1

23)

1

2

—1> SO { bandz)
2

P=R+P. Q=0Q,+Q,
R=R +R, S=S,+S,

hz 2 2 2
Pk Z(Z—rnon/l(kx +ky +kz)

2
Q =(2m Jyz(kx2+k§_2kz2)

0

R, =£ hz jﬁ(—yz(kf k? )+ 2y, )
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S, =£ U j2\/§73(kx—iky)kz

2m,

sz—a\,(gxx+gyy+£zz) ng—g(gxx+5yy—2€zz)

R =§b(gxx—gw)—idgxy S, =—d

& &

(£, —ic,)

seklinde verilir. H, , H=B ve H¢ ’nin acik bigimleri EK-3’te verilmistir. Burada a,, b,

d “Pikus-Bir” deformasyon potansiyelleridir; &; simetrik zorlanma tensorii (strain

tensor); y,,7, ve y, Luttinger ters kiitle parametreleri; A ise spin yoriinge etkilesme

enerjisidir (split-off energy). |j,m> baz fonksiyonlar1 bdlge merkezindeki Bloch

fonksiyonlarmi temsil ederler ve

=33}l

29)-|3.5) = l-Ocein) de2a)
9=[3.-3) =l 1422 4)
9=[3-5) =l

5|3 3)- 5l 42 )
6)-|5-3) =l T -24)

(HH 7 band:
(LH 7 band:
(LH { band:
(HH { band:)
(SO T band:)

(SO l bandz)

seklinde daha 6nce tanimlanmiglardi. Ayrica burada zorlama yok iken valans bandinin

tepesi sifir enerjili nokta olarak alinmistir. Yukaridaki Hamiltonian, zorlamanin

yariiletkenlerin bant yapisina etkisini konu alan ¢aligsmalarda ¢ogunlukla kullanilir.

Kusatma dogrultusu z dogrultusu oldugundan Kk, — —i 82 operator formu etkin
Z

kiitle denkleminde yazilirsa,

o i

oz 2 oz o7 °

{_%H:A(Z)___(H_B(z)ﬁngH:(z)}LH=C(z)+UQW(z)I=}§(z,kT)

=E(k)g(z.k)
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elde edilir. Yukaridaki denklemi ? ile soldan garpip [Z,,Z,] tlizerinden integral almnirsa

(Genellikle [z,,z,] aralig: biitiin ¢aligma uzayini kapsar.)

Bu terimlerin integrali alinirsa.

4 z (6.70)
+He (2)+(Uqu —E)I=:|g(z,kt)dz=0
szg (z,kt)[—éHza( )§+H=C(Z)+(UQW—E)ﬂg(z,kt)dz
ALV R @55 gk
/ @[ @) 21 a0 671
NN
(o7 9 - Oy ] Ne X N matris N x1 matris arayiizey terimi

Not: Bizim hesaplamalarimizda N¢ = 6 olarak alindi. Yani, iki defa yozlasmis HH
bandi, iki defa yozlasmis LH ve iki defa yozlagmig SO band1.

Baslangigta arayiizey teriminin sifira esit oldugu kabul edilir. Dolayis1yla,

i— 0 = == =
Ig (z,k, {—EHB(Z)§+ C(z)+(UQW—E)I}g(z,kt)dz
(6.72)
+J‘—§+(z k) H=(z)g+lH=( z) g(z,k)dz=0
yort VL M a2 o
olur. [z,,2,] araligi N tane global elemente béliiniir ve
j+1
j dz—>z [ dz (6.73)

Joz

olur. Bu bilgilerin 15181nda,
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ak (6.74)
N0 o i=—
+ —0g (z,k)|H,(z)—+=H z,k )dz =
jzozjjazg( J[ W (2)=+5 ()}g( )
yazilabilir. Global element i¢in asagidaki doniisiim yapilirsa,
EE— . . -
Zj* " Zjn ; T s
. 1
s=az+b ise l=az;,+b a=
: Zjn =2
Z.
O=az; +b b=-—
Zja 2
Dolayisiyla,
-1
s= : L =2,-2, = ds= &
Z;,—1; L,
seklinde tanimlanan doniisiim ile de,
Zj+1 1
jdz:Ldes ve 9 — s0_120
; 5 (674 aos L os
g_j(Z)chl - g_j(s)chl(j.ncigIobaI element zarf fonksiyonu)
olur. Buradan
Nty i=— 10 == =
G=ZLJjg ()| —sHy——+Hc +(Ug, —E)1 |g(s)ds
=i 2 °Los
1 (6.75)
N 1 0=+, =10 i
+ ‘| ——9g ()| H,——+ s)ds=0
;%!jasg(){“jasz }()
Nt [ i=2o = =
G=Z.[g (s) —EHB£+ LJ(HC+(UQW )I)}g(s)ds
j=0
e - (6.76)

1 — pr— .= _—
J<d's) HALiLlHB}g(s)ds:o
0

denklemi elde edilir. Yukaridaki s doniisiimiiyle gegilen [0,1] uzayinda FEM bazlar1 ( ¢

’lerin kiimesi) olusturulabilir. Bu uzaym (global elementin) n pargaya boliinmesiyle

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

68



Burada s, =0 ve s, =1 dir. Baz fonksiyonlari

0 (s—sy)

(
k=1 (Si _Sk)

ki

¢(s) =

(6.77)

ile tanimhidir. Sekil 6.4.’ten de gortilebilir ki, S uzaymin n parcaya boliinmesi ile ¢6ziim
uzaymin j.nci bolgesi de n pargaya boliinmiistiir. Dolayisiyla, ¢6ziim uzayinda ([z,,Zp])

N.(N +1) +1 nokta oldugudur. Enerji 6zdeger denkleminin ¢6ziimii olan fonksiyonun bu

noktalardaki degerleriU in+k 1le verilir.

|_||:| II_|-1 ....... |_||-| ....... LIZI'I ....... L|I'In Il-lj|-|+-1 ...... I-Iljr|+|-| ....... L||Nn !_an+.1 LIINI'I‘H'I

zl:l z1 ;._"2 ....... EJ -EJ+'1 e -EN -EN+'1

Sekil 6.4. Ciftlenimli bantlar durumu i¢in ¢alisma uzayinin bélmelere ayrilmasi

Burada an+k, Ncx1 lik bir matristir (Bizim hesaplamalarimizda U 6x1lik bir

matristir).

U
U

jn+k,1
jn+k,2
U ' (6.78)

jn+k, ¢

U

L jn+k,Nc_

Daha 6nce de belirtildigi gibi U, =U ., =0 olmaldur. g_J(s) fonksiyonlar1 olusturulan

Nn-+n
baz fonksiyonlarmin lineer bilesimi olarak yazilabilir. Bu fonksiyonlar matris formunda

yazilmak istenirse,

P T
9;(s)=¢(s) U jn: (6.79)
91,1((2)) G(s) 0O - 0 4(s) O - 0 - g(s) O - 0 U
gm: 0 ¢(s) 0 - 0 4(s) 0 - = 0 g() - O Uz
' 0 0o i 0 0 ¢ i .0 0o 0 :
g"’:(s) O S S : (6.80)
9ime(9) e x 1 0 0 a0 0 = &) 0 0 4G INex Nen Ui Jnen x1
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Nc tane siitun

jn+11

jn+L2

jn+LNe

9::(9) #6G 0 - 0 () O - 0 - 4(5) 0O - 0 Uiz
9;2(5) : "

0 ¢4(s) 0 - 0 () O 0 4,(s) - 0
‘ =l o o i P : '
gh’(s) : : : : 0 0 : : 0 0 : 0 UJ"'“‘c

IO 0 C(s) - 0 0

u jn+2,2

’ 0 0 A
9jne(5) Nex1 Nc x Nc.n

jn+n1

jn+n,2

Nc’ye N¢’nei eleman

(6.81)

L~ inenNe INe.n x 1

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

_-’- _-‘- p—
g; (S)=U inek @(S) (6.82)
(4(s) 0 0--0 0 ]
0 #4()0 -0 0
0 0 100
0 0 00 ¢
$(s) 0 0.0 0
* * * * —f =t — 0 ¢2(S) 0 -
[94(5) 612(8) = 97, (8) - 91 ne®) |y 3 e :[U}M Tlg oo Ul "Lx Nl O L% ; ¢(()S) (6.83)
h(s) O o 0
Q ¢"'(5) ......... :
: : 0
0 0 e 0 4,(8) INc.n x Nc
[4(s) O 0.0 O
0 ¢(s)0---0 0
0 0 ::0 0
0 0 00 ¢4(s)
#(6) 0 0--0 O
. . . . . . . . . . 0 @(s) 0 i
[gl-l(s) 9;2(8) -+ 95, (8) -+ gJ‘NC(S)]lx NC :[UJrHl,l Uitz = Ujniane Ygneza = Ujneane =7 Y 0 0

seklinde yazilabilir. Bu bilgiler kullanilarak tiretici denklem
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[#(s) O O -

0
0 ¢4(s) 0 - O
0 0 i 0
00 04
$(s) 0 0-- 0 4(s) 0 -« 0 g(s) 0 - O 4.(s) 0 0 Upa
W 0 4(5) 0 i |_ | 0 @480 = 0 g(s)0 - - 0 4() - 0 [[Upe
6= [[Uha Uz o T | 0 0 |Aa] 0 0 0o 0 i 0 0 o0 | : |os+
oo 0 0 o PO ) R S S S S S SRS SN PRE SNNE N S N
: 0 0 «4(s) 0 0 -4(s) 0 0 4]y,
o oo
0 ¢(s) - :
Co 0
| 0 [ T $,()]
[4(s) 0 0 0 ]
0 4(s) 0 0
0 ot (6.84)
00 04
$() 0 0-- O ¢(s) 0 -~ 0 g() 0O -~ 0 $.(s) O 0 U,“
0 ()0 © ||_| 0 A4B)0 0 4(s) 0 - - 0 4() 0 ||Ujo
+ ji[U',nvlﬁ]m-»u~ljfw] ©o0 o ||BBl 0 0O 0 o0 0 o 0 : |ds=0
o o 00 o () T S ;
: 0 0 g(s) 0 0 --g(s) 0 O 6) ]| U jnin
4&) 0 o 0
0 4(s) - H
Co 0
0 [ #.(9) ]
olur. Burada
_ I_ a _ = ye . .
AA=|-—Hy—+L;|Hc +(Ugy —E)I — Nc x Ne¢ ’lik bir matris
2 %o
BB = H — 4= H — Nc x Nc ’lik bir matris
LJ os 2
dir. Dolayisiyla,
$(S)AAS, (S) 4,(S)AAD,(S) -+ ¢(S)AAS,(S) U
N, ok $,(S)AAS, () #,(S)AAB,(S) -+ ' U jn+2
G ZZ[U jn+l U jn+2 ot U jn+n}j : ds : +
j=0 0
| 4,(5)AAG(5) - 4,(5)AMg (5) ] [Yinen
(6.85)
5¢1(S) BB,(s) 5¢1( )BB¢ (s) --- 5¢1(S) BBy, (S) B
a¢() a¢() D
S —
Ny ol —2—BBg¢,(s) —=—BBg,(s) - U jns2
+Z[U jn+1 an+2 """ an+n:|J. ds : =0
i=0 0
a 6 L_Jjn+n
"’(’BB@(s) : ¢”BB¢ o)
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[4()AM(S)ds [ (s)AAg, (s)ds - [ 4,(5)AAg, (s)ds
0 0 0 an .
. | [e.0)AM(s)ds [4,(5) ARG, (s)ds - : U ez
G Z[anlU]nz U:n+n:| 0 . 0 . . +
1 R 1 _ U]n n
[4,()AM (s)ds -+ [4,(5) AN, (s)ds
— _/
V
O dersek (6.86)
Ia¢1(s) BB, (s)ds j ) BRy (s)ds -- j [246) 55 BBy, (s)ds
0 an 1
- j 6¢2(5) BB, (s)ds [ (5) BB, (s)ds -- s P
+Z[UTjn+1 UEMZ “““ UEn+ni| 0 0 . : =0
ja 2(8) BB (s)ds ja 2(5) BBy, (s)ds o
|3 os b . 05
NG -
—
P dersek
6 matrisinin kk ’nc1 elemani
= 1 ] — a — =
(o) :jqﬁk(s)[—lHB—Jr LJ.(HCJF(UQ )I)}qﬁk(s)ds
kg 2 0s (6 87)
PR 6 — - '
=—%HB£@(S)%ds+ Lj(H |)j¢k(s)¢k(s)ds L. E|j¢k(s)¢k(s)ds
seklinde yazilabilir. Ayn1 sekilde P matrisi icin de
=\ 0 =10 i=—
G e
; (6.88)
a¢k (s) a¢k (5) i = o4, (s)
= +—H d
L % I o o5 2 ! i le)ds
yazilabilir. Dolayisiyla,
= = H= b d 0 o
6+7) ——I s) 04(5) 4 H,U ¢k(s)¢k()d Ws) ¢k(s) J
kk LJ 0 S 2 0 (6,89)

+L [Hg Udy 1 )Iqﬁk (5)¢i (5)ds - L, Equﬁk (s)d, (5)ds

yazilabilir. Bu son esitlik kullanilirsa,
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_Ujml
Nr—y — —
G = Z|:U jn+l U jn+2 :|
j=0

U jn+2
(O+ P) :
1x Nc.n Nc.n x Nc.n

_U jn+n

(6.90)

—INc.nx1
seklinde yazilabilir. Burada Ha, Hg, Hc ve Uéw (s) matrisleri z’ye baghdir. Yani,
j-nci materyaldeki 6zelliklerin (yariiletkenin 6zellikleri) ve kusatma potansiyelinin sabit

oldugu kabul edilerek o global element i¢in yazilan matrislerdir Ove P icin elde
edilen son esitlikler agagidaki tanimlarla

04 (5) 94 (8) 4o - (K=) j5¢k(5)
os s ’ 3

(<), -

O ey

4, (5)ds - j 3.9 % gs

() = oo 0

K, '5 ;K_2+LJ(H_CJ+UC§W|=)M=—ELM=
i

0+P=K-EM

(6.91)
sekline doniistiirilebilir. FEM denklemlerini bulmak i¢in (“generating” denkleminin
U ;mk, ,ye gore tirevi almip sifira esitlenir.)

G _, [jn+k =12,.,n,n+Ln+2,..,2n,2n+1 ..., jn, jn+1,..., jn+kK, ..., Nn+n—1j (6.92)
aujn+k( 0=12,..,Nc ;o k=12,..,n
denklemi kullanilir. Dolayisiyla
_L_Jjn+1_
N . — — an+2
GZZ[U jn+l an+2 """ an+n:| (K—EM) =0 (693)
j= 1x Nc.n Nc.nx Nc.n .
_an+n_Nc.n x1

ve
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Menx hen

K-EM

Men x Men U,
.

= X-EM - =0 (6.94)
n e

e x Nem Ui

Un:+1,2

=
et

-EM

|

Mo x 2 Uil

= U nake2

Uit

Ustoen
R

| Vb1, |
(W)W s (Mtnl)8e [ Mosn-L)BE x1

denkleminden yararlanarak (Nn+n—1).Nc tane FEM esitligi bulunur. Sonugta FEM

denklemlerinin yapis1 asagidaki gibi olacaktir ve bu matris esitliginin ¢oziilmesiyle

sistemimizin 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulunur.

K 0 0 M 0 0
0 0 5 o : (6.95)
0 0 T ¢ 0 M
i ; Y :
(M+n-11 e x ( Mn+n-1) Ne Tk (Maen-1) Nex 11k { Mn+n-13 Ne x { Wn+n-1) Ik Iik (Nan-1) Mo x 11k
matis matris matris mafris
KU = E.MM U (6.96)

Burada KK, K matrislerinin i¢ ice gegmesinden (kronlanmasi) olusan matristir, MM

ise M matrislerinin i¢ ige gegmesinden olusan matristir.
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7. ELEKTRIK ALAN VE BASKI ALTINDA GaAs/Ga,_xAlyAs TEK
KUANTUM KUYUSUNUN IiLETKENLIiK BANDI YAPISI VE BANT IiCi
SOGURMA

+Zo dogrultusunda uygulanan elektrik alan ve baski altindaki bir yariiletken

kuantum kuyusunun iletkenlik band1 i¢in Hamiltonian

hzkzze h2K.2

H= m(z) + o (tz ) +eFz, +V.(z,) +a, (gxx +éyy +gzz) (7.1)
€ € € €
seklinde yazilir. Burada, V(z,)
( L
{ QcAE, zZe < -3
L L
VC(Ze) = 4' 0, -3 <z < 2 (7.2)
L
| QcAE, ze >

ile verilir. Burada Q; = 0.60 olarak alinmistir. Yukaridaki Hamiltonian kullanilarak
0zdeger denkleminin ¢6zliimii, Boliim 6.3.’te anlatilan ¢iftlenimsiz bantlar i¢in sonlu
elemanlar yontemi ile yapildi. Iletkenlik bandindaki bir elektron igin dalga fonksiyonlar
ile alt bant enerji degerlerinin elektrik alan ve baski altindaki degisimi elde edildi.

Hesaplamalarda kullanilan fiziksel parametreler Ref. 39 ve Ref.40’tan alind1.

Vo

bt — — —

Sekil 7.1. Sonlu kuantum kuyusunun F = 0 (stirekli ¢izgi) ve F # 0 (kesikli ¢izgi) i¢in
izinli olas1 gecislerin sematik gosterimi
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Optik radyasyon altinda bir kristaldeki elektronla radyasyon arasindaki etkilesim
Hamiltoniani

H=-24p= ——A ole 7T + cc|ép (7.3)

£
mo
seklinde verilir. Burada, A vektdr potansiyeli, € polarizasyon vektorii, ¢ gelen optik
radyasyon i¢in dalga vektorii, e elektronun yiikii, m, serbest elektron kiitlesi ve p
kristaldeki elektronun momentum vektoriidiir. H' etkilesim potansiyeli igin gecis orani
Wy, == (Pl H 1) 126 (B — E; — hw) (7.4)
seklinde verilir[54]. Burada E; ve E; sirasiyla baslangig ve son durumdaki elektronun
enerjileri, w gelen fotonun agisal frekansidir. Baslangic durumu dalga fonksiyonu ve

sogurma sonucu son durum dalga fonksiyonu sirasiyla

¥i (F)Zuc (F)eﬁgl(z) (7.5)

vy (7)=te (1) J% o (2) (7.6)

ile verilir. Burada, A kuantum kuyusunun alani, K ve k—'{ sirasiyla elektronun baslangig
ve son durumunda (x-y) diizlemindeki dalga vektorleri, p (x-y) diizlemindeki konum

vektort, Uc (F) ve U (F)iletkenlik bandi minimumu civarindaki periyodik baz

fonksiyonlaridir. ;(z) ve g (z) zarf fonksiyonlar: asagidaki Schrodinger esitligine

uyarlar.

(_hz o 1 a8 K

2 oz, oz, - 7.7
2 0z, my(z,) Oz, +2me(ze)+e':ze +Vc(2e)+ac(5xx +8W+‘922)j9(2e) Eg(ze) (7.7)

Genel olarak, foton sogurmanin matris elemani yaklasik olarak
(WelH'|¥,) = [, ug Hucdr [, grgidr + [, ugucdr [, gfH gidr (7.8)

seklinde yazilir [55]. Yukaridaki denklemin birinci terimindeki ikinci integral dogrudan

bant i¢i gegis durumu igin sifirt verir. Bunun i¢in bant i¢i ge¢is durumunda

(Wil H'W) ~ { ) (7.9)
terimi ile ilgilenilir. Kuantum kuyusunda bant i¢i gegisler i¢in sogurma katsayisi
el
_ ucme kBTe 1+el *B r/2
@ =X 5yt (cos0). My |1 L [E;:;TE_f]] Gty e 20
+e
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ile verilir. Burada matris elementi
Ei—E +o0 %
My, =" 1 o () 2gy(2)dz (7.11)
seklinde verilir. E; ve Er swast ile i.nci ve f.nci alt bant enerjileri, u gegirgenlik
katsayisi, € 151¢m bosluktaki hizi, kz Boltzmann sabiti, T sicaklik, 8, polarizasyon

vektorii € ile kuyu normali arasindaki agi, n, kirilma indisi, Ex kuyudaki elektron

yogunluguna bagli olan Fermi enerjisi, I' ¢izgi genisligidir (line broadening). Kirilma

indisi [56]
/12

ile verilir ve T =298 K’de A = 8.950, B = 2.054, C? = 0.390’dir. Hesaplamalarda
T=300K, Er=649meV (n,=16x107cm™3), T =10meV (deneysel
sonuglardan alinmistir[57]. Ayrica elektrik alan ve baskinin degisiminden etkilenmedigi
diistiniilmiistiir). Sogurma katsayis1 hesaplanirken gelen fotonun kuyuya dik polarize

oldugu diisiiniilerek 8 = 0 almmustr.
9(z) zarf fonksiyonu olmak iizere optiksel dipol matris elementi M; sonlu
elemanlar yontemi ile asagidaki sekilde hesaplandi.

Calisma uzayimiz [z,,zp] araliginda tanimli olsun. Bu aralikta asagidaki integrali

hesaplamak istiyoruz.
%
I 297 (2)-2.9,(2) (7.12)
Z

Oncelikle ¢alisma uzayr (N-1) tane global elemente boliiniir. Daha sonra her bir
global element (n—1) tane lokal elemente boliiniir. Yani, j.nci global elementte n tane

nod olusturulur.

1.nci global element

Ey

Zn 1
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Dolayisiyla (7.12) denklemindeki integral, j global element indisi olmak tizere

Ty N

Idz—>z

Zj

j dz (7.13)
Za j:12j71
seklinde yazilir. Daha sonra j.nci global element ele alinir ve zarf fonksiyonlar1 lokal

element baz fonksiyonlar1 cinsinden seriye agilir.
9(2)=N(z) 4 6'(2)=N(2)¢ (7.14)
Burada N(z) bigim fonksiyonlarmi, ¢ ise nodal degerleri temsil eder. Buna gore (7.12)

denklemi

Z.
N T—
Aﬁ=z j dz.N(z)¢, 2N(z) ¢,

j=17.

j-1
I -
=g > j dzN(z)zN(z) |¢, (7.15)
Fzy
sekline doniistir. Buradan [z, ,,z; ] arahg: s doniisiimiiyle [0,1] arahgma gotiriiliir ise,
Zj1r zy, ) g
. 1
s=az+b ise l=az;+b a=
: Zj=2j,
Zi,
O=az;, +b b=——-
z,-1,,
olur. Dolayisiyla,
-2,
S= I Li=2-2,, = ds = %2
Z;,-7;, L,
Zj 1
J' dz - ijds
Zj*l 0

9;(2) — 9;(s) (j.nciglobal element zarf fonksiyonu)

elde edilir. Buradan,
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Me2 Me
_ N = =\ |_
— 4 {Z L, (L mez +zj_1.me)}zsi
j=1
- /)

YT
[
Aq=¢: Mg, (7.16)

elde edilir. Bu denklemdeki M matrisi ile baslangic ve son durumdaki &’ler

kullanilarak c¢iftlenimsiz bantlar i¢in optiksel dipol matris elementi
m (E —-E ) =T — —
My =———L 9 My (7.17)

seklinde bulunur. Buradaki M matrisi, m= L, (Lj Mea + zHEe) olmak tizere,

B

JE

M =

20|

bi¢iminde olusturulur. Yani, E matrisi elde edildikten sonra ﬁ matrisi i¢ine gémiiliir
(“kron”lanir).

Dolayisiyla optiksel dipol matris elementinin bulunmasiyla Sekil 7.1.’de sematik
potansiyel profili verilen GaAs/Ga;.xAlxAs tek kuantum kuyusunun iletkenlik
bandindaki bant i¢i gegisler igin sogurma katsayis1 denklem (7.10) ile hesaplandi.

Sonlu elemanlar yontemi ile yapilan tiim hesaplamalarda global elementteki nod
sayist 4, toplam nod sayis1 da 4000 olarak alindi. Ayrica iletkenlik band1 enerji 6zdeger
ve Ozfonksiyonu hesaplamalarinda kullanilan tiim fiziksel parametreler Ref. 39 ve
Ref.40’tan, iletkenlik bandinda bant i¢i sogurma katsayisi hesaplamalarinda gerekli olan
tiim fiziksel parametreler Ref. 58’den alindu.

Sekil 7.2. (@), (b), (c)’de F =0 icin L =200 A’luk GaAs/Gag7AlpsAs tek
kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk bes enerji diizeyi ve bu diizeylere ait
dalga fonksiyonlarmin karesinin normalize konuma gore degisimi S = 0, S = 20 kbar

ve § = —20kbar i¢in swrasi ile verilmistir. Bu sekiller incelendiginde, alt bantlarin
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enerji degerleri ve kuyu potansiyeli degeri, baskinin pozitif veya negatif olmasina bagl

olarak enerji ekseninde artar veya azalir. Bu durum denklem (7.1)’deki Hamiltonianda
baski potansiyelini veren ac(exx +é&,, + ezz) terimi ile agiklanabilir. Baski pozitif
iken zorlanma elemanlarinin toplami pozitif bir nicelik, ac ise negatif bir say1
oldugundan ac(exx + &y T &y carpimi negatif bir nicelik verir. Ornegin, S =
20 kbar’lik baski altinda L = 200 A’luk GaAs/Gap;AlpsAs tek kuantum kuyusunda
ac(&x + &y +€,,) = —63.256 meV'dir. Kuyu potansiyeli ve alt bant enerjileri baski
pozitif iken bu negatif nicelik kadar enerji ekseninde asagiya (negatif yone) kayar (Sekil
7.2.(b)). Bu durumun tersi ise baski negatif oldugunda meydana gelir. Yani, baski
negatif iken zorlanma elemanlarinin toplami negatif bir nicelik verir ve a, (sxx +&, +
£€,;) ¢arpmmi pozitif bir nicelik olur. Dolayisiyla, kuyu potansiyeli ve alt bant enerjileri
bu pozitif nicelik kadar enerji ekseninde yukari (pozitif yone) dogru kayar (Sekil
7.2.(c)). ac(exx + &), +ezz)garp1m1 baskinin dogrultusuna bagl degildir. Ciinki,
belirli bir baski biiyiikliigli i¢in hesaplanan (sxx +¢, + SZZ) toplami1 goz Oniine

aldigimiz bes farkli baski dogrultusunda da degismez.
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Sekil 7.2. L =200A’luk GaAs/Gag-sAlpzAs tek kuantum Kkuyusunun iletkenlik
bandindaki ilk bes enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga fonksiyonlarmimn karesi; (a)
S = 0 (Bask1 yok iken), (b) S = 20 kbar (Bask1 gerilme seklinde) ve (c) S = —20 kbar
(Baski sikistirma seklinde).
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Sekil 7.3. (a), (b) ve (c)’de F =50kV/cm alan degeri icin L = 200 A
genisligindeki GaAs/Gag 7Alp3As tek kuantum kuyusundaki bagli durum enerjileri ve bu
enerjilere ait dalga fonksiyonlarmin karesinin normalize konuma gore degisimi, S = 0,
S =20kbar ve S = —20Kkbar icin swrasi ile verilmistir. Yapiya elektrik alan
uygulandigi zaman elektronlar, alana zit yonde siirliklenirler. Taban durumdaki
elektronlarin alan etkisiyle kuyunun sol tarafinda bulunma olasilig1 iist uyarilmis
diizeylerdeki elektronlarin bulunma olasiliklarindan daha fazladir. Ayrica, list uyarilmis
diizeylerdeki elektronlarin dalga fonksiyonlar: elektrik alanin yaratmis oldugu etkiyle
olusan tiggen potansiyel engelinden sizma olasiliklar1 taban durumunkinden oldukc¢a
fazladir. Bu davranig ayn1 zamanda elektro-optik cihazlar i¢in 6nemli bir faktor olan,
kuyu i¢cinde bir bolgede yiik birikiminin gergeklestigini gostermektedir. Kuantum
kuyularinda potansiyel engeli yiik tasityicinin +o00’a kagmasimi onler ve lokalizasyonu
koruyarak biiyiilk enerji kaymalarmm olusmasini saglar. Bu durum ekzitonik
baglanmanimn verimliligini ve dnemini arttiran bir faktor olarak degerlendirilir [2, 51].
Bu etki temel alinarak hizli modiilatorler ve benzeri bir ¢ok elektro-optik cihaz
gelistirilmistir [59, 60]. Taban durum dalga fonksiyonuna bakarak uygulanan bu biiyiik
alan altinda bile elektron taban durumunun iyi kusatildigi sylenebilir. Ayrica alt
bantlara ait enerjilerin baskiya bagl davranis1 Sekil 7.1.’deki gibidir. Buradaki farklilik
baskiya bagli kaymanin yaninda alt bant enerjilerinin elektrik alanin etkisiyle de
degismesindendir. Dolayisiyla GaAs-Gag;Alp3As tek kuantum kuyusu sisteminde alt

bant enerjileri i¢in kuyu genisligi, elektrik alan ve baski birer ayar parametresidir.
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Sekil 7.3. F = 50 kV/cm alan degeri icin L=200 A genisligindeki GaAs/Gag7AlysAs tek
kuantum kuyusundaki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin

karesinin normalize konuma gore degisimi; (a) S = 0 (Baski1 yok iken), (b) S = 20 kbar
(Baski gerilme seklinde), (¢c) S = —20 kbar (Baski sikistirma seklinde).
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Sekil 7.5. L = 100 A’luk GaAs/Gay Al 3As tek kuantum kuyusunun ilk iki iletkenlik alt
bant enerjisinin baski biiyiikliigiine gore degisimi
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Sekil 7.4.te uygulanan g¢esitli baski degerleri igin GaAs/Gag;Alg3As tek
kuantum kuyusunun iletkenlik bandinin taban durumu enerjisinin kuyu genisligine gore
degisimi verilmistir. Bu grafige baktigimizda ilk gbze carpan davranis, taban durum
enerjisi L = 200 A degerine kadar kuyu genisliginin artmasiyla hizla azalir, L = 200 A
degerinden sonra taban durumu enerjisi sabit bir degere oturur. Bu davranis kuantum
kuyularmin temel 6zelligidir. Ayrica baski arttikga, baski potansiyeli teriminden
(ac (exx + &y, + ezz)) dolay1 taban durum enerjisi artar. Baski potansiyelinin bu
davranigin1 Sekil 7.5.’te daha agik bir bigimde goriilmektedir. Sekil 7.5.’te F = 0 i¢in
L =100 A’luk GaAs-Gap;AlpsAs tek kuantum kuyusunun ilk iki iletkenlik alt bant
enerjisinin baski biiyiikliigline gore degisimi verilmistir. Buradan baskmin buytikligii
ile alt bant enerjileri arasinda lineer bir iliski oldugu goriilmektedir. Birinci ve ikinci alt
bant enerjilerinin baski ile degisimi aynidir. Bunun nedeni, uygulanan baskmnin tiim alt
bantlar1 ayn1 miktarda asagiya veya yukariya dogru kaydirmasidir. Ayrica ilk ve ikinci
alt bant arasindaki enerji farki baski ile degismemektedir, yani sabit kalmaktadir.

Sekil 7.6.’da baskmin olmadig1 durumda L = 100 A’luk GaAs/Gag-Aly3As tek
kuantum kuyusunun ilk iki iletkenlik alt bant enerjilerinin elektrik alana gore degisimi
verilmistir. Taban durumu enerjisi elektrik alanin artmasiyla azalirken, ikinci durumun
enerjisi elektrik alanin degismesiyle neredeyse degismemektedir. Elektrik alan arttik¢a
kuyu potansiyeli alana zit yonde biikiilmeye baslar ve elektron dalga fonksiyonu
kuyunun sol tarafina siipiiriilerek orada lokalize olur. Dolayisiyla taban durumu enerjisi
de azalmaktadir. Ikinci enerji durumunda ise, kuyunun bikiilmesi ile dalga
fonksiyonunun kuyu disina sizma olasilig1 birinci duruma gore daha fazladir ve enerjisi
potansiyel kuyusunun tabanindaki degisiminden ¢ok fazla etkilenmez. Ayrica ilk ve

ikinci alt bant arasindaki enerji fark: elektrik alanin artmasiyla artmaktadir.
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Sekil 7.6. L = 100 A’luk GaAs/Gay 7Alg3As tek kuantum kuyusunun ilk iki iletkenlik alt
bant enerjisinin uygulanan elektrik alana gore degisimi
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Sekil 7.7. GaAs-Gap 7Alg 3As tek kuantum kuyusunda 1-2 ve 2-3 gegislerine ait bant igi
sogurma katsayisiin foton enerjisine gore degisimi
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Sekil 7.7.’de elektrik alan ve baskmin olmadigi durumda L = 1004 ve L =

200 A’luk GaAs/Gag7AlpsAs tek kuantum kuyusunda bant i¢i sogurma katsayisinin
foton enerjisine gore degisimi verilmistir. Her iki L degeri i¢in 1-2 ve 2-3 gecislerine ait
sogurma katsayisi genliklerine bakildiginda, 1-2 ge¢isi i¢in bulunan sogurma katsayisi
genliginin degeri 2-3 gecisi i¢in bulunandan biiyliktiir. Bu sonuca gore 1-2 gegisinin
tim L degerlerinde daha baskin oldugunu soylenilebilir. Ayrica 2-3 gegislerine ait
sogurma piki enerjisi, 1-2 gecislerinin pik enerjisi degerinden biiyiiktiir. Bunun nedeni,
2-3 gegislerinde baslangic durumu ve son durum arasindaki enerji farkiin 1-2 gegisine
gore daha biiyiik olmasmdandir. Burada dikkat ¢ekici bir diger nokta ise, L = 100 A’luk
kuyu durumunda 1-2 ve 2-3 gegislerine ait sogurma piki enerjileri L = 200 A’ Iuk kuyu
durumuna gore daha biiyiiktiir. Bunun nedeni, dar kuyularda alt bantlar arasindaki ener;ji
farkinin genis kuyulara gore daha biiyiik olmasidir.

Sekil 7.8.’de elektrik alan altinda GaAs/Gag 7Alp3As tek kuantum kuyularinda 1-
2 gecigine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi farkli kuyu
genislikleri i¢in verilmistir. Burada L = 100 4’luk kuyu icin hesaplanan sogurma
pikinin genligi, L = 754 ve L = 200 A’luk kuyular i¢in hesaplanan sogurma
pikinin genliginden daha biytiktiir. Bunun nedeni, matris elementinin (denklem 7.17)
L = 100 A’luk kuyuda daha biiyiik bir deger almasidir. Matris elementi baslangic ve
son durum dalga fonksiyonlarinm overlabma baghdir. Bu yiizden L < 100 4 i¢in
dalga fonksiyonlarmin bariyerlere sizma olasiligi artar ve baslangic durumu ile son
durum dalga fonksiyonlarmin overlabi azalir. L > 1004 i¢in de overlap azalr.
Cinkii, elektron artik {i¢ boyutlu karakter kazanmaya basladigi i¢in elektrik alan etkisi
biiyiikk L degerlerinde oldukga belirgindir. Elektrik alan sogurma pikinin konumunun
daha biiyiikk enerjilere kaymasima ve genliginin artmasina neden olur (6zellikle L >

75 A degerleri i¢in). Bu kayma kuantum kusatma Stark etkisi olarak bilinir.
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Sekil 7.8. Elektrik alan altinda L = 75 A, 100 A ve 200 A’luk GaAs/Gag7Alo3As tek
kuantum kuyularinda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore
degisimi
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Sekil 7.9. L = 200 A’luk GaAs/Gap7Alp3As tek kuantum kuyusuna uygulanan farkl
elektrik alan degerlerinde 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine
gore degisimi
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Sekil 7.9.°da L = 200 4’luk GaAs/Gag7Alg3As tek kuantum kuyusunda 1-2
gecisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi farkl elektrik
alan degerleri i¢in verilmistir. Sekilden acik¢a goriildiigii gibi alanin artmasiyla birlikte
sogurma pikinin enerjisi ve genligi artmaktadir. Sogurma pikinin enerjisi ve genligi
F = 0’da 31meV ve 505554 m™! biiyiikliigiinde iken, F = 100 kV/cm’de ise
68 meV’de ve 2 269 140 m™! biiyiikliigiindedir. Dolayisiyla bu degerlere bakildiginda
elektrik alanin 100 kV /cm’ye arttirilmast ile 37 meV’lik kayma ve sogurma pikinde
yaklagik 4.5 kat artig goriilmektedir. Ekziton sogurmayla bant i¢i sogurma
karsilastirildiginda iki farkli 6zellik olarak ortaya ¢ikar [2]. Sogurma pikinin enerjisinin
artarak enerji ekseninde kaymasi kuantum kusatma Stark etkisi diye bilinir. Bunun
nedeni elektrik alanin artmasiyla ilk ve ikinci alt bant arasindaki enerji farkinin
artmasidir. Ayrica bant ici gegislerde elektrik alan arttik¢a sogurma pikinin genliginin
artmasinin sebebi; elektrik alanin tiim durumlar icin elektronlar1 kuyunun ayni tarafina

itmesi dolayisiyla alt bantlar arasindaki overlabi arttirmasidir.
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Sekil 7.10. Elektrik alani altinda L = 100 A’luk GaAs-Gag;AlgsAs tek kuantum
kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma katsayismin foton enerjisine gore degisimi,
(@) S =20kbar (Baski gerilme seklinde) ve (b) S = —20kbar (Baski sikistirma
seklinde).
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Sekil 7.10.’da elektrik alani ve baski altinda L = 100 4’luk GaAs-Gag7Alg3As
tek kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine
gore degisimi, (a) S = 20 kbar (Bask: gerilme seklinde) ve (b) S = —20 kbar (Baski1
sikistirma seklinde) i¢in verilmistir. Sekil 7.10. (a) ve (b)’ye bakildiginda uygulanan
baskinin sogurma pikinin enerjisini degistirmeden sadece genligini belirgin dlclide
degistirdigi goriiliir. Baskinin uygulanmasiyla alt bantlar arasindaki enerji farkinin sabit
kalmasindan dolayr sogurma pikinin enerjisi degismez (F = 0 igin 93 meV).
Uygulanan baski alt bantlarin dalga fonksiyonlarini da etkilemediginden, s6zii edilen
diizeylere ait dalga fonksiyonlar1 arasindaki overlap da degismez. F = 0 durumunda
S = 20 kbar i¢in sogurma pikinin genligi 4 021 470m~! iken, S = —20 kbar igin
sogurma pikinin genligi 78 520.6 m~1’dir. Bask1 S = 20 kbar durumunda ilk ve ikinci
alt bant enerji degerleri, S = —20 kbar durumundaki degerlerinden kiigiiktiir. Pozitif
baski altinda alt bant enerjileri enerji ekseninde asagiya dogru kayarken (azalmaktadir),
negatif baski altinda yukariya dogru kayar (artmaktadir). Alt bant enerjilerindeki bu
degisme denklem (7.10)’daki Fermi-Dirac dagilim fonksiyonunu igceren terimin

In [_1+E[Elf;fi]

[EF_Ef
1+el kBT

] degismesine neden olur. Yani, S = 20 kbar i¢in bu terimin degeri

S = —20 kbar i¢in olan degerden yaklasik 50 kat daha biiyiiktiir, bu nedenle de sogurma
pikinin genligi yaklagik 50 kat daha biiyliktiir. Baskinin yaninda elektrik alanin da
uygulanmasiyla sogurma pikinin genligi daha da artmaktadir. Ayni zamanda pikin
enerjisi de artar. Bu sonuglara bakarak bant i¢i gegislerde baski, elektrik alan ve kuyu
genigligi birer ayar parametresidir denilebilir.

Sekil 7.11.’de elektrik alan1 altimda L = 200 A'luk GaAs/Gag7AlysAs tek
kuantum kuyusunda 1-2, 2-3, 1-3 geg¢islerine ait bant i¢i sogurma katsayismin foton
enerjisine gore degisimi verilmistir. Sekil incelendiginde 1-2 gecisinin daha basat
oldugu goriilmektedir. Diger gegisleri ayni sekilde gosterebilmek igin sogurma pikleri
cesitli ¢arpanlarla carpilmistir. Burada 6nemli olan iki nokta vardir. Birincisi; F = 0
durumunda yasakli olan 1-3 gecisinin elektrik alanin uygulanip paritenin degismesi ile
artik izinli olmasidir. Ikincisi; F = 50 kV/cm’lik alan degerinde 1-2 gecisi icin
bulunan sogurma piki enerjisi 2-3 gegisi i¢in olandan kiiclik iken, F = 100 kV /cm’lik
alan degerinde 2-3 gecisi i¢in bulunan sogurma piki enerjisi 1-2 gecisi i¢in olandan

kiiciiktiir. Bunun nedeni; F = 50 kV /cm alan degerinde 1-2 gegisinde ilgili alt bantlar
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arast enerji farki 2-3 gecisi i¢in olan enerji farkindan kiigiik olmasi, F = 100 kV/
cm’lik alan degerinde ise 1-2 gecisinde ilgili alt bantlar aras1 enerji farki 2-3 gegisi i¢in
[61].

olandan biiylik olmasidir Elektrik alanin artmasiyla sogurma piklerinin

genliklerinin de arttig1 agikca goriilmektedir.
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Sekil 7.11. Elektrik alami altinda L = 200 A’luk GaAs/Gag-AlosAs tek kuantum
2-3, 1-3 gegislerine ait bant ici sogurma katsayisinin foton enerjisine

kuyusunda 1-2,
gore degisimi.

Foton Enerjisi (meV)
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8. ELEKTRIK ALAN VE BASKI ALTINDA Gads/Ga,_,Al,As TEK
KUANTUM KUYUSUNUN VALANS BANDI YAPISI

+z-dogrultusunda uygulanan elektrik alani (F) altindaki kuantum kuyusu igin
valans bandinin enerji ve zarf fonksiyonlari, K = kx)?+ ky)7 (k, =k, cos¢ k, =k sing)

olmak uzere,

=/ _. .0 =|_ . e\ — .

{H (kt,kZ Z_IEJ+(Vh(Z)_eFZ) I }g(z,kt)z E(kt)g (z,kt) (8.1)
seklinde verilen etkin kitle esitligi ¢6zilerek bulunabilir. Burada v, (z), holler igin

kuantum kuyusunun kusatma potansiyelidir ve

I 9:(2) ]
o 9,(2)
g(z,kt): : (8.2)

| 9Ing (Z)_
Nc tane ciftlenimli bandin zarf fonksiyonudur. Bu calismada Luttinger-Kohn
Hamiltoniani, spin-orbit splitt-off bandmin olmadig: durumda 4x4, spin-orbit splitt-off
band:1 hesaba katilinca ise 6x6 buyukligtinde bir matristir. Bu ylzden de Nc ¢iftlenimli
band sayisi, 4x4’lik matris durumunda 4, 6x6’lik matris durumunda ise 6 olarak alind..
Hamiltonianin hermitligini korumak ve heteroyapinin arayiizeyindeki aki yogunlugunun
strekliligini saglamak igin

0 0

0
“_H,(z “H,@0)Z
oz? A(2) oz A()az

0 [ o 0
5 M@ - E[EHB(ZHHB(Z)E}

dontsimii yapilir ve Ugy (2) =V;, (2) —eFz tanim yapilirsa,

0— o i[= 0o 00— = Tz, -
{—EHA(Z)E—%[HB(Z)E+EHB(z)j+Hc(z)+UQW(z)I}g(z,kt)=E(kt)g(z,kt) (8.3)

denklemi elde edilir. Bu esitlik ¢iftlenimli diferansiyel denklemleri igerdiginden Sonlu
Elemanlar Yontemi (Finite Element Method) kullanilarak ¢6zilebilir. Yukaridaki
0zdeger denklemi Bolum 6.4.°te acik hali verilen Hamiltonian ve orada anlatilan yol

izlenerek
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G=0"' (?— Eﬁ)U (8.4)

seklinde dretici denklem elde edildi. Literatlrde ?’ya stiffness matris, ﬁ ’ye ise mass
matris denmektedir. Dogru ¢6zimi bulabilmek igin
oG
o0’
denklemi ¢6zildi. Bu bir 6zdeger denklemidir ve buradaki 0zdeger ve 6zfonksiyonlar

-0 KU-EMU (8.5)

bilinmemektedir. Genelde K ve M sparse bandli Hermitien matrislerdir.

Yukaridaki formulasyon elektrik alan ve baski altinda GaAs-Gag7Alp3As tek
kuantum kuyusunun valans bant yapisina uyguland: ve sonucta elde edilen denklem
MATLAB paket programi ile cozllerek kuantum kuyusunun 0z deger ve 0z
fonksiyonlar: bulundu. Hesaplamalarda global elementteki nod sayisi 4, toplam nod
sayist da 4000 olarak alindi. Bu degerler ile hata miktarimiz ¢ok kuguktlr
(—0.001 meV). Ayrica hesaplamalarda kullanilan fiziksel parametreler Ref. 39 ve Ref.
40’den ahnd1.

Sekil 8.1. (a), (b) ve (c)’de F = 0 durumunda GaAs/Gag7AlysAs tek kuantum
kuyusunun valans bant yapisinin dizlemdeki dalga vektori k.’ye gore degisimi
L=50A, L=100A ve L =200A kuyu genislikleri icin siras1 ile verilmistir. Biitin
sekillerde kesikli cizgiler ile spin orbit ciftleniminin ihmal edilmis oldugu durum yani,
4x4’luk Luttinger-Kohn Hamiltoniani ile elde edilen sonuglar; strekli gizgilerle ise spin
orbit ¢iftleniminin oldugu durum yani, 6x6’hk Luttinger-Kohn Hamiltoniani ile elde
edilen sonuclar gosterilmistir. k, = 0’daki karakterlere gore alt bantlar “agir bosluk”
(HH), “hafif bosluk” (LH) ve *“spin orbit bosluk” (SO) band: seklinde adlandirilabilir,
fakat k, # 0’da herhangi bir enerji diizeyine sadece HH (veya LH veya SO) band:
denilemez. Clnku, k, degistikgce her karakterden farkl oranda katki gelmektedir ve bu
oranlara bakilarak o k; degerinde alt bant enerjisinin agirlikli olarak hangi karakteri
tasidigi sOylenebilir. Bu yuzden biz alt bantlarimiz1 k, = 0’daki agirhkli karakterine
gore A, B ve C sinifi bant seklinde isimlendirdik. Buna gore; ilgili alt bant k, = 0’da
HH agirlikl ise sirasiyla Al, A2, A3,.. seklinde; alt bant k, = 0’da LH agirlikl: ise
sirasiyla B1, B2, B3,.. seklinde; alt bant k, = 0’da SO agirlikh ise sirasiyla C1, C2,
C3,.. seklinde adlandwrdik. k; # O icin HH, LH ve SO Kkarakterlerinin karigimi
arttigindan valans band: yapisinin parabolikligi bozulur. Butiin k. degerlerinde elektrik

alan1 yok iken, 4x4’lik ve 6x6’lik Hamiltonianlar iki katl: dejenere enerji dizeylerini
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verir. Bant kenarinda (k; = 0’da) B1 ve B2’nci alt bant enerjileri disindaki enerjiler
ciftlenimsizdir ve spin orbit ciftleniminden etkilenmemektedir. Cinku, bu enerjiler
%2100 HH karakterine sahip bandin alt bant enerjileridir. B1 ve B2’nci alt bant enerjileri
LH karakterine sahip bantlarin alt bant enerjileri oldugundan spin orbit ¢iftleniminden
etkilenmektedir.

Sekil 8.1.’den de goruldigi gibi k. = 0’da B1 ve B2’nci enerji diizeyleri spin
orbit ¢iftlenimi var iken daha yukaridadir. Ayrica, sonlu k, degerlerinde (k; # 0) tum
alt bantlar spin orbit ciftleniminden etkilenirler. k. # O degerlerinde spin orbit
etkilesmesi iceren (strekli ¢izgiler) butun alt bantlarin enerjileri spin orbit etkilesmesi
icermeyen (kesikli c¢izgiler) alt bantlarin enerjilerinden biyuktir. Bu genel davranig
rastlant: degildir. Cunki, kuantum mekaniksel diizey itmesinin (quantum-mechanical
level repulsion) direkt bir sonucudur [38]. Bu ylzden, altta bulunan alt bant enerjilerinin
yukarida bulunan alt bant enerjilerine gdre daha fazla spin orbit ciftleniminden
etkilendigi gorilmektedir. Ayrica Sekil 8.1.’e bakildiginda kiguk L degerleri icin alt
bantlarin k. ile degisimi daha az iken, biylk L degerlerinde daha fazladir. Yani, kiiguk
L degerlerindeki alt bantlarin k. ile degisimlerinin benzeri buyik L degerlerinde daha
kiglk k. degerlerinde gortlmektedir. Sekil 8.1.’deki diger bir nokta da, alt bant
enerjilerinin sadece diizlemdeki dalga sayis1 k;’ye bagli olmayip ayn1 zamanda polar
koordinatlardaki ¢ agisina da bagh olmasidir. Bu ¢ baghhg: ylzinden de k, —k,,
dizlemindeki alt bant enerji dagilimi anisotropiktir. Yani, [100] (veya [010]) dogrultusu
boyunca alt bant enerji dagilimi ile [110] dogrultusu boyunca olan alt bant enerji
dagilimi birbirinden farkhdur.

Sekil 8.2.°de L = 100 A kuyu genisligine sahip GaAs-Gap7Alp3As tek kuantum
kuyusunun (a) F = 10 kV/cm, (b) F = 30 kV/cm ve (c) F =50 kV/cm elektrik alan
degerleri icin valans bant yapisinin dizlemdeki dalga vektort k.’ye gore degisiminin
sonuclart verilmistir. Butun k, degerlerinde elektrik alan: yok iken, 4x4’lik ve 6x6’hk
Hamiltonianlar iki katl: dejenere enerji duizeyleri verirken elektrik alan1 uygulandiginda,
k. # 0 degerlerinde inversiyon simetrisi kirildigindan dejenere olan alt bantlar ayrilir.
Bu spin dejenerasyonunun kalkmasi inversiyon simetrisinin olmamasindan ve spin orbit
ciftleniminin varligindan dolayidir. Ayrica sekle dikkatli bakildiginda, elektrik alanin

artmasi ile alt bantlar arasindaki enerji farkinin da arttigi gérilmektedir.
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(c)
Sekil 8.1. GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga
vektoriine gore degisimi: (@) L =50 A, (b) L = 100 Ave (c) L = 200 A.

-45
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F = 10 kvVlcm

— _ 4x4 Hamilonian
— 6x6 Hamiltonian N

Valans Alt Bant Enerjileri (meV)
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— — - 4x4 Hamiltonian
6x6 Hamiltonian
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< [110] Dalga Vektort k, (2n/a) [100] >
(c)
Sekil 8.2. L =100 A’luk GaAs/GagAly3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant
enerjilerinin dalga vektoriine gore degisimi: () F = 10kV/cm, (b) F = 30kV/cm
ve (c) F = 50 kV/cm.
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Sekil 8.3.’te k; = 0’da GaAs/Gag 7Aly3As tek kuantum kuyusunun ilk alt: valans
alt bant enerjisinin kuyu genisligi ile degisimi (a) F =0 ve (b) F =50 kV/cm igin
verilmistir. Sekilden de goruldigi gibi, alan yok iken (Sekil 8.3. (a)) kuyu genisliginin
artmasiyla valans bandindaki alt bant enerji degerleri yukari dogru kayarak kuyu
tabanina yaklasir. Dolayisiyla alt bant enerji duzeyleri arasindaki fark azalmaktadir.
Alan uygulandiginda (Sekil 8.3. (b)) davrams degismemekle birlikte alt bant
enerjilerindeki degisim alan uygulanmamis duruma gore daha biydktir. Ornegin,
F = 0 durumunda A1, A2 enerji diizeyi kuyu genisligi 20 A’dan 200 A’a arttiginda
yaklasik olarak ~50 meV degisir. Fakat, F = 50 kV/cm durumunda ise Al, A2 enerji
diizeyi ~75 meV degisir.

Sekil 8.4.te k; = 0’da GaAs/Gag 7Aly3As tek kuantum kuyusunun ilk alt: valans
alt bant enerjisinin elektrik alanla degisimi (a) L =100A ve (b) L =200A icin
verilmistir. Sekil 8.4.(a)’ya bakildiginda, k, = 0’da artan elektrik alanla Al, A2, B1, B2
enerji dizeylerinin degerleri artar. Buna karsin A3, A4 enerji dlzeyleri ise alandan
hemen hemen etkilenmezler. Sekil 8.4.(b)’de ise, tim enerji dizeylerinin degerleri
elektrik alanin artmasiyla artar. Bu davranis kuantum kusatma Stark etkisi olarak bilinir
[2]. L = 100 A ve L = 200 A’luk kuyularin alt bant enerjilerinin elektrik alanla degisim
miktarlar1 birbirinden farkhidir. Ornegin, elektrik alanin 0’dan 100 kV/cm’ye gikmasi
ile L =100A"luk kuyu icin Al, A2 alt bant enerjisi yaklasik 15meV artarken,
L =200 A’luk kuyu icin A1, A2 alt bant enerjisi yaklasik olarak 60 meV artmaktadur.
Ayrica burada daha ©6nce de belirtildigi gibi, 4x4’luk Luttinger-Kohn Hamiltoniani
yerine 6x6’lik Hamiltonian kullanildiginda alt bant enerjilerinden sadece B smifi banda
ait alt bantlar degisime ugrar. Bu degisim dar kuyularda genis kuyulardakine oranla

daha fazla gorilmektedir.
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Sekil 8.3. k, = 0’da L = 100 A’luk GaAs/Gao7Alp:As tek kuantum kuyusunun valans
alt bant enerjilerinin kuyu genisligine gore degisimi (a) F = 0 ve (b) F = 50 kV/cm.
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Sekil 8.4. k, =0’da GaAs/GapsAlpsAs tek kuantum kuyusunun valans alt bant
enerjilerinin elektrik alana gére degisimi (a) L = 100 A ve (b) L = 200 A.
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S||[100] dogrultusunda uygulanan bask altinda L = 50 A’luk GaAs/Gag7Aly3As
tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine gore degisimi
S = —7 kbar icin Sekil 8.5.(a)’da, S = 7 kbar icin Sekil 8.5.(b)’de verilmistir. k, =
0’da bask: yok iken A smifi alt bantlar spin yoriinge bandindan etkilenmezken B smifi
alt bantlar spin yoringe bandindan etkilenmekte idi (Sekil 8.1.(a)). Sekil 8.5.’e
bakildiginda, baskinin uygulanmas: ile A smifi alt bantlarin da artik spin orbit
bandindan etkilendigi gortlmektedir. Bunun nedeni, k, = 0’da Luttinger Kohn
Hamiltonian’inda baskmin uygulanmasi ile diagonal olmayan terimlerin sifirdan farkl
olmasi ve bu terimlerin A smfi alt bant enerjilerine katki vermesidir. S = —7 kbar’lik
baski altinda Al, A2 alt bantlar1 ile B1, B2 alt bantlari arasindaki enerji farki
artmaktadir. Ayrica, A smifi alt bantlar yukar1 dogru kayarken, B sinifi alt bantlar
asagiya dogru kaymaktadir. S = —7 kbar’lik baski altinda ise, Al, A2 alt bantlar: ile
B1, B2 alt bantlar:1 arasindaki enerji farki azalmaktadir. Ayrica bu durumda A sinifi alt
bantlar asagiya dogru kayarken, B smnifi alt bantlar yukariya dogru kaymaktadir. Burada
belirtilmesi gereken diger bir nokta ise; baskmin uygulanmasi ile alt bantlar k. = 0’da
dahi sadece HH (veya LH, veya SO) karakterine sahip degildir. Dolayisiyla alt bantlar
k., = 0’da HH, LH, SO karakterlerinin farkli oranlardaki karisimina sahiptir. Bu yiizden
S|][100] uygulanan baski altindaki GaAs/Gag 7Alp3As tek kuantum kuyusunun valans
alt bantlarin1 k, = 0’da dahil olmak tizere HH1, LH1 gibi simgelerle tanimlamak uygun
degildir. Bunun yerine ilgili alt banttaki tum karakterlerden gelen katkilar hesaplanip
agirhkl karakterlerine gére tanimlama yapilmahdir. Ornegin, S = —7 kbar’lik baski
altinda L =50 A’luk kuyuda birinci alt bant %89 (HH T +HH 1),%10.22 (LH 1
+LH ) ve %0.78 (SO T +S0 1) karakteri tasidigindan ve bu alt bant ¢ift katl: dejenere
oldugu icin Al, A2 alt band: seklinde isimlendirildi. S =7 kbar’lik baski altinda
L =50 A’luk kuyuda birinci alt bant %67.16 (HH T +HH 1), %32.36 (LH T +LH |
) ve %0.48 (SO T +S0 1) karakteri tasidigindan ve bu alt bant cift katli dejenere
oldugu icin Al, A2 alt bandi seklinde isimlendirildi. Bu 0rneklere ait dalga fonksiyonu
grafikleri Sekil 8.6.’da verilmistir. Burada 6x6 Luttinger-Kohn Hamiltoniani
kullamldig: icin |¥|? = |[¥yul? + |PLul? + |Psol|? =1 dir. 4x4 Luttinger-Kohn

Hamiltonian: olmas: durumunda ise |¥|? = |Puul? + |WLyl? = 1 ile verilir.
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dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 50 A’luk

Sekil 85. S||[100]

GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar.

102



0.03 T T T T T

0.025 L=50A 4

S =-7 kbar

k =0
t
0.021 HH 4
LH
o
S o015¢ — 350 -
0.01- -
0.0051 -
I —— |

! ! ! !
-900 -150 -100 -50 0 50 100 150 200
7 (1/aB)
(a)
0.02 ; ; ; ;
0.0181 4
L=50A
0.016 |- S =7 kbar -
k =0
t
00141 4
HH
0.0121- 4
LH
= on
= so .
0.0081- B
0,006 4
0.0041- B
0.002~ 4
o ! | i . L ! !
200 150 100 50 0 50 100 150 200
7 (1/aB)

Sekil 8.6. S|[[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda L =50 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k; = 0’da Al, A2 alt bantlarina ait
normalize dalga fonksiyonlarinin mutlak karesinin ¢izimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S =7
kbar. Burada |¥|? = |Puul? + |YLul? + |Ysol? = 1 dir.
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Sekil 8.7. S||[[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L =50 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar.
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Sekil 8.7.’de S]|[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine
gore degisimi (@) S = —7 kbar ve (b) S =7 kbar igin verilmistir. Sekil 8.7.(a)’ya
bakildiginda B1, B2 alt bantlarmin A smifi alt bantlarmin Ustiinde oldugu
gorulmektedir. S||[001] dogrultusunda S = —7 kbar’lik baski uygulanmasi ile B smifi
alt bantlar1 enerji ekseninde yukariya dogru ¢ikarken A sinifi alt bantlar asagiya dogru
dismektedir. S||[001] dogrultusunda S = 7 kbar’lik baski uygulandig: durumda ise, A
smifi alt bantlar yukar: dogru ¢ikarken, B sinifi alt bantlar asagiya dogru diismektedir.
S||[001] dogrultusunda GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusuna bask: uygulandig:
zaman k, = 0’da alt bantlarin karakterleri HH, LH ve SO karakterlerinin bir karigimi
degildir. A smifi alt bantlar %100 HH, B smifi alt bantlar da %100 LH karakteri
tasimaktadir. k., # 0’da ise yine HH, LH ve SO karakterlerinin bir karigimidir. Ayrica
Sekil 8.7.’den k, =0’da LH karakteri tasiyan bantlarin (B1, B2 alt bantlari) SO
bandinin (6x6 Hamiltonian) hesaba katilmasindan etkilendigi gorulmektedir. Bunun
nedeni, 6x6’lik Luttinger-Kohn Hamiltonian’inda k; = 0’da LH ve SO bantlar: birbiri
ile giftlenimli olmasidur.

Sekil 8.8.’de S]|[110] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar i¢gin verilmistir. Bu sekle baktigimizda,
baskinin S||[110] dogrultusunda uygulanmasindan dolay: alt bantlarin k.’ye gore
degisiminin daha 6nceki baski tirlerinin degisiminden daha farkli oldugu gorulebilir.
Baskinin pozitif ya da negatif olmasina gore k, = 0’da A1, A2 alt bantlar1 ile B1, B2 alt
bantlar1 arasindaki enerji farki ya azalmakta ya da artmaktadir. Ayrica k, = 0’da alt
bantlarin karakteri yine HH, LO ve SO bantlarinin birer karisimidir. Ornegin, 4x4’luk
Luttinger-Kohn Hamiltonian’min kullanilmas: durumunda S = —7 kbar’lik baski
altinda k, = 0’da L = 50 A’luk GaAs/Gag7AlysAs tek kuantum kuyusunun Al, A2 alt
bant enerjilerine ait dalga fonksiyonlar1 %91.9 (HH T +HH 1) ve %8.1 (LH T +LH 1)
karakterini, B1, B2 alt bant enerjilerine ait dalga fonksiyonlar1 %91.7 (LH T +LH l)
ve %8.3(HH T +HH 1) karakterini tasimaktadir. S =7 kbar’lik bask: altinda ise,
k, =0’da L =50A’luk GaAs/Gap7Alp:As tek kuantum kuyusunun Al, A2 alt bant
enerjilerine ait dalga fonksiyonlar1 %55.2 (HH T +HH |) ve %448 (LH T +LH l)
karakterini, B1, B2 alt bant enerjilerine ait dalga fonksiyonlar1 %55.2 (LH T +LH 1)
ve %44.8 (HH T +HH 1) karakterini tasimaktadir.
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GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar.
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Sekil 8.9.’da S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 50 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine
gore degisimi (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar i¢in verilmistir. Buradaki alt bantlarin
davranigi baskinin S||[111] dogrultusunda uygulanmasindan dolay: daha dnceki baski
turlerindeki alt bantlarin davranisindan farkhdir. Ayrica k, = 0’da alt bantlar, diger
baski tirlerinin alt bantlarina ait agirlikli oranlardan farkli oranlar tasimaktadir. Yani,
S|][111] dogrultusunda uygulanan baski altinda alt bantlar, diger baski turlerindeki alt
bantlardan fakl: oranlarda HH, LH ve SO karakterlerinden olusmaktadir.

Sekil 8.10.’da hidrostatik baski altinda L =50 A’luk GaAs/Gag-Alp3As tek
kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine gore degisimi (a)
S =—7 kbar ve (b) S$=7 kbar igin verilmistir. Bu bask: tiri altindaki kuantum
kuyusunda alt bantlarin k,’ye gére degisimi S = 0 durumundaki L = 50 A’luk kuyunun
davranisi ile aynidir. Buradaki tek fark, alt bant enerjilerinin enerji ekseninde asagiya
veya yukariya kaymasidir. Ornegin, S = —7 kbar icin alt bantlar S = 0 durumundakine
goOre asagiya dogru kaymistir, S = 7 kbar icin ise alt bantlar S = 0 durumundakine gore
yukariya dogru kaymistir. Burada S = O durumundaki gibi k, = 0’da alt bantlar sadece
bir karakterden gelen katki ile ifade edilmektedir. Yani, k, = 0’da alt bantlar sadece

HH (veya LH veya SO) karakteri tasimaktadir.
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8.9.

-20

-40

-60

-80

-100
-120

-140

15

-20

-40

-60

-80

-100

-120

-140

_1§8

S|

T T

——— 4x4 Hamiltonian
— 6x6 Hamiltonian

S|[111]
S =-7kbar |
F=0

[ 1
-0.04 -0.02 0

[
0.02

[
0.04

06 0.06
< [110] Dalga Vektori kt (2n/a) [100] —>

(a)
I s|[111] |

S =7 kbar ~
i ——— 4x4 Hamiltonian | F=0 b
— 6x6 Hamiltonian | L =50A

06 10,04 0.02 0 002 0.04 0.06
< [110] Dalga Vektori kt (2n/a) [100] —>

(b)
[[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda L =50 A’luk

GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi: (a) S = —7 kbar ve (b) S = 7 kbar.
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Sekil 8.10. Hidrostatik bask: altinda L =50 A’luk GaAs/GagsAlgsAs tek kuantum
kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine gére degisimi: (a) S = —7 kbar
ve (b) S = 7 kbar.
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Sekil 8.11.’de S||[100] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S =7 kbar ve (d) S = 20 kbar
icin gosterilmistir. Baskinin negatif oldugu sekillere (Sekil 8.11.(a) ve (b)) bakildiginda,
B sinifi alt bantlar asagiya dogru kayarlarken A sinifi alt bantlar yukari dogru kayarlar.
S = —20 kbar degerinde ise artik ilk 8 alt bant sadece A smifi alt bantlardan
olusmaktadir. Ayrica negatif baskimin artmasi ile, 4x4’hk Hamiltonian ve 6x6’lhk
Hamiltonian durumlar: arasindaki farkin arttigi ve alt bantlarin k;’ye bagl davraniginin
degistigi goOrulebilir. Baskinin pozitif oldugu sekillere (Sekil 8.11.(c) ve (d))
bakildiginda, A1, A2 alt bantlarinin asagiya dogru kayarken, B1, B2 ve A3, A4, A5, A6
alt bantlarinin yukariya dogru kaydigi gortlmektedir. Burada da yine pozitif baskinin
artmast ile alt bantlarin k,’ye bagli davranisinin degistigi ve 4x4’hk Hamiltonian ile
6x6’ ik Hamiltonian durumlar: arasindaki farkin arttigi gorulmektedir.

Sekil 8.12.’de §||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S = —5 kbar, (c) S =5 kbar ve (d) S = 20 kbar
icin gosterilmistir. Sekil 8.12. (a) ve (b)’den de goruldigl gibi negatif baskinin artmasi
ile valans bandinda en disuk enerjili alt bantlar B smifi alt bantlardan olusmaktadir. Bu
durumun tersi ise baskinin pozitif olmasi durumunda ortaya ¢ikar. Yani, pozitif baskinin
artmasi ile valans bandinda en dusuk enerjili alt bantlar A smifi alt bantlardan
olusmaktadir (Sekil 8.12. (c) ve (d)). S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda
GaAs/Gag 7Alg 3As tek kuantum kuyusunda k; = 0’da 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltonian:
ve 6x6 Luttinger-Kohn Hamiltoniani (spin yortinge bandi igeren) ile hesaplanan A sinifi
alt bantlar arasinda fark yoktur. B smifi alt bantlarin enerjileri ise bu durumdan
etkilenmektedir. Ozellikle baskinin buyukligi arttiginda B smifi alt bantlarin 4x4
Luttinger-Kohn Hamiltonian1 ve 6x6 Luttinger-Kohn Hamiltoniani ile hesaplanan

degerleri arasindaki fark artmaktadir.
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Sekil 8.11. S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi: (a) S = —20 kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S = 7 kbar ve (d) S = 20 kbar.
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Sekil 8.12. S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S = —5 kbar, (c) S = 5 kbar ve (d) S = 20 kbar.
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Sekil 8.13.te S||[110] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S =7 kbar ve (d) S = 20 kbar
icin verilmistir. Negatif baski altinda A smufi alt bantlar yukari dogru kayarken B sinifi
alt bantlar asagiya dogru kaymaktadir. Pozitif baski altinda ise Al, A2 alt banlar
asagiya kayarken B1l, B2, A3, A4, A5, A6 alt bantlar1 yukariya dogru kaymaktadir.
Sekillerden de goruldigi gibi bask: arttikga spin yoriinge bandmin etkisi de artmaktadir
(6x6 Hamiltonian).

Sekil 8.14.’te S||[111] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine
gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S =7 kbar ve (d) S = 20 kbar
icin verilmistir. Negatif baskinin artmasi ile birlikte B siifi alt bantlar asagiya dogru
kaymakta iken A sinifi alt bantlar yukariya dogru kaymaktadir. Pozitif baski altinda Al,
A2, B1, B2, A5, A6 alt bantlar1 yukar: dogru kaymakta iken A3, A4 alt bantlar1 6nce
yukart sonra asagiya dogru kaymaktadir. Alt bantlarin k.’ye gore degisimleri diger
baski turlerinden daha farkhdir.

Sekil 8.15.’te hidrostatik baski altinda L = 100 A’luk GaAs/Gag-Alg3As tek
kuantum kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektoriine gore degisimi (a)
S = —20 kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S =7 kbar ve (d) S =20 kbar icin verilmistir.
Sekle dikkatli bakildiginda alt bantlarin pozitif baski altinda yukariya dogru kaydigi,
negatif baski altinda ise asagiya dogru kaydigi gorulmektedir. Bu kayma sirasinda alt
bantlarin k,’ye gére davrams: degismemektedir. Yani, L = 100 A’luk kuyunun § =0
durumundaki (Sekil 8.1. (b)) alt bantlarin k,’ye g0re davranismin aynisini

gostermektedir.
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Sekil 8.15. Hidrostatik bask: altinda L = 100 A’luk GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum
kuyusunun valans alt bant enerjilerinin dalga vektorine gore degisimi (a) S = —20
kbar, (b) S = —7 kbar, (c) S = 7 kbar ve (d) S = 20 kbar.
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baskinin buyuklugiine gore degisimi.
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Sekil 8.16.’da S||[100] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin
baskinin blyukligiine gore degisimi verilmistir. A sinifi alt bantlarin enerjileri baskinin
artmas: ile artmakta iken B smifi alt bantlarin enerjileri baskinin artmas: ile
azalmaktadir. Ayrica baskinin artmasi ile 4x4 ve 6x6’lik Hamiltonianlar ile hesaplanan
A smifi alt bantlar arasindaki fark artmaktadir. B sinifi alt bantlarda ise, negatif baskinin
artmasi ile 4x4 ve 6x6’hik Hamiltonianlar arasinda fark ¢ok az iken pozitif baskinin
artmasi ile bu fark artmaktadir.

Sekil 8.17.’de $||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin
baskinin blyukligiine gore degisimi gosterilmistir. Sekilden de goruldigl gibi, A smifi
alt bantlar bask ile lineer olarak degismekte iken, B smifi bantlarin degisimi daha
yumusaktir. A sinifi alt bantlarin enerjileri negatif baskmin artmas: ile lineer olarak
azalirken, B smifi alt bantlarin enerjileri artmaktadir. Pozitif baskinin artmasi ile ise, A
smift alt bantlarin enerjileri lineer olarak artmakta ve B smifi alt bantlarin enerjileri
azalmaktadir. Burada g6ze carpan diger bir nokta ise; 4x4 ve 6x6’hik Hamiltonianlar ile
hesaplanan alt bant enerjilerinden sadece B smufi alt bantlarin enerjilerinde fark
olmasidir. A sinifi alt bantlarin enerjileri Hamiltonianin boyutundan etkilenmemistir.

Sekil 8.18.’de S||[110] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin
baskinin blyukliglne gore degisimi gosterilmistir. Bu sekildeki alt bantlarin genel
davranis1 Sekil 8.16.”daki gibidir. Fakat burada alt bant enerjilerinin baski ile degisim
miktarlar: farklidir. Ornegin, 6x6’hk Hamiltonian ile hesaplanan durumlar: g6z 6niine
alarak; S||[100] durumunda A1, A2 alt bantlarinin enerjisi baskinin 0’dan —20 kbar’a
degismesi ile ~40 meV’lik degisime ugrarken, S||[110] durumunda Al, A2 alt

bantlarmin enerjisi ~30 meV’lik bir degisime ugramaktadir.
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Valans Alt Bant Enerjileri (meV)

-80 +

A3, Ad

F=0
S || [001]
L=1004
k¢=0

6x6 Hamiltonian
4x4 Hamiltonian

-100 : :
-20 -10

0
S (kbar)

10 20

Sekil 8.17. S||[001] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin

baskinin buyuklugiine gore degisimi.

40

N
o
il

o

Valans Alt Bant Enerjileri (meV)

T

———-4x4 Hamiltonian S|[[110]
6x6 Hamiltonian F=0

=100 A

L
k=0

0
S (kbar)

10 15 20

Sekil 8.18. S||[110] dogrultusunda uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin

baskinin buyukligline gore degisimi.

116



Sekil 8.19.’da S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk
GaAs/Gag7AlpsAs tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin
baskinin baydklugiune goére degisimi gosterilmistir. Burada A smifi alt bantlarin
enerjileri baskmin buyukluginin artmasi ile artmakta, B smifi alt bantlarin enerjisi ise
azalmaktadir. Pozitif baskiin artmas: ile alt bant enerjilerinin degisimi daha buyik
iken, negatif baskinin artmas: ile alt bant enerjileri daha kicuk bir degisime
ugramaktadir. Ornegin, A1, A2 alt bant enerjisi baskinin 0’dan 20 kbar’a degismesi ile
~40 meV degismekte, Al, A2 alt bant enerjisi baskinin 0’dan —20 kbar’a degismesi
durumunda ise ~20 meV degismektedir. Ayrica A smifi bantlar, pozitif yonde baski
uygulanmasi durumunda negatif yondekine gore spin yoringe bandmin (6x6’hk
Hamiltonian) hesaba katilmasindan daha az etkilendigi gorilmektedir. B smifi alt

bantlarinda ise bu durumun tersi goralmektedir.

60 \

———" 4x4 Hamiltonian E”Elél]

L — 6x6 Hamiltonian =
40 L=100A

Valans Alt Bant Enerjileri (meV)

0 5 10 15 20
S (kbar)
Sekil 8.19. S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda L = 100 A’luk

GaAs/Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin
baskmnin biyukligline gore degisimi.
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Sekil 8.20.’de hidrostatik bask: altinda L = 100 A’luk GaAs/Gag7Alg3As tek
kuantum kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin baskinin buyukligiine gore
degisimi verilmistir. Sekilden de gorildugi gibi, buttn alt bantlar baskiya lineer olarak
baglidir. Alt bant enerjileri baskinin pozitif yonde artmasi ile lineer olarak artarken,
negatif yonde baskmin artmasi ile de lineer olarak azalmaktadir. Bu lineer degisim alt
bantlarin enerji ekseninde yukari veya asagiya dogru kaymas: seklinde daha 6nce
gorilmust. Burada spin yoriinge bandmin hesaba katilmasindan sadece B sinifi alt
bantlarin etkilendigi gortlmektedir. Bunun nedeni daha Once aciklandigi gibi alt
bantlarin karakterleri ile ilgilidir. LH karakteri tasiyan bantlar SO bandmnin hesaba

katiimasindan etkilenirken, sadece HH karakteri tasiyan bantlar etkilenmemektedir.

1 0 T T T

o — - 4x4 Hamiltonian ]
—— 6x6 Hamiltonian AL A

-10

-20

-30

40+ i

50+ _

-601 A5, A i

70l S|I[hyd] |

0 / F=0
L=100A

_80 L k — 0 _

9% 15 10 5 0 5 10 15 20
S (kbar)

Sekil 8.20. Hidrostatik bask: altinda L = 100 A’luk GaAs/Gag7Aly3As tek kuantum
kuyusunun k, = 0’da valans alt bant enerjilerinin baskmnin blyikligine gore degisimi.

Valans Alt Bant Enerjileri (meV)
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9. ELEKTRIK ALAN VE BASKI ALTINDA GaAs/Ga,_,Al,As TEK
KUANTUM KUYUSUNDAKI EKZITONLAR

I11-V bilesiklerinin kiilge valans bantlarindaki ¢iftlenimden dolay1 ekziton zarf
fonksiyonu N tane par¢adan olusur. Burada N, ¢iftlenimli valans band1 sayisini ifade

eder. Bundan dolay1 kuantum kuyusu sistemi i¢in ekziton zarf fonksiyonu

9(pz2)=| (9.1
In.
bigimine sahiptir. Burada p=p, —p, kuantum kuyusunun diizlemindeki bagil

koordinattir ve z =z, —z, kismi yoktur (Bu dogrultudaki peryodiklik bozuldugu i¢in).

Baski ve biiyiiltme dogrultusunda (yani, burada z dogrultusu) uygulanan elektrik

alan1 altinda ekziton 6zdurumlar1 asagidaki Hamiltonian’la bulunur.

ﬁe elektron kismi Hn hole kismi

N
4 N

[EC (—iﬁ) | +U, (ze)l=+erel=}§(7), z,, zh)

+UC0U,(Ee —Eh‘,p)Ta(;,Ze,Zh)=(Ex —Eg)g(p, ze,zh)

(9.2)

Hole enerji eksenini ¢evirdik.

Burada e >0 alindi ve yukaridaki esitlik elektronla hole arasindaki “Exchange”

terimini igermemektedir. Ayrica U, (z,), elektronlar i¢in kusatma potansiyeli, U, (z,)

da holler i¢in kusatma potansiyelidir.

Buradan
Hg=Eg veya [H=E+H=h+H=ekS}§:(EX “E,)9 9.3)
elde edilir. Ekziton enerjisini bulmak i¢in asagidaki esitligi ¢ozmeliyiz.
[az,[dz,[0%0.9" (0.2,,2,)H.9(p. 2,.2,) = [[[ dz,dz,0% 05 .(E, ~E, ) g (9.4)

Bununla birlikte bu esitlige FEM’1 uygulamak i¢in doniisiim yapmamiz gerekir. Birinci

doniigiim; Hamiltonianin diferansiyel operatorleri i¢eren terimlerini donistiirmedir.
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Yani, E., Ev terimleri k’ya bagh (k,,k, ) iken, g zarf fonksiyonu ger¢ek uzaya
baghdir. Biz bu zarf fonksiyonunu k uzaymda yazmaliyiz. k, terimleri operatore
doniistii ve sadece z, (z,) terimlerine etkir. Operator iceren terimleri ( E , Ev) islem
yapacak duruma déniistirmek icin g(p, Z,,2,) y1 iki boyutlu Fourier transformu ile

seriye agmaliyiz. k =k %+ k, 9 (k,=k cosg,k, =k sing) olmak iizere,

e g(k;, 2, 2,) (9.5)

dir. Benzer olarak

0 (.20 = [ 2K e G (' 2,,2,) 96)

(27)
yazilir. O zaman
iV ok ve —iV—th—>—R—>R
olur. Yani, Luttinger-Kohn Hamiltoniani —@ - @ doniigiimii altinda degismez kalir
ve

E, (ke k) =E, (ke k,) (9.7)
seklinde yazilabilir. (9.4) denklemi, (9.5) ve (9.6) denklemleri kullanilarak,

2 d2 I —lk[p 2k Ik[p
{jdzejdzhjd pj(zﬂ g (k 'z, m[e (ke _._)| ~Ev(k, _Ia_zh)]l.( ) a(k; 2., zg}
+ {J-dzeJ-thJ.dzpa (p1 Ze’ Zh)|:+eFZe _eFZh +Ue(ze)_Uh(Zh)+Ucoul(Ze _Zh|lp):| I g(;: Ze’ Zh)} (98)
= [[[ d2.92,0% 0.9 (p.2..2,).(Ex ~E, ) 9(p.2..2,)
sekline d('jnl'isiir. Birinci terimdeki integrasyon sirasini degistirirsek,
[z, jdzj 2 9z, h)[ECT—Ev][dzktg(kt,ze,z itk (9.9)

5 (k. —k)
/)
I

a(k ', 2.,2,)
elde edilir. Buradan birinci terimin valans ve iletkenlik bandi i¢in dispersiyon

matrislerini icerdigini sdyleyebiliriz. Dolayisiyla (9.8) denklemi,
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d’k, =
IdZ IdZ '[(2 )29 (kt1 e’ h)|:E (kt’ |_)| Ev(kt,—la—)}g(kt, e’ h)

" {jdzejdzhjdzpa (5, ze,zh)[+ere—erh+Ue(ze)—Uh(zh)]I=g(p, ze,zh)}
H Joz, [z, [4209' (0.2.,2) Vo e -2 )T [ 852,02

= [[[ dz.d2,d20.9" (p.2,.2,).(Ex - Eg)ﬁ(ﬁ 2,,2,)

(9.10)

sekline doniislir. Biz enine ve boyuna dogrultular icin ciftlenim olmadig1 yaklagimimi

yapabiliriz. Dolayisiyla,

9(p.2..2,)=4(p)5(2,.2,) (9.12)

ve benzer olarak da

(k. 2,2, = #(k)5 (2., 2,) (9.12)

yazilabilir.
FEM’e ge¢cmeden once kullanacagimiz notasyon hakkinda biraz bilgi verebiliriz.
Kare matrislerin, satir matrislerin ve siitun matrislerin ¢iftlenimli bantlar i¢cin kullanilan

gosterimi ve nodlar i¢in kullanilan gosterimi asagidaki gibidir.

Matris Stitun Matris Satir Matris

Ciftlenimli bantlar i¢in; ( ) ( ) ( j

Nodlar i¢in; {{ }} { ) { }T

Bu tanimlamalar1 yaptiktan sonra sonlu elemanlar yontemi (FEM) ile kismi diferansiyel
denklemlerini iceren (9.10) denkleminin enerji 6zdeger ve 6zfonksiyonlarmi bulabiliriz.
Bunun i¢in ilk dnce ¢aligma uzayimiz diizgiin lineer iiggenlere boliiniir (b6liinmiis olan
herbir iiggene global element denir). Daha sonra her elemente Galerkin zayif
formulasyon yontemi uygulanir. Bu yontemle denklem (9.2)’deki kismi diferansiyel

denklemlerin derecesi ikiden bire diisiiriiliir (kismi integrasyon uygulanarak). Zarf
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fonksiyonunun (z,,z,) ’e bagh kismi S(z,,z,) asagidaki gibi yazilabilir. Yani, S(z,,z,)
interpolasyon yapilarak;

Ciftlenimli bantlar yok iken;

$(2,.2,) = YN (2., 2R,

\

Tiim uzay baz fonksiyonlari

R
7| F
S$(2.,2,)=(N; N, . Ny,) | 2
Fun
T
S(z,,z,) ={N(z..2,)} {F} (9.13)
Ciftlenimli bantlar var iken;
S, F
S = = =\T| F,
2N NGT e Ny T) |2
She Fun
I:1,1
i
Fine
Fo1
S,y (N, 0 .. 0 N, 0 ..0 Nyy O .. 0| Fp,
S, [0N, .. 00N, ..0 0 Ny, - O :
Fone
Sne 00 N, 00 N, 00 Nnn :
FNn,l
Nn,2
I:Nn,Nc
_ =T _
S(ze,zh):{N(ze,zh)l} {F} (9.14)
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yazilabilir. Burada, N(z,,z,) ’ler tim uzay1 geren bi¢im fonksiyonlari, F’ler ise zarf

fonksiyonunun her noddaki degerleridir. Burada, Nn tiim uzay i¢indeki nod sayisini, Nc
ise ¢iftlenimli band sayisin1 ifade eder ve birim matrisin boyutu NcxNc’dir.

Bu bilgilerin 1s1g1nda denklem (9.10)

2, o=t _ I - T
G:Idzejdzhf(iﬂk)‘z{F}T{N(ze,zh)l}J(kt){EC(kt,—iai)l—Ev(kt,—i;;h>}¢(kt){N(ze,zh)l} 7 o
) . 15

v o foz, [0 (F) (NG, 2)i} 9 ()(eFe, ~eF2, +U,(2) U, @)~ (E, E,)) 6 NG, zm} [F)

Z-a) o NG )T (F)

efoe faz, [0 {F) NGz 2115 DU

sekline doniisiir. Bu denklem iiretici denklem olarak adlandirilir. Uretici denkleme,

degisim ilkesinin uygulanmasi ile genellestirilmis enerji 6zdeger denklemini elde

ederiz.
6={F) {{all {F) (9.16)
e =N (=
— =0 = A AF =0 (9.17)
Burada,
ﬁ:H=C—H=V:{Ec(f,—ia%)T—Ev(ft,—ia%)} (9.18)
W =(eFz, —eFz, +U,(2,)-U, (z,)—(Ex —E,)) (9.19)

olmak iizere
()] jdzjdzj {N(ze,z)l}¢ RF AR (NG 2)T|

+ [ dz, [ dz, | dzp{N (2., zh)T}Z (PW14(p) Nz, zh)T} (9.20)
Z—Z\,p)T}Z(E){N(ze,zh>T}T

==7 _.
+[dz, oz, [ 20N 2)T}4 ()| U
dir. Bir sonraki adim kT(veya p) serbestlik derecelerinden kurtulmak olacak. Bunun
icin ;(R:) (veya 2(7)) ) lizerine yogunlagmaliyiz.
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b, (kT) =4, (k.o)=>. ¢, (k)e"” (Fourier serisi agilim1) ~ (9.21)

Basitlestirmeler; (Daha iyi bir tanimlama yapabilmek i¢in)

i) s dalgasmin diizlemdeki hareketi; sadece /=0 teriminde vardir. k — (k@) ve
d° (k) dir.

i) Z - diagonal; farkl kiilge bantlarinda diizlemde ¢iftlenim yok.

Varyasyonel form;

Basitlestirmek i¢in Z ‘nin her bilesenini bir varyasyon parametresi ile yazabiliriz.
8,0(K)= 3,85 (k. A) (9.22)
Burada A={A}’lar (varyasyon parametreleri), ekziton enerjisini minimize ederek
bulunur ve N, =6 olmasi durumunda {i¢ varyasyon parametresi kullanilir, 4, — hh
enerjisini minimize etmek i¢in (AB,AC)—> (Ih,so0) enerjilerini minimize etmek i¢indir.
N. =4 olmas1 durumunda ise, iki varyasyon parametresi kullanilir, 4, — hh enerjisini

minimize etmek i¢in A; — Ih enerjisini minimize etmek i¢indir.

Secilen Varyasyonel Fonksiyvon Bagimliligi (Hidrojenik):

Ekziton dalga fonksiyonunun diizlemdeki fonksiyonel bagimliligini hidrojenik
sectik, yani;

P
12 040 4o (k)= 8.4,

v [(kA,) +1}2

Bu basitlestirmelerin ardindan J d’k, ve jd ?p integrallerini gz dniine alalim.

(9.23)

[k dnce I d?k, integrali ile baslayalim; Bu integraller asagidaki formdadir;
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K, ye baghdir

J' d kt [ZT(kt)lHC(V).=(kt):lij :J.((;Tk)tz;ﬂ; Zg:hkfr}@j (9.24)

diagonal 6,i%5i
d’k
,[ \ Z¢k Ki ¢JJ
(2r) &0
Syt

d2k, .
:'[(27)2 ¢|i hC(V),ij ¢jj (9.25)

Integralleri
2
2-n n edge
Newyi Uk |k e(h)j éhcwm K K T Pew (9.26)
icin hesaplamaliyiz. Buradan,
(0) k2 @ edge
hC(V)lJ Ukt‘1 z (h)j hC(V)lJ Ze hC(V)Ij t’ e(h) hC(V)lJ t +hC(V)I]

olmak tizere

dk, [=t == 2 d

(27{52 |:¢ (kt)'|_|C(V)'¢(kt):|ij J.( || |:n Ohc(llg\)/)u Ze kn +hgogle) I]:| ¢jj

2 pn A%k . e [ 0%
% M).ij ~ e(h) (2) ||' ¢JJ C(V)|J_|.W¢|i'¢jj (9-27)

seklinde yazilir. Buradaki integrallerin degerleri asagidaki gibidir.
Diagonal (i = j igin) _terimler i¢in sonuglar;

_[d %k, = ngo_T kidk; olmak iizere,
0 0

2 o 21, N+l
874k
Kn=j j 2 zt . (9.28)
0 o 7T ( 21) +l)
seklinde verilir. Buna gore,
Ke=1 ; Ky =—— L K= ; (9.29)

ile verilir.

125



Diagonal olmayan (i # j i¢in) terimler i¢in sonuglar;

dk 8rA Ak
L, —jdgoj t - ! - (9.30)

i [(ktﬂ1 ) +1]? [(kt/lj i +1}2

seklinde verilir. Buna gore,

_ 4
(4+4)
2 FE /12 2 2 - 22

44 [—ui EllipticE {1—%’2}(4 + 2} )Elllptch {1—2}}]

L = = : (9.31)

(4 -45)

Lz:—4 5 X

(4+%)

ile verilir. Burada EllipticK, birinci tiirden eliptik integral K(k)’yr ve EllipticE de,
ikinci tiirden eliptik integral E(k)’i simgelemektedir. Ayrica, diagonal olmayan
terimlerde A, ’ler deger olarak}bj "lere esit olursa, L, integralleri 4 —)lj limitinde K,
integrallerinin  deZerlerini aldig1 gosterilebilir. Yani, 4 =4; ise, L,=K;=1,

V4 1
L1:K1:4—/11 ve L, =K, :? olur.

Dolayisiyla (9.27) denklemi ile verilen integral igin

I((;:)‘{W w4lk) } Zhé”&m 0 [ Kooy + Lo (1) [ e (Ko o (1-05) | (9.32)
elde edilir. Buradan
e = (rz\)/)'|:Kné}j+Ln(l_é}j)] (9.33)
o = hcdge[ ij+L0(1_5ij)] (9.34)

tanimlari ile (9.27) denklemindeki integrali

(0) 2 ] (2) edge
) C(V)¢(k) V)g- ()+ (V)¢'kze(h)+ s +EV)g (9.35)

(
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seklinde yazabiliriz. Buradaki kinetik enerji matrisleri ¢inko siilfir (“Zinc-Blende”)

yapidaki yari iletkenler i¢cin EK-5’te verilmistir.

Simdi de j d?p integrallerini hesaplayalim.

2z )
Burada Idzp = I d(pj pd p dir. Birinci integral;
0 0

2p

Udz,o;T (p).T.Z(p)} = Zﬁpo%Epe_ﬂ‘@j =0; (#(p) 'nun normalizasyonunun
ij 0 i 7

sonucu )

Jd*06 (D190 =T (9.36)

olur. Ikinci integral ise;

Z-2, p).T.Z(p)} __ 2zt 2

, =t
Ud PP (p)'Ucoul( i gou TA Y g \/p2+(ze_zh5

|2:_M BesselY LM + StruveH _1,M (937)
2 p P

= 27e* 2
U ) 2 LS. 9.38
( i Eow 7Z/i12 27 ( )

ij

>

seklinde elde edilir. Burada BesselY, ikinci tiirden Bessel fonksiyonu Y, (Z)’yi ve

StruveH da, Struve fonksiyonu H,(z) ’yi simgelemektedir.

Yukarida hesapladigimiz integraller (9.20) denkleminde yerine yazilirsa,
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o NG 2T D 18 18 b, <D

hSO) k2 hgl)k hf h?dge}{N(ze,zh)T}T
(9.39)

+Idzejdzh{N(ze,zh)l} {N(ze,zh)lz}T
+J'dzejdzh {N(ze,zh)l}ﬁ {N(ze,zh)T}T}.{E} =0

elde edilir. Burada k, =—-i—, kZh :_iﬁi dir ve Hermitligi saglamak i¢in
Zy

0? 0 0 0 0
——h0, - h, (9.40)
OZy(ny OZy(ny

11 2 O @ 0
- = h +h 9.41
az (V)¢ 2 |:aze( N C(V)¢ C(V)¢ aze( N ( )

doniigiimleri yapilmalidir. Dolayistyla (9.39) denklemi

TW_ 2 @0 110 @y 1@ 0 |, @, pede
Ddzejdzh{N(ze,zh)l}{—a—zehw 8—29—5{82 ) +h) - | +hE + 1

[ 0@ 0 i 0w, ® O |, @, e =57 9.42
( Z[Gth h"”az }+ - QH{N(ze,zh)l} (9.42)

+J’dze_|.dzh {N(ze, zh)T}.(WI=+l7c¢).{N(ze, zh)T}T }{E} =0

sekline doniisiir. Bu denklemdeki ikinci dereceden tiirevleri kismi integrasyon
kullanarak birinci dereceden tiirevlere doniistiirmeliyiz (Galerkin zayif formulasyonu).
Kismi integrasyon uygulanip arayiizey terimi atilinca (¢aligma uzayimizin sinirlarinda
zarf fonksiyonumuz dolayisiyla bigim fonksiyonumuzun degeri sifira gider. Bu yiizden

araylizey terimini sifir olarak aliyoruz.) (9.42) denklemi
T

Ddzejdzh{N(ze,zh)l}{ h(l)a6 +h@ 1 hEe h}l) 0 h,(z) rﬁdge}{N(ze,zh)l_}

+[dz, [dz, {N(Z Z)'}(hg hc_J{N(z z)|}T (9.43)

R

_J'dzJ'dz { Lo h)l}[wg)%Jrlthlﬁ)J{N(ze,zh)T}T
+Idzejdzh{N(ze,zh)l_}.(WI_+LTc¢).{N(ze,zh)T}T}.{E}:0

sekline doniisiir. Burada
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T

?:I:Idzejdzh{N(ze,zh)l}{——hmaa @y hee 1 hél) 0 h§2) hidge}{N(ze,zh)I:}

N(z,,2,)I R i}
+[dz, [dz, { (77 }(h 0 aa +'2hc(;>j{N(ze,zh)|}T (9.44)

—j'dz J.dzh {N(Z 2l }{hv(o) 0 h\sl)j{N(Ze’Zh)T}T
+jdzejdzh{N(ze,zh)f}.((ere—erh+Ue(ze)—Uh(zh))I=+L=Jc¢).{N(ze,zh)T}T}
ve

W:J‘dzejdzh {N(ze,zh)T}.{N(ze,zh)T}T (9.45)

dir. Bir sonraki adim, tiim uzay1 licgenlere bolerek ve onlarn bigim fonksiyonlarini

kullanarak [[dz,dz, integrallerini hesabmni yapilabilir hale getirmektir. Hesaplanacak

yedi farkli integral bi¢imi vardir.

a{aljf} _

FI{NI} dz,dz, J‘J‘{NT}HMdz dz,

NN ez, ]

J'J {92 } a{NZ:} dz,dz, » J.Jﬁi:I:}E{NI} dz,dz, » H{NT}H%Z dz, (9.46)

= =T
s,

Yukaridaki integraller = Sabit durumunda hesaplandiktan sonra, geriye sadece

FI:FI(ZE, zh) oldugu durumun integrali hesaplanmalidir. Yani, alan, kusatma ve

Coulomb etkilesim poatansiyelleri nedeniyle olusan ekziton etkilesim integrali kalir. Bu

integral, interpolasyon yardimiyla hesaplanir.

J-dze.[dzh {N(Ze,Zh)T}(WT+LTc¢){N(Ze,Zh)T}T —> 2 ve global elementlere

baghdir.

Yukaridaki terimin iyi bir sekilde kullanilmasi uygun hesaplanmis bir dalga
fonksiyonunun bulunmast i¢in ¢ok dnemlidir. Bu integrallerin hesaplanmasi i¢in yapilan
islemler EK-4’te verilmistir.

Dolayisiyla genellestirilmis 6zdeger denklemi varyasyon parametrelerine bagh

olarak agagidaki bigiminde yazilir.
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{{R}}{E} - (E, -E, ){{M}}{E} (9.47)

Denklem (9.47)’nin MATLAB paket programi kullanilarak ¢6ziilmesiyle ekziton
enerjisi ve dalga fonksiyonu belirlenebilir. Ekziton baglanma enerjisi ise,

Ex =E.+E,+E, —E, (9.48)

denklemi yardimiyla bulunur. Burada E, ekziton enerjisini, E, elektronun enerjisini,

E, holiin enerjisini simgelemektedir.

Bu c¢aligmada ekziton enerjisi ve dalga fonksiyonu 4x4 Luttinger-Kohn
Hamiltonian1 kullanilarak elde edildi. Iletkenlik bandmm birinci alt bandindaki
elektronlarm valans alt bandindaki bosluklarla etkilesmesi sonucu kuantum kuyusunda
olusan ekzitonlar, valans bantlarindaki karakterlerine benzer sekilde isimlendirildi.
Yani, valans bandinda A smifi (Al, A2, ...) alt bantlardaki bosluk ile iletkenlik
bandinin en diisiik enerjili alt bandindaki elektronun olusturdugu ekziton A ekzitonu
(Alekzitonu, A2 ekzitonu, ...) seklinde isimlendirildi. Ayn1 sekilde valans bandinda B
smift (B1, B2, ...) alt bantlardaki boslukla iletkenlik bandindaki en diisiik enerjili alt
banttaki elektronun olusturdugu ekziton da B ekzitonu (B1 ekzitonu, B2 ekzitonu, ... )
seklinde isimlendirildi. Calisma uzayimizi en iyi sekilde iicgenlere bolmek i¢in Perl-
Olof Persson’un doktora tezi [62] c¢alismasindan yararlandik. Uzaym en iyi sekilde
licgenlere bolme islemi (mesh generation) ayri bir ¢calisma konusu oldugundan bu
calismada Persson’un yazdigi basit MATLAB kodlarim1 biraz degistirerek kullandik
[63].

Ekziton hesaplarimizda her bir elementin biiylikliglini sinirlamak ig¢in
hdata.hmax isimli bir degisken atadik. Bu degiskenin biiyiikligii degistirilerek
uzaymmizdaki toplam element sayis1 degistirilebilir. Ornegin, L = 100 4’luk kuyu i¢in
hdata. hmax = 6 aldigimizda uzayimizda toplam 8470 adet iicgen element ve 4364
tane nod olusmaktadir. Olusturulan iiggen elementlerin ortalama kalitesi 0.957 ve liggen
elementlerden minimum kaliteli olan ise 0.697’lik kaliteye sahiptir. Uggen elementin
kalitesi, ikizkenar ticgene yakinlhiginin bir olciisiidiir ve ikizkenar tiggen oldugunda 1
degerini alir. Ayrica hdata. hmax = 6 durumunda uzayimizin smir nodlarmmin sayisi
256’dwr. Tim ekziton hesaplarimizda toplam nod sayisinin 4000°den fazla olmasimi
sagladik. Dolayisiyla, 4x4’liikk Luttinger-Kohn Hamiltoniani i¢in K ve M matrislerinin

enaz 16 000x16 000 biiyiikliigiinde olmasina sebep oldu. Bu ise hesaplamalarimizdaki
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hata miktarmi olduk¢a azaltmistir. Ayrica yiliksek kapasiteli bilgisayarlar ile bu
biiyiikliikteki matrislerin hesabi fazla zaman almadan yapilabilmektedir.

Calisma uzaymmizin her bolgesinde ilgili yariiletken  malzemenin fiziksel
parametreleri alinarak hesaplamalar yapilmistir. Gads — Gagy;Aly3As kuantum kuyu
sistemi igin gerekli tiim fiziksel parametreler Ref. 39 ve Ref. 40’tan alinmistir.
Genellestirilmis 6zdeger denklemini boyutsuz duruma getirilerek ¢oziim yapilmistir.
Bunun igin denklem (9.47)’nin her iki tarafi a%. Ryd degerine boliinmiistiir. Dolayisiyla
tim enerjiler serbest elektron Rydberg enerjisi (Ryd) ile, tiim uzunluklar da serbest
elektron Bohr yaricap1 (ap) ile boyutsuz hale getirilmistir.

Sekil 9.1. (a)’da elektron ve boslugun birbirini gordiikleri uzaym sematik
gosterimi verilmistir. Sekil 9.1. (b)’de ise bu uzayin iiggenlestirme islemi sonucundaki
gbriinlimii verilmistir. Pembe renkli iicgen elementlerin bulundugu bdlge kuantum
kuyusu boélgesidir. Diger bolgeler ise potansiyel engellerinin bulundugu bélgeleri ifade
etmektedir. Kuantum kuyusunun genisligi L ve Alfa = 2.5 olmak {izere c¢alisma

uzayimizin ¢esitli noktalarinin koordinatlar1 asagidaki sekilde verilmistir.

Dx = Alfa * L; Dy = Alfa * L;
Dxi = —Dx/2; Dxf = Dxi + Dx;
Dyi = —Dy/2; Dyf = Dyi + Dy;
Lxi = —Lx/2; Lxf = Lxi + Lx;
Lyi = -Ly/2; Lyf = Lyi + Ly;
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Sekil 9.1. (a) Elektron ve boslugun koordinatlari ile olusturulan ¢alisma uzaymin
sematik gosterimi, (b) Ucgenlestirme islemi yapildiktan sonra calisma uzayinm

goruniimii
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Valans bandi 4x4 Luttinger-Kohn Hamiltonian’1 ile tanimlandigindan ekziton
enerjisini minimize etmek i¢in iki varyasyon parametresi kullanildi. Bunlardan
A, — hh enerjisini minimize etmek i¢in A; — Ih enerjisini minimize etmek i¢indir.
Sekil 9.2.’de L =100 A’luk Gads — Gay,Aly3As tek kuantum kuyusundaki taban
durum ekziton enerjisinin varyasyon parametrelerine gore degisimi verilmistir. Elektrik
alan ve baski altinda GaAs — Gay;Aly3As tek kuantum kuyusunun her bir farkli
durumu i¢in A4, ve A;’nin degerleri swrastyla degistirildi ve elde edilen ekziton
enerjisinin grafigi Sekil 9.2.’deki gibi elde edildi. Daha sonra da bu sekle bakilarak

ekziton enerjisinin minimum oldugu A, ve A;’nin degerleri bulundu ve ekziton

baglanma enerjisi hesaplandi.

o T B oy S P2 s

1.4552 1.
14552~
1.4552 .-
1.4552 .
1.4551 1.
1.4551 ~.

1.4551 .-

Ekziton Enerjisi (eV)

1.4551

Sekil 9.2. Elektrik alan ve baskmin olmadigi durumda L = 100 A’luk GaAs —
Gay,Aly3As tek kuantum kuyusundaki taban durum ekziton enerjisinin boyutsuz

varyasyon parametrelerine gore degisimi
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Sekil 9.3.(a) ’da S =0 durumunda L = 100 A’luk GaAs-Gay;AlgsAs tek
kuantum kuyusunda ekziton zarf fonksiyonunun bilesenleri, Sekil 9.3. (b)’de ise [100]
dogrultusunda S = 10 kbar’hik baski uygulanmas: durumunda L = 100 4’luk GaAs-
Gap7AlpsAs tek kuantum kuyusunda ekziton =zarf fonksiyonunun bilesenleri
gosterilmistir. Sekil 9.3. (a)’da ilk ekziton enerjisine karsilik gelen ekziton zarf
fonksiyonunun bilesenlerinden sadece HH bileseni (A sinift alt bant) oldugundan bu
ekzitona A ekzitonu denilmistir. Sekil 9.3. (b)’de ilk ekziton enerjisine karsilik gelen
ekziton zarf fonksiyonunun her iki bilesene de sahip oldugu goriilmektedir. Bu yiizden
agirlikli olan bilesenin (LH bileseni (B smifi alt bant) %63.33, HH bileseni (A sinifi alt
bant) ise %36.67 agirlikli orana sahip) valans alt bandina ait etiketle isimlendirme
yapilarak B ekzitonu denilmistir. Baski altinda valans bandinda alt bantlar HH ve LH
bilesenleri icerdiginden ve sistemin Hamiltonian’indaki “Coulombic” terimden dolay1

ekziton zarf fonksiyonu A ve B bilesenlerini igermektedir.
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Sl(ze,%): HH Bileseni

Sz(ze,%): LH Bileseni

Sl(ze,%): HH Bileseni

Sz(ze,7h): LH Bileseni

(b)

Sekil 9.3. (a) S=0 durumunda L = 1004 ’luk GaAs-Gag;Alp3As tek kuantum
kuyusunda ekziton zarf fonksiyonunun bilesenleri, (b) S||[100] dogrultusunda S = 10
kbar’lik baski uygulanmasi durumunda L = 100 A’luk GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum
kuyusunda ekziton zarf fonksiyonunun bilesenleri.
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Sekil 9.4. GaAs-Gap 7Alp3As tek kuantum kuyusu igin ekziton baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi

Sekil 9.4.’te elektrik alan ve baskinin olmadigr durumda GaAs-Gag7Alg3As tek
kuantum kuyusunda ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi
verilmistir. Burada A ve B ekzitonlar: iki kath dejeneredir. Al, A2 ekzitonu yerine A
ekzitonu, B1, B2 ekzitonu yerine de B ekzitonu denilmistir. Baglanma enerjisi kuyu
genisliginin azalmasiyla once artis gosterirken, sonra azalmaya baglar. Bu davranis1 goz
Oniine alarak; kii¢ciik L degerlerinde “Coulombic” problemin sdzde iki boyutlu 6zelligi
artar. Pargaciklarin kusatilmis enerjileri engel yiiksekligine ulastiginda iki boyutlu
davranislarinin bozulmasindan dolay1 tekrar {i¢ boyutlu davranig gosterirler. Biiyiik L
degerlerinde ise, s6zde iki boyutluluk bozulmakta ve ekziton iic boyutlu uzaydaki gibi
davranmaya bagslamaktadir. Ayrica sekle bakildiginda biiyiik L degerlerinde B
ekzitonunun baglanma enerjisi, A ekzitonun baglanma enerjisinden biiyiik oldugu
goriilmektedir. L degerinin daha da azalmasi ile B ekzitonun baglanma enerjisi A
ekzitonunun baglanma enerjisinden daha kiigiik deger aldig1 goriilmektedir. Bu

davranig1 anlamak kolaydir. L degeri azaldik¢a ekziton zarf fonksiyonu kuyu iginde
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sitkismaya baglar ve baglanma artar. A ekzitonuna gore, B ekzitonunun zarf
fonksiyonunun bariyerlere sizmasi daha biiyiik L degerlerinde meydana geldiginden B
ekzitonunun baglanma enerjisi daha Once azalmaktadir ve bundan dolayr da A

ekzitonunun baglanma enerjisinden daha kiiciik bir deger almaktadir.

1.56
\
\ S=0
\ A Ekziton , F=0
152 - \ “ron 7=
A —— AEkziton, F =50 kV/cm
N — —  BEkzton,F=0

Y \\ ]
> N - - B Ekziton , F = 50 kV/cm
()
A —
v 1.48 —
4
Ry
O
(=)
[2a)
g
E 1.44 -
m

1.40

1.36 ‘ ‘ ‘

40 80 120 160 200

L (A)
Sekil 9.5. Elektrik alan altinda GaAs-Gap7Alp3As tek kuantum kuyusu igin ekziton
enerjisinin kuyu genigligine gore degisimi

Sekil 9.5.’te elektrik alan altindaki GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusu igin
A (Al, A2) ve B (B1, B2) ekzitonlarinin enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi
verilmigtir. Siirekli ¢izgiler A ekzitonunun, kesikli ¢izgiler de B ekzitonunun enerjisini
ifade etmektedir. Siyah renkle F = 0 durumunda ekziton enerjileri, kirmizi renkle ise
F =50kV/cm durumundaki ekziton enerjileri belirtilmistir. Ekziton enerji
spektrumunda taban durumdaki ekziton enerjisi, iletkenlik alt bandmin taban

durumundaki elektron ile valans bandmnin ilk durumunda (Al, A2) bulunan bosluk
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tarafindan olusturulan ekzitona karsilik gelmektedir. Ekziton enerji spektrumundaki
ikinci ekziton enerjisi ise, iletkenlik alt bandinin taban durumundaki elektron ile valans
bandnin ikinci durumunda (B1, B2) bulunan bosluk tarafindan olusturulan ekzitona
karsilik gelmektedir. Bu yiizden taban durumdaki ekziton enerjisi A ile, ikinci
durumdaki ekziton enerjisi de B ile gosterilmistir. Sekle bakildiginda, her iki ekzitonun
enerjisinin kuyu genisliginin artmasi ile azaldigi goriilmektedir. Kuyu genisliginin
artmasi, elektron ve bosluk enerjilerinin azalmasina sebep olmakta ve dolayisiyla da
ekziton enerjisi kuyu genisliginin artmasi ile azalmaktadir. Elektrik alan altinda elektron
ve bosluklarin enerjileri azaldigindan ekziton enerjisi de azalmaktadir. Biiyiik kuyu
genisliklerinde elektron ve bosluklarin enerjileri elektrik alana daha duyarl oldugundan,
ekziton enerjileri biiyilk L degerlerinde elektrik alanin uygulanmas: ile daha ¢ok
azalmaktadir.

Sekil 9.6.°da elektrik alan altindaki GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusu igin
ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine goére degisimi, (a) A Ekzitonu, (b) B
Ekzitonu i¢in gosterilmistir. Sekle bakildiginda, ekziton baglanma enerjisinin kuyu
genisliginin artmasi ve elektrik alanin uygulanmasi ile azaldig1 goriilmektedir. Azalma
miktar1 kuyu genisliginin artmasiyla artmaktadir. Bunun nedeni, kuyu genisliginin
artmasi ile elektron ve bosluk uzayin farkli bélgelerinde lokalize olmasi1 ve dolayisiyla
da birbirini gérme olasiligmin (overlabin) azalmasidir. Ayrica bu sekillerde elektrik
alanin uygulanmasi ile ekziton baglanma enerjisindeki dejenerasyonun ortadan kalktigi
goriilmektedir. Elektrik alanmin uygulanmasi ile alt bantlarda inversiyon simetrisi
bozulur ve ekziton enerjisindeki dejenerasyon ortadan kalmaktadir. Bu nedenle alan
altinda ekziton baglanma enerjisindeki dejenerasyon ortadan kalkar ve ekziton
baglanma enerjisi ikiye ayrilmaktadir. Dolayisiyla B ekzitonu, B1 ve B2 ekzitonu
seklinde, A ekzitonu ise Al ve A2 seklinde ikiye ayrilmaktadir.

Sekil 9.7.’de L = 100 A’luk GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusu i¢in ekziton
baglanma enerjisinin elektrik alana gore degisimi verilmistir. Bu sekle bakildiginda,
ekziton baglanma enerjilerinin elektrik alanin artmasi ile azaldigi (~2 meV) agikca
goriilmektedir. Elektrik alanin biiyiikliigiiniin artmasi ile bu azalisin nedeni yukarida
aciklandig1 gibi, elektron ve boslugun ayni diizlemde bulunma olasiliinin (overlabin)
azalmasidir. Elektrik alanin tiim degerlerinde B1 ve B2 ekziton baglanma enerjileri

arasindaki fark, Al ve A2 ekziton baglanma enerjileri arasindaki farktan daha biiytiktiir.

138



10

S=0

A Ekziton |

F =50 kV/cm

Ekziton Baglanma Enerjisi (meV)
[e)]
I

2 | | | | | | |
40 80 120 160 200
L (&)
(a)
10
S=0
B Ekziton |

F=0

8 —
| F =50 kV/cm 7

Ekziton Baglanma Enerjisi (meV)
[e)]
I

2 ‘ \ ‘ \ ‘ \ ‘
40 80 120 160 200

L (A)
(b)

Sekil 9.6. Elektrik alan altindaki GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusu igin ekziton
baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi, (a) A Ekzitonu i¢in, (b) B
Ekzitonu igin.
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Sekil 9.7. L = 100 4’luk GaAs-Gag ;Alg3As tek kuantum kuyusu icin ekziton baglanma
enerjisinin elektrik alana gore degisimi.
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Sekil 9.8. (a) S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag7Aly3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

Sekil 9.8.(a)’da S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alp 3As tek kuantum kuyusundaki en diisiik enerjili ekzitonun baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. Baskinin pozitif ve negatif degerlerinde
ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli davranisi genel olarak aynidir.
Pozitif baski altinda ekziton baglanma enerjisi azalirken, negatif baski altinda
artmaktadir. Ayrica pozitif baski altinda kuyu genisliginin 60 — 400 A araliginda
degismesi ile ekziton baglanma enerjisinin degisimi S = 0 durumu ile ayni1 (degisim
~3meV) iken, negatif baski altinda azalmistir (degisim ~1.5meV’dir). S||[100]
dogrultusunda uygulanan pozitif baski durumunda en diisiik enerjili ekziton B ekzitonu
iken, negatif baski altinda en diisiik enerjili ekziton A ekzitonudur. Bundan dolay1 da

S = 0 durumuna gore baglanma enerjilerinin degisim miktarlar1 farklidir.
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Sekil 9.8. (b) S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag;Alg3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin baski biiylikliigline gore degisimi.

Sekil 9.8.(b)’de S||[100] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alo 3As tek kuantum kuyusu igin ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikligiine
gore degisimi farkli L degerleri i¢in verilmistir. Her ii¢ L degeri i¢in, pozitif baskinin
artmast ile en diisiik enerjili ekzitonun baglanma enerjisi azalmaktadir ve pozitif
baskinin 0’dan 20 kbar’a ¢ikmasi ile ekziton baglanma enerjisinin degisimi yaklasik
olarak aynidir (~1.5 meV). Negatif baskinin artmasi ile en diisiik enerjili ekzitonun
baglanma enerjisi her ti¢c L degeri i¢in artmaktadir. Ayrica negatif baskinin 0’dan
—20 kbar’a ¢ikmasi ile baglanma enerjisindeki degisim her bir L degeri i¢in farkhdir.

Ornegin, L = 300 4 i¢in ~5 meV iken, L = 60 4 i¢in ~4 meV dir.
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Sekil 9.9. (a) S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag7Aly3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

Sekil 9.9.(a)’da S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alp3As tek kuantum kuyusunda en diisiik enerjili ekzitonun baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. Burada en diisiik enerjili ekziton durumu
S||[100] durumundakinin tam tersidir. Yani, S||[100] dogrultusunda uygulanan pozitif
baski i¢in en diisiik enerjili ekziton B ekzitonu iken, S||[001] dogrultusunda uygulanan
pozitif baski i¢in ise A ekzitonudur; S||[100] dogrultusunda uygulanan negatif baski
durumunda ise en diisiik enerjili ekziton A ekzitonu iken, S||[001] dogrultusunda
uygulanan pozitif baski icin ise B ekzitonudur. Ekziton enerjisinin kuyu genisligine
gore genel davranigi yine Onceki durumun benzeridir. Pozitif baskinin artmasi ile
baglanma enerjisi azalmakta ve negatif baskinin artmasi ile ise baglanma enerjisi
artmaktadir. Bu durumun oOnceki durumdan tek farki, ekziton baglanma enerjisi

degerlerinin biraz farkli olmasidir.
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Sekil 9.9. (b) S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag;Alg3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin bask1 biiytikliigiine gore degisimi.

Sekil 9.9.(b)’de S||[001] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alo 3As tek kuantum kuyusu igin ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikligiine
gore degisimi verilmistir. L’nin li¢ degeri i¢in de pozitif baskinin artmasi ile ekziton
baglanma enerjisi azalmaktadir. Negatif baskinin artmasiyla ise, ekziton baglanma
enerjisi artmaktadir. Burada ekziton enerjisinin artis miktar1 biiyiik L degerleri i¢cin daha
fazladir. S||[100] durumuna gore buradaki artis miktar1 biraz daha biiyiiktiir. Bunun

nedeni baskinin kuantum kuyusunun biiyiiltme dogrultusunda uygulanmasidir.
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Sekil 9.10. (a) S||[110] dogrultusunda uygulanan bask: altinda GaAs-Gag7Alp3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

Sekil 9.10.(a)’da S||[110] dogrultusunda uygulanan bask: altinda GaAs-
Gap 7Alp3As tek kuantum kuyusunda en diisiik enerjili ekzitonun baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. S||[110] dogrultusunda uygulanan pozitif
baski altinda en diisiik enerjili ekziton B ekzitonu iken, negatif baski altinda A ekzitonu
en diisiik enerjili ekzitondur. Bu dogrultudaki baski i¢in de baglanma enerjisinin kuyu
genisligi ile degisimi daha oOnceki grafiklere benzerdir. Buradaki farklilik, ekziton
enerjisinin S = 0 durumuna gore baski ile daha fazla degismesidir. Ayrica pozitif baski
altinda ekziton baglanma enerjisinin azalma miktari, negatif baski altindaki ekzitonun

baglanma enerjisinin artma miktarmdan kiiciiktiir.
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Sekil 9.10. (b) S||[110] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag 7Aly3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikliigiine gére degisimi.

Sekil 9.10.(b)’de S||[110] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alo 3As tek kuantum kuyusu igin ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikligiine
gore degisimi gosterilmistir. Bu dogrultudaki pozitif baski i¢cin her L degerinde
baglanma enerjisinin azaldig1 goriilmektedir. Negatif baski durumunda ise baglanma
enerjisinin ¢ok hizli bir bigimde arttig1 goriilmektedir. Negatif baski durumunda ekziton
baglanma enerjileri L = 300 4 i¢in ~6 meV, L = 60 4 igin ~5 meV artmaktadir. Bu
daha onceki baski dogrultularindaki baglanma enerjilerinin artma miktarindan daha

bilyiiktilr.
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Sekil 9.11. (a) S||[111] dogrultusunda uygulanan bask1 altinda GaAs-Gag7Alp3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

Sekil 9.11.(a)’da S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-
Gap 7Alp3As tek kuantum kuyusunda en diisiik enerjili ekzitonun baglanma enerjisinin
kuyu genisligine gore degisimi verilmistir. Buradaki genel davranis daha onceki
davranislara benzerdir. Burada da baskinin dogrultusundan dolay1 ekziton baglanma
enerjilerinin degerlerinde farkliliklar vardir. S||[111] dogrultusunda uygulanan pozitif

ve negatif baski altinda en diisiik enerjili ekziton A ekzitonudur.
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Sekil 9.11. (b) S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-Gag7Aly3As tek
kuantum kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin baski1 biiyiikliigiine gére degisimi.

Sekil 9.11.(b)’de S||[111] dogrultusunda uygulanan baski altinda GaAs-

Gap 7Alo 3As tek kuantum kuyusu igin ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikligiine

gore degisimi gosterilmistir. Kiiciik L degerlerinde pozitif baskinin artmasi ile baglanma

enerjisi bliylik L degerlerine gére daha hizli azalmaktadir. Negatif baski durumunda

ekziton baglanmanin hizli bir sekilde arttigir goriilmektedir. Bu artis miktar1 pozitif

baskidaki azalma miktarindan yaklasik olarak 5 veya 6 kat daha biiytiktiir.
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Sekil 9.12. (a) Hidrostatik baski altinda GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum kuyusu igin
ekziton baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimi.

Sekil 9.12.(a)’da hidrostatik baski altinda GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum
kuyusunda en diisiikk enerjili ekzitonun baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore
degisimi verilmistir. Hem pozitif hem de negatif hidrostatik baski altindaki kuantum
kuyusunda en diisiik enerjili ekziton A ekzitonudur. Burada tiim baski degerleri i¢in
ekziton baglanma enerjilerinin kuyu genigligi ile degisimi S =0 durumundaki
degisiminin aynisidir. Sadece baskinin pozitif veya negatif olmasina gore ya yukari
kayma ya da asagiya dogru bir kayma s6z konusudur. Sekilden pozitif baski altinda

baglanmanin azaldig1, negatif baski altinda ise arttig1 goriilmektedir.
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Sekil 9.12. (b) Hidrostatik baski altinda GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum kuyusu igin
ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikliigiine gore degisimi.

Sekil 9.12.(b)’de hidrostatik baski altinda GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum
kuyusu i¢in ekziton baglanma enerjisinin baski biiyiikliigline gore degisimi verilmistir.
Sekilden de gorildiigii gibi, pozitif hidrostatik baski altinda tiim L degerlerinde ekziton
baglanma enerjisi lineer olarak azalmaktadir. Negatif hidrostatik baski altinda ise, tiim L
degerlerinde ekziton baglanma enerjisi lineer olarak artmaktadir. Bunun nedeni,
hidrostatik pozitif ya da negatif baski altinda iletkenlik ve valans alt bantlarin
enerjilerinin lineer olarak artmasi veya azalmasidir. Alt bant enerjilerinin lineer olarak
artmas! ya da azalmas: etkin bant araliginin (Eq) artmasi ya da azalmasmi saglayarak

ekziton baglanmay1 degistirmektedir.
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10. ELEKTRIK ALAN VE BASKI ALTINDA Gads/Ga, xAlyAs TEK
KUANTUM KUYUSUNDA EKZITON SOGURMA

SI birim sisteminde sogurma katsayis1 [64],

a(hw) = Ly rlepul’ 6 —E —w) . [f(E) - fF(B)]  (10.1)

nycepmy dw vV

seklinde verilir. Burada toplam spin durumlari iizerinden de almir ve py; = (f|pli) =
(X|p|0) dir. Burada (X| ekziton durumlarini, |0) vakum durumunu gosterir. Ekziton

sogurma igin |i), valans bandinda bulunan tiim elektronlar i¢in benzer taban durumdur.

Yo = A{ mlcl(ktbrl) ‘szc (K1, T2, s mNGi\I (E’tN:FZN)} (10.2)

Burada A antisimetrizasyon operatorii, ’ler tek elektron durumlari, my, ..., my kuantum
kuyusundaki kuantize durumlar icin valans alt bant indisleri, oy,0y,...,0y Spin

indislerine karsilik gelir veya blok diagonal valans bandi Hamiltonianmin {ist/alt
bloklarmna karsilik gelir [64].

Ekziton durumlar1 asagidaki gibi agilabilir.
[¥%) = g, Znm G- (Ko)-[nm, mo, &) (10.3)

Burada n, m smasiyla iletkenlik ve valans alt bant indislerini, |nn, mo, l—c)t) =
A{‘P}I}llcl (kew, 1), o 5, (koo ), . G (EftN,FN)} iletkenlik bandindaki WS, (k,, ¥)

dalga fonksiyonlu bir elektronun valans bandindaki ‘I’}r}m bir elektronla yer degistirmesi

ile 2N elektronlu determinantal durumdur.
Taban durumu i¢in momentum matris elementi sifirdur.
(FolpIWo) = X, » 2. (Pio (Ko ) [P ¥ho (ke T)) = 0 (10.4)

Ekziton durumu X ile taban durumu arasindaki momentum matris elementi

(X1p10) = (¥ [P ®0) = 3,0z, Gam (k) (¥5 (ke D[ ¥he (ke F)  (105)

ile verilir. Burada iletkenlik ve valans bandinin serbest alt bant ketleri, zarf fonksiyonu

ve Bloch fonksiyonu pargalarina sahiptir.
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¥ (ke ) = @)U (10.6)

etp

[Pho (ke F)) = Xy S hbe (ke, 2)|U,) (10.7)

Iletkenlik bandinda parabolik band yaklasimimizdan dolay: iletkenlik bandi zarf

fonksiyonunda Et bagliligi goriinmez. Ekzitonik ¢iftlenim durumu igin zarf
fonksiyonlar1 f, ve h' sirasiyla iletkenlik band: etkin kiitle esitlifine ve Luttinger-

Kohn esitligine uyarlar.
Ekziton zarf fonksiyonu

lktﬂ

— G (k)R (e z0) £ (2e) (10.8)

gg; (Ze; Zh) ,5) = Zn,m,k

seklinde yazilir. Asagidaki esitlikler kabul edilerek ekziton zarf fonksiyonu normalize

edilir.
o fi @D (22) = 8(z1 — 23) (10.9)

Yo 0¥ (ky, 20 )R (K¢, 25) = 8yy8(21 — 25) (10.10)

Sy [ dp [ dz. [ Az gl Gz DI = T r |GIX (%) =1 (10.11)

Buradaki amag G2 ‘i g[!? terimleri cinsinden seriye agmaktir.

hVU (k't»Zh)f77 (z, )gna (., 21, P)

61K (k) = S J df J dz, [ dzy

eitke—K')p

=Ymi, 2v' | dz. [ dz, [ dp 617 (k, )hV" (k't,zh)f" (o)WY (K, 2 ) £ (2e)

H_/

5%}'; 2

= Y Gk (k') Xy f dz.f" (z.) fy (ze) f dz, W7 (k' 2 )RYY (kt,zh)

6nn ! 6mm ’6VV’

= GWX (k t) olur. Dolayisiyla,

~ikep

e (ke zn) ! (2 9y (Zes 20, ) (10.12)
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ispatlanmis olur. Buradan

(X|plo) =
Lo m R, vadﬁfdzefdzh v (ke 20) £ (2e) V% (Zer 2, ). (Wi (Ko, B) [ B|Whio (Ko, )
~ e
Sy J dzf)” (2.) by (Ko, 22,) (US| UY-o)
(U|ub,) = 0 kullanild: )
(X|plo) =

S S S APl [ dz [ dz, 5o £ @F @) [ d2, S By f dz 7 () W2 (o)
X (UglﬁlUV’c)g;}; (ZeJZhJ,B)

etp

(XIpl0) = Xz Xy [ dz [ dp—gyx (2 21, ). (US |5 UB,) (10.13)

elde edilir. Burada (10.9) ve (10.10) esitlikleri kullanilmistir. Sonlu elemanlar yontemi

(FEM) ve varyasyonel formalizm ile

—> 21— -2
vy (Ze, 2y, B) = \/;Ee . SP (2o, z1) = gy (Ze, 2, p = 0).e v (10.14)

yazilir. Buradan

e o _P
Jd?p. gy (2,2, Ble™ P = [ dp.p.e .21 Jo(ky, ). Gy (Ze, 2h, p = 0)F

fozn eikp cos 8 1g

- T * 1
[d%p. gy (2o, zp, Pe* P = 2m. g)5% (2o, 2, p = 0) ————
Ay (kE+2;%)?

A 0 2
i Gordo dkeke fy do

yazilir. Ilk diizenleme dk, integrasyonunda

[k —— =1
Ay (k2 +45%)2
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seklinde olmalidir. Buradan
— le} * 217.' -
(X1p10) = VALY [ dz. gliy (ze, 2z, p = 0)". f, "S- (U UL,) (10.15)

elde edilir. Bizim durumumuzda ¢ bagimliliginin olmadig: kabul edildi. Dolayisiyla é

dogrultusunda polarize edilmis 151k igin
1 . S 2
f = Zy 7|2y [ dz. gyx (ze, 20, p = 0).&.(U || U3 )|

seklinde osilator genliginin tanimlanmasi (birim alan basma osilatér genligi Aw = Ey
almarak tanimlanir ve genelde delta fonksiyonunu igcermediginden deneysel olarak
sogurma katsayisindan daha hassas 6l¢lilmesi olanaklidir.) ile ekziton sogurma katsayisi

welh

nycegmol

a(hw) =

2x Lo f¥-6(Ex — hw) (10.16)

veya agik olarak

11’@2 o A~ -
a(hw) = —" 23— 5, 3, %, |8 [ dz. g}y (Ze, 24, p = 0)..(UE[B|US, )" . 6(Ex — hw)

nrcsom(z)Lhw

a@@:n”W1§k;zph¢éﬂmﬂwm?aﬁ—mm (10.17)

rcsom(z)Lhw

seklinde elde edilir. Burada g, = [ dz. gy (2., z,,p = 0) integrali sonlu elemanlar

yontemi ile 9. Boliimde anlatildig1 gibi hesaplandi.

Eger asagidaki nicelikleri tanimlarsak,

[ Ry h .
P = SIpelx) = o islp, V) = - GSlp12)
2m
EP:h—ZOPZ

(iSlp|X) = (iS|py|Y) = (iSIp,12) = /ETm

ve
cT:hsT)
ci:hsi)
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SO 1= %,%%%\(xnv)i%ﬁ\z?)

SO = %,—%>=%‘(X—W)T>—\E‘Z~L>

oldugu hatirlanir ise Tablo 10.1.’deki overlap degerleri elde edilir.

(u|p|ub,) HH 1 LH 1 LH | HHl so1 sol
cr |-G [ | BRG] o Jes | - i)

cl 0 — |20 (2 + i9) /E”;""f LI (5 —ig)| [ LR @+ )| - /—EP;”Oz

Tablo 10.1. iletkenlik ve valans band1 Bloch fonksiyonlarinmn overlabi

TE polarize 151k i¢in ekziton sogurma katsayisi hesaplanirken 15181n
polarizasyonu iizerinden ortalama alinmalidir, yoksa sogurma katsayis: elektrik alanin
diizlemdeki dogrultusuna bagli olur. Sogurma katsayis1 hesaplamalarinda valans
bandinin 4x4 Luttinger-Kohn esitligine uydugu varsayilmistir. Bundan dolay1 ekziton
zarf fonksiyonu dort kath dejenerasyona sahiptir. Buna gore ekziton zarf fonksiyonu

HH 1= g, , LH 7= g,, LH 1= g3, HH l= g, pargalarma sahiptir. Ayrica, E, yasak
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enerji araligi, E, elektronun alt bant enerjisi, E;, boslugun alt bant enerjisi ve Ep ekziton

baglanma enerjisi olmak tizere
EX = Eg+Ee - Eh - EB

I'/2r
(Aw—Ex)2+(/2)2

S(Ex — hw) - (Lorentzian fonksiyon)

dir. Sonugcta, ekziton sogurma katsayisi sirasiyla,

TE durumu icin; é = p =cosfX +sinfy = &.(&+iP) =et?

2

h 2w do E E
o = 1 () s [ )t
TE __ me*hEp 2 4 g3 _
QT8 (hw) = —2 5y (g 12 + 25 8 (By — hw) (10.18)
TM durumu i¢in; é = 2 = é.z=1
2
me’h ’
a™ (hw) = Z Mo .8(Exy — hw)
n,cegmiLh
™ _ T[eZEZEp 2 _
a(hw) = - ceqmo3Lhw 2xlg21”. 6(Ex — hw) (10.19)

denklemleri ile verilir. Yukaridaki denklemlerde bir 6nceki béliimde bulunan ekziton
zarf fonksiyonlar1 ve baglanma enerjileri kullanilarak GaAs-Gaj.xAlyAs tek kuantum
kuyusunda ekziton sogurma katsayismin +z dogrultusunda uygulanan elektrik alana,
bes farkli dogrultuda uygulanan baskiya ve kuantum kuyusunun genisligine baglilig

incelendi.
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Sekil 10.1. (a) GaAs-Gap;Alp3As tek kuantum kuyusunda gelen 1s18in TE polarize
olmas1 durumu i¢in A-Ekziton sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi
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Sekil 10.1. (b) GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunda gelen 1518in TM polarize
olmas1 durumu i¢in A-Ekziton sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

157



Sekil 10.1.’de GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum kuyusunda A-Ekziton sogurma
katsayismin foton enerjisine gore degisimi (a) Gelen 15181n TE polarize olmast durumu
icin, (b) Gelen 151810 TM polarize olmast durumu i¢in gosterilmistir. Sekil 10.1.(a)’ya
bakildiginda, kuyu genisliginin azalmasi ile ekziton sogurma pikinin maksimum
degerinin daha biiyilik foton enerjilerine dogru kaydigi ve bu kayma sirasinda sogurma
pikinin genliginin de arttig1 gériilmektedir. TM polarize 151k durumunda ise, sogurma
piki pozisyonlarnin degismedigi ve pik genliklerinin ¢ok kiiciildiigii goriilmektedir.
Bunun nedeni, ekziton dalga fonksiyonunun LH bileseninin (g;) ¢ok kiiciik olmasidir.
TM polarize durumunda sogurma katsayist ekziton dalga fonksiyonunun sadece g,

bilesenine baglidir.

Sekil 10.2.°de elektrik alan altmda L = 100 A ’luk GaAs-Gag;AlgsAs tek
kuantum kuyusunda A-Ekziton ve B-Ekzitonun sogurma katsayilarinin foton enerjisine
gore degisimi (a) Gelen 1518 TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen 1518m TM
polarize olmast durumu i¢in gosterilmistir. Sekil 10.2. (a)’da A ekzitonunun sogurma
piki genliginin B ekzitonundan daha biiyiik oldugu ve pik pozisyonu enerjisinin daha
kiigiik oldugu goriilmektedir. A ekzitonunun enerjisi B ekzitonunun enerjisinden daha
kii¢iik oldugu i¢in pik pozisyonu enerjisi de kiigiiktiir. Ayrica TE polarize durum i¢in A
ekzitonunun pik genliginin B ekzitonunun yaklasik ii¢ kati1 oldugu goriilmektedir.
Dolayisiyla, TE polarize durum i¢in A ekzitonunun sogurma spektrumunda baskin
oldugu soylenebilir. Sekil 10.2. (a)’da dikkat edilecek diger bir nokta ise, elektrik alanin
uygulanmasi ile A ekzitonunun pik genligi ve maksimum pik pozisyonunun enerjisi
azalirken, B ekzitonunun sadece pik pozisyonunun enerjisi azalmaktadir. Elektrik alanin
uygulanmasi ile B ekzitonunun pik genligi artmaktadir. Elektrik alanin uygulanmasiyla
pik pozisyonu enerjisinin azalmasmin nedeni, QCSE (Kuantum kusatma Stark etkisi) ile
aciklanabilir [39, 49, 65, 66]. Elektrik alanin uygulanmasi ile elektronlar alana zit
yonde, bosluklar da alan ile ayn1 yonde siiriiklenirler ve bundan dolay1 elektron ve
bosluk dalga fonksiyonlar1 arasindaki overlapin azalmasi ekziton pik genliginin de
azalmasma neden olur. TM polarize durumunda ise (Sekil 10.2. (b)), B ekzitonunun
sogurma spektrumunda baskin oldugu goriilmektedir. Bunun nedeni, TM polarize
durumda sogurma katsayismin ekziton dalga fonksiyonunun LH bilesenine baglh
olmasinda yatmaktadir. B ekzitonu, LH bileseninin daha baskin oldugu ekzitondur ve

bundan dolay1 da TM polarize durumda sogurma spektrumunda baskin olmaktadir. A
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ekzitonu LH bilesenini ¢ok az icerdiginden TM durumunda sogurma pikinin genligi B

ekzitonuna gore ¢ok kiictiktiir.

Sekil 10.3.’te S||[100] boyunca uygulanan baski altinda L = 100 4’luk GaAs-
Gap7Alp3As tek kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton
enerjisine gore degisimi (a) Gelen 1518 TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen
15181 TM polarize olmasi durumu i¢in verilmistir. Sekil 10.2.(a)’ya bakildiginda, S = 0
durumunda ekziton sogurma pikinin genliginin daha biiylik oldugu goriilmektedir.
Ayrica pozitif baski durumunda ekziton sogurma piki pozisyonunun enerjisi S = 0
durumundaki foton enerjisi degerinden daha kii¢iik foton enerjisi degerine kayarken,
negatif baski durumunda ise daha biiyiikk foton enerjisi degerine kaymaktadir. Bu
davranisin temel iki nedeni vardwr. Bunlardan birincisi, baskinin pozitif olmasi
durumunda olusan ilk ekziton B ekzitonu iken, negatif baski durumunda ise olusan ilk
ekzitonun A ekzitonu olmasidir. Ikincisi ise, negatif baski durumunda iletkenlik alt
band1 enerjisi ve valans bandmnin ilk alt bandinin enerjisi artarak efektif bant araligini
arttirmasi, pozitif baski durumunda iletkenlik alt band1 enerjisinin azalmasi ve valans alt
bant enerjisinin artmasiyla efektif bant araligmin azalmasidir. L = 100 4’luk kuyu igin
S = 20 kbar’lik baski durumunda kayma miktar1 ~115 meV iken, S = —20 kbar’lik

durumda ise ~25 meVl/’dir.

Sekil 10.3. (b) incelendiginde, ekziton sogurma pik pozisyonu enerjilerinin TE
durumundaki ile aymi oldugu goriilmektedir. Ayrica S =0 ve S = —-20kbar
durumundaki pik genliklerinin azaldigi, S = 20 kbar durumundaki pik genliginin ise
~2.5 kat arttig1 goriilmektedir. bunun sebebi, TM durumunda sogurma katsayisinin
ekziton zarf fonksiyonunun sadece LH bilesenine bagli olmasidir. Bu nedenden dolay1
da § = 0 durumundaki pik genligi, S = —20 kbar durumundakinden daha kiigiiktiir.
S = 0 durumundaki sogurma piki, diger piklerle birlikte gdsterebilmek icin 10? garpani
ile carpilarak biiyiitiilmiistiir.
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Sekil 10.2. (a) L = 100 4 ’luk GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusunda gelen 15131
TE polarize durumu i¢in alan altinda A ve B-Ekzitonun sogurma katsayilarinin foton
enerjisine gore degisimi
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Sekil 10.2. (b) L = 100 4 ’luk GaAs-Gayg7Alp3As tek kuantum kuyusunda gelen 15131n
TM polarize durumu i¢in alan altinda A ve B-Ekzitonun sogurma katsayilarinin foton
enerjisine gore degisimi
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Sekil 10.3. (a) S||[100] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7AlyosAs tek

kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

(L = 100 A4 ve gelen 15131 TE polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.3. (b) S||[100] boyunca uygulanan bask:i altinda GaAs-Gag7AlosAs tek
kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayismin foton enerjisine gére degisimi
(L = 100 A4 ve gelen 15131 TM polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.4.’te S||[001] boyunca uygulanan baski altinda L = 100 A’luk GaAs-
Gap7Alp3As tek kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton
enerjisine gore degisimi (a) Gelen 15181 TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen
1518 TM polarize olmasi durumu i¢in verilmistir. TE polarize durumunda, S =
20 kbar icin sogurma pikinin genliginin, S = 0 ve S = —20 kbar i¢in olandan daha
biiyiik oldugu goriilmektedir. Ayrica S = 20 kbar icin sogurma piki pozisyonu
enerjisinde S =0 durumuna gore ~125meV’lik kayma meydana gelmistir. S =
—20 kbar i¢in ise, S = 0 durumuna gore ~35 meV’lik bir kayma meydana gelmistir.
Baski ile foton enerjisindeki kaymanin nedeni bir dnceki durumla aynidir. Buradaki
baskiin dogrultusu degistiginden dnceki baski tiirtinden farkl biiytlikliikte bir kayma
meydana gelmistir. Ekziton dalga fonksiyonunun bilesenlerinin farkli oranlarda
olmasindan dolayr bu durumdaki pik genlikleri degismistir. Ornegin, S = 20 kbar
durumundaki ekziton dalga fonksiyonu S = —20 kbar durumundakinden daha biiyiik
oranda HH bilesenine sahiptir. S||[001] dogrultusunda uygulanan pozitif baski altinda

en distik enerjili ekziton A ekzitonu iken, negatif baski durumunda ise B ekzitonudur.

Sekil 10.4. (b)’ye bakildiginda, TE durumundaki ekziton pik pozisyonu
enerjilerinin degismedigi ve S = —20 kbar i¢in ekziton sofgurmanin basat oldugu
goriilmektedir. Ayrica S = —20 kbar icin elde edilen sogurma pikinin, TE
durumundaki piklerin genliginden daha biiyiik genlikli bir pike (~6.5x10°m™1) sahip
oldugu goriilmektedir. Bunun nedeni S = —20 kbar i¢in ekziton dalga fonksiyonunun
LH bileseninin oranmin daha biiyiik olmasidir. Yine burada S = 0 ve S = 20 kbar igin

sogurma grafikleri farkl ¢arpanlarla carpilarak ayni sekil listiinde gosterilmistir.
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Sekil 10.4. (a) S||[001] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7Alyo3As tek

kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

(L = 100 A4 ve gelen 15131 TE polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.4. (b) S||[001] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7AlpsAs tek
kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayismin foton enerjisine gére degisimi
(L = 100 A4 ve gelen 15131 TM polarize olmas1 durumu)

163



Sekil 10.5.’te S||[110] boyunca uygulanan baski altinda L = 100 4’luk GaAs-
Gap7Alp3As tek kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton
enerjisine gore degisimi (a) Gelen 15181 TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen
15181in TM polarize olmasi durumu igin verilmistir. Bu sekle bakildiginda, negatif baski
durumunda S =0 durumuna gore sogurma pikinin daha biylik foton enerjisi
degerlerine kayarak genliginin azaldigi, pozitif baski durumunda ise pikin daha kiiglik
foton enerjisi degerlerine kayarak genliginin azaldigi goriilmektedir. S||[110] boyunca
uygulanan baski ve TE polarize durum igin, § = 20 kbar’lik baski uygulandiginda
sogurma pik pozisyonu enerjisi S =0 durumuna gore ~110meV kaymaktadir.
S = =20 kbar’lik baski uygulandiginda ise S =0 durumuna goére ~30meV
kaymaktadir. Sekil 10.5.(b)’ye bakildiginda, TE durumundaki pik pozisyonu
enerjilerinin degismedigi ve S = 20 kbar i¢in sogurma pikinin en biiyiilk oldugu
goriilmektedir. Bunun sebebi, S||[110] dogrultusunda uygulanan pozitif baski altinda
en diisiik enerjili ekzitonun B ekzitonu ve negatif baski altinda da A ekzitonu olmasidir.
Burada da yine goriilebilmesi i¢in S = 0 durumundaki sogurma grafigi 10% carpam ile

carpilmstir.

Sekil 10.6.’da S||[111] boyunca uygulanan baski altinda L = 100 4 *luk GaAs-
Gap7AlpsAs tek kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma Kkatsayisinin foton
enerjisine gore degisimi (a) Gelen 15181n TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen
15181 TM polarize olmasi durumu i¢in verilmistir. Bu baski dogrultusu altinda ve TE
polarize durumda (Sekil 10.6.(a)), ekziton sogurma pik pozisyonu enerjileri S||[110]
dogrultusu i¢in bulunanlara yaklasik olarak esittir. Fakat sogurma pik genlikleri
farklidir. Bunun nedeni ise, S||[111] dogrultusunda uygulanan pozitif ve negatif baski
altinda en diisiik enerjili ekzitonun A ekzitonu olmasidir. Sekil 10.6.(b)’den ekziton
sogurma pik enerjilerinin TE durumundaki ile ayn1 oldugu goriilmektedir. Burada ayrica
S = 20 kbar i¢in sogurma pikinin daha biiyiik oldugu goériilmektedir. Bunun nedeni,
S = 20 kbar icin ekziton dalga fonksiyonun LH bileseninin oraninin digerlerinden
daha biiylik olmasidir. Burada da yine goriilebilmesi i¢in S = 0 durumundaki sogurma

grafigi 102 ¢arpan ile garpilmustir.
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Sekil 10.5. (a) S||[110] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7AlyosAs tek

kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

(L = 100 A4 ve gelen 15131 TE polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.5. (b) S||[110] boyunca uygulanan bask:i altinda GaAs-Gag7AlosAs tek
kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi
(L = 100 A4 ve gelen 15131 TM polarize olmas1 durumu)

165



S
TE Polarize
45— F=0 7
L=100 A
4+ S| [111] -
351 *—5=0 -
—=— S =20 kbar
sk —<—S="-20 kbar B
N \
E 25+ -
3 \
2 - —
15+ -
1 — —
05 -
L L L L L L L L L L L

%.3 1315 133 1345 136 1375 139 1405 142 1435 145 1465 148 1495 151 1525 154
Foton Enerjisi (eV)

Sekil 10.6. (a) S||[111] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7AlysAs tek

kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi

(L = 100 A4 ve gelen 15131 TE polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.6. (b) S||[111] boyunca uygulanan baski altinda GaAs-Gag7AlosAs tek
kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi
(L = 100 A4 ve gelen 15131 TM polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.7.’de hidrostatik baski altinda L = 100 A ’luk GaAs-Gag;Alp3As tek
kuantum kuyusundaki ilk ekzitonun sogurma katsayismin foton enerjisine gére degisimi
(a) Gelen 15181n TE polarize olmasi durumu i¢in, (b) Gelen 1513 TM polarize olmasi
durumu i¢in verilmistir. Pozitif ve negatif hidrostatik baski altinda en diisiik enerjili
ekziton A ekzitonudur. Bu yiizden TE durumunda sogurma piklerinin genlikleri TM
durumundakinden biiyiik ¢ikmustir. Sekil 10.7.(a)’ya bakildiginda, pozitif ve negatif
bask1 altinda sogurma pikinin S = 0 durumuna gore ayn1 miktarda kaymaya ugradigi
goriilmektedir. Kayma miktar1t 20 kbar’lik baski i¢in ~74 meV’dir. Sogurma piki
genlikleri arasinda ¢ok az bir fark vardir. Sekil 10.7.(b)’de pik pozisyonu enerjilerinin
degismedigi ve sogurma pik genliklerinin ¢ok kiiciildiigii (103kat) goriilmektedir.
Hidrostatik baski altinda en diisiik enerjili ekzitonun dalga fonksiyonunda LH
bileseninin orani ¢ok kiigiiktiir. Dolayisiyla, TM durumunda ekziton pik genlikleri ¢ok

kiiciilmiistiir.
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Sekil 10.7. (a) Hidrostatik baski altinda GaAs-Gag 7Alg 3As tek kuantum kuyusundaki ilk
ekzitonun sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi (L = 1004 ve gelen

15181 TE polarize olmas1 durumu)
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Sekil 10.7. (b) Hidrostatik baski altinda GaAs-Gag 7Alp 3As tek kuantum kuyusundaki ilk
ekzitonun sogurma katsayismin foton enerjisine gore degisimi (L = 100 4 ve gelen

15181n TM polarize olmasi durumu)
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11. SONUCLAR

Bu ¢calismada GaAs — Ga,_, Al As tek kuantum kuyu sisteminin elektronik bant
yapist ve optik 6zelliklerinin elektrik alana ve bes farkli dogrultuda uygulanan baskiya
bagli degisimi, c¢oklu bant etkin kitle yaklasimi cercevesinde (k.p teorisi) sonlu
elemanlar yontemi ile incelenmistir. Sonlu elemanlar yontemi ile yapilan elektronik
bant yapis1 hesaplamalarinda global elementteki nod sayisi 4, toplam nod sayis: da 4000
olarak ahndi. Bu enerji 0z degeri hesaplamalarinda cok kucuk hata miktarlarina
(—0.001 meV) karsilik gelmektedir.

7. bolimde GaAs/Gag7Aly 3As tek kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki bir
elektronun dalga fonksiyonu, alt bant enerji degerleri ile bant i¢ci sogurma katsayisinin
elektrik alan ve baski altindaki degisimleri incelendi. Uygulanan baskinin pozitif veya
negatif olmasina bagl olarak tim alt bantlarin enerjileri ve kuyu potansiyeli degeri
enerji ekseninde asagiya veya yukariya dogru esit miktarda kaymaktadir. Ayrica
iletkenlik bandi taban durumu enerjisi elektrik alanin artmasiyla azalirken, birinci
uyarilmig durumun enerjisi elektrik alanin artmasiyla neredeyse degismemektedir.
Elektrik alaninin artmasiyla birlikte bant i¢i sogurma pikinin enerjisi ve genligi
artmaktadir. L = 200 A’luk GaAs-Gag7Alg3As tek kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait
bant ici sogurma piki F = 0’da 31 meV pozisyonunda ve 505 554 m™! biyukluglnde
bir genlige sahip iken, F = 100 kV/cm’de ise 68 meV’de ve 2269140m™?!
blyukligunde bir genlige sahiptir. Dolayisiyla bu degerlere bakildiginda elektrik alanin
100 kV/cm’ye arttirilmasi ile 37 meV’lik kayma ve sogurma pikinde yaklasik 4.5 kat
artis gorulmektedir. Ekziton sogurmayla bant i¢i sogurma karsilastirildiginda bu
sonuglar iki farkl: 0zellik olarak ortaya konulabilir [2]. Sogurma pikinin enerjisinin
artarak enerji ekseninde kaymasi kuantum kusatma Stark etkisi diye bilinir. Bunun
nedeni elektrik alanin artmasiyla ilk ve ikinci alt bant arasindaki enerji farkinin
artmasidir. Ayrica bant ici gegislerde elektrik alan arttikga sogurma pikinin genliginin
artmasmin sebebi; elektrik alanin tim durumlar icgin elektronlar: kuyunun ayni tarafina
itmesi dolayisiyla alt bantlar arasindaki overlabi arttirmasidir. Kuantum kuyusuna
uygulanan baskinin sogurma pikinin enerjisini degistirmeden sadece genligini
degistirdigi gorilmiistir. L = 100 A’luk GaAs-Gap 7Alg3As tek kuantum kuyusunda 1-2
gecisine ait bant ici sogurma katsayisinin F = 0 durumunda S = 20 kbar igin sogurma
pikinin genligi 4021470m=! iken, S = —20kbar icin sogurma pikinin genligi

78 520.6 m~1"dir. Baskmin uygulanmasiyla alt bantlar arasindaki enerji farkinin sabit
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kalmasindan dolay1 sogurma pikinin enerjisi degismemektedir. Baskmin yaninda
elektrik alanin da uygulanmasiyla sogurma pikinin genligi daha da artmaktadir. Ayni
zamanda pikin enerjisi de artar. Bu bolimde elde edilen diger bir sonug ise, F = 0
durumunda yasakli olan 1-3 gecisinin elektrik alanin uygulanip paritenin degismesi ile
artik izinli olmasidir. Bu sonuglara bakarak bant ici gecislerde uygulanan baski, elektrik
alan ve kuyu genisligi birer ayar parametresidir denilebilir.

Bolum 8’de, kilge 111-V bilesikleri icin elde edilen 4x4 ve 6x6’lik Luttinger-
Kohn Hamiltonianimi kullanarak GaAs/Gag;Alp3As kuantum kuyularinda valans band
yapist ¢oklu band etkin kitle yaklasimi (k.p yontemi) ve sonlu elemanlar yontemi
(FEM) ile hesaplandi. Bu yontemin gecerliligini kontrol etmek icin sonuglarimiz;,
varyasyonel metodla elektrik alan altinda spin orbit ciftleniminin valans bandi
Uzerindeki etkisini inceleyen Sanders ve Bajaj [38] in sonuglar1 ve de valans band
yapisini sonlu farklar metodunu (Finite Difference Method) kullanip 4x4’luk Luttinger-
Kohn Hamiltonianint uniter donusim yaparak eksen yaklasimi ile ¢ozen Ahn ve
Chuang [41]"1n sonuglariyla karsilastirdik. Bu karsilastirma neticesinde, sonuglarimizin
onlarin buldugu sonuglarla uyumlu oldugunu goérduk. Daha sonra sonlu elemanlar
yontemi (FEM) ile valans bandindaki dejenere alt bandlarin ki’ye gore degisimi
Uzerinde spin-orbit ciftleniminin, elektrik alanin, bes farkli dogrultuda uygulanan
baskinin ve kuyu boyutlarmin etkisi arastirildi. k, = 0’daki karakterlere gore alt bantlar
“agir bosluk” (HH), “hafif bosluk” (LH) ve “spin orbit bosluk” bandi seklinde
adlandirilabilir, fakat k. # 0’da herhangi bir enerji duzeyine sadece HH (veya LH veya
SO) bandi denilemez. Cunki, k; degistikce her karakterden farkli oranda katki
gelmektedir ve bu oranlara bakilarak o k; degerinde alt bant enerjisinin agirlikli olarak
hangi karakteri tasidigi soylenebilir. Bu ylzden biz alt bantlarimiz1 k, = 0’daki agirlikh
karakterine gore A, B ve C smifi bant seklinde isimlendirdik. Buna gore; ilgili alt bant
k., = 0’da HH agirlikl ise sirasiyla Al, A2, A3,.. seklinde; alt bant k, = 0’da LH
agirhikli ise sirasiyla B1, B2, B3,.. seklinde; alt bant k, = 0’da SO agirlikli ise sirasiyla
C1, C2, C3,.. seklinde adlandirdik. Sonlu k, degerlerinde (k, # 0) tim alt bantlar spin
orbit ciftleniminden etkilenirler. k. # O degerlerinde spin orbit etkilesmesi iceren
(surekli gizgiler) butun alt bantlarin enerjileri spin orbit etkilesmesi icermeyen (kesikli
cizgiler) alt bantlarin enerjilerinden blylktir. Bu genel davranis rastlant: degildir.
Clnkid, kuantum mekaniksel duzey itmesinin (quantum-mechanical level repulsion)

direkt bir sonucudur [38]. Bu yizden, altta bulunan alt bant enerjilerinin yukarida
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bulunan alt bant enerjilerine gére daha fazla spin orbit ¢iftleniminden etkilendigi
gorGlmektedir. ¢ baglilig: yuzinden de k, — k,, dlzlemindeki alt bant enerji dagilimi
anisotropiktir. Yani, [100] (veya [010]) dogrultusu boyunca alt bant enerji dagilimi ile
[110] dogrultusu boyunca olan alt bant enerji dagilimi birbirinden farkhdir. Bitiin k,
degerlerinde elektrik alan1 yok iken, 4x4’lik ve 6x6’hk Hamiltonianlar iki kath
dejenere enerji dlzeyleri verirken elektrik alan1 uygulandiginda, k; # O degerlerinde
inversiyon simetrisi  kirilldigindan dejenere olan alt bantlar ayrilir. Bu spin
dejenerasyonunun kalkmasi inversiyon simetrisinin olmamasindan ve spin orbit
ciftleniminin  varhgindan dolayidir. k, = 0’da GaAs-Gag7Alp3As tek kuantum
kuyusunun ilk alt1 valans alt bant enerjisinin elektrik alanla degisimi incelendiginde,
L =100A ve L =200A’luk kuyularin alt bant enerjilerinin elektrik alanla degisim
miktarlar1 birbirinden farkli oldugu gérilmistir. Ornegin, elektrik alanin 0’dan
100 kV/cm’ye ¢ikmasi ile L = 100 A’luk kuyu icin A1, A2 alt bant enerjisi yaklasik
15 meV artarken, L = 200 A’luk kuyu icin A1, A2 alt bant enerjisi yaklasik olarak
60 meV artmaktadir. Baskinin uygulanmasi ile alt bantlar k, = 0’da dahi sadece HH
(veya LH, veya SO) karakterine sahip degildir. Dolayisiyla alt bantlar k, = 0’da HH,
LH, SO Kkarakterlerinin farkli oranlardaki karisimina sahiptir. Ayrica baskinin
uygulanmas: ile alt bant enerjileri, baski dogrultusu ve biyuklugine goére enerji
ekseninde asagiya veya yukariya dogru kaymaktadirlar. 4x4 ve 6x6’lik
Hamiltonianlarla hesaplanan alt bantlar arasindaki farkin baskmin buyukligi ile
degisimi her baski turu icin farkhdir. Elde edilen bu sonucglardan, spin-orbit
ciftleniminin, elektrik alanin, bes farkli dogrultuda uygulanan baskinin ve kuyu
boyutlarmin valans bandindaki alt bantlar tizerinde oldukca etkili oldugu soylenebilir.
Bolim 9’da, GaAs — Ga,,Al,3As kuantum kuyu sistemi i¢in ekziton enerjisi,
ekziton dalga fonksiyonu ve ekziton baglanma enerjisi 4x4 Luttinger-Kohn
Hamiltonian1 kullanilarak varyasyonel hesap teknigi cercevesinde sonlu elemanlar
yontemi ile elde edildi. Ekziton baglanma enerjisinin kuyu boyutlarina, elektrik alana ve
bes farkl dogrultuda uygulanan baskiya bagli degisimi incelendi. Calisma uzayimizi en
Iyi sekilde tcgenlere bolmek igin Perl-Olof Persson’un doktora tezi [62] calismasindan
yararlandik. Uzayin en iyi sekilde ticgenlere bolme islemi (mesh generation) ayri bir
calisma konusu oldugundan bu ¢alismada Persson’un yazdigi basit MATLAB kodlarini
biraz degistirerek kullandik [63]. Valans bandinda A smifi (Al, A2, ...) alt bantlardaki

bosluk ile iletkenlik bandinin en dustk enerjili alt bandindaki elektronun olusturdugu
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ekziton A ekzitonu (Alekzitonu, A2 ekzitonu, ...) seklinde isimlendirildi. Ayn: sekilde
valans bandinda B sinifi (B1, B2, ...) alt bantlardaki boslukla iletkenlik bandindaki en
distk enerjili alt banttaki elektronun olusturdugu ekziton da B ekzitonu (B1 ekzitonu,
B2 ekzitonu, ... ) seklinde isimlendirildi. Ekziton hesaplarimizda her bir elementin
buyukliglnu smirlamak i¢in hdata.hmax isimli bir degisken atadik. Bu degiskenin
biiylklugii degistirilerek uzaymmizdaki toplam element sayis1 degistirilebilir. Ornegin,
L = 100 A’luk kuyu icin hdata. hmax = 6 aldigimizda uzaymmizda toplam 8470 adet
ucgen element ve 4364 tane nod olusmaktadir. Olusturulan Uggen elementlerin
ortalama kalitesi 0.957 ve ucgen elementlerden minimum kaliteli olan ise 0.697’lk
kaliteye sahiptir. Ucgen elementin Kalitesi, ikizkenar licgene yakinhgmin bir élgtsudir
ve ikizkenar tcgen oldugunda 1 degerini alir. Ayrica hdata. hmax = 6 durumunda
uzayimmizin siir nodlarmin sayist 256°dir. Tum ekziton hesaplarimizda toplam nod
sayisinin 4000°den fazla olmasini sagladik. Dolayisiyla, 4x4’lik Luttinger-Kohn
Hamiltonian1 icin K ve M matrislerinin en az 16 000x16 000 buykltgunde olmasina
sebep oldu. Bu ise hesaplamalarimizdaki hata miktarmi oldukga azaltmistir. Ayrica
yuksek kapasiteli bilgisayarlar ile bu buyuklukteki matrislerin hesabi fazla zaman
almadan yapilabilmektedir. Ekziton baglanma enerjisi kuyu genisliginin azalmasiyla
once artis gosterirken, sonra azalmaya baslar. Kucuk L degerlerinde “Coulombic”
problemin s6zde iki boyutlu Ozelligi artar. Parcaciklarin kusatilmis enerjileri engel
yuksekligine ulastiginda iki boyutlu davraniglarmin bozulmasindan dolay: tekrar g
boyutlu davranig gosterirler. Blylk L degerlerinde ise, s6zde iki boyutluluk bozulmakta
ve ekziton ¢ boyutlu uzaydaki gibi davranmaya baslamaktadir. Ayrica buyik L
degerlerinde B ekzitonunun baglanma enerjisi, A ekzitonun baglanma enerjisinden
buyuk oldugu ve L degerinin daha da azalmas: ile B ekzitonun baglanma enerjisi A
ekzitonunun baglanma enerjisinden daha kuiglk deger aldigi gortlmistur. Kuyu
genigliginin artmasi, elektron ve bosluk enerjilerinin azalmasina sebep olmakta ve
dolayisiyla da ekziton enerjisi kuyu genisliginin artmasi ile azalmaktadir. Elektrik alan
altinda elektron ve bosluklarin enerjileri azaldigindan ekziton enerjisi de azalmaktadir.
Elektrik alaninin uygulanmasi ile alt bantlarda inversiyon simetrisi bozulur ve ekziton
enerjisindeki dejenerasyon ortadan kalmaktadir. Ekziton baglanma enerjileri elektrik
alanin artmas: ile azalmaktadir (—2 meV). Elektrik alan siddetinin artmasi ile bu
azalisin nedeni, elektron ve boslugun ayni dizlemde bulunma olasiliginin (overlabin)

azalmasidir. Baski altinda ekziton baglanma enerjisinin  kuyu genisligine bagh
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davranisi, baski yok iken sahip oldugu genel davranisin benzeridir. Pozitif bask: altinda
ekziton baglanma enerjisi azalirken, negatif baski altinda artmaktadir. Baskinin
uygulanma dogrultusuna gore, ekziton baglanma enerjilerindeki bu artis ve azalis
miktarlar1 degismektedir. Ornegin, S||[110] dogrultusunda uygulanan negatif baski
0’dan —20 kbar’a ¢ikmasi ile ekziton baglanma enerjileri L = 300 A’luk kuyu igin
~6 meV, L = 60 A’luk kuyu icin ~5meV artmaktadir. S||[100] dogrultusu boyunca
uygulanmas: durumunda ise, L = 300 A’luk kuyu icin ~5meV artmakta iken, L =
60 A’luk kuyu igin ~4 meV artmaktadir. Sonugta, ekziton baglanma enerjisinin elektrik
alana, kuyu genisligine, baskmin buyuklugine, baskinin dogrultusuna ve baskinin
pozitif ya da negatif olmasina bagl oldugu goérilmistar.

Son olarak Bolim 10°da, TE ve TM dogrultusunda polarize olmus 1s1k igin
GaAs-GaixAl,As  tek kuantum kuyusunda ekziton sogurma Kkatsayisinin  +z
dogrultusunda uygulanan elektrik alana, bes farkli dogrultuda uygulanan baskiya ve
kuantum kuyusunun genisligine baglilig1 incelendi. Elektrik alan ve baskinin olmadig:
ve TE polarize 151k durumunda, kuyu genisliginin azalmasi ile ekziton sogurma pikinin
maksimum degerinin daha buyuk foton enerjilerine dogru kaydigi ve bu kayma
sirasinda sogurma pikinin genliginin de arttigi1 gorilmektedir. TM polarize 1s1k
durumunda ise, sogurma piki pozisyonlarmin degismedigi ve pik genliklerinin ¢ok
kiculdagl gorilmektedir. Bunun nedeni, ekziton dalga fonksiyonunun LH bileseninin
(¢2) cok kiiclk olmasidir. TM polarize durumunda sogurma katsayis1 ekziton dalga
fonksiyonunun sadece g, bilesenine baghdir. TE polarize durumunda elektrik alanin
uygulanmas: ile A ekzitonunun pik genligi ve maksimum pik pozisyonu enerjisi
azalirken, B ekzitonunun sadece pik pozisyonu enerjisi azalmaktadir. Elektrik alanin
uygulanmasi ile B ekzitonunun pik genligi artmaktadir. Elektrik alanin uygulanmasiyla
pik pozisyonu enerjisinin azalmasinin nedeni, QCSE (Kuantum kusatma Stark etkisi) ile
aciklanabilir [39, 49, 65, 66]. Elektrik alanin uygulanmasi ile kuantum kuyusunun
kusatma potansiyeli egilmektedir. Bunun sonucunda, elektron dalga fonksiyonu ile
boslugun dalga fonksiyonu kuyunun farkl: taraflarina kayarak lokalize olmaktadir. Bu
nedenden dolay: da elektron ve bosluk dalga fonksiyonlar: arasindaki overlap azalarak
ekziton pik genliginin elektrik alanin artmasi ile azalmasina neden olmaktadir. TM
polarize durumunda ise, B ekzitonunun sogurma spektrumunda baskin oldugu
gorilmektedir. Bunun nedeni, TM polarize durumda sogurma katsayisinin ekziton dalga

fonksiyonunun LH bilesenine bagli olmasinda yatmaktadir. B ekzitonu, LH bileseninin
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daha baskin oldugu ekzitondur ve bundan dolayr da TM polarize durumda sogurma
spektrumunda baskin olmaktadir. A ekzitonu LH bilesenini ¢ok az icerdiginden TM
durumunda sogurma pikinin genligi B ekzitonuna gore cok kuguktir. Pozitif baski
durumunda ekziton sogurma piki pozisyonunun enerjisi S =0 durumundaki foton
enerjisi degerinden daha kucuk foton enerjisi degerine kayarken, negatif baski
durumunda ise daha buyilk foton enerjisi degerine kaymaktadir. Ornegin, S||[100]
boyunca uygulanan bask: altinda L = 100 A’luk kuyu icin S = 20 kbar’lik baski
durumunda kayma miktart ~115meV iken, S = —20kbar’lik durumda ise
~25meV’dir. Bu davranmsin nedeni, negatif baski durumunda iletkenlik alt band:
enerjisi ve valans bandmin ilk alt bandinin enerjisi artarak efektif bant araligini
arttirmasi, pozitif baski durumunda iletkenlik alt bandi enerjisinin azalmasi ve valans alt
bant enerjisinin artmasiyla efektif bant arahigin1 azaltmasidir. Uygulanan baskinin
dogrultusu degistiginde ekziton dalga fonksiyonu bilesenlerinin oranlarinin farkh
olmasindan dolay: pik genlikleri de degismektedir. Ornegin, S||[001] dogrultusunda
uygulanan baski altinda L = 100 A’luk GaAs-Gag7AlpsAs tek kuantum Kuyusunda
S = 20 kbar durumundaki ekziton dalga fonksiyonu S = —20 kbar durumundakinden
daha blyitk oranda HH bilesenine sahiptir. S||[001] dogrultusunda uygulanan pozitif
baski altinda en dusuk enerjili ekziton A ekzitonu iken, negatif bask: durumunda ise B
ekzitonudur. Buradaki sonuglara bakarak, ekziton sogurma piki pozisyonunu ve
genligini elektrik alan, kuyu genisligi ve baski ile istenilen sekilde ayarlayabiliriz.
Sonug olarak; elektrik alani, kuyu genisligini, baski dogrultusunu, baskmnin
blyukligunu ve baskinin uygulama yoninu degistirerek GaAs-Gai«AlxAs tek kuantum
kuyusu sisteminin elektronik ve optik 6zellikleri amaca uygun bigimde ayarlanabilir. Bu
tezde kullanilan yontem, baski altindaki I11-V yariiletken bilesiklerinden olusturulmus
kuantum kuyu sisteminin elektronik ve optik 6zelliklerini iyi bir sekilde tanimlama
olanag: saglamistir. Buradaki sonuglar, Raman ve fotoliminensans deneylerinin
sonuglart ile karsilastirildiginda uyumlu oldugu gorilebilir. Bu ¢alismada sozi edilen
dis parametrelerin degistirilmesi ile sogurma piklerinin genligi ve pozisyonunun
degistirilebildigi gortulmustur. Dolayisiyla bu ¢alismada kullanilan yontem, baski ile
ayarlanabilen kizilotesi dedektdr tasarmmi uygulamalarinda kullanilabilir.  Ayrica
bildigimiz kadariyla, ¢oklu bant etkin kitle yaklasimi ve sonlu elemanlar yontemi ile

GaAs — Ga,_,Al,As tek kuantum kuyu sisteminin elektronik ve optik Ozellikleri
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uzerinde elektrik alanin, bes farkl dogrultuda uygulanan baskinin ve kuyu genisliginin

etkisini konu alan bu tir kapsamli bir ¢alisma yapilmamastir.
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EK-1
KANE MODELI ICIN ELDE EDILEN HAMILTONIANIN MATRIS
ELEMANLARININ BULUNMASI

180



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

Ornegin, spin-yoriinge etkilesimli bir sistem i¢in ¢dziilecek olan Schrodinger

denklemi
- h K5 o= _ - , - 1

ile veriliyordu. Burada aranan, E' enerjisi ve bu enerjiye karsilik gelen

Unk(?):ZaH'UH'O(F) (2)

ozfonksiyonlar idi. (U, () lar band kenari(band edge) fonksiyonlaridir.) Coziim igin
(1) deki Hamiltoniyenin (2) deki U ., (T) fonksiyonlar: bazindaki matris temsili yazilip,

bu matrisin 6zdegerleri ve 6zvektorleri bulunur.
1.1 Baz Kiimesi

(1) de verilen Hamiltoniyenin matris temsilini artyoruz. Ilgilendigimiz bandlar,
iletkenlik band1 ve valans bandlar1 (agwr bosluk, hafif bosluk, spin-yoriinge bandi).
Spinden dolayr her bir banda ait fonksiyon iki kez yozlagmistir (farkli iki dalga
fonksiyonu ile anlatilan iki durum olan spin yukar1 ve spin asagi ayni enerjiye sahiptir).

Dolayisiyla baz fonksiyonlar1 kiimesi 8 elemanli olacaktir ((2) deki U, ., (T) lar). Bu

elemanlardan ikisi iletkenlik bandina ait spin yukar1 ve spin asagi durumlu fonksiyonlar

geri kalan 6 s1 ise valans bandlarina ait spin asagi ve spin yukar1 durumlu

fonksiyonlardir.
o)} =101 @2).105).|0:). [ @) 06 ).l 0r) [ 0s))
o) =[sT)=s( T los)=[s V) =54
|02)=[X T)=xf(n) T |90) =X ) =xF() 4
og)=|Y 1) =yf(n) T 0,)=|Y 4y =yf(n 3)
0,)=[2T)=2f() T l0a)=|Z4)=2f (4

(r=yx2+y*+7%)

181



(3) ile tanimlanan baz kiimesinde |(p1> ve |(p5> iletkenlik bandina ait

fonksiyonlar (s-tipi) geri kalanlar ise valans bandlarma ait (p-tipi) fonksiyonlardir.
Simdilik baz fonksiyonlarmnin agik formlart ile ilgilenmiyoruz.

(3) baz kiimesi ortonormaldir, yani
<(Pi | O j> = 8ij
daha agik olarak yazilirsa y uzaya bagh kisim ve ¢ s spin degiskenine bagh kisim

olmak tizere

(@ 0;) = [wi(Pw;(NE, ()& () drds = 5,8,

yazilabilir.
1.2 Hamiltoniyenin Matris Elemanlarn

Hamiltaniyenin (3) bazindaki matris temsili H olmak tizere matris elemanlar1
(H), = (e [Hlo;) i,j=12,..,8 (4)
ile tanimlidir. H
h - h o=, =
H:HO+_k'p+WVVXp'G (5)
0 0
ile verilir. Ozel olarak k =k 2 segilsin. Bu durumda (4)

h /A
H:H0+m—k.pz+mVpr.G (6)

0 0

haline gelecektir. Ugiincii terimi agalim,

%SCZ§VXF)-5:%§CZ[<§VXE)X o +{VVxB), 0, +(VVxp), 'GZ}

olur. Dolayisiyla (6) denklemi

H=H,+H,+H,, +H,, +H,, (7
seklinde yazilsin. Burada
H, = LE K.p,
mO
h -
H, = 4m§c2 (VVx p)X O,
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H,, =%§Cz(ﬁvxp)y o,

H,, =%§C2(pr)z o,

dir. Vektorel carpim acilip momentum operatdrlerinin karsiliklar: yazilirsa

H= -k 2 ®
Hy=- o | M2 N2 g ©

H,=-— | >=2_22°% |5 (10)

32
" (Vo v "

C4mi?\ ox oy oy ox )

H23 =

Bunlardan sonra (7) den matris elemanlar1 i¢in

(H), =(Ho), +(H,), +(Ha), +(Hz), + (Hz), ij=12,..8 (12)

ij
elde edilir. (12) deki terimler (4) deki gibi (8), (9), (10), (11) den yararlanarak bulunur.

i,j=12,...,8 olmak iizere

(HO)ij = <(P| |H0|(PJ> (13)
i’ < 0
H,);=——Kk cpi—cp-> (14)
(Ha), m, oz|
32
(HZl) - Ihz 2 O ﬁg_yﬁ O, |9 (15)
" 4mgc oy 0z 0z oy !
in’ oV 0 oV o
H - | ===_Z = . 16
(Ha2), 4m2c? <(P' oz ox O azjcyy ? (10)
152
(H23) =- Ihz 2 ?; ﬁi_gi G, |P; (17)
i dmgc OX 0y 0y OX !
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1.3 Operatorlerin Baz Fonksiyonlarina Etkisi

Baz fonksiyonlari uzay fonksiyonu ve spin fonksiyonunun ¢arpimindan olusur. o,, 6,

o, operatorleri fonksiyonlarin sadece spin kismina etki ederken 0/0X, /oy, 0/0z

operatorleri sadece uzay kismina etki eder.
o, T=l o, T=il c, =T (18)
o, 4=T o, I=-iT o, d=-1
(4) tin agilim1
<(pi |H|(pj> =I(p:H(pjdrdS (19)
dir ve burada integral kristal yapidaki hiicre (uzaysal kisim, dt) ve spin (spine bagl
kisim, dS) iizerindendir. Olas: iki farkli spin durumu birbiri ile orogonal oldugundan zit
spine sahip ¢; ve Ho,; matris elemanlari sifir verecektir.

Uzaysal kisim ile ilgili integral de ii¢ kathdir (dxdydz). Orgiiniin

periyodikliginden dolay1 6rnegin

olmas1 gerekir. Bu durumda integrali sifirdan farkli verecek olan integrant x in ¢ift
fonksiyonu olmalidir. Benzer olarak y ve z ninde sinlar1 yukaridaki gibi
secileceginden ayni kosul y ve z i¢inde gegerlidir.

Yani (19) daki matris elemaninin sifirdan farkli olabilmesi i¢in kosul

e ¢; ve Ho, nin spin durumlari ayni olmali

e Integrant (¢;Ho ;) uzaysal koordinatlarm hepsi i¢in ¢ift fonksiyonu olmali

oV(r) oV(r) oV(r) oS(r) aS(r) oS(r) of(r) of(r) of(r)

oX oy 0z oXx oy o0z ox oy oz
terimleri uzay koordinatlarmdan biri icin tek fonksiyondur. Ornegin,
as(r) _oS(r) or _ o5(r) y

oy or oy oy (X +y?+7?

y — -y doniisiimii altinda isaret degistirir. Yani, y nin tek fonksiyonudur. (integralde y

nin sinirlar1 i¢in (0,b) yerine (-b/2,b/2) alindiginda bu terimi igeren integral sifir verir.)

Ho m baz fonksiyonlarina etkisi
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Holo:) = E; |@y) Ho[@s) =E[@s)
Hole,) =Ep[0,) Ho|@s) = Ep[@s)
Hol0s)=E, |@s) Holes) =E,[07)
Hol@a) =Ep[@s) Ho|®s) = E, @)

ile tanimlansm. (Hy pertiirbe olmamis (k =0) Hamiltoniyen idi ve pertiirbe olmamis

durumda sistemin valans bandi alt1 katli (k =0 da ii¢ band cakisik ve her biri i¢in spin
kaynakl iki katli yozlagma), iletkenlik bandida iki katl (spinden dolay1) yozlagsmaya
sahipti.)

1.4. Ho matrisi
Matris elemanlar1 (13) ile verilen operatoriin (3) bazindaki matris temsili

bulunacak. Operatoriin baz fonksiyonlarina etkisi (20) ile tanimlanmist.

(Ho)ij =<(Pi|H0|(Pj>

<(P1|Ho|(P1> <(P1|Ho|(|)z> <(P1|Ho|(|)8>

H — <(p2|H0|(pl> <(|)2|H0|(p2> <(P2|H0|(P8>
0= ) ) .

<(P8|Ho|(P1> <(P8|Ho|(P2> <(P8|HO|(p8>

(H0)11 :<(P1|Ho|(P1> :<S¢|H0|ST>=<ST
(Ho),, :<@1|H0|‘P2> :<ST|Ho|XT>=<ST‘EpX T>= E, <ST‘X T>:0

EST)=E,(ST[sT)=E,

Ayni islemler diger elemanlar icin yapilip baz fonksiyonlarmmin ortonormalligi

kullanilirsa bu matriste sadece kdsegen elemanlarinin oldugu goriilebilir.

EE O 0 0 0 O O O

0O g, 0 0 0 0 0 O

0o 0 g, 0 0 0 0 O

- 0o 0 0 E, 0 0 0 O
®10 0 0 O E, O O O
c 0o 0o 0 0 E 0 O

o 60 0 0 0 O E, O

0 0 0 0 O O 0 E

©

Ho matrisi hermitiktir.
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1.5. H; matrisi

Matris elemanlari (14) ile verilen dperatdriin (3) bazindaki matris temsili bulunacak.

(Hl)ij = <(Pi |H1|(PJ'>

<(P1|H1|(P1> <(P1|H1|(P2> <(P1|H1|(P8>
| (zlHle) (eolHile) - {o:[Hies)
<(P8|H1|(P1> <(P8|Hl|(P2> <(P8|H1|(P8>

Simdilik matris elemanmin degerinden ¢ok sifir olup olmadig: ile ilgilendigimizden

(14) iin sagindaki sabiti dikkate almadan matris elemanlarmi hesaplayalim.
s T, oS(r
(Hy),, = (o Hi] o) <STHST> J50 1 = s 570 2Xae

Ciinki, integrand uzaysal koordinatlardan z i¢in tek fonksiyon (son yazilan integraldeki
ilk terim ¢ift, ikincisi (tiirev) tek; dolayisiyla bunlarin ikisinin ¢arpimindan olusan

integrand z i¢in tek)

(0, ={oHo0) = (5[ 2 =[5 01 T M- 0 e -0

(son yazilan integral i¢indeki ilk ve iigiincii terimlerden dolayi, integrand x ve z nin tek

fonksiyonu)

(Hy), =(0uHy] 05) <sT‘ ‘YT> IS()TMd jS(r)ﬁdr 0

(son yazilan integral i¢indeki ilk ve iigiincii terimlerden dolayi, integrand y ve z nin tek

fonksiyonu)

0 . zf() T
(H1)14 :<(P1|H1|(P4>:<ST‘§‘ZT>=J.S (I’)T%d ds

= j S (Nf(ryde+ j zs*(r)@dr #0
0z

(son satirdaki integrallerin integrandlar1 uzay koordinatlarinin tiimiiniin ¢ift fonksiyonu,
ikinci integraldeki ilk ve tiglincii terimlerden her ikiside z nin tek fonksiyonu dolayisiyla

carpimlari ¢ift yani integrand tiim koordinatlarin ¢ift fonksiyonu)

(Hy)g =(0:[Hy|05) = <ST ‘%‘s ¢> _
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Ciinkii, aradaki operatdr spin durumunu degistirmeyecektir ve spin durumlar1 farkli

oldugundan spin {izerinden integral sifir verecektir. Aymi sebepten dolay1

(H,),, =(H,), =(H,),, =0 olacaktur.

(H1)21:<(PZ|H1|(P1>=<XT‘§‘ST>=J-XF(I‘)TM ds _I xf* (r) S(r)d‘t 0

T
(H1)22=<@2|H1|¢2>=<XT % > [xt(r ()TMd ds:jx?f*(r)—da‘;(zr) =0
T
(Hy)yy = (02 Hy @5) = <XT % > IXf ()TMd ds —Ixyf*(r)—dag(zr) =0

(H1)24:<(P2|H1|(P4>:<XT‘%‘ZT> I f(r)T%TdS

= IXf*(r)f(r)dr+Ixzf*(r)mdr =0
0z

(Hl)zs:<(P2|H1|(P5>:<XT‘§‘S~L> I f(r)T%rdS 0

(H1)25 integraldeki fonksiyonlarin spin durumlarinin ortogonalliginden dolay1 sifir

oldu. Ayn1 sebepten dolay1 (H, ), 1), =(H,),, =0 olacaktur.

=(H
T
(Hy),, = (0aH 0.) <YT‘ ‘ST> f(r)T4]dd - [y S e -

Ol

(H1)32=<(P3|H1|(p2> <YT§XT J. f()T4:|d’cd J.yxf (r) ()dr 0

yf- ()de o5~ [y 0" Qe o

-
(Hy),, =(0s|Hy 0s) = <YT£YT>

T
(H1)34:<(P3|H1|(P4>:<YT‘%‘ZT> J‘ f ()T% ds
=J.yf*(r)f(r)dr+jyzf*(r)%dr:0

(Hl)ss = <(P3|H1|(P5> = <Y 0 ‘%‘S ~L> = ny*(r) ) %rds =0
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Benzer olarak (H,), =(H,),, =(H,),, =0 d.

(Hl)u=<<P4|H1|<P1>=<ZT‘§‘ST>=I2F(0T%rds:jzf*(r)—daz(;) r20

Clinkii, son yazilan integralde ilk ve ii¢lincili terim z de tek, dolayisiyla carpimlari ¢ift

yani integrand ¢ifttir.

(H1)42=<@4|H1|cp2>=<z¢3 T> jf()derds,:jzxf*(r)af—(r)drzo
Z 0z

0
T
(H1)43:<(P4|H1|@3>:<ZT§ T> K f()TMdes:jzyf*(r)—dafa(zr) t=0
HON
(H1)44:<(p4|Hl|(P4>:<ZT‘§‘ZT>:J‘ZF(|’)T% ds

=sz*(r)f(r)dr+jzzf*(r)mdr =0
0z

H,),. ={¢o,|H]|es)=(Z7T Qsi = zf*(r)TMwls:O
(Hy)g pe ~

Benzer olarak (H,), =(H,),, =(H,),, =0 du.

(3) den ilk dort baz fonksiyonu ile son dordiiniin ayni uzaysal kisma sahip
oldugu goriilebilir. Bu iki kiimede farkli olan sadece spin kisimlaridir. Dolayisiyla
buraya kadar yapilan hesaplarin aynilarinin son dort baz fonksiyonu igin yapilmasi
gereksizdir.

Sonug olarak H; matrisinde sifirdan farkli elemanlar;

(Hl)14 ! (H1)41 ! (Hl)ss ! (Hl)ss

0O 0 0 ikP 0O 00 O
0O 00 O 0O 00 O
0O 0 0 O 0O 0 0 O
—-ikP 0 0 O 0O 00 O
H1 = . (22)
0O 0 0 O 0O 0 0 ikP
0O 00 O 0O 0 0 O
0O 00 O 0O 00 O
0 0 0 0 -tk OO0 O
. h
P=-i——(slp,[2) (23)

0
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H; matrisi hermitiktir.
1.6. Hy; matrisi

Matris elemanlar1 (15) ile verilen 6peratoriin (3) bazindaki matris temsili bulunacak.
(H21)ij = <(Pi |H21|(Pj>
<(P1|H21|(P1> <(P1|H21|(P2> <(P1 |H21|(P8>

H. = <(P2|H21|(P1> <(P2|H21|(P2> <(P2|H21|(Pg>
21 = : : :

(P8|H21|(P1> <(P8|H21|(P2> <(P8|H21|(p8>
<

(15) in sagindaki sabiti dikkate almadan matris elemanlarini hesaplayalim.
NOo VO oV o oV o
(H21)11:<(P1|H21|(P1>= st ————|o,|ST)=(sT| —=—=—-—=—|s{)=0
oy oy 6z 0z oy

(18) ve spin kisminimn ortogonalligi kullanilda. Benzer olarak

(Hp1),, =(Hy),, =(Hy,),, =0 dur.
12 13 14

(H21)15 =<(pl|H21|(p5> =<ST‘(avi_ﬁiJ(jx

<sT V9 sT> < N sT>
oy oz oz oy
oV os(r) T

Tgasgnd ds IS()T

= [s'(n

ov aS(r) oV a5(r)
=JsmF, 5 e s 0g e
(H21)16 :<(P1|H21|(Ps>=<ST‘[6\/2—%2](& X

(e

—jS()Tg\y/a[ ()Tdd jS()TaVWdrd

———drds

avaf(r)oI y avaf(r)OI 0

—jS() xS'(r)
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oV o0 oV o oV o oV o
(H21)17 :<@1|H21|@7>=<ST‘[ oy 5_55](& Y¢> <ST‘[8Y 5_55]‘YT>

<ST‘6V oy >—<ST a—VQYT>
0z oy
—jS()T [yf()ﬂdrd jS()T Molwls
oy
_J'S()ﬁvaf(l’)d _J-S() f(r)de _J'S()avaf(l’)d ~0
oV o oV o oV o oV o
(H21)18 =<(pl|H21|(p8>=<ST‘(ay E_EEJGX Z\L>=<ST‘(EE—55]‘ZT>
<5T8V8 T> < N o T>
oy 0 oz oy
=[s'(n ava ()T]d ds jS()T Molwls,
_IS()avaf(r)d J.S(I') f(r)d J-S()avaf(r)d ~0
Benzer olarak diger terimler de cikarilabilir. Sifirdan farkli bir matris elemanina 6rnek
olarak,
(o =(oalo) (Y1 222 Sa a0 )= (v1| 2222 et
%8 oy 0z 0z oy oy 0z 0z oy

<YT‘6V o|,

I

T
- [y () Ti\y’a[ o] dds— [y () 12

N 8 zT>
0z oy

vo|zf(n 1] |
oy
oV af(r) oM 4

tds

v A

=[yf 05, 20

+ [y (r)ayf(r)d -[yef ) —

Her ii¢ integraldeki integrand da tiim koordinatlara gore ifttir. Ornegin, ilk integrantm
ilk iki terimi y, z ye gore tektir, (liglincii ¢ift) dort ve besinci (tiirevler) de y, z ye gore
tektir. Dolayisiyla integrand ¢ift olacaktir (iki tek fonksiyonun ¢arpimu ¢ifttir).

Sonug olarak H»; matrisinde sifirdan farkli elemanlar:

(H21)38 ! (H21)47 ! (H2l)74 ! (H21)83
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0 0 0 0 00 0 0
00 0 0 00 0 0
0 0 0 0 00 0 —iA/3
0 0 0 0 0 0 iIA/3 0
H21 = (24)
0 0 0 0 00 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 —-iA/3 0 O 0 0
0 0 IA/3 0 0 0 0 0
3iA oV oV
A=——(Y|—p,—p. |Z 25
4m§c2< oy P. 0z Py > (25)

H,; matrisi hermitiktir.

1.7. Hy, matrisi

Matris elemanlar1 (16) ile verilen 6peratoriin (3) bazindaki matris temsili bulunacak.

(H22)ij - <(P‘ |H22|(|),->

<(P1|H22|(P1> <(P1|H22|(P2> <(pl|H22|(P8>
H,, = <(Pz|H22|(P1> <(P2|H22|‘~P2> <(P2|H22|(Ps>
<(P8|H22|(Pl> <(P8|H22|(P2> <(P8|H22|(P8>

matris elemanlar1 hesaplanirsa matris su sekilde bulunacaktir;

0O 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 A3
0O 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 -A/30 0
2%l0 000 0 0 0 0 o (26)
0 0 0 -A/30 0 0 0
0O 0 0 0 0 0 0 0
0A/30 0 0 0 0 0
Az%&@%px -2, X> @7

H»» matrisi hermitiktir.

Matris elemanlar1 bulunurken dikkat edilmesi gereken bir konu Hy,

operatdriiniin (18) de verilen spin kisminm ( ©, ) etkisidir.

191



1.8. Hy3 matrisi

Matris elemanlar1 (17) ile verilen 6peratoriin (3) bazindaki matris temsili bulunacak.

(st)ij = <(Pi |H23|(Pj>

<(P1|H23|(P1> <(P1|H23|(Pz> <(P1|H23|(P8>
H. — <(Pz|H23|(P1> <‘~P2|H23|(P2> <(P2|H23|‘~P8>
B : : :

<(P8|H23|(Pl> <(P8|H23|(Pz> <(P8|H23|(P8>

matris elemanlar1 hesaplanirsa matris su sekilde bulunacaktir;

0 0 0 00 0 0 0
0 0 —-iA/3 0 O 0 0 0
0 iA/3 0 00 0 0 0
0 0 0 00 0 0 0

H,= (28)
0 0 0 00 0 0 0
0 0 0 00 0 iIA/I3 O
0 0 0 0 0 -iA/S 0 0
0 0 0 00 0 0 0

3ix oV ov
A= —p,—p.|Y 29
4m§c2< OX Py oy P > (29)

Has matrisi hermitiktir. (25), (27) ve (29) ile tanimli olan degiskenler, spin yoriinge ile
ilgili olan operatoriin farkli bilesenlerinin matris elemanlaridir ve birbirlerine esittir.

1.9. Hamiltoniyenin Matris Temsili

(7) ile verilen Hamiltoniyenin (3) bazmdaki matris temsili; (12), (21), (22), (24),
(26) ve (28) den

EE 0O 0 &k 0 0 0 0
0 E, -iA/3 0 0 0 0 A3
0 iA/3 E, 0O 0 0 0 -iA/3
L_|kP 00 E, 0 -A/3 A3 0 30)
o 0 0 o E 0 0 ikp
0 0 0 -A/3 0 E, iA/3 0
0 0 0 -A/3 0 -A/3 E, 0
0 A/3 iA/3 0 kP 0 0 E

p

olur. Hermitik bir matris olan H deki degiskenler (23), (25), (27) ve (29) ile tanimlidur.
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1.10. Farkh Baz Kiimesi Secimi

‘(pl>=‘IS~L> iS(r) 4
) = |2 > %yf(r)?
\%)—\zi) zf(r) 4

‘(P;>=‘—X+iY T>:—X+iyf(r)T

N N

(31) ile (3) baz kiimesi arasindaki iligki

ile verilebilir. Bu da

temsili ve H', {|o")} (i=12,..,

arasinda (4) den

(H)ij

(33) den

(H I)ij - <(piU

U nun tniterliginden U™ = U’

o) (0 ©
l9,) | |0 N2 -2
l9)| |0 O 0
loy)| |0 —1N2 -2
o) | | 0 0
o) | 1o 0 0
lo%)| o o 0
|(P'8> 0 0 0

o |>:j281:Uij‘(Pj>

seklinde yazilabilir. H, (1) deki Hamiltoniyenin {|¢;)} (i=12,...,

) =isT)=is(r) T

= (& [Hle;);

(Hl)ij - <(P'i |H|(Plj>;

i,j=12..8
i,j=12,..,8
—1% -1
H[U (PJ>

(H')ij :<q)i ‘UHUT‘(PJ'>
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| XHY N xHy
)55
;) =|z 1) =2f(n) 1
. X-iY X—iy
e o ¢> % f(nd
0 i 0 0 0 |(P1>
00 0 0 0llg,)
00 O 0 1|,
00 0 0 0 |e.)
00 0 0 0l |ps)
0 0 —1/2 —i/2 0] |9s)
10 0 0 ol le)
0 0 132 -i/dZ o)\®s)
[¢)=Ul¢)

(31)

(32)

(33)

8) bazindaki matris

8) bazindaki matris temsili olsun. Bu iki temsil



yani,

iligkisi vardir.

H'=UHU'

1.11. Farkh Baz Kiimesindeki Matris Temsili

(34)

Bolim (2.4) de (3) baz kiimesi kullanilarak yapilan islemlerin aynist bu sefer

(31) baz kiimesi i¢in yapilirsa (1) de verilen Hamiltoniyenin (31) bazindaki matris

temsili bulunmus olacaktir.

E, 0 kP
0 E,-A/3 2A/3
kP 2a/13  E,

L | O 0 0
0 0 0
0 0 0
0 0 0
0 0 0

0
0
0
E,+A/3

0
0
0
0

M o o o o

«n

o

kP
0

H' matrisinin de Hermitik oldugu goriilebilir.

0 0
0 0
0 0
0 0
0 kP
E,~A/3 2A/3
J2A13  E,
0 0

0
0
0
0
0
0
0

Ep+A/3

(35)

Boylece verilen Hamiltoniyenin segilen bir bazdaki matris temsili elde edilebilir.
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EK-2
BASKI DURUMLARINA GORE ZORLANMA MATRISININ ELEMANLARI
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Dis kuvvet uygulanarak deformasyona ugrayan ve daha sonra tekrar
deformasyona ugramadan onceki bi¢imine geri donen bir kati maddenin bu 6zelligi
elastikligi ile ilgilidir. Belirli bir alana uygulanan dis kuvvet baski (stress) olarak
adlandirilirken deformasyonun miktari ise zorlanma (strain) olarak adlandirilir. Bu ekte

baski1 ve zorlanma {izerinde kisaca durularak, bunlar arasindaki iliski 6zetle verilecektir.

Baski (Stress): Kartezyen koordinat sistemine yerlestirilmis bir kat1 madde goz

oniine alalim. Bu kati madde iizerine bircok kuvvetin etkidigini diisiinelim. Fakat
etkiyen kuvvetlerin vektorel toplami sifir olsun. x eksenine dik AA, biyiikliigiindeki
alana etkiyen toplam kuvvet

AF = AF,i + AF,j + AEk
olur. Bu durumda asagidaki nicelikler tanimlanir:
AF, AF, AF,

= m, A Ty = Jim T = lim 32

T,
xx Xy AAy—0 AAx

T;;’deki i ve J indisleri sirastyla diizlemi ve kuvvetin dogrultusunu ifade eder. Benzer

olarak y ve z eksenlerine dik kii¢iik parcalarin alanlari i¢in ise,

Ty = lim —x T, = lim - T, = lim —

= AA, v = piy o AA, 2 = i) So AA,
ve

T,, = li Ak T,, = li ak T,, = li ak

2 = o AA, zv = ad% AA, 2z =, AA,

olur. Bu skaler nicelikler matris formunda yazilirsa

_ Txx Txy sz
T=|Tx T,y Ty
sz sz TZZ

seklinde bask1 matrisi elde edilir. Statik denge durumunda T;; = T;;dir.
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TXX

Sekil E2.1. Baski matrisinin elemanlar1

Zorlanma (Strain): Elastik deformasyon altindaki bir cisimin X, y ve z eksenleri

dogrultusundaki goreli yerdegistirmeleri uy, Uy Ve U, olsun. Bu durumda deformasyona

ugrayan kati maddenin zorlanma bilesenleri i,j = x,y,z ve x, =x, x, =y, X, =2

1 aui+6uj
5 =7 dox;  0x;

seklinde tanimlanir [J.F.Nye, Physical Properties of Crystals, Clarendon Press, Oxford,

olmak iizere,

1957]. Zorlanma tensorii simetriktir (g;; = g;) ve zorlanma matrisi
Exx  Exy Exz
= gyx Syy Syz
Ezx  Ezy  Ezz
seklinde yazilir. Literatlirde ve miihendislikte bazen zorlanma elemanlari olarak e;; ’ler
kullanilmaktadir. Bu zorlanma elemanlar1 ile bizim kullandigimiz zorlanma elemanlar1
€ = & =]

el‘j

= 2¢; JFE]
seklinde birbirine baghdir.

Baski ve zorlanma arasindaki iliskiyi ilk olarak Robert Hook
tanimlamistir[Hook78]. Elastik teorideki Hook yasasi bir yaklasimdir ve bu yaklagima
gore bir cisme uygulanan baski ile deformasyon miktar1 (zorlanma) birbirine lineer

olarak baghdir. En genel ifade ile baski ve zorlanma matematiksel olarak

197



Ty = Cijiy - &
seklinde birbirine bagldir. Burada Cyj,; , 81 sabiti igeren dordiincti dereceden elastik
stkisma tensoriidiir (elastic stiffness tensor). Bu sabitlerin sayisi kat1 maddenin kristal
simetrisine bagli olarak indirgenebilir. Cinko siilfiir (Zinc blende) yapidaki kati
maddeler (Si, Ge, GaAs, AlGaAs gibi) i¢in elastik sabitler birbirinden bagimsiz ii¢
sabite indirgenir (Cy1, C12 Ve Ca4). Bu sabitler elastik sikigsma sabitleri (elastic stiffness
constants) olarak bilinir.

Hook yasasini genel olarak matris formunda

Tex Ci1 Cp Ci3 Cy (5 Cig Exx
/Tyy\ /Cz1 Cz Gz Cyp Gy Cze\ /gyy \
| Toz | _ | [ |

| |

I _ C31 C3p (33 (34 (35 Cz €2z

| Tz |_| Ca Cio Cis Cus Cas Cag || 2802
Ty C51 Csp Cs3 Csy  Css Css/ \ZSZX/

Ty Cor Cor Co3 Con Cos Coo/ \2&xy

seklinde yazilabilir. Zorlanma matrisi elemanlar1 Hook yasasi ters ¢evrilerek de elde

edilebilir. O zaman

&;j = Sijkt - Tjj
Exx Siu Siz Siz S S5 Sie\ [T
/gyy \ /521 S22 823 Sax Ss 526\ /Tyy\
| €z | | S31 Ssz S33 S S35 Sze || Toz |
| Zeyz |_| Ss1 Saz Siz Saa Sis Sae || Tyz |
\Z‘SZX/ \551 S5z Ss3 Ssq Sss 556/ \sz/
2&xy Se1 Sez Se3 Sea Ses  Sec/ \Tyy

olur. Burada S;;; , elastik gevseme sabitlerini (elastic compliance constants) ifade eder.
Kiibik simetriye sahip kristaller i¢in Syj,; tensoriniin de birbirinden bagimsiz sadece ¢

sabiti vardir ( Si;, S;» Ve Ss ). Elastik gevseme matrisi ile elastik sikisma matrisi

arasmda

bagmtis1 vardir. Buna gore,

Sps = —
44 C44

olur. Bu durumda ¢inko siilfiir yapidaki kiibik kristaller i¢in Hook yasasi,
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Exx Sy S S, 0 0 0 Tex
/eyy \ /512 Su S22 0 0 0 \/Tw\
| Gz | _[Si2 Sz Su 0 0 0 || Ty |
126, | 0 0 0 sS4 0 0 ||T,|
\kmj \0 0 0 0 S, 0/\@/

28y 0 0 0 0 0 S84/ \T,

Tex Ciy, C», C, 0 0 O Exx
/Tyy\ /C12 (b ¢ 0 0 O \/gyy \
| Tz | _|Ca Cip Cy O 0 0 || &= |
|7, || 0 0o o co 0 o |28 ]
\gx/ \() 0 0 0 Cu 0//\2Qx/

Tey 0 0 0 0 0 Cu/ \2&

seklindedir.
Eger c¢inko siilfiir kristal yapisina sahip bir yariiletken kristale asagidaki
dogrultularda P biiyiikliigiinde baski1 uygulanirsa;

1. Durum; Baski X ekseni dogrultusu boyunca ise,
_ P 0 O
T[lOO] =10 0 O
0 0 O

2. Durum; Baski z ekseni dogrultusu boyunca ise,
_ 0 0 O
T[OOl] =10 0 O
0 0 P

3. Durum; Baski [110] dogrultusu boyunca ise,

_ P/2 P/2 0
Tr101 = <P/2 P/2 0)
0 0 O

olur.

olur.

olur.

4. Durum; Baski [111] dogrultusu boyunca ise,

) P/3 P/3 P/3
Tria1) = <P/3 P/3 P/B)
P/3 P/3 PJ3

olur.

5. Durum; Baski1 hidrostatik ise,

olur.
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Yukaridaki bes durum i¢in Hook yasas1 kullanilirsa zorlanma matrisleri;

1. Durum; Baski x ekseni dogrultusu boyunca ise,

SuP 0 0
=[100]=< 0 SlZP 0 )

0 0 S;,P
olur.

2. Durum; Baski1 z ekseni dogrultusu boyunca ise,

S,P 0 0

0 0 SyP
olur.

3. Durum; Baski [110] dogrultusu boyunca ise,

) (S11 + S12)P/2 SauP/4 0
5[110] = S44P/4‘ (Sll + SlZ)P/z 0
0 0 Si,P

olur.

4. Durum; Baski [111] dogrultusu boyunca ise,

(Syy + 25;,)P/3 SuP/6 S.P/6
&11] = S44P/6 (S11 +2512)P/3 S44P/6
S44P/6 S44P/6 (S11 +2512)P/3

olur.

5. Durum; Baski hidrostatik ise,

(S11 +251,)P/3 0 0
E[hyd] = 0 P(Sll + 2512)P/3 0
0 0 (S11 +28,)P/3

olur.

Yukaridaki zorlanma matris elemanlar1 Pikus-Bir hamiltoniyeninde kullanildiginda
baskinin bes durumu i¢in ¢inko siilfiir yapidaki yariiletkenlerin elektronik bant yapisi
basinca bagl olarak elde edilir. Burada baskmin biiytikligii P pozitif ise, bask1 gerilme
(tensile stress) bicimindedir. Eger P negatif ise, o zaman baski sikigtirilma

(comprehessive stress) bigiminde olur.
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EK-3

H=A, H=B VE H=C "NIN ACIK BICIMLERI
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2 E- i
O =Ryd.a? oldugundan H,, Hg ve H ’nin agik bigimleri asagidaki gibi

yazilabilir. (Ryd =13.60568720450687 eV , a, = 0.5291774064577985 A )

7.~2y, 0 0 0 0 0
0 7+2y, 0 0 22y, 0
H=A=—Ryd.a§g 8 gl+272 21_2% 2 ;2\/572
0 2\2y, O 0 " 0
0 0 22y, O 0 noo |
[ 0 243y, (k, - ik, ) 0 0 67, (k, ~ik, ) 0
~2\3y, (k, +ik, ) 0 0 0 0 32y, (k, - ik, )
— ) 0 0 0 23y, (k, =ik, ) 3v2y,(k, +ik, ) 0
o Rie: 0 0 23, (K, +ik,) 0 0 67, (K, +ik,
67, (k, +ik, ) 0 32y, (k, - ik, ) 0 0 0
I 0 32y, (k, +ik, ) 0 —6y, (K, —ik, ) 0 0
(5], (), (), (), (), (),
), (), (%), (%), (), (),
(Fe), (e),, (Re), (Re), (o), (Rel,
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(o). (e i,
21

(H=C)2 = Ryd aByl k2 + kz) a, (gxx +&, +gzz)— Ryd.a%y, (ki +k§ )+g(gxx +é&, —2522)

2

— — — b
: (HC)ZS ~0; (HC)24 _R: (HC)25 :—\/E(Ryd.aéyz(kf +k§)—5(gxx+gw—2gzz)j :

(H=c)3 =Ryd.ajy, (k} +k})-a, (&, +&, +&,)—Ryd.aly, (ki + k§)+g(gxx +&,, —26,)

(H=C)45 =-2R" ; (H=C)4e :%d(sxz+i€ﬂ) ;

(H=C)51 = Td (SXZ +igyz) ; (H=C)52 = —x/i(Ryd.aéyz (kx2 +k§)—g(gxx +ée, —2522)) ;

(H=c)54=—\/§R (H=C) :Ryd.aéyl(kf+ky2)—av(gxx+gw+gzz)+A (H_c) o

55 56
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)61 =\2R" ; (H=c)

3 .
M Ed (5xz +|gyz) ;

)63:ﬁ(Ryd.aé]/Z(kf+k5)—g(5xx+gyy_2‘gzz)j , (H=C)

)65 =0 (H=C)66:Ryd'aéyl(kf+k5)_aV(gXX+8W+gZZ)+A !
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EK-4
UUCGEN GLOBAL ELEMENTIN ALAN KOORDINATLARI, BiCiM
FONKSIYONLARI VE BU FONKSIYONLAR KULLANILARAK HESAPLANAN
INTEGRALLER
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4.1. Ucgen Global Elementin Alan Koordinatlar1 Ve Bi¢im Fonksiyonlari

z (2,30 Zp3)
3

. 2

(Zo1: 231 ) (2,20 233

Zg

Yukaridaki gibi herhangi bir j. Global elementi g6z 6niine alalim. Bu elementin alan1 A
ise,

A=A+A +A
1 1 Za Iy L 1z Z,
A:Edetl Zgy Zpy A :Edet 1z, z,
1 z5 7y 1 Zg3 Zpg
1 1 7y 7y 1 1 7y 7y
A = Edet 1z, z, A :Edet 1z, 2z,
1 Z3 Zn3 1z, Z,
Buradan alan koordinatlari i¢in,
A A A
= — L = —= —_- —
h A A L A
1 1z, z, 1 12y 2y 1 1oz 7y
L :ﬂdet 1z, z, L, = ﬁdet 1z, z, L, = ﬂdet 1z, z,
1 23 74 1 73 2 1z z,
1=L+L+L
Elde edilir. Buradan bunlarin tiirevleri
8_L1:_(Zh3‘zh2) %z(zes_zez)
0z, 2A oz, 2A
oL, _ (s~ ) oL, :_(ZeS_Zel)
0Z, 2A azh 2A
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Elde edilir.

T3 icin,

1

N

N, =L,
N, =L,
N =L,
T6 icin,
N1:L1(L1—1/2).2
N2:L2(L2_1/2)'2
N3:L3(L3—1/2).2
N, =4L,L,

N, =4LL,

N, =4L,L,

T10 igin,

N =Ly (L -1/3) (L -2/3)5
9

N, =L, (L, -1/3).(L, -2/3).

N, =L (L -1/3).(L, -2/3).

Ny =27L,L, L,

yazilabilir. Bizim hesaplarimizda baslangigta L, =1—1, —L, bag kosulu kullanilmustir.
Bundan dolay1 bi¢im fonksiyonlar1 sadece L1 ve L, bagl hale gelmistir.
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4.2. Ucgen Global Elementin Bicim Fonksiyonlarn Kullamlarak Hesaplanan

Integraller

1. T = sabit matris durumu icin;

R = [[{nilTi{NT]

ol | a{;j} fiini)

E_“‘{NT}E%ZEM

=:”a{NT}ﬁa{NT} o

0z,

= T
2h=” o H{NI} dz.dz,

j = H{ N T} FIMdzedzh

0z,
_ T
_ a{N|}=a{N|}
4h:” o, II - dz.dz,

integrallerini hesaplamak istiyoruz. Ng global elementteki nod sayisi (3,6,10,15...), N
element sayisi, N¢ ¢iftlenimli band sayisidir. Bu integralleri hesaplarken “Kronecker”

carpimindan (dis carpim) yararlanilir. Bu ¢arpim ® sembolii ile temsil edilir.

=T = = = =
{Nl} :(Nll,Nzl,Ngl,...,NNgl)
Necx(Ng.Nc)
ﬁ:(ﬁ)
NcxNc
N, I
N, 1

Ng (Ng.Nc)xNc
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I, II, I, [N, O 0 N, O 0 Nyg 0
E {NT}T _ :1_121 IT,, 0 N .
My Mo || 0 N1 0 N, 0 Nig Ncx(Ng.Nc)
Hll Nl HlZ Nl 1_I].NC Nl

N, I

NN < N (N T T T
NN‘QT
INZT NGN,TT o NNy IT |

{NT}E{NT}Tz NN TN =({N}{N}" o
NN, TI ‘Nf,gﬁ |

Buradan,

R = [Jde,ce, {NTYT(NT)

- [[dz.az, ({N}H{N}T |oTT
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e = ” dz.dz,, 6{NI_}

0z,

50

fifni)
P, :(Hdzedzh %:}{N}T j@ﬁ
o Cuieos

{{aa_lﬁ}} ) % i=12,..,Ny; j=12; burada j iki boyutlu FEM yapildigindan 3¢
ij i

kadar gider. Fakat, Li+L,+Ls=1 bag kosulu kullanilirsa L3, L; ve L, ye bagh
yazilabileceginden yukaridaki j indisi 2’ye kadar alindi.

O1N T 2
[] dzdz, ;Z }{N} :Jz(%]mz(k)

e

_a{NT}T

Fgezﬂdzedzh{Nl}H -
o(N}'
Z

i_{”dzedzh{N} p

T , .
”dzedzh{N}a{aN} =JZ[%jmz(k)

Ze k=1
=T 1 b ON.
(mz(k) ) =fd, | szNia—L’
i 0 0

k
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e

j = (J‘ dz.dz, %MJ ®I

0z

e

o(Nyo(NY & (e \(aL,
jdzedzhaTT_Jé 3 m, (k, )

e

o{N} {ﬂ } o{L}
0z, oL | oz,
oN ON, . : e 9 ,
—r =—— i=12,..,N_;j=12; burada j iki boyutlu FEM yapildigindan 3’e
oLl)j; oL ’
kadar gider. Fakat, Li+L,+Ls=1 bag kosulu kullanilirsa L3, L; ve L, ye bagh
yazilabileceginden yukaridaki j indisi 2’ye kadar alindi.

Hdzedzh%l:l}{N}T :Jg(%

h

jmz(k)

(m2(1<))ij :J:.dLi ! szg—'C'kiNj
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29|
=
Il
—_—
o
N
@
o
N
=
—_——
=
- |

2, (oL, T
[[ dz.dz, {N} ) =Jz[a)mz(k)

(mz(k)T ) :Jl‘dLllj‘leLzNi on

i
oL,

=T 2 aL T
My = _kmz (k)

k=1 OZy,

= =T =
P, =J (mZh ®Hj

0z, 0z,
ﬁ—[”dzed “%\:}a{al:hf J@E
T
[[ dz.dz, %'\h'}% _J ;(‘;—ZJ(%} ma(k.0)
(m0), = o [ 2
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2. Tl= E(ze, zh) degiskenlerine bagl bir fonksiyonu olma durumunda ise,
= ==( =1
R = [[ dz, dzh{NI}H{NI}
N —
IT(K)N; (L)

R=> dLllelszNk (L){NT}E("){NT}T

l
Fed [Udﬁfldwk(L){N}{N}ﬂ@ﬁ(k)}

elde edilir.
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EK-5
“ZINC-BLENDE” DURUMU ICIN KiINETIK ENERJI MATRISLERI
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* 0 1 2
he i (‘kt"kze ) = hé.), 'kzze + (,%j ki 'kze + h((Z,i)j K+ hg;ﬁgﬁ

o 0 2
hy i (‘kt"kzh ) = hﬁﬂ 'kz2h + (l,?j -k 'kzh +h\$,i} 'kt2 "‘r\?(;;gﬁ
21,2
— n’k? 'k, =
i (K|, K, )= t 4 e ta (en+ew+e,) |l
e ‘ t‘ °7 | 2my(z,)  2m,(z,) ac( A ZZ)
2 2
o _n 1 Q _ 2 _ I 1 dge _
Ly m.(z,) e =0, =7 m.(z,) e =2 (nc ey +om)

Not: Izotropik bir iletkenlik band1 oldugu varsayildi.

P+ -S R 0 -—S <2Rr
© z
-S$* P-Q 0 R —J2Q gs
. 3ax
R 0 P-Q S > J20
i) o 2
0 R® S" P+Q —2R" -—5§*
© 7z
Lo _po B 2R Paa 0
2 2
J2R? ﬁy J20Q “L1s o P+A
i 2 V2 |
P=R +P, Q=Q, +Q,
R=R, +R, S=S,+S,
p=[ - 7(k2+k2) P =2, (& + &y +1)
k 2m0 1| ™ z, & XX yy 2z

n? b
Qx :[Zm j?’z(ktz_Zkzzh) Qg:_i(gxx+5yy_zgzz)

jﬁkﬁ (—7/2 (cos® g—sin? )+ 2iy,.cos .sin ¢)

)
3

~| &

b(gxx —gyy)—idgxy
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/8 - :
Sy Z(Zm j2x/§y3(cos¢—|sm ¢)ktkzh S,=-d (sz —|gyz)
0

(71 -2y, ) 0 0 0 0 0
0 (7, +27,) 0 0 22y, 0
(0 =_h_2 0 0 (7/1"'27/2) 0 0 —2\/57/2
! 2m, 0 0 0 (r.—27,) 0 0
0 22y, 0 0 A 0
L 0 0 _2\/572 0 0 a |
I i 1 S )
0 23y 0 0 —ﬁzﬁyae ¢ 0
~2\[3y€" 0 0 0 0 \E 23y e
, 0 0 0 23y,e \/§ 23y,6" 0
h® = 2
Y 2m 0 0 237.6¥ 1 i
’ 73€ 0 0 —ﬁ 2\/§}/36
—%2\/573@4* 0 \/g N 0 0 0
3 i 1 iy
_ 0 \/;2J§y3e ¢ 0 —ﬁzﬁ%e ¢ 0 0 ]
(n+7) 0 B(~7,c082¢+iy,sin2¢) 0 0 B (=7, c0824 +iy,sin29)
0 (n-7) 0 B(~7, 00824 +iy,sin 2¢) 27, 0
@ __ " 3 (7, c0824 +iy,5in2¢) 0 (-7, 0 0 &,
A7 2m, 0 ~3(7, 052 +iy,sin 2) 0 (ri+7) 67, 00824 + iy, 5in 24) 0
0 V27, 0 B (,c0s2p— iy, sin2¢) " 0
B (7, cos2¢ +iy,sin29) 0 —~27, 0 0 7
I 1 Br |
P.+Q, -5, R, 0 A S, 2R,
3
-S, P.-Q, 0 R, —20Q, >Ss
T 3 t \/_
Rg 0 P.-Q, S, ES & 2Q,
edge _
i 1
0 R} st P.+Q, —V2R} —ﬁsz
1 . 3
_ﬁsg —2Q, >S —2R. P +A 0
3 1
i i
_ J2R} \Esg J2Q, —ﬁsg 0 P.+A |

Not: Valans bandi i¢in eksen yaklasimi (Axial approximation) yapilmadan 6x6’lik

Luttinger-Kohn Hamiltoniani1 g6z 6niine alindi.
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EK-6

“KRONECKER” CARPIMI
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Matematikte “Kronecker” ¢arpimi ® simgesiyle gosterilir. Bu carpim farkli
biiylikliikteki iki matris arasinda yapilir ve sonugta bir matris elde edilir. Tensor
carpiminin 6zel bir durumudur.

Tamm: Eger A mxn’lik bir matris ve B pxq’luk bir matris ise, o zaman A®B Kronecker

carpimi mpxng’luk bir matristir.

allB alnB

AQB= ’ :

amlB Cl.mnB
Daha agik yazilmak istenirse,

[ a11b1y 0 aqbygr  Aipbig ]
ai1by1 <+ @byt v Ginbyg
az by - a21b1q"' aanlq

A®B= . . . .
Apmibir o am1b1q"' amnblq
@nibpr 0 Amibpgr G byg
a1 Q2
a a bi1 bz b3
21 2| Q® b b b
as;  dsp 21 D22 D23

[a11b1y ay1biz  aybiz apbyy apbiz agbiz ]
ai1byy  ai1byy  ay1byz by apby;  agpbos
az1b11  az1biz  azbiz axpbiy axpbi;  axpbis
az1by1  Qz1byy  Gp1byz apabyr Axby;  Agpbys
aziby1  azbiy;  azibiz azbin aznbi;  az bz
laz1by1  azi1by;  az1byz  aszpbiy azaby;  azybysd

olur.

Ozellikleri: k skaler, A, B ve C matris olmak iizere,
AQB+C)=ARB+ARC
(A+B)®C=AQRC+B®C

(kA) ® B=A® (kB) =k(A® B)
A®B)R®C=AR(BE®C?C)
(ARB)1=4"1® B!
(A® B)T = AT ® BT

dir. Ayrica “Kronecker” ¢arpimi komiitatif degildir. Genelde A ® B ile B ® A farkh

matrislerdir.
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