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OZET

Bu calismada “corrugated” GaixAlxAs/Gai.yAlyAs/GarxAlyAs Kkuantum  kuyu
sisteminin elektronik bant yapisi ve optik Ozelliklerinin elektrik alana ve uygulanan
baskiya bagli degisimi, etkin kiitle yaklasimi ¢ergevesinde sonlu elemanlar yontemi ile
incelenmistir. Sonu¢ olarak; o parametresi, elektrik alani, kuyu genisligi, baskinin
biiyiikliigli degistirilerek “corrugated” GaiAlyAs/GaryAlyAs/GarAlAs tek kuantum

kuyusu sisteminin elektronik ve optik 6zellikleri amaca uygun bigimde ayarlanabilir.

Anahtar kelimeler:“corrugated” kuantum kuyusu, sonlu elemanlar yontemi, bant igi

sogurma, baski, elektrik alan.



SUMMARY

Investigation of Low Dimensional Semiconductor

Systems with Finite Element Method

In this study, the effects of stress, electric field and well width on the electronic
band structure and the optic properties of a single corrugated Ga.,Al,As/GaiyAlyAs/Gay.
xAlAs quantum well is investigated with effective mass approximation by combining the
finite element method. According to the findings, the electronic and optic properties of a
single corrugated Gay.,AlAs/GaiyAlyAs/GarxAlyAs quantum well system can be adjusted

for the changes in o parameter, electric field, well width and stress.

Key words: Corrugated quantum well, finite element method, intersubband absorption,
stress, electic field.
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1. GIRIS

Yariiletkenler, giinlimiizde ¢ok yaygin kullanom alanma sahip olup bir cok
elektronik devrenin ve ¢esitli diizeneklerin temel yap1 elemanlarini olusturarak yasantimiz
icinde Onemli bir yer tutarlar. Son yillarda yeni elektronik devre elemanlarinin
gelistirilmesi  ¢ogunlukla diisiik boyutlu yariiletken heteroyapilara dayanmaktadir
(Elabsy,1994; Kolokolov vd., 2001; Gil vd., 1993; Ehrenreich, 1961; Aspens, 1976;
Adachi, 1985; Welber vd., 1983). Yeni cihazlar i¢in 6nerilen modellerin ¢alisma ilkeleri
elektronik ve optik 6zelliklerin amaca yonelik ayarlanabilir olmalarina baghdir. Bu durum
kuantum kuyularmin arastirilmasini énemli kilmaktadir. Ozellikle elektrik alan ve basing
altinda bu sistemlerde 6l¢iilen fiziksel biiytikliiklerde 6nemli degisimler elde edilmektedir
(Elabsy,1994; Kolokolov vd., 2001; Gil vd., 1993; Ehrenreich, 1961; Aspens, 1976;
Adachi, 1985). Bu nedenle, s6z konusu olan bu sistemlerin farkli bi¢imleri i¢in kuramsal
ve deneysel calismalar yogun bir sekilde devam etmektedir.

Deneysel kristal biiylitme tekniklerindeki yeni gelismelere bagli olarak boyutlar
elektronik de Broglie dalga boyu ile kiyaslanabilir yariiletken yapilar olusturulmustur.
Diisiik boyutlu heteroyapilarda elektronik ve optik Ozellikler sistemin boyutuna cok
duyarhdir. Diisiik boyutlu sistemlerin kiilce malzemelere gore ilging olmalar1 bu
sistemlerdeki boyutun farkliligindan kaynaklanmaktadir. Ornegin, coklu GaAs-Gaj xAlyAs
kuyularindan olusan sistemlerde kiilge malzemeye gore cok yiiksek elektronik mobiliteler
ve eksiton baglanma enerjisinde 6nemli bir artis gozlenmistir (Esaki ve Tsu, 1969).
Heteroyapilardaki verici safsizliklarin baglanma enerjisi iizerine hidrostatik basincin etkisi
ilk olarak Elabsy (Elabsy,1994) tarafindan arastirildi ve hidrostatik basincin artmasiyla
baglanma enerjisinin arttigint buldu.

Sonu¢ olarak; sistemin geometrisini, elektrik alani ve hidrostatik basinci
degistirerek, sistemimizin elektronik ve optik Ozelliklerini amacimiza uygun bigimde
ayarlayabiliriz. Bunlar1 g6z oniine aldigimizda kuantum kuyularinin {izerinde durulmasi
gereken 6nemli bir konu oldugunu sodyleyebiliriz.

Bu tez calismasinda, biiylitme dogrultusunda uygulanan elektrik alan ve baski
altinda tiggen dalgali geometriye sahip “corrugated” Gai.xAlxAs/Gai.yAlyAs/GayxAlxAs
kuantum kuyusu sisteminin iletkenlik bandinin elektronik yapisi ve bant ici gecisler sonlu

elemanlar yontemi (FEM) ile incelendi.



Boliim 2°de yariiletkenlerin elektronik 6zellikleri ile heteroyapilar hakkinda genel
bilgi verilmistir.

Bo6lim 3’te sonlu elemanlar yontemi (FEM) hakkinda genel bilgiler verilerek,
ciftlenimsiz bantlara bu yontemin uygulanabilmesi i¢in gerekli analitik islemler
yapilmustir.

Boliim 4’te elektrik alan ve baski altinda “corrugated” Gay.,AlAs/Gai.yAlyAs/Ga.
xAlAS kuantum kuyusunun iletkenlik bandi yapisi ve bant i¢i sogurma katsayist sonlu
elemanlar yontemi ile hesaplanmistir.

Calismanin son asamasinda ise, elde edilen sonuclarin deneysel sonuglarla uyumu
ve bu sonuglarin teknolojik uygulamalarda saglayacagi yeni katkilar gbz Oniine alinarak

yorumlanmustir.



2. YARIILETKENLERIN ELEKTRONIK OZELLIKLERI VE HETEROYAPILAR

Kuantum mekanigi gelistikce, ilk uygulamalar gazlardaki izole edilmis atomlara
yoneldi. Atom spektrumu test konularini kuantum mekaniksel formalizimlere uygulanabilir
yapti. Katihalde, fizik¢iler metallere daha ¢ok yoneldiler. Ciinkii, metalin davranisi
malzemenin safligina ¢ok bagl degildir. Yariiletkenlerde en ufak safsizlik ilavesinin bile
iletkenlikte c¢ok biiyiik etkiler gostermesinden dolay1 yariiletkenlere ¢ok az ilgi vardi.
Pauli’nin dedigi gibi “Kir Fizigi’> problemleri, 1920’1li yillarin en iyi fizikgilerinin bile
ilgisini ¢ekmiyordu. Bu sirada, Robert W. Pohl, Géttingende iyonik kristaller {izerine
calismalara basladi ve bir siire ¢alismada bir ilerleme gosteremedi. Pohl’un okulu tam bir
deneysel okuldu. Deney grubu oncelikle metal olmayan malzemelerdeki elektriksel
iletkenlik incelemeleri tlizerinde durdu. Safsizliklarin malzemelerin 6zelliklerine etkilerini
not ettiler. Boylece yariiletken fiziginin ve kismende olsa doplama isleminin deneysel
buluslarini yapmis oldular (Singh, 1993).

Pohl Goéttingende Max Born ve James Franck gibi kuantum mekaniginin yeni
gelisen alanmin Onciileri olmuslardi. Sonug¢ olarak Pohl’un grubu yariiletkenlerde kristal
biiylimesi, doplama, iletkenlik ve foto-elektrik etki gibi konularda g¢aligtilar ve yariiletken
fiziginin gelecekteki teorilerinin temelini atacak veriler elde ettiler. Elektriksel iletkenlik
tizerine doplamanin etkisinin, cogu sebepten dolay1 6zellikle iizerinde duruldu. Aslinda
1938°de Pohl ve Hilsch yariiletken fizigi hakkindaki bildiklerini, ii¢ terminalli akim
yiikselticisi tasarlamak igin kullandilar (Singh, 1993). Bir KBr kristalinde akim yiikseltici
etkiyi gosterdiler ve 100’1k bir yiikseltme elde ettiler.

Yariiletkenlerin 6zellikleri anlasilmaya baslandik¢a bu malzemelerin  biiyiik
teknolojik kullanimlar1 olabilecegi belirlendi. Artik, giiniimiizde yariiletkenler ¢ok yaygin
kullanim alanina sahip olup bir¢ok elektronik devrenin ve ¢esitli diizeneklerin temel yap1
elemanlarini olusturarak yasantimiz i¢inde 6nemli yer tutarlar. Yariiletkenlerin sikga tercih
edilmelerinin temel nedenleri, yariiletken devre elemanlarinin ¢ok kii¢iik hacimler igerisine
yerlestirilebilir olmalari, s6z konusu yariiletkenlerin yasak band araliklarinin kiigiik olmasi
ve istenilen bir devre elemani yapilmasina imkan vermesidir.

Birgok elektronik yap1 tasariminda yariiletkenler, hareketli yiiklerin kaynagini
saglamak i¢in kullanilirlar. Tasarlanan yeni elektronik devre elemanlarinin modellenmesi,
sistemlerin ayarlanabilir fiziksel 6zellikleri temel alinarak yapilmaktadir. Yariiletkenlerin

kristal yapilarimin incelenmesi sayesinde yariiletkenlerin elektronik ve optik ozellikleri



belirlenebilmektedir. 1980’li  yillara kadar yapay kristallerin biyiitiilmesindeki
yetersizlikten dolay1 yariiletken malzemelerden elde edilen devre elemanlar1 Ge,Si ve
benzeri temel yariiletken malzemeler iizerine kuruluydu. Daha sonralar1 yapilan
caligmalarla yeni tiir yariiletkenler ortaya c¢ikarildi. Bu yeni tiir yariiletkenler epitaksiyel
olarak olusturulan diisiik boyutlu olarak adlandirilan yapilardan olusmaktadir. Giiniimiizde
bunu miimkiin kilan kristal yetistirme teknikleri gelistirilmistir. Bunlardan en 6nemlileri
MBE (Moleculer Beam Epitaxy) ve MOCVD ( Metal-Organic Vapour Deposition)
teknikleridir. Bu biiyiitme teknikleriyle degisik yapilar olusturulabilmektedir. Ornegin;
GaAlAs yariiletken tabakasi arasina GaAs tabakasi olusturularak tekli kuantum ¢ukuru, bu
tabakalarin periyodik olarak tekrarlanmasiyla g¢oklu kuantum c¢ukurlar1 veya tabaka
kalinliklar1 ayarlanarak olusturulan siiperdrgiiler, bu yontemlerle kolayca biiyiitiilebilir
(Jaros, 1983; Streetman, 1990).

Yogun madde fizigindeki arastirmalarin diisik boyutlu sistemler {izerine
yogunlagmasi sasirtict degildir. Kristal biiyiitme tekniklerindeki gelismeler neticesinde yiik
tagtyicilarin bir yondeki hareketi kisitlanarak iki-boyutlu kuantum kuyusu, kusatilma
boyutlart arttirllarak  bir-boyutlu kuantum tellerinin ve sifir boyutlu kutularinin
olusturulmasi miimkiin kilinmistir. Diistik boyutlu sistemlerde ¢alisiimasinin temel sebebi,
materyalin boyutlarmimn De Broglie dalga boyu mertebesinde (100 A) oldugunda kuantum
etkilerinin ortaya ¢ikmasidir. Diisiik boyutlu sistemlerle, materyalin fiziksel 6zelliklerini
belirleyen parametreler ayarlanabilir duruma gelir. Bu sayede 6zel fonksiyonlara sahip
aletler tasarlanabilir. Diisiik boyutlu sistemlerin kiilge malzemelere gore istiinliigii bu
sistemlerdeki tasiyicilarin yasam siirelerinden kaynaklanir. Kiilge yariiletkenlerde, madde
icinde cesitli kusurlar nedeniyle olusan sacilmalar sonucu tasiyicilarin yasam siireleri
kisadir. Oysa diisiik boyutlu sistemlerde boyut azaldik¢a tasiyicilarin yasam siiresi artar.
Ug boyutlu sistemlerde fonon sagilmalari nedeniyle tasiyicilarin yasam siireleri 1-2 ps
mertebesindedir. Boyut azaldikca tasiyicilarin sagilmaya ugrama olasiliklar1 azalmakta ve
bunun sonucunda tasiyicilarin yasam siireleri artmaktadir. iki boyutlu yapilardaki
tastyicilarin yasam siireleri 10 ps kadardir. Bir boyutlu yapilardaki tasiyicilarin yagam
stiresi ise 100 ps kadardir. Yik tasiyict yogunlugu arttik¢a yasam siiresi artar. Clinki
tasiyici konsantrasyonu arttik¢a sacilma potansiyeline kars1 perdeleme etkisi ortaya ¢ikar.
Diisiik boyutlu sistemlerde tasiyicilarin yasam stiresinin uzun olmasi yariiletkene dayali

devre elaman1 yapiminda biiyiik avantajlar saglar.



Gilinlimiizde gelisen teknolojiye uygun 6zellikli yeni yariiletken devre elemanlari
olusturmak i¢in diisiik boyutlu sistemler lizerindeki ¢alismalar yogun bir sekilde devam

etmektedir (Bastard, 1981; Kasapoglu vd., 2003; Duque vd., 1997; Latge vd., 1994).

2.1. YARIILETKENLERIN ELEKTRONIK OZELLIKLERI

Yariiletkenler cogu elektronik aletlerin temelini olustururlar. Ornegin; diyot,
bipolar transistdr ve alan etkili taransistor gibi modern elektronik teknolojisin yapitaslari
yariiletken teknolojisiyle agiga ¢ikmislardir. Ayrica yariiletkenler temel fizik sorularininda
kesfini saglamislardir. Quantum Hall Effect, ¢cok parcacikli sistemler ve diisiik boyutlar
yariiletken fizigi ile aciklanmislardir. Elektriksel iletkenlikleri metaller ile yalitkanlar
arasinda olan malzemelere yariiletken malzemeler ad1 verilir. Yariiletkenlerin tanitict olma
ozelligi 1s1sal uyarma, safsizlik atomlarmin varligr ve kristal 6rgii kusurlarinin yogunlugu
gibi nedenlerle ortaya ¢ikar. Yariiletkenlerin en onemli 6zelliklerinden biride sicaklik
arttikga 6zdirenglerinin kiigiilmesidir.

Yariiletkenlerin fiziksel ozelliklerini anlamak i¢in elektronlarin yariiletken iginde
nasil davrandiklarin1 ve dis kuvvete nasil cevap verdiklerini bilmek gerekir. Problemin
zorlugu hakkinda diisiliniirsek, iyonlardan olusan orgiide 10 cm™ elektron vardir. Bu
acidan bakarsak problem olduk¢a zordur. Oysa yariletken fizigi problemi basit
varsayimlarla  kolaylastirir.  Simdi, yaruletken fiziginin problemi basitlestiren

varsayimlarindan bahsedecegiz.
2.1.1. YARIILETKENLERIN BAND YAPISI

Yariiletken fiziginin anahtar1 band teorisi ve onun sonuglarindan kaynaklanan etkin
kiitle teorisidir. Ideal bir yariiletkeni sunarken kusursuz bir periyodik yap1 géz 6niine alinir.
Varsayimimiz; atomlarin kristal i¢inde periyodik olarak dizilmesidir. Bu varsayim tam
dogru olmamasina ragmen, enerji momentum iligkisi modifiye edilerek elektronlarin
serbest uzayda hareket ediyormus gibi alinmasina band teorisi izin verir (Singh, 1993).

Katilarin band teorisi, yariiletkenlerin elektriksel 6zelliklerini biiyiik bir basar ile
aciklar. Mutlak sifir sicakliginda ( T=0 K) tamamen elektronlarla dolu olan banda valans

band1 ve bunu takip eden ilk bos banda ise iletkenlik bandi adi verilir. Bu iki band



birbirinden bir enerji aralig1 ile ayrilir. Bu aralik yasak enerji araligi olarak tanimlanir.
Yariiletkenlerde iletim olayini disiiniirsek, izinli bandlar elektronlarla dolu oldugunda
banddaki elektronlar hi¢ akim tasimazlar. Ciinkii elektronlar fermiyondur ve fermiyonlar
band dolu oldugunda hi¢ akim tasimazlar. Elektronlar sadece bos durumlara hareket
ederler ve sonug olarak elektronlar bir yerden bagka bir yere hareket edemezler. Bu etkide
sonsuz Ozdireng ve bir yariiletkeni veya bir yalitkan1 ¢agristirir. Fakat bir yariiletken
disaridan herhangi bir etki ile uyarilirsa (1s1k, sicaklik, basing v.b) degerlik bandindaki bazi
elektronlar iletim bandina ¢ikarlar. Boylece, yariiletkende iletim olay1 gerg¢eklesir. Degerlik
bandindaki elektronlar iletim bandina c¢ikinca, geride degerlik bandinda bosluklar
birakirlar. Boylece, yariiletkenlerde elektronlar ve bosluklar olmak {izere iki tiir tastyicinin
varligindan bahsedilir.

Enerji band diyagramlari, kristal dogrultusuna gore ¢izildiginde, yariiletkenlerin
baz1 6zelliklerini analiz etmemiz kolaylasir. Ornegin, Sekil 2.1°de yariiletkenlerin band
yapisi goriilmektedir. Sekilden de goriildiigii gibi valans bandi ii¢ kisimdan olusur. Bunlar
agir bosluk bandi, hafif bosluk bandi ve split-off bandidir. iletkenlik band sinirinm
basitliginden dolay1 iletkenlik bandi smirindaki E(k) iliskisi paraboliktir. Fakat, valans
bandi icin problem c¢ok karmasiktir. Ciinkii agir bosluk ve hafif bosluk durumlar
arasindaki etkilesim ¢ok giicliidiir. Genelde split-off bandinin enerjisi oldukc¢a genis
oldugundan buradaki bosluklar ihmal edilir.

Yariiletkenlerin hazirlanmasinda en distaki elektronik seviyelerin s-tipi veya p-tipi
olmas: yariiletkenlerin elektronik ve optoelektronik 6zelliklerinde énemli rol oynar. Sekil
2.1’de gorildiigii gibi, bir yariletkende, valans bandinin maksimumu ile iletkenlik
bandinin minimumu ayni1 k degerlerinde (k=0) olusursa, bu tip yariletkene direk band
aralikli yariiletken adi verilir. Direk band aralikli yariiletkenlerde iletkenlik bandinin
dibindeki elektronlarin birim hiicresi s-tipidir. Boyle bir yariiletkende bir elektron
iletkenlik bandindan valans bandina gecerse momentum korunur. Boyle bir ge¢is enerjisi
hv olan bir foton ortaya cikarir. Bu 6zelliginden dolay: direk band aralikli yariiletkenler
optik gecislerde kullanilirlar. Ayni sekilde iletkenlik bandinin minimumu ile valans
bandinin maksimumu farkli k degerlerinde olusursa bu tip yariiletkenlere indirek band
aralikl1 yariiletkenler ad1 verilir. Indirek band aralikli yariiletkenlerin iletkenlik bandsimiri
durumlarinin birim hiicresi s-tipi ve p-tipi’nin karisimidir. Ornegin, Ge ve Si indirek

yariiletkenlerdir. Bu tip yariiletkenlerde elektron iletkenlik bandindan valans bandina



gecerken momentum degisir. Bu nedenle optik aletlerde verimsiz olduklarindan

kullanilmazlar.
iletkenlik
Bandi .
p i
Direkt . o
Band Arahg " et
Indirekt
Band Arahg:
|
Valans I Agir Bosluk Bandi
Bandi - 11 Hafif Bosluk Band
II1 Split-Off Band1
£\=Split-Off Enerjisi
k=0
k——

Sekil 2.1. Yariletkenlerin bant yapisi

Bir yariiletkenin enerji seviyelerini bulmak igin periyodik potansiyeli bilmemiz
gerekir. Bunun icinde, Bloch tarafindan ortaya konulan dalga fonksiyonunu kullanmamiz
gerekir. Elektronlarin yariiletken icindeki tasviri schrodinger dalga denklemi ile verilir;

<— h—ZVZ + U(l‘)\lf> Y(r) = EY(r)
2m
Burada U(r) elektronlar tarafindan yaratilan potansiyeldir. Kristalin dogasindan dolay1
potansiyel periyodiktir.
U(r) =U(r+R)



Sonug olarak, elektronun kristalin her bir hiicresinde bulunma olasiligin esit olarak
alacagiz. Ciinkii her bir hiicre 6zdestir. Eger potansiyel degisken olursa bu ¢éziim gecersiz
olur. Bloch teoremi periyodik yap1 i¢inde hareket eden elektronun dalga fonksiyonu igin
bir form verir. Bu form, elektronun dalga fonksiyonunun bir diizlem dalga ile ( ek )
Orgiiniin periyoduyla periyodik olarak degisen bir fonksiyonun (Uyx (r)) c¢arpmmu ile
verildigini sdyler. Yani, elektronun dalga fonksiyonu

Yi(r) = ei%?Uk(T)

seklinde verilir. Bu yolla, yasak enerji araliklar1 tarafindan ayrilan bantlarin olugmasi
saglanir. Elektronlarin bandin tabaninda veya tepesindeki davranisi serbest elektronunkine
benzerdir. Fakat elektronlar periyodik potansiyelden etkilenirler. Bu etki teoriye elektronun
kiitle degerlerinin yeniden tanimlanmasiyla aktarilir. Bu yeni kiitleye etkin kiitle ad1 verilir.
Etkin Kiitle, elektronun periyodik potansiyel ve dis kuvvet etkisi altindaki hareketine
Newton’un 2.hareket kanunun uygulanmasini saglayan bir biiyiikliiktiir. Etkin kiitle serbest
elektronun etkin kiitlesinden farklidir. Ve band egriligine gore pozitif veya negatif degerler
alabilir. Valans bandindaki elektronlarin etkin kiitleleri iletkenlik bandindan daha agir ve
negatiftir. Genel olarak etkin kiitle

1 1d%
m*  h2 dk?2

seklinde verilir. Ozetlersek, band sinirlar1 yaninda elektronun kiitlesi m’ gibi davranir.

2.1.1.1 Silisyum’un Band Yapisi

Silisyum elektronik endiistrisi i¢in vazgecilmez bir malzemedir. Sekil 2.2 de
silisyumun band yapis1 goriilmektedir. Sekilden de goriildiigi gibi band araligi 1.1 eV ‘dir.

2

Iletkenlik bandinin dibi k=(0.85 == ,0,0)’da olusur ve 5 farkli denk noktasi daha
a

mevcuttur. Orgii sabiti a=5.43 A “dur. iletkenlik bandinin dibi minimum alinirsa enerji

R2k?  hZk?
+

*

*
m; m;

E(k) =

olur. Burada k; k’nin boylamsal bolimii k; ise enine bolimiidiir. Ayrica, m|*=0.98 Mo

degerinde ve m; =0.19 my ‘dir. Sekilden de goriildiigii gibi silisyum indirek malzemedir.



Bundan dolay1 optik gegislerde kullanilmazlar. Bunun sebebi momentumun korunumundan
dolay1 optikal gecislerde “* diisey k *” gerekir. Ayrica, silisyumda bosluk gecisi 6zellikleri
oldukca zayiftir. Ciinkii bosluk kiitleleri oldukca biiyiiktiir. Fakat elektronik aletler i¢in
yiiksek giivenirlikten dolayi silisyum oldukga yaygin kullanilir (Singh, 2003).

Silisyum
&}
E,=1.1eV|
5 :
- 300 K
._‘I_

Ener (eV)
— 2 L
— T
l«—"
-

|
WL |
—>

[

L r X
[110] [111]
Sekil 2.2. Silisyumun band yapis1
2.1.1.2. GaAs’in Band Yapisi

GaAs’in band yapis1 Sekil 2.3’de goriilmektedir. Band araligi direk oldugu i¢in
optikal gecislerde kullanilir. Band sinirinda E-k iliskisi izotropiktir. E-k iliskisi;
h2k?
2m*
seklinde yazilabilir. Daha duyarl bir hesap i¢in E-k iligkisi non-parabolik alinirsa
h2k?
2m*

E(k) =

E(1+aFE) =

seklinde verilir. Burada o = 0,67eV ™ dir.

Genel olarak sicaklik arttikga yariiletkenlerin band araligi azalir. Ornegin GaAs’de
0 K’de band aralig1 1.51 eV ve oda sicakliginda 1.43 eV’dur. Bu 6zellik hem elektronik
hemde optoelektronik aletlerde ¢cok 6nemlidir (Singh, 2003).
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Sekil 2.3. GaAs’in band yapis1

2.1.2. KATKILI YARIILETKENLER

10

Diisiik yogunluklu saf yariiletkenlerde serbest tasiyicilarin akim tasiyabilecegini
gordiik. Serbest tasiyict yogunlugunu arttirmak i¢in, safsizlik olarak bilinen katkilamalar
kullanilirlar. Bir yariiletkene katki atomlar1 ekleme isine asilama (doplama) adi verilir.
Temel olarak katkilamanin amaci serbest tasiyict yogunlugunu kontrol etmektir. Katki
atomlar1 periyodik tablodan secilir. Ciinkii, katki atomlarinin dis kabuk elektronu ev sahibi
yariiletkenden ya bir fazla yada bir eksik secilir. Sonu¢ olarak katkilama islemleri
yapilirken, kullanilan katki maddeleri, verici (donor) veya alic1 (akseptor) olmak {izere iki
ana sinifa ayrilir. Bunlardan ortama bir elektron verebilen safsizlik atomuna verici,
ortamdan bir elektron alan safsizlik atomunada alici atomu ad1 verilir. Donor atomu i¢in
diistiniirsek, elektron-donor etkilesmesi Coulombic potansiyel tarafindan ifade edilir ve
problem basit¢e hidrojen atomu gibi ¢oziiliir. Enerji basitge kuantum mekanigindeki

hidrojen atomu probleminden yararlanilarak verilir. Buna gore donor enerji seviyesi




£ etm;, 1
L 2(4me)?h2 n?

olup me elektronun etkin kiitlesi, E; ise iletkenlik bandi kiyisindaki enerjidir. Tablo 1 ‘de

Eq = n=123..

bazi yariiletkenlerin taban durum enerjisi goriilmektedir. Donor enerji seviyesi yalnizca
ana kristalin Ozelliklerine baglidir. Denkleme gore Ge, Si, GaAs ic¢in donor enerji
seviyeleri sirastyla 0,006, 0,025 ve 0,007 eV olmalidir. Fakat Tablo1’den goriildiigli gibi
bu degerlerde bir miktar sapma vardir. Demek ki donor enerji seviyesi katkilanan atomun
cinsine de bagli. Bu sapmalarin olusmasinin sebebi gercek safsizlik pertiirbasyon

potansiyelinin bizim varsaydigimiz Coulombic potansiyelden farkli olmasidir.

Yariiletken Safsizlik Verici Safsizlik Alict
(donor) Enerjisi(meV) (alic1) Enerjisi(meV)

GaAs Si 5.8 C 26
Ge 6.0 Be 28

S 6.0 Mg 28

Sn 6.0 Si 35

Si Li 33 B 45
Sb 39 Al 67

P 45 Ga 72
As 54 In 160

Ge La 9.3 B 10
Sb 9.6 Al 10

P 12.0 Ga 11

As 13.0 In 11

Tablo 1. Bazi yariiletkenlerin verici ve alici enerji seviyeleri

Safsizliklarda bir baska Onemli smif akseptorlerdir. Akseptorler elektronlar
tarafindan olusturulan negatif yiiklii iyonlardir. Akseptdr seviyeleri ana 6rgili atomlart gibi
cekirdek potansiyeline benzer potansiyele sahip olan safsizliklarla iiretilir. Valans band1
problemi ¢ok komplekstir. Bu nedenle akseptdr enerji seviyesini hesaplamak zordur. Fakat
akseptor enerji seviyesi agir-bosluk kiitlesi alinarak dogru bir sekilde tahmin edilebilir.

Oda sicaklig1 ve tizerindeki sicakliklarda vericilerin 1sisal iyonlagsmasi iletkenlik
bandina elektronlar aktarir. Bu durumda kristalin iletkenligi elektronlar tarafindan
belirlenir ve bu yariiletkene n-tipi yariiletken adi verilir. Eger kristalde alici sayis1 daha
fazla olursa valans bandina bosluklar aktarilir ve iletkenlik bosluklar tarafindan saglandigi
icin bu yariiletkene p-tipi yariiletken ad1 verilir.
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2.2. HETEROYAPILAR

Yariiletkenlerin elektronik ve optik 6zellikleri band yapisina bagli oldugu igin su
soru akla gelebilir, Malzemelerin band yapis1 degistirilebilir mi? Malzemeler anlasilabilir
ve iyi performansta dizayn edilebilirler. Sorunun cevabi evettir. Yariiletkenlerin band
yapilart son 20 yildir degistirilebiliyor. Bu yariiletken fizigini giincel kilan gii¢clerden
biridir.

Elektronik band yapisi bir¢cok fiziksel olgu ile modifiye edilebilir. MBE ve
MOCYVD ile yariiletken tabakalari seri seklinde biiyiitmek miimkiin. Eger dar band aralikli
bir malzeme ile genis band aralikli bir malzeme bir araya getirilirse olusan yapiya
heteroyapi ad1 verilir.

A ve B gibi iki yariiletken biiyiitme teknikleriyle bir araya getirilirse, alagimin
Ozellikleri;

i) Orgiiniin kristal yapisi: iki veya daha c¢ok bilesenli alasima sahip c¢ogu
yariiletken alasim benzer kristal yapisina sahip oldugu i¢in benzer kristal
yapisina sahiptir. Malzemeler benzer orgii yapisinda secildigi i¢in orgii sabiti
Vegard yasasina uyar. AxB;.x alasimi igin;

Aalagm = X Ay + (1 — x)ag
dir.

i) Alagimin band yapist: Alasimin band yapisini hesaplamak oldukca zordur.
Ciinkii alasimi olusturan malzemeler kusursuz bir orgiiye sahip olsalar da
alagim kusursuz bir orgiiye sahip degildir. Atomlar gelisigiizel yerlesmislerdir

ve periyodik degildirler. Buna ragmen alasimin band yapis1 iyi bir yaklasilikla;

E;la’"m =xEf' + (1 —x)E]
seklinde verilebilir.

Cogu alasimin Ozellikleri yaklasik olarak alasimin her bir bileseninin kendi
Ozelliginin lineer ortalamasi olarak verilir. Eger alasimin olusma siireci iyiyse, orgili sabiti
ve enerji arali1 i¢in verilen denklemler gegerlidir. Yani alasim AxBj.x seklinde biiyiitiiliirse
ortalama olasilik A-tipi atom B-tipi atom tarafindan ¢evrelenmis ve B-tipi atom x olasilikli
A-tipi liyeye sahiptir. Bu tip malzemeye en iyi orneklerden biri GaAs ve AlGa;.xAs ‘dir.
Cilinkii bu yariiletkenlerin 6rgii sabitleri birbirine ¢ok yakindir (Singh, 1993; Singh, 2003).

Hetoroyapiy1 olusturan kiilgelerin benzer yapida olmalari, uygulamada onemli

sonuglarin alinmasini saglar. Ayn1 zamanda bu kosul ile elektron dalga vektoriiniin ara
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yiizeyde degismemesi de kabul edilmis olur. Kabul edilmekten kastimiz, heteroyapiyi
olusturan bir yariiletkenin kristal potansiyeli ile elektronik yapisinin ara yiizey diizlemine
kadar degismedigidir. Ara yiizeyde elektronik yapi1 ve kristal potansiyel aniden diger
kiilgenin 6zelliklerini sergileyecek bi¢imde degisir. Zaten teknolojik uygulamada énemli
olan yariiletkenlerin ¢ogu ayni simetri grubuna sahip olduklarindan, heteroyap1 i¢in kabul
edilen sartlar saglanmis olur. Orgii sabiti bir yariiletkenin heteroyapr olusturabilme
uygunlugunu belirler. Bir heteoroyapi olusturulurken yapiy1 olusturan heteroyapilarin 6rgi
sabitlerinin birbirine yakin olamasi tercih edilir. Sekil 2.4 de bazi yariiletkenlerin oda
sicakliginda Orgili sabitleri ve enerji araliklar1 verilmistir. Sekil 2.4’den goriildigii gibi
GaAs ve AlAs’nigin orgii sabitleri birbirine ¢ok yakindir. Orgii sabitleri birbirine yakin
olan iki yariiletkenin bant yapilarinin birbirine eklenmemis (Sekil 2.5(a)) ve eklenmis

durumlari (Sekil 2.5(b)) sematik olarak gosterilmistir (Dingle, 1975; Ergiin vd., 1997).

2.4 T
GaP) i I
a‘-\_\ = A;As Direct Gap

A \\1 Jog o s Indirect Gap

0:4 y GaSb \

Im;;\\\ \\g

0 1 1 1 1 1 1 1 \-““‘-—-‘_ I[FSb
55 56 57 58 59 60 61 62 63 64 65

Orgii Sabiti (Angstrom)

Enerji Aralig1 (eV)

Sekil 2.4 Oda sicakliginda bazi yariletkenlerin 6rgii sabitleri ve enerji araliklart (Singh,
2003).
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(@)

(b)
Sekil 2.5. (a) Birbirine eklenmemis farkli iki yariiletkenin band diyagrami, (b) Orgii

sabitleri birbirine yakin olan iki yariiletkenin birbirine eklenmis durumdaki band yapist.
Burada AE, ve AE; sirasiyla valans ve iletim bandindaki siireksizlikleri, Eq1 ve Eg ise

temel bant araliklaridir.

Iki yariiletken bir araya getirildiginde band smirlarinda iiretilen siireksizlik
kuantum kuyusu problemlerinde asir1 dnemlidir. Sekil 2.5 (b) de goriildiigii gibi A ve B
gibi iki yariiletkenin band araliginin bir boliimiindeki siireksizlik, iletkenlik ve valans
bandinin bir boliimiinde goriilmektedir. Ne yazik ki, iki yariiletken bir araya getirildiginde
yiik transferi olacagindan problem basit degildir. Ara ylizeyde baglar farkli kimyasal
ozelliklere sahip elementleri icerir. Sonucta bu baglar etrafinda yiik alisverisi olur. Bir dizi
teorik model band smirlarindaki siireksizligi hesaplamak icin onerildi. Fakat kesin bir
deger elde edilmedi. Siireksizligi belirlemek i¢in arastirmalar hala devam etmektedir.

Onemli yariiletkenlerden GaAs ve AlAs igin siireksizlik yaklasik olarak;
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AE. 60

~

AE, ~ 40
seklinde verilebilir (Aspens, 1976).

Heteroyapilar mikroyapilarin yapiminda temel eleman niteligindedir. Diisiik
boyutlu yapilarda olusan fizigin dayandig1 anahtar parametre heteroyapidaki bant
stireksizligidir. Yariiletkenler heteroyapilar bant siireksizligine gore ili¢ gruba ayrilirlar
(Harrison, 1999). Bunlar I-tip (Normal), Il-tip (Katli)) ve II-tip (Kirik Kayma)
heteroyapilar olarak adlandirilirlar (Sekil 2.6) I-tip (Normal) heteroyapiya 6rnek verilebilir.
Bu yapida elektron ve bosluk GaAs katmaninda bulunurlar. II-tip (Katli) heteroyapilarda,
ornegin Si-Ge, elektronlar Si katmaninda, bosluklar ise Ge katmaninda kusatilmislardir.
I11-tip (Kirik Kayma) heteroyapiya ornek olarak verebilecegimiz InAs-GaSb yapida ise, 1I-
tip (Katli)’ deki kusatmaya benzer bir durum ortaya ¢ikar fakat bu siiperorgiilerde

periyodun artmasi ile enerji bant aralig1 azalir ve yariiletkenden yarimetale gecis gozlenir.

B
B —
E:
Ee
! B
I _
I Ef
Ey
TyrET TYPE I BROKEN GROUP

TYPE III

Sekil 2.6. Bant siireksizligine gore heteroyap tiirleri

2.3. NANOYAPILAR: KUANTUM KUYULARI, TELLERI VE NOKTALARI

Yariiletken teknolojisinin gelisimi ile, elektronik ve optoelektronikte ¢ok genis
uygulama alanlar1 bulan, giiniimiiz teknolojisinde kullanilan devre elemanlarinin,

boyutlarmin daha kii¢iik ve 0miirlerinin daha uzun olmalar1 ve ¢cok daha hizli ¢alismalari
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istenmektedir. Kullanim alanlarinin genislemesi, dolayisi ile, bunlarin yapisal ve fiziksel
ozellikleri hakkinda kesin bilgilere sahip olma gerekliligini de beraberinde getirmektedir.

Molekiiler Isin Epitaksi (Moleculer-Beam Epitaxy- MBE) ve Metal-Organik
Kimyasal Buhar Fazinda Cokeltme (Metal-Organic Chemical Vapor Deposition-
MOCVD) gibi kristal biiyiitme tekniklerinin gelisimi, yariiletkenler {izerine yapilan
caligsmalarin artmasina neden olmustur. Ciinkdi, bu teknikler sayesinde ¢ok kiiciik boyutlara
sahip devre elemanlar1 yapilmasi daha kolay bir hale gelmistir. Daha sonra, bu teknikler
kullanilarak yapilan devre elemanlarinda, boyutlardaki azalmanin, performans iizerindeki
etkileri arastirilmaya baslanmistir.

Malzemenin sahip oldugu i¢ boyutlu hareket serbestliginin iki boyuta
diistiriilmesiyle iki boyutlu yapilar yani kuantum kuyular1 elde edilir Uygulamada GaAs ve
GaAlAs malzemeleri sik¢a kullanilir.(Sekil 2.7.) Bu yapida Al konsantrasyonu % 30-35

civarinda alindiginda alagim direkt band 6zelligini korur.

[LETKENLIK
BANDI
i A Y
| |
| |
| |
| |
| |
Viz) | I
\ GaAs |
- E
H
=4
g GaD;Al DSA'S E} GaD;Al DSAS
=
el Barrier material
material “ <
< W #
rd
//
rd
'
rd I
l'.
\ VALANS
Y \ BANDI

Sekil 2.7. Bir heteroyapida elektron ve holler i¢in kuantum kuyu olusumunun sematik

gosterimi.

Sekil 2.7’te verilen kuantum kuyusundaki elektronun davranisi incelenirse elektron
en diisiik enerjiyi yani GaAs tabakasini tercih edecektir. Burada GaAs tabakasi aktif
bolgedir ve bu aktif bdlge kuantum kuyusu olarak adlandirilir. Kuantum kuyusundaki
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elektron veya boslugun dalga boyu de-Broglie dalga boyu ile kiyaslanabilir ya da daha
kiictiktlir. Ancak bir kuantum kuyusunun genisligini ayarlamada bir alt sinir ve bir iist sinir
gereklidir. Ormegin GaAs icin kuyu genisliginin alt siir1 yaklasik 20A’dur. Aym sekilde
genisligin, kuantum etkilerini yok etmeyecek bir iist sinir1 olmalidir ve bu deger elektronun
o kristal igerisindeki ortalama serbest yolu ile verilir.

Kuantum Kkuyular1 igin ¢6ziim yapilirken daha Once bahsedildigi gibi bazi
basitlestirmeler kullanilir. Ilk basitlestirme, elektronun etkin kiitlesi aliirken yapilir.
Kuantum kuyusunu olusturan GaAs ve GaAlAs’in Orgii sabitleri birbirine ¢ok yakin
oldugundan, bu iki yariiletken arasindaki etkin kiitle farki ihmal edilir. Tkinci basitlestirme
potansiyel enerji profili olup, ideal bir yaklasimla potansiyel profili basamak big¢iminde

aliir. Sekil 2.8’te ideal potansiyel kuyu profili goriilmektedir.

Sekil 2.8. Kuantum kuyu profili

Yapilan yaklasimlarla kuantum kuyusu icinde kusatilmis bir parcacik elde edilir.
Boyle bir yap1 icin ideallestirilmis potansiyel asagidaki gibi verilir.

(0, lzl<L/2
V(Z)_{V, |z| > L/2

Kuantum kuyular1 mevcut oldugunda, gelismis devre elemanlarinin performansi ile
ilgili 6nemli faktorler ortaya cikmaktadirlar. Dolayisi ile bu mekanizmalarin ve bunlar

etkileyen parametrelerin ne oldugunun bilinmesi, devre elemanlarmin performansi

17



acisindan son derece 6nemlidir. Iki boyutlu heteroyapilar kullanilarak yapilan cihazlardan
elde edilen basarilar nedeniyle son yillarda yapilan c¢alismalar sistemin boyutlarini
indirmek {izerine yogunlagmustir.

Kuantum kuyu yapisinin var olan iki dogrultudaki hareket edebilme serbestliginin
bir boyut daha diisliriilmesiyle kuantum telleri elde edilir. Yani kuantum telindeki bir
pargacik iki yonde kusatilmisken tek yonde serbest olur. Kuantum telini géz Oniine

getirebilmek i¢in, uzun bir GaAs ¢ubugu GaAlAs malzemesi i¢ine yerlestirilir.(Sekil 2.9)

o4

Tagiyict

Sekil 2.9. Kuantum teli.

Kuantum teli i¢in iki boyutlu kusatma potansiyeli

(0, 0,<x<LO<y<L
V(x,)’)_{V, xSO,ySOZL,yZL

seklinde vertilir.

Kuantum telinin sahip oldugu bir boyuttaki hareket serbestligi ortadan kaldirilirsa
tasiyicilar artik serbestce hareket edemez ve yapi sifir boyutlu hale gelir.(Sekil 2.10) Bu tiir
sistemlerde tasiyicinin enerjisi ic yondede kuantize olur. Bu nedenle bu tiir sistemlere

kuantum kutular: adi verilir.

18



/

Sekil 2.10. Kuantum kutusu.

Kuantum kutusu i¢in ii¢ boyutlu kusatma potansiyeli

_ (0, kutu icinde
Vix,y,z) = {V, diger yerlerde

seklinde verilir.
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3. SONLU ELEMANLAR YONTEMI (FINITE ELEMENT METHOD)

Sonlu Elemanlar Yontemi (Finite Element Method, FEM) ¢ok c¢esitli fiziksel
sistemlere iliskin sayisal hesaplamalarda kullanilan bir yontemdir (Pask, 2001). Bir

par¢acikli sistemin Hamiltonian’1, V(F) kusatma potansiyeli olmak iizere,
n -
H=——V?+V(T) (3.1)
2m

biciminde yazilabilir. Bu Hamiltonian ile yazilan Schrédinger denkleminden, uzunluklar

Bohr yarigapi, enerji de Rydberg enerjisi ile 6lgeklenerek “boyutsuz” Hamiltonian
H=-V?+V(F) (3.2)
bi¢iminde elde edilebilir. Bu durumda boyutsuz Hamiltonian ile Schrodinger denklemi

Hy =gy (3.3)

dir. Burada ilgilenilen fiziksel sistemi betimleyen dalga fonksiyonu, gercek dalga
fonksiyonu ise bu ifade gegerlidir. Yani, sayisal hesapta elde edilmek istenen dalga
fonksiyonu gercek degerine ne kadar yakinsa bu ifade de o kadar gecerli olur. Varyasyon
ilkesindeki temel diislinceden hareketle elde edilmek istenen ve sistemi betimleyen dalga

fonksiyonuna baglangigta bir 6neri yapilabilir.
w — u(r) (Elde edilecek dalga fonksiyonu)

Yapilmak istenen, 6nerilen bu dalga fonksiyonlar: ile sistem i¢in Schrédinger denklemini
yazarak ‘“‘minimizasyon ilkesi” geregi ilgili sistemin enerjisini minimum yapan dalga
fonksiyonlar1 ailesini elde etmektir. Onerilen yaklasik dalga fonksiyonu ile Schrddinger

denklemi
Hu=eu (3.4)

bicimindedir. Sayisal hesaplamalar icin ilgili ¢alisma uzayr bdlmelendirilmelidir. Bu
anlamda bdlmelendirilmis uzaydaki toplam diigim noktas: (nod) sayis1 N, yine ilgili uzayi

geren baz fonksiyonlart @, () olmak iizere, elde edilmek istenen dalga fonksiyonu;
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u(r) = iunfbn(F) (3.5)

biciminde seriye agilarak yazilabilir. Yine elde edilmek istenen dalga fonksiyonunu ilgili

uzaydaki nodlar lizerinden matris gosterimi

O ={D,,D,,D,,... D} (3.6)
_T
0 ={u,Up,Ug,....up } (3.7)
olmak tizere
u(F) =o' (r)-T (3.8)

bi¢imindedir. Boylelikle sistemde bulunmasi gereken N adet degisim parametresi U,
“Galerkin Yontemi” ile elde edilebilir. Burada temel ilke, Schrodinger denklemini aranilan
u(r) fonksiyonu ile yazmak, denklemi soldan fonksiyonun hermitik eslenigi ile ¢arpmak

ve ilgili uzayda integral alarak sistemin degisim parametrelerinin mimimum kilacagi

ifadeyi olusturmaktir. Yani, u* =" - ®(F) olmak iizere,

G:Iu*(H—gI)u dr (3.9)

Burada I, N xN boyutlu birim matristir. Ayrica U(F), sisteme iliskin 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=0"-| [®(F)(H -&)® (") dr |-T (3.10)

ve sembolik degisim yazilirsa,

G _,
P (3.11)
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|:gj.2&)(H—8| )CT)T dr}-UZO (3.12)

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

bakilmak istenirse, bu integralin

—IE-W-ET -dr=j%6-€6T -dr—ﬁ(a%@)-dr
Q Q Q

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

yiizey integraline doniistiiriilebilir.

Ilgilenilen fiziksel sistemin ¢dziim uzaymin yiizeylerinde aranilan dalga fonksiyonu ve
esleniklerinin sifir olmas1 gerekliligi, yani fiziksel sinir kosullar1 disiintildiigiinde,

buradaki ikinci terimin kinetik terime katkisinin olmayacagi goriilebilir.

@ 0 (3.13)

yizey —

Hamiltonian’in a¢ik bi¢imi, G nin degisimi ifadesinde yazilirsa,
jdr[%ﬁ&f+<T>V(r)&f]]u:{jd@cff]u (3.14)

Bu ifade yeni bir gosterimle

|
o
I
o

(3.15)
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biciminde yazilabilir. Literatiirde,

K : Esneklik Matrisi (Stifness Matrix)

M : Kiitle Matrisi (Mass Matrix)

olarak isimlendirilir ve

Al

= [de[9D- 93" + BV (1) | (3.16)

dir. Calisma uzayinin tiimii izerinden olan integraller ise bolmelendirilmis uzay elemanlari

tizerinden olan integrallerin toplami1 bi¢iminde yazilabilir.

N

[dz=3" [de (3.17)
Q e=1 o,
O halde,
— Ne = = — —
K=Yk, = k.= [de[Vp-Va" +pvo" ] (3.18)
e=1 Q,
—_— Ne — — -
M=>"m, = m, = [degg (3.19)
e=1 Q,
Burada,

¢ : Global eleman baz fonksiyonu

® : Tiim uzay1 geren baz fonksiyonu

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

cinsinden yazilabilir.
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6.1. Baz Fonksiyonlar1 Se¢imi

Fiziksel sistemlerin ¢oziimiine ilisikin gili¢lii bir yontem olan FEM’de yaklasik
¢Oziim sonlu boyuttaki fonksiyon uzayinda aranir ve bu uzay bir baz fonksiyon seti ile

tanimlanabilir. N uzay boyutu olmak iizere

6.6,.8,.. 0 } (3.20)

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

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

u(z) ’ye yaklasik ¢oziim
N
U(z) = ch¢j (2) (3.22)
1

dir. Burada,c;, skaler bir sabittir. Siklikla ¢6ziim uzaym geren baz fonksiyonlar,

polinomlarin kolay tanimlanmasi ve iyi bilinen 6zelliklere sahip olmasi nedeniyle, sonlu
boyuttaki polinom uzayi olarak se¢ilir. Bu durumda baz fonksiyonlar1 polinomlardir ve n.
derece bir polinom uzayi icin baz fonksiyonu olarak segilecek polinomun mertebesi

N = n +1dir. Ornek olarak {1,2,22 ..... z“} secilebilir. Ancak herhangi bir lineer vektor uzay1

icin tek bir temel set olmadigindan baz fonksiyonlarinin se¢imi esnektir. Polinom uzay1
baz fonksiyonlar1 i¢in de “Lagrange Polinomlari” baz fonksiyonlar1 olarak secilebilir.
Lagrange polinomlar1 ¢azilma uzayr Q icindeki N tane dii§iim noktasina (nod) gore

{2,,2,,.... 7} tanimlanir. j nod indisini gostermek iizere (N —1). derece polinom her Z,

ile iligkilidir. Polinomlar su 6zellige sahiptir;
¢|(Zj) =5ij (3.22)

Bir boyutta baz fonksiyonlarin1 yazmak i¢in ¢alisma uzay1 [0,1] araligina set edilebilir.
[z..2,]-[04]

24



Coziim uzayinda N tane nod oldugu diisiiniiliirse, sistemde (N —1) tane parga yer alacak

(Q;) ve bu pargalarin her biri [J_llj aralifinda olur. Baz fonksiyonlar1 Z uzayinda ve
N N

Q= [— 1,1] araliginda aranir. Uzaydaki nod sayist N, olsun (N,>2). Burada

olusturulacak baz fonksiyonlar1 N, tane olur ve 7%, dereceden polinomlardir.

#,(z;) = &; kosulunu saglayan polinomlarin segimi $6yle olabilir;

#@=A]]@-2) Az)=A]]@-2) (¢23)

Burada A, ler normalizasyon sabitidir.

]j(zk _Zj)

1 j=1
_ _ J#1
A=t PIC - R— (324
H(Zi_zj) H(zi—zj)
=t =
j#i j#i
@(z) @iz}
1 1
0.8 0.3
06 0.6
0 g 0.4
0.2
0.2
] z
o
-1 Zo.5 0 0.5 1 S1 <o.s 0 0.5 1
Ny=2 N, =3
dz) @iz}
1 1
o.@ 0.75
0.6 -
0.4 0.25
0.z 0 .
D z -0.25
-0.z os
-1 ‘o.s 0 0.5 1 S1 0.5 0 0.5 1
Ny =4 Ny=5

Sekil 3.1. z uzayinda farkli diigiim noktas1 sayilari i¢in baz fonksiyonlari.
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3.2. Bir Boyutta Parcali Lineer Baz Fonksiyonlari

Sekil 3.2.°deki gibi Q2 =(0,1) ¢alisma uzay1 i¢in baz fonksiyonlar1 arayalim.
Calisma uzay1 3 parcaya béliinebilir (Q,,€Q,,€2,). Her bir elemanla birlestirilen yerel baz

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

element) Q = (—11) iizerinde tanimlansin.

Q=(0,1)

Q, Q,

]

Sekil 3.2. Ug elemanl ¢alisma uzayi, lineer baz fonksiyonlar: ve [-1,1] araliginda elde

edilen bazlarin ¢calisma uzayina yerlestirilmesi sonucu elde edilen global baz fonksiyonlari

Boylelikle ana bazlar

L& -1
WO = —F ==

E-) o A@=-5EY (3.25)
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Lo E-& _E-(D_1 o 1
R e =i A M AR (3.26)

Herbir Q; eleman ile iliskili olan yerel baz fonksiyonlari, ana eleman Q) °dan her bir Q j

elemanina tanimh 2V (&) doniisiimii ile tanimlanir. Doniisiim i¢in z'nin & ile iliskisi elde

edilmelidir.
Z(j)(f) — a“’é +p® (3_27)

E=-1ve &£=1icin 2V (&) degerleri nod indisleri cinsinden bilindiginden,

20 (g = 1) = —aD 4+ pD :JT_l , 20(g =1) = a 4 p :ﬁ (3.28)
bulunur. Dolayisiyla,
p» 221=1 o L (3.29)
2N 2N
- 1 2j-1
7D (Fy = T £y - 3.30
=555+ 0n (3.30)
ve ters doniisiim ile
ED(2) = 2Nz +(1-2j) (3:31)

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

z‘l)(é):%§+% —  9(2)=62-1
29(&) = %5 +§ —  &9@2)=6z-3 (3.32)
2(3)(§)=%§+§ —  &92)=62-5
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bulunur. Herbir elemana ait yerel baz fonksiyonlari
$7:(2) =49 () (3.33)
ifadesinden,
pM1(2)=1-3z, ¢Y2(2)=3z, ¢ (2)=2-3z
$P2(2)=32-1, ¢®(2)=3-3z, ¢P2(2)=3z-2 (3.34)

bicimindedir. Buradan hareketle Z uzayinda, ¢akisan nodlarda yerel baz fonksiyonlar

birlestirilerek parcali global baz fonksiyonlari elde edilir.

(l)l (S
¢ (2) ={¢ O(Z) ' ;gl} (3.35)
#Y2(2), z2eQ,
#,(2) = 161(2), zeQ, (3.36)
0, z¢Q, vezel)
#@5(2), z7eQ,
#,(2) =4 ¢“1(2), zeQ, (3.37)
0, z2¢Q, ve z¢Q,
(3)2
4,(2) ={¢ O(Z)’ 223} (3.38)
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3.3. FEM (Finite Element Method)’in Ciftlenimsiz Bantlara Uygulanmasi

Basit olsun diye dncelikle ciftlenimsiz alt bantlarla ise baslanir. Ornegin, iletkenlik
bantlar1 i¢in Hamiltonian

ZZHM K, (H kZ+H, k2 +H, kK )+(szkx+Hyzky)k +H Kk? (3.39)

XX VX Xy XNy 2"z

a=xfx - J \ J
' Y

He (K, k,) Hg (K, .k, ) H,

Kuantum kuyusunun Matris degil,

Kusatma potansiyelini icermiyor. Ciftlenimsiz bantlar icin skaler.

seklinde yazilabilir.

z koordinat1 i¢in 6zel hareket, kusatma dogrultusu bu dogrultu secildigi i¢in olur.

Bu yiizden gercekte Ha, Hg, Hc bariyer ve kuyu materyallerinin etkin kiitlesine (Luttinger
. 0
parametrelerinin degisimine) bagh oldugu kadar z’ye de baglh olur. Boylece k, — —i P ve

simetrik olarak

o? 0 0
—H,(z —H, (2)—
oz* A7) = oz a )az
0 1| 0 0
O_H (k,, y,z) - 5{8 Hg(k,, y,z)+H (k,, y,z)a} (3.40)

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

o, o i o o
[—EHAE—E(HB§+§HBJ+HC+(UQW(Z)—E)}9(Z):O (3.41)
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seklinde verilir. Yukaridaki denklemi soldan g'(z) ile carpip z e [za, zb] (calisma uzay)

tizerinden integral alinirsa,

Ig*(z)[_gHAg—%(HBng%HBjJr H, +(UQW(z)—E)}g(z)dz=O (3.42)
N o Y,

Kismi integrasyon uygulanirsa,

J.gT(Z)|:_%HB§+HC+(UQW(Z)_E):|g(Z)dZ
E o, 0 1o
+Jg*(z)[—EHAE—EEHB}g(Z)dZ=O

— -
——

_g'() ve ave2|on, 9@ 1y o]y
u=g'(z) V== A 32 80(2) |dz

Zy
olmak iizere j udv =uv
Z

Z

Zy

V4 .

b _[vdu dir.
Za

a

[ gT(z){—%HB §+ He +(Uow (2)- E)}g(z)dz+

Z (3.43)
E0 0 i a9(2) i s "
— Hy—+-H dz-g¥(2)H, == -~ g"(2)H =0
# 5 9'@ Hag g e |90 -T@HATE -5 0 (He0(2),
a — ot
—
yiizey terimi
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Yiizey terimi onemlidir ve bu terimle ilgilenirken dikkatli olunmalidir. Bununla
birlikte bu terim sifir alinabilir. Ciinkii, ¢oziilecek olan sistem uzayin belli bir bolgesine
hapsolmusgsa sisteme ait dalga fonksiyonu uzayin hapsoldugu kismin smirlarinda sifir

olmalidir. Bu kosul sistemin kesin ¢6ziimii olan y i¢in gegerli oldugu gibi deneme

fonksiyonu g(z) i¢in de gegerlidir.
9(za)=9(z,)=9"(z0) = 9"(2,) =0

[z,.2,] araligy,

N
[za,zb]—>[zo,zl]+[zl,22]+...+[zj,zj+1]+...+[zN,zN+1]=Z[Zj,zj+1] (3.44)
j=0
Z Zin
seklinde N tane global elemente ayrilabilir. Dolayisiyla fdz%i JJ- dz yazlabilir.
z =0 z,

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

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

N+1 (toplam node sayist)

— —
Iy e z; Zj Z,
e T eeeeee X *

H_J

Ng (Bu elementteki node sayis1)

Bu bilgilerin 1g1g1nda iiretici (generating) denklem

N “j+l r i P!
G=> | d'® —EHB§+HC+(UQW(2)—E)}g(z)dz+
ji=0 2. L
e (3.45)
R DN I
+ —g9'(z2){]Hy—+—=H z)dz=0
JZ:(:)Z azg()_ A% D B}g()
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seklinde yazilabilir. Global element i¢in asagidaki donilisiim yapilirsa,

;" Tijn > ’ s
0 1
s=az+b lse l=az;,+b a= L
[ i~ 2
7.
0=az, +b b=-—-
Zin~
elde edilir. Dolayisiyla,
-1
S:Z —Jz Li=2,-2, = ds:%
i+ i i
seklinde tanimlanan dontistiim ile de,
ZJ+1 1
dz=ijds ve Q N §£:i£
; 5 oz ozos L;0ds

g;(z) — g;(s) (j.nciglobal element zarf fonksiyonu)

olur. Dolayisiyla

2 Lo

1. 9(af :
+iLjJ‘iM{H iE+IEHB}g(s)ds:O
0

Nt i, 10
G=ZLj£g (s){——H ——S+HC+(UQW(S)—E)}g(s)ds

i oLkj 0 A L; os
Nt i, 0
G=Zj'g’r(s){—EHBa—+Lj(Hc+(UQW(S)—E))}g(S)dS
j=00 S
oo @) 1 g
+JZ_(:J£—8$ {HAL—jg+§HB}g(s)ds=O
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denklemi elde edilir. Yukaridaki s doniisiimiiyle gegilen [0,1] uzayinda FEM bazlar1 ( ¢

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

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

3 34 =g 5, =
[T —_— —+— i i
I Zjs1 0 1
Burada s, =0 ve s, =1 dir. Baz fonksiyonlari
¢(S)=ﬁ(s_3k) (3.50)
I k=1 (si _sk)

k=

ile tanimhdir. Sekilden de goriilebilir ki, S uzaymin n parcaya boliinmesi ile ¢6ziim
uzaymin j.nci bolgesi de n parcaya boluniir. Dolayisiyla, ¢6ziim uzayinda ([za,Zp))

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

noktalardaki degerleri

Sekil 3.3. Ciftlenimsiz bantlar durumu i¢in ¢alisma uzaymin bolmelere ayrilmasi

seklinde olsun. Daha once de belirtildigi gibi U, =Uy,,,=0 olmahdir. g;(s)

Nn+n

fonksiyonlar olusturulan baz fonksiyonlariin lineer bilesimi olarak yazilabilir.

n

9,(8)=2 Utk ® = 9](s) =iu;+k e (3.51)

k=1
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Burada n global elementteki node sayisini (Ng), U, ., "lar katsayilari, ¢, (s) ler de global

element baz fonksiyonlarin1 temsil ediyor. Bu fonksiyonlar1 matris formunda yazmak
istersek;

_U jn+1 ]
U jn+2
9,(s)=¢"U,, =[4(s) &,(5) ... ¢)]..| (3.52)
_U in+n g
4(9) ]
¢,(s)
g; (S) =U }Ln¢ = I:U :n+l U jn+2 """ U ;n+n }b(n (353)
| £.(5) ]
Not: A" = (A* )T dir.
Bu matris gosterimi “generating” denkleminde kullanilirsa,
$(s) Ujna
N 1 ¢2(S) H. 8 an+2
G=;I[U}M Uz o Ul ]| {—TBKH(HC +Uqu ()~ ))}[«a(s B6) . HO)] 1 |ds+
o : i f (3.54)
¢n(5) an+n
#(s) Ujna
N 1 P . . ¢2(S) 16 i an+2
+§)-([65 [ in+1 U]n+2 """ an+nj| l:HAl_jas+2HB:|[¢1(s) ¢2(S) ------ ¢n(s)] ds=0
h(s) B8 U

jn+n
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[1 1 1
[4(9)ARG(S)ds  [A(S)-AAG(s)ds - [4i(s).AA,(s)ds y
0 0 0 jn+l
6= [Ups U - U] £¢2(s).AA-¢a(s)ds g«fz(s).AA-ms)ds £¢z(s).AA-¢n(s)ds .
j=0 . :
L L an+n
[hn(s)And [4,(5).AA4, (505
0 0 dnxn
=
1 1 1A
9O pag(sias [PAS) g (s)as ) g (s)ds
0s 0s 0s U
0 0 0 jn+l
(0y(s) AC! £0,(s) Ujn.
+%[u}nﬂ Uz o U}MH 5 AL g 55 ARSI { 55 PAMS)ES ¢ =0
j=0 . ) .
: : i 3.55
: a¢n (S) 1 6¢n (S) u jn+n ( )
! o AAG(s)ds ! - AA (s)ds
BB
an+1
N S (3.56)
G= Z|: jn+l an+2 an+n]|:AA+BB:| : =0 '
j=0 :
_U jn+n_

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

p iHg 0
AAy, =£¢1(s)[—'755+ L (He +(Uqw (9)- E))}@(s)ds

Mn—w )[ jaﬁf)dsﬂms» (He +(Ugu(9)—E))a(s)ds

dir. Dolayisiyla

AA«—M()( ja%)dﬂmsn( +(Uow (5)E)) (9
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yazilabilir. Ayn sekilde

—+— H }qﬁl(s)ds

1 1 .

S LOCLRZIOMN KL CLL A
0 0
l 1 .

o8, - |2 Ha CA0) g (OB o g

0 0

yazilabilir. Buradan A=A+E matrisinin  elemanlar1 i¢in (k=12,....... ,n(global

elementteki node sayis1) olmak iizere)

() - j 49 % gs |+

== _HL04(9) 04(9) o ] éj%(s)
kL 0s 0s 2

0

(3.57)

1

+Lj (HE +(Udw (9-E)) [ de () (5)ds
0
yazilabilir. HJ), H}, Hl ve U4y (s) terimlerindeki j indisleri bu terimlerin z

bagimliliklarin1 ifade eder. Nodlari,, j.nci materyaldeki 06zelliklerin (yariiletkenin

ozellikleri) ve kusatma potansiyelinin sabit oldugunu kabul ettigimizi diistindiik.

A=A+§ matrisi,

(), HAja@(s)a@(s) M 1) (o0 jqﬁk(s) AL gs s

2‘0

4, (K:zlk

1 1
L (ch +Udy (s))j¢k(s)¢k(s)ds— LiE [ () (s)ds
0

M, (M,
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AA+BB =" 1+7|<2+|_J.(HCJ+u(5w(s))|\/|1—ELj|\/|1 (3.58)
J —
e M
K
AA+BB=K-EM (3.59)
_an+1_
N _ _ an+2 360
6= [Uj Uy - Ujan[K—EM] . =0 (3.60)
=0 )
_an+n_

seklinde yazilabilir. Bu durumda elde edilen son esitlikten ve

a*G =0 , Jn+k=12,..,Nn+n-1 (3.61)
ouU

jn+k

denkleminden yararlanarak Nn+n—1 tane FEM esitligi bulunur.

il
Ley
=

nxn

Pl
|
ey
=l
=

+

- - . : =0
2 U_}'n +i:

X-EM Ui

a

2 o (3.62)

UI\FA-H

al
Lry
Kl

nxn

L UNrHﬂ—l i
[MA+R=1 1 (MR+R=1] (Mnn—1)1
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Sonug¢ta FEM denklemlerinin yapist asagidaki gibi olur ve bu matris esitliginin

¢oziilmesiyle sistemimizin 6zdeger ve 6zfonksiyonlar1 bulunur.

K 00
0 0
0 0 z
(Fm+n-1) x (Marn-1) ik (Ma+n-1)z Lk
mafris mafris

M 0
=F 0 0
0 0 M
YY)
[Ma+w-1) 2 (MNwn+n-1 Dk
mafris
KKU =E.MM .U

(3.63)

(Moren-13 z 11tk
mafriz

(3.64)

Burada W, K matrislerinin i¢ ice gegmesinden (kronlanmasi) olugsan matristir, MM ise

M matrislerinin i¢ ice gecmesinden olusan matristir.
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4. ELEKTRIK ALAN VE BASKI ALTINDA “CORRUGATED”
Ga,_xAlyAs/Ga,_yAlyAs/Ga,_xAlxAs KUANTUM KUYUSUNUN
ILETKENLIiK BANDI YAPISI VE BANT iCi SOGURMA

Bugiinkii ileri tekniklerle kuantum kuyular1 kare, tiggen, parabolik ve ¢iftlenimli

kuantum kuyular1 gibi farkli formlarda yapilabilmektedir. Deneysel teknikler diger olaylar
ve uygulamalar1 anlamayi, kesfetmeyi ve gelistirmeyi tesvik etmektedir, 6zellikle de s1g
safsizliklarin varligindan gii¢lii bir sekilde etkilenen malzemelerden yapilmis aletlerin
optik ve iletim o6zelliklerini anlamamiza yardimci olmaktadir. Bir “corrugated” kuantum
kuyusunun potansiyeli Sekil 4.1 *de gosterildigi gibi biiytitiilebilmektedir. Burada 1. bolge
(Iz]| > L/2) Ga;_xAlxAs ve 1. bolge (L/2 < z < L/2) Ga,_yAlyAs den olusmaktadir. II.
bolgede y Al-konsantrasyonu z’ye bagl olarak degismektedir ve bant kenarini ters V
bicimli kuantum kuyusu yapabilmek i¢in y kuyu merkezinde maksimum degerini
almaktadir.
+Z. dogrultusunda uygulanan elektrik alan ve baski altindaki bir “corrugated”
yariiletken kuantum kuyusunun iletkenlik band1 i¢in Hamiltonian
e

H = +—Lt teFz +V.(z)+a. (& +Ew + &
2m,(z,) 2m,(z,) e TVe(Z) C(XX yy ZZ) (4.1)

seklinde yazilir. Burada, V(z,)

Vo , Ze<—§
Vi |z| 2V, L L
VC(Ze)= ;0(1_1,27)_7()'2" , -3 SZeSE (4.2)
l Vo ’ Ze>£

ile verilir ve bu potansiyel Sekil 4.1 (a) *daki gibidir. Burada, ¢ = x5 /x4 (xg bariyerlerdeki
Al konsantrasyonu, Xa ise kuantum kuyu merkezindeki Al konsantrasyonudur.) Ayrica
Vo = Q¢AE, dir ve Q¢ = 0.60 olarak alinmugtir. Yukaridaki Hamiltonian kullanilarak
O0zdeger denkleminin ¢oziimii, Bolim 3’te anlatilan ciftlenimsiz bantlar i¢in sonlu
elemanlar yontemi ile yapildi. iletkenlik bandindaki bir elektron icin dalga fonksiyonlar
ile alt bant enerji degerlerinin elektrik alan ve baski altindaki degisimi elde edildi.

Hesaplamalarda kullanilan fiziksel parametreler Chuang (1995) ve Li (2000)’den alindu.
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o~

Ze

Sekil 4.1.(a) Corrugated kuantum kuyusunun potansiyel profili ( ¢ = 1 igin stirekli ¢izgi,
o = 2 i¢in kesikli ¢izgi, 0 = 3 i¢in kesikli-noktali ¢izgi kullanilmistir.)

N

Sekil 4.1. (b) Corrugated kuantum kuyusunun F = 0 ve F # 0 i¢in izinli olas1 gegislerin
sematik gosterimi (o6 = 2 durumu)

Optik radyasyon altinda bir kristaldeki elektronla radyasyon arasindaki etkilesim

Hamiltoniani

Ap=- —— Ap[e7HT-Wt + cc|ép 4.3)
0
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seklinde verilir. Burada, A vektor 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 i¢in gecis oram
2 '
Wy = Z (Wil H1W)I?6(E; — E; — hw) (4.4)

seklinde verilir (Heitler, 1984). Burada E; ve E sirasiyla baslangi¢ ve son durumdaki
elektronun enerjileri, w gelen fotonun agisal frekansidir. Baslangi¢ durumu dalga

fonksiyonu ve sogurma sonucu son durum dalga fonksiyonu sirasiyla

|kt.p

Vi (F):Uc (F) e\/K gi(2) (4.5)

eik't £

W (F) = U (F)W 9 (2) (4.6)

ile verilir. Burada, A kuantum kuyusunun alani, kt ve kT sirastyla elektronun baslangi¢ ve

son durumunda (x-y) diizlemindeki dalga vektorleri, p (x-y) diizlemindeki konum vektorii,

Uc (F) ve U. (F)iletkenlik bandi minimumu civarindaki periyodik baz fonksiyonlaridir.

gi(z) ve O (Z) zarf fonksiyonlar1 asagidaki Schrodinger esitligine uyarlar.

(_h_Zi 1o, mk

2 oz, my(z,) 0z, 2m.(z,) +eFz, +V(z,) +ac (<9XX +Ey T8, )J 9(z.)=Eg(z) 4.7)

Genel olarak, foton sogurmanin matris elemani yaklasik olarak
(WelH'Wy) = [ ugHueds [, grgidt + [ ugucdr [, gpH gidt (4.8)

seklinde yazilir (Coon, 1984). Yukaridaki denklemin birinci terimindeki ikinci integral

dogrudan bant i¢i gecis durumu i¢in sifir1 verir. Bunun i¢in bant i¢i ge¢is durumunda

(WelH'|W) ~ (g7|H ' 9:) (4.9)

terimi ile ilgilenilir. Kuantum kuyusunda bant i¢i gegisler i¢in sogurma katsayisi
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EF E]
. ucmekpTe? 2 2 1+e[ kpT r/2
@ = 2Ly mrzmginw (€050 1Ml -l”[ T | G272 410

1+e[ kpT ] S

ile verilir. Burada matris elementi
El -E
My = mo( mo(Ei=Ey) r+ f_ 95(2)zg;(2)dz (4.11)

seklinde verilir. E; ve Ef sirasi ile i.nci ve f.nci alt bant enerjileri, u gecirgenlik katsayisi, ¢
151810 bosluktaki hizi, kg Boltzmann sabiti, T sicaklik, 8, polarizasyon vektorii € ile kuyu
normali arasindaki a¢i, n, kirilma indisi, Er kuyudaki elektron yogunluguna bagli olan

Fermi enerjisi, T ¢izgi genisligidir (line broadening). Kirilma indisi (Willardson, 1967)

/12
=A+B<W)

ile verilir ve T=298K’de A =8.950, B =2.054, C? = 0.390’dir. Hesaplamalarda
T =300K, Ep = 6.49meV (n, = 1.6x107cm™3), I' = 10 meV (deneysel sonuglardan
alinmigtir (West ve Eglash, 1985). Ayrica elektrik alan ve baskinin degisiminden
etkilenmedigi diisiiniilmiistiir). Sogurma katsayis1 hesaplanirken gelen fotonun kuyuya dik

polarize oldugu diisiiniilerek 8 = 0 alinmistir.

g(z) zarf fonksiyonu olmak iizere optiksel dipol matris elementi My; sonlu

elemanlar yontemi ile asagidaki sekilde hesaplandi.

Calisma uzayimiz [z,,2zp] aralifinda tanimli olsun. Bu aralikta asagidaki integrali

hesaplamak istiyoruz.
b
o= [ dz.g7 (2)2.9,(2) (4.12)
Z

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

olusturulur.
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1nci global element
Ty f_/k_\ Iy

aty) 1 Zj-1

Dolayisiyla (4.12) denklemindeki integral, j global element indisi olmak tizere

%y N

dz - j dz (4.13)
Z
j-1

z j=1z-_
a

seklinde yazilir. Daha sonra j.nci global element ele alinir ve zarf fonksiyonlar1 lokal

element baz fonksiyonlari cinsinden seriye agilir.

9(2)=N(z) ¢ 9’(2)=N(2)¢ (4.14)

Burada N(z) bigim fonksiyonlarmi, ¢ ise nodal degerleri temsil eder. Buna gore (4.12)

denklemi

A =ZN: dzN(z)4; 2N(Z) 4,

v _
-4 {Z | dz.N(z).z.N(z)T}ﬁ, (4.15)
j=1Zj_l

sekline doniisiir. Buradan [z, ,,z; | araligi s doniisiimiiyle [0,1] araligina gotiriilir ise,

Zjqr T2 — . -
. 1= b 1
s=az+b Ise =az; + a=
7. —7.
: J j-1
Z.,
O:azj_1+b b=-——2>1—
Z.—1
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olur. Dolayisiyla,

Zj 1
J dz - ijds
Zj—l

0

9,(z) — 9,(s) (j.nciglobal element zarf fonksiyonu)

elde edilir. Buradan,

A3 (e

- /)
~

v

As = Zf M4 (4.16)

elde edilir. Bu denklemdeki ﬁ matrisi ile baglangi¢ ve son durumdaki 5 ’ler kullanilarak

ciftlenimsiz bantlar i¢in optiksel dipol matris elementi

My = ") GRS, (4.17)

seklinde bulunur. Buradaki M matrisi, E =L, (Lj .;ez +Z, Ee) olmak tizere,
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=l
[
EI

=

bi¢ciminde olusturulur. Yani, m matrisi elde edildikten sonra ﬁ matrisi i¢ine gomiiliir
(“kron’lanir).

Dolayisiyla optiksel dipol matris elementinin bulunmasiyla Sekil 4.1.’de sematik
potansiyel profili verilen “corrugated” GajxAlxAs/GaiyAlyAs/GarxAlxAs  kuantum
kuyusunun iletkenlik bandindaki bant i¢i gegisler i¢in sogurma katsayis1 denklem (4.10) ile
hesaplandi.

Sonlu elemanlar yontemi ile yapilan tiim hesaplamalarda global elementteki nod
sayis1 4, toplam nod sayis1 da 4000 olarak alindi. Ayrica iletkenlik bandi enerji 6z deger ve
0z fonksiyonu hesaplamalarinda kullanilan tiim fiziksel parametreler Chuang (1995) ve Li
(2000)°den, iletkenlik bandinda bant i¢i sogurma katsayisi hesaplamalarinda gerekli olan
tiim fiziksel parametreler Kasapoglu (1999)’dan alinda.

2
= 10 | | | | T
fae} —00— Taban Durumu (Eo)
b, —0—1. Uyarilmig Durum (E1)
5 25 N ~0—2. Uyarilmig Durum (E2)
g 10 —0—3. Uyarilmig Durum (E3)
E —0—4. Uyarilmig Durum (E4)
=2 O —0— 5, Uyarilmig Durum (E5)
= .
& 10° 3 ™~
3] & o ‘0(_E5 =
= 0 S
E = .
g 10" | o E2 _
8 N S E4 e
é‘)’ 0 “ 0 e -
= A0 ~ 0

A0 -
= S, e
? Eo—» O b : :
= El > %

-12
E 10 o .
g 0 g
= ¢ —0 2
,§ 14 i °
: I I I | I

S 105 3 4 6 7 8

5
Global Element Nod Sayist

Sekil 4.2. Sonsuz kuantum kuyusunun FEM ile hesaplanan enerji 6z degerlerinin Bagil
Hatasi
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[k olarak, FEM ile elde edilen sonuglarin gecerliligini test etmek amaciyla sonsuz
kuantum kuyusunun enerji 6z degerlerini hesapladik. Sonsuz GaAs kuantum kuyusunun
FEM ile hesaplanan ilk alt1 enerji 6zdegerinin bagil hatasinin global elementteki nod
sayisina gore degisimi Sekil 4.2°de verilmistir. Burada toplam nod sayis1 sabit tutulmustur.
Bu sekle bakildiginda global elementteki nod sayis1 arttiginda enerji 6z degerlerinin bagil
hatasinin azaldig1 goriilmektedir. Global element nod sayisi 8 oldugunda ise tiim enerji 6z

degerlerinin bagil hata degeri ayn1 olmaktadir.

Sekil 4.3 (a), (b), (c) de F = 0 ve S = 0 durumunda L,, = 100 A luk “corrugated”
GaixAlxAs/GaryAlyAs/GayxAlxAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji
diizeyi ve bu diizeylere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin normalize konuma gore
degisimi 0 = 1, o = 2 ve o = 3 i¢in sirastyla verilmistir. Kii¢iikk o degerlerinde bu yapi,
ciftlenimli kuantum kuyusunun ters V bi¢imli potansiyelinin yanlarindan birisine lokalize
olmus bir elektronun davranisina benzer bir sekilde davranir. Bu yapr biiyik o
degerlerinde ise, V bi¢cimli kuantum kuyusu yapisina benzer davranir ve bir elektron bu
kuyu i¢inde ters V bi¢imli potansiyelin her iki tarafinda serbest¢e hareket edebilir. Sekil
4.3 (a), (b) ve (c) incelendiginde, 1. alt bant enerjisi ve dalga fonksiyonunun o
parametresine bagliligimmin daha biiylik oldugunu sdyleyebiliriz. Bunun nedeni, taban
durum en diisiik enerji seviyeli durum oldugundan kuyunun tabanindaki potansiyel
degisiminden ilk O6nce onun etkileniyor olmasidir. Dolayisiyla bu sekillerden, o degeri
arttikga 1. alt bandin dalga fonksiyonunun kuyu i¢indeki bulunma olasiliginin arttig
goriilmektedir. Ayrica o’nin artmasiyla alt bant enerji degerleri azalmaktadir. Ciinkii, kuyu

icindeki potansiyelin biiyiikliigii o’nin artmasiyla azalmaktadir.
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Sekil 4.3 L, =100A Iuk “corrugated” Ga;, Al As/Gay.,Al,As/GayxAlyAs kuantum
kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlariin karesi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 i¢in, (¢) ¢ = 3 i¢in.
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Sekil 4.4 ’te L, = 150 A luk “corrugated” GaiAlAs/GaryAlyAs/Gay.AlyAs
kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlarmin karesinin; (a) ¢ = 1, (b) 0 = 2 ve (¢) ¢ = 3 i¢in normalize konuma gore
degisimi verilmistir. o’nin degisimi ile L,, = 150 A’luk kuyudaki bagli durumlarin dalga
fonksiyonlari, L,, = 100 A’luk kuyudaki bagli durumlarmn dalga fonksiyonlarina gore daha
fazla etkilenmektedir. Ayrica 1. ve 2. alt bant enerjileri arasindaki fark ¢’nin artmasiyla

biliylimektedir.

Sekil 4.5 ’te L, = 200 A luk “corrugated” GaiAlxAs/GaryAlyAs/GayxAlxAs
kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlarinin karesinin; (a) 0 = 1, (b) 0 = 2 ve (C) o = 3 i¢in normalize konuma gore
degisimi verilmistir. Buradaki dalga fonksiyonlarinin davrams: L, = 100A ve L, =
150 A luk kuyulardaki davranisa benzerdir. Buradaki temel fark, bagli durum enerjilerinin

L, = 100 A ve L,, = 150 A durumlarindaki enerjilerinden daha kiiciik olusudur.

Sekil 4.6 (a), (b) ve (c)’de F=50kV/cm alan degeri i¢in L, =100 A
genisliginde “corrugated” Gai,AlyAs/GaryAlyAs/Gay,AlAs  kuantum  Kuyusunun
iletkenlik bandindaki ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga
fonksiyonlarnin karesinin normalize konuma gore degisimi sirasiyla 0 =1, 0 = 2 ve
o = 3 i¢in verilmistir. +z dogrultusunda E alanm1 uygulandiginda 1. alt bant dalga
fonksiyonu “corrugated” kuyunun sol kismindaki kuyuda, 2.alt bant dalda fonksiyonu ise
kuyunun sag tarafindaki kuyuda yerellesir. ¢ degeri arttik¢a 2.alt bant dalga fonksiyonu
“corrugated” kuyunun digina sizar. l.alt bant dalga fonksiyonu elektrik alan degerinin
artmasi ile birlikte “corrugated” kuantum kuyusunun sol duvarina dogru kayar ve orada

yerellesir.
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Sekil 4.4 L, =150A Iuk “corrugated” Ga;., Al As/Gay.,Al,As/GayxAlyAs kuantum
kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlariin karesi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 i¢in, (¢) ¢ = 3 i¢in.
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Sekil 4.5 L, =200 A luk “corrugated” GaiAlAs/GaryAlyAs/GayAlyAs  kuantum
kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk {i¢ enerji diizeyi ve bu diizeylere ait dalga
fonksiyonlariin karesi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 i¢in, (¢) ¢ = 3 i¢in.
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Sekil 4.6 F=50kV/cm alan degeri igin L, = 100 A genisliginde “corrugated”
GaixAlxAs/GaryAlyAs/GayAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki bagh
durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin normalize konuma
gore degisimi; (@) o =1, (b) 0 = 2,(c) 0 = 3.
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Sekil 4.7 (a), (b) ve (c)’de F = 50 kV/cm alan degeri igin Ly, = 200 A genisliginde
“corrugated” GaixAlyAs/Gay.yAlyAs/Gay.xAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki
ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlariin karesinin normalize
konuma gore degisimi sirasiyla 6 = 1, 0 = 2 ve o = 3 i¢in verilmistir. Elektrik alaninin
uygulanmas: ile birlikte L,, = 200 A luk “corrugated” kuyuda 1. ve 2. alt bant dalga
fonksiyonlarmin sirastyla kuyunun sol ve sag tarafina yerellesmeleri Ly, = 100 A luk
kuyuya gore daha belirgindir. 0 = 2 de artik 2.alt bant dalga fonksiyonunun yerellesmesi
sag kuyudan sola kaymak {izeredir. o = 3 te ise, yani Sekil 4.7 (c) de 2.alt bant dalga

fonksiyonu da kuyunun sol tarafinda yerellesmeye basladig1 goriilmektedir.

Sekil 4.8 *de S = 20 kbar (Baski gerilme seklinde) baski degeri i¢in L, = 150 A
luk “corrugated” GaixAlyAs/GaryAlyAs/GaiAlAs  kuantum  kuyusunun iletkenlik
bandindaki ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin
karesinin normalize konuma goére degisimi; (a) 0 =1, (b) 0 =2 ve () 0 =3 i¢in
verilmistir. Uygulanan baski pozitif oldugunda, yani baski yapiyr gerecek sekilde
uygulandiginda yapidaki tiim alt bant enerji degerleri ve potansiyel degeri enerji ekseninde
asagiya dogru esit miktarda kaymaktadir. Dolayisiyla baski uygulanmamis haldeki
kuantum kuyusunun enerji 6z degerlerinden daha kiigiik enerji 6z degerleri ortaya ¢ikar.

o’nin bu durumdaki yapiya etkisi baski uygulanmamig durumdakinin benzeridir.

Sekil 4.9 °da ise S = —20 kbar (Baski sikistirma seklinde) baski degeri icin
L, =150 A luk “corrugated” GajxAlAs/Ga;.,AlyAs/Ga;xAlyAs kuantum Kkuyusunun
iletkenlik bandindaki ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga
fonksiyonlarmin karesinin normalize konuma goére degisimi; (a) o = 1, (b) 0 = 2 ve (c)
o = 3 i¢in verilmistir. Uygulanan baski negatif oldugunda, yani baski yapiy:r sikistiracak
sekilde uygulandiginda yapidaki tiim alt bant enerji degerleri ve potansiyel degeri enerji
ekseninde yukariya dogru esit miktarda kaymaktadir. Dolayisiyla baski uygulanmamis
haldeki kuantum kuyusunun enerji 6z degerlerinden daha biiyiik enerji 6z degerleri ortaya

¢ikar. Burada da yine o’ nin yapiya etkisi baski uygulanmamis durumdakinin aynisidir.
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Sekil 4.7 F=50kV/cm alan degeri igin L, = 200 A genisliginde “corrugated”
GaixAlxAs/GaryAlyAs/GayAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki bagh
durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin normalize konuma
gore degisimi; (a) o =1, (b) 0 = 2,(c) 0 = 3.
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Sekil 4.8 S =20 kbar (Baski gerilme seklinde) baski degeri igin L, = 150 A luk
“corrugated” GaixAlyAs/Gay.yAlyAs/Gay.xAlyAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki

ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin normalize
konuma gore degisimi; (a) o =1, (b) 0 = 2, (c) 0 = 3.
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= —20 kbar (Baski sikistirma seklinde) baski degeri i¢in L,, = 150 A luk
“corrugated” GaixAlyAs/Gay.yAlyAs/Gay.xAlyAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki
ilk iki bagli durum enerjileri ve bu enerjilere ait dalga fonksiyonlarinin karesinin normalize

konuma gore degisimi; (a) o =1, (b) 0 = 2, (c) 0 = 3.
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Sekil 4.10°da “corrugated” Gai. Al As/GaryAlyAs/Ga Al As kuantum kuyusunun
iletkenlik bandindaki ilk iki enerjinin kuyu genisligine gore degisimi (a) 0 =1, (b) 0 =2
ve (¢) o = 3 igin verilmistir. Sekle bakildiginda kuyu genisligi L arttik¢a alt bant enerji
degeri azalmakta ve diizeyler kuyu tabanina yaklagsmaktadir. ¢ = 1 durumu igin ilk iki
enerji diizeyi arasindaki fark, L arttik¢a azalarak L,, = 400 A da ayn1 degeri alir. o arttik¢a
(0 = 2ve3) genel davranis aym kalmakla birlikte enerji diizeyleri arasindaki fark

artmakta ve L,, = 400 A da bile fark goriilmektedir.

Sekil 4.11°de “corrugated” Gai. Al As/GaryAlyAs/Gay Al As kuantum kuyusunun
iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin kuyu genisligine gore degisimi
verilmigtir. Sekilden de goriildiigii gibi, genel davramis enerji farkinin kuyu genisligi
arttikca hizli bir bi¢imde azalmasi seklindedir. L,, = 50 — 100 A bolgesi i¢in o arttikca
AE artar. L,, = 50 — 100 A bolgesi disinda o arttikga AE azalir.

L, =150 A genisliginde “corrugated” Gay.,AlyAs/GaiyAlyAs/Gay..AlyAs kuantum
kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyinin elektrik alana gore degisiminin
grafigi Sekil 4.12°de sirasiyla () 0 =1, (b) 0 = 2 ve (¢) ¢ = 3 i¢in verilmistir. 0 = 1
durumunda 1.alt bant enerji diizeyi elektrik alanin artmasi ile azalirken, 2.alt bant enerji
diizeyi artmaktadir. ¢ = 2 durumunda 1.alt bant enerji diizeyi elektrik alanin artmasi ile
azalmakta, 2.alt bant enerji diizeyi ise degismemektedir. 0 = 3 durumunda ise, 1.alt bant
ve 2.alt bant enerji diizeyleri elektrik alaninin artmasi ile ¢ok az miktarda azalma
gostermektedir. Bu sonuglara bakarak; o “corrugation” parametresinin, elektrik alaninin alt

bant enerjileri lizerindeki etkisini degistirdigini sdyleyebiliriz.

Sekil 4.13’te L, = 150 A genisliginde “corrugated” Ga;xAlxAs/Ga;.yAlyAs/Gay-
xAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandinin ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin
elektrik alana gore degisimi verilmistir. Sekle bakildiginda, elektrik alan degerinin sifirdan
70 kV/cm’ye artmas ile ilk iki alt bant enerjisi arasindaki farkin (A E) artis miktari o = 1
i¢in yaklasik 30 meV, o = 2 igin yaklasik 5 meV ve ¢ = 3 i¢in ise sifirdir. Bu grafikten,
o’nin “corrugated” GapxAlxAs/Gay.yAlyAs/GarxAlyAs kuantum kuyusu yapisinin alt bant

enerjileri lizerinde ¢ok dnemli bir etkisi oldugu sonucu ¢ikartilabilir.
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Sekil 4.10 “Corrugated” GaixAlyAs/GaryAlyAs/Gayi.xAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik
bandindaki ilk iki enerjinin kuyu genisligine gore degisimi; (a) o = 1 igin, (b) o = 2 i¢in,
(c) 0 = 3 igin.
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Sekil 4.11 “Corrugated” GaixAl As/GaryAlyAs/Gay.xAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik
bandindaki ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin kuyu genisligine gore degisimi.
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Sekil 4.12 L,, = 150 A genisliginde “corrugated” Gay.xAlyAS/Gai.yAlyAs/GarxAlxAs
kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyinin elektrik alana gore
degisimi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 igin, (¢) o = 3 igin.
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Sekil 4.13 L, = 150 A genisliginde “corrugated” GaixAlxAs/Gay.yAl,As/GarxAlAS
kuantum kuyusunun iletkenlik bandinin ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin elektrik
alana gore degisimi.

Sekil 4.14’te L,, = 150 A genisliginde “corrugated” Gap.xAlxAs/GaiyAlyAs/Ga-
xAlAS kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyinin uygulanan
baskiya gore degisimi (8) 0 = 1, (b) 0 = 2 ve (¢) o = 3 igin sirastyla verilmistir. Baski
pozitif iken sisteme uygulanan baski gerilme seklinde, negatif durumda ise sisteme
uygulanan baski sikistirma seklindedir. Sekle bakildiginda ilk goze carpan davranis, alt
bant enerjilerinin bask: ile lineer degisiyor olmasidir. Yani, pozitif bolgede baskinin
artmasi ile alt bant enerji degerleri lineer olarak azalmakta, negatif bolgede ise baskinin
artmasi ile alt bant enerji degerleri lineer olarak artmaktadir. Bu davranig her o degeri i¢in

aynidir.
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Sekil 4.14 L,, = 150 A genisliginde “corrugated” Gay.xAlyAS/Gai.yAlyAs/GarxAlxAs
kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki ilk iki enerji diizeyinin uygulanan baskiya gore
degisimi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 igin, (¢) o = 3 igin.
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Sekil 4.15 L, = 150 A genisliginde “corrugated” GaixAlxAs/Gay.yAlyAs/GarxAlAS
kuantum kuyusunun iletkenlik bandinin ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin uygulanan
baskiya gore degisimi.

Sekil 4.15°teL,, = 150 A genisliginde “corrugated” Gap.AlAs/GaiyAlyAs/Ga-
xAlAs kuantum kuyusunun iletkenlik bandmin ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin
uygulanan baskiya gore degisimi verilmistir. Sekilden de goriildiigii gibi, ilk iki enerji
diizeyi arasindaki farkin baski ile degisimi sabit ve her bir ¢ degeri igin bu davranis
aynidir. Tim baski degerlerinde ¢ = 1 icin AE = 29 meV, o = 2 igin AE = 71 meV ve
o = 3 i¢in AE = 91 meV dir.

Sekil 4.16’da farkli kuyu genisliklerine sahip “corrugated” GajxAlxAs/Ga;.
yAlyAs/Gay. Al As kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton
enerjisine gore degisimi (a) L,, = 100 A, (b) L,, = 150 A ve (c) L,, = 200 A i¢in sirasiyla
verilmistir. Sekle bakildiginda, tiim L, degerleri i¢in o degeri arttikga sogurma pikinin
bliyiikliigliniin ve sogurma pik pozisyon enerjisinin arttigir goriilmektedir. Fakat biiylik L

degerlerinde sogurma pik enerjileri daha diistik degerlere dogru kaymaktadir.
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Sekil 4.16 Farkli kuyu genisliklerine sahip “corrugated” Gai,AlAs/GaryAlyAs/Ga;.
xAlAs kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine
gore degisimi; (a) L, = 100 A igin, (b) L,, = 150 A igin, (c) L,, = 200 A igin.
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Sekil 4.17°de farkli o degerlerine sahip “corrugated” GaixAlxAs/Gai.yAlyAs/Ga-
xAlAs kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine
gore degisimi (a) 0 = 1, (b) 0 = 2 ve (¢) ¢ = 3 i¢in sirasiyla verilmistir. Sekil 4.17 (a)’da
L degeri arttikca sogurma pik genligi azalmakta ve pik pozisyonu enerjisi kii¢iik enerji
degerlerine kaymaktadir. Sekil 4.17 (b)’de bu davranig biraz degismeye baslamaktadir. L
degeri arttikca sogurma pik pozisyonu enerjisi kiigiik enerji degerlerine dogru kayarken pik
genligi Once artmakta sonra azalmaktadir. Sekil 4.17 (c)’de pik pozisyonu enerjisi igin
davranis yine aymidir, fakat pik genligi i¢in davranis Sekil 4.17 (a)’da goriilenin tam
tersidir. Yani, L degeri arttik¢a piklerin genligi artmaktadir. Buradan ¢ikarilabilecek sonug
sudur; biz boyle bir kuantum kuyusunda pik pozisyonu ve enerjisini kuantum kuyusunun

genisligi ve o parametresi ile koordineli bir sekilde degistirerek ayarlayabiliriz.

Sekil 4.18’de farkli o ve elektrik alan degerlerine sahip Ly, = 200 A genisliginde
“corrugated” Gal-xAlxAs/Gal-yAlyAs/Gal-xAlxAs kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait
bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi (a) o =1, (b) o =2 ve
(c) o = 3 igin verilmistir. Sekle bakildiginda ilk goriilen davranig elektrik alaninin artmasi
ile birlikte sogurma pik genliginin ve pozisyon enerjisinin artmasidir. o = 1 i¢in pikler

arasindaki enerji farki biiyiik iken 0 = 3 durumunda bu fark ¢ok azalmaktadir.

Sekil 4.19°da farkli o ve elektrik alan degerlerine sahip L,, = 200 A genisliginde
“corrugated” Gay.,AlAs/GaryAlyAs/Gay..AlyAs kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant
i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi (a) F = 0, (b) F = 50 kV /cm ve
(c) F =100 kV /cm igin sirastyla verilmistir. Bu grafik, o’nin sogurma pik genligi ve
enerjisi lizerindeki etkisini agik¢a gostermektedir. 0 = 1 ile 0 = 2 pik genlikleri arasinda
yaklasik 10 kat fark vardir., yani 6 = 2 i¢in pik genligi 6 = 1 i¢in olan genlikten yaklasik
olarak 10 kat daha biiyiiktiir. Benzer sekilde o = 3 igin olan genlik de ¢ = 2 i¢in olan
genligin yaklasik 2 katidir. Bu grafikteki diger 6nemli nokta da sudur; F = 0 durumunda
o = 1 i¢in olan pik 0 = 2 ve o = 3 i¢in olan piklerin pozisyon enerjilerinden kii¢iik iken,
once F = 50 kV /cm durumunda o = 1 i¢in olan pik neredeyse o = 2 ile ayn1 pozisyona
gelmekte, daha sonra F = 100 kV /cm durumunda ise 0 = 1 igin olan pik 6 =2 veo = 3

icin olan piklerin pozisyon enerjisinden daha biiylik degerlere kaymaktadir.
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Sekil 4.17 Farkli o degerlerine sahip “corrugated” Gai.xAlxAs/Gai.yAlyAs/GaixAlxAs
kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore
degisimi; (a) 0 = 1 i¢in, (b) 0 = 2 i¢in, (¢) 0 = 3 igin.
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Sekil 4.18 Farkli ¢ ve elektrik alan degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde
“corrugated” Gay. Al As/GaryAlyAs/Gay.,AlyAs kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant
i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi; (a) 0 = 1, (b) 0 = 2 ve (¢) 0 = 3.

66



L: 200A,F: 0,S: 0

1000~

800

-
§ 600
4001
200+
0 50 100 150
Photon Energy | meV,
2000
L: 2004,8: 0,F: 50 kV cm
— 1
— 2
1500 —_ 3
-
E 1000
500
0
0 50 100 150
Photon Energy ' meV/
L: 200 4,8 0,F: 100 kV cm
— 1
— 2
1500
— 3
=
£

S 1000

500

0 50 100 150

Photon Energy | meV.
(c)

Sekil 4.19 Farkli o ve elektrik alan degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde
“corrugated” Gay.,AlAs/GaryAlyAs/Gay.,AlyAs kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant
ici sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi; (a) F = 0 i¢in, (b) F = 50 kV /cm
icin, (C) F = 100 kV /cm igin.
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Sekil 4.20°de farkli o ve baski degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde
“corrugated” GaixAlAs/Gay.yAlyAs/GaixAlAs kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant
ici sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi (a) S = —20 kbar, (b) S =0 ve
(c) S = +20 kbar icin sirasiyla verilmistir. Bu grafige bakildiginda pik pozisyon
enerjilerinin degismedigi goriilmektedir. Fakat, S = —20 kbar i¢in pik genligi S = 0 i¢in
olana gore yaklagik 10 kat kiiciildiigii goriilmektedir. Bunun yaninda S = +20 kbar
durumunda pik genligi ise S = 0 igin olana gore yaklasik 7 kat artmaktadir.

Sekil 4.21°de farkli o ve baski degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde
“corrugated” GaixAlxAs/Gay.yAlyAs/GaixAlAs kuantum kuyusunda 1-2 gegisine ait bant
i¢i sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi (a) 0 =1, () 0 =2 ve (C)o =3
icin verilmistir. Bu sekilden de goriildiigii lizere, 0 =1 durumunda baski negatif
(sikistirma seklinde) iken sogurma piki belirgin degildir. Fakat baskiy1 pozitif (gerilme
seklinde) yaptigimizda sogurma piki ortaya c¢ikmaktadir. Dolayisiyla biz baskiy
ayarlayarak bu sistemde sogurma pikinin genligini biiyiitebiliriz. o0 =2 veo =3
durumunda bu davranis agik¢a goriilmektedir. Buradaki farklilik, o’nin artmasi ile genlik

degerinin de katlanarak artmasidir.
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Sekil 4.20 Farkli o ve baski degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde “corrugated”
GaiAlyAs/GaryAlyAs/Gay . AlyAs kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma
katsayisinin foton enerjisine goére degisimi; (a) S = —20 kbar, (b) S=0 ve (¢)S =

+20 kbar.
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Sekil 4.21 Farkli o ve baski degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde “corrugated”
GaiAlyAs/GaryAlyAs/GayAlyAs kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma
katsayisinin foton enerjisine gore degisimi; (a) o = 1 igin, (b) 0 = 2 i¢in, (¢) ¢ = 3 i¢in.
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Sekil 4.22 Farkli o degerlerine sahip L, = 200A genisliginde “corrugated”
GaiAlAs/GaryAlyAs/Gay.AlyAs kuantum kuyusundaki 1-2 ve 2-3 gegislerine ait bant ici
sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi.

Sekil 4.22°de farkli o degerlerine sahip L, = 200 A genisliginde “corrugated”
GaixAlxAs/GaryAlyAs/GayxAlxAs kuantum kuyusundaki 1-2 ve 2-3 gegislerine ait bant ici
sogurma katsayisinin foton enerjisine gore degisimi verilmigtir. Sekle bakildiginda 1-2
gecisi i¢in o’nin artmasi ile sogurma pik genliginin ve pozisyon enerjisinin azaldigi
goriilmektedir. 2-3 gecisinde ise o’nin artmasi ile sogurma pik pozisyon enerjilerinin
arttigi, pik genliginin o = 2’de arttifi o = 3’te ise o = 1’deki degerine diistiigl
goriilmektedir. Bu davraniglara bakarak, o’nin bu yapilarda sogurma pik genligi ve

pozisyon enerjisini agik¢a etkileyen bir faktdr oldugunu sdyleyebiliriz.
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5. SONUCLAR

Son yillarda bilim ve teknoloji politikalar1 diinyanin her yerinde nano malzeme kesif
ve gelistirme faaliyetlerinin hizla artmasma neden olmustur. Yariiletken malzemelerde
bunlardan biridir. Oyle ki giincel yiiksek teknolojileri iireten kurum ve arastirmacilar i¢in
malzeme tasarimini, nano boyutlarda 6n plana ¢ikan kuantum-mekaniksel 6zelliklere ve
kavramlara dayandirmak artik zorunlu hale gelmistir. Yari iletkenler, elektronik ig¢in
vazgecilmez malzemelerdir. Transistorlerde, fotodiyotlarda, lazer diyotlarda, entegrelerde,
fotosellerde, giines pillerinde ve gordiigiimiiz ¢ogu elektronik malzemede yari iletkenler
kullanilir.

Bu calismada “corrugated” GapxAlxAs/Gai.yAlyAs/GarxAlkAs kuantum  kuyu
sisteminin elektronik bant yapist ve optik 6zelliklerinin elektrik alana ve uygulanan
baskiya bagli degisimi, etkin kiitle yaklagimi gercevesinde sonlu elemanlar yontemi ile
incelenmistir. Sonlu elemanlar yontemi ile yapilan elektronik bant yapis1 hesaplamalarinda
global elementteki nod sayisi 4, toplam nod sayist da 4000 olarak alindi. Bu enerji 6z

degeri hesaplamalarinda c¢ok kiiclik hata miktarlarina (~0.001 meV) karsilik gelmektedir.

Bu tez c¢aligmasiin ilk asamasinda, “corrugated” Gap.AlAs/GaiyAlyAs/Ga.
xAlAS tek kuantum kuyusunun iletkenlik bandindaki bir elektronun dalga fonksiyonu, alt
bant enerji degerleri ile bant i¢i sogurma katsayisinin elektrik alan ve baski altindaki
degisimleri incelendi. o (“corrugation”) parametresinin artmasi ile taban durum enerjisi
azalirken, birinci uyarilmis durum enerjisi artmaktadir. Bu durum ilk iki alt bant arasindaki
enerji farkinin o’nin artmasi ile artmasina neden olmakta ve dolayisiyla da o’nin bu
sistemin alt bant enerjileri tizerinde 6nemli bir etkisi oldugunu gostermektedir. Uygulanan
baskinin pozitif veya negatif olmasina bagl olarak tiim alt bantlarin enerjileri ve kuyu
potansiyeli degeri enerji ekseninde asagiya veya yukariya dogru esit miktarda kaymaktadir.
Bu nedenle ilk iki enerji diizeyi arasindaki farkin baskiyla degisimi sabit kalmaktadir. Her
bir ¢ degeri i¢in bu enerji farkinin degeri farklidir. Ayrica 0 = 1 durumunda, iletkenlik
bandi taban durumu enerjisi elektrik alanin artmasiyla azalirken, birinci uyarilmis durumun
enerjisi elektrik alanin artmasiyla artmakta, o = 2 ve o = 3 durumunda, taban durum
enerjisi elektrik alaninin artmasi ile azalmakta, fakat birinci uyarilmig durumun enerjisi

neredeyse degismemektedir.
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Elektrik alaninin artmasiyla birlikte bant i¢i sogurma pikinin genligi ve pozisyon
enerjisi artmaktadir. o = 1 durumunda L = 200 A’luk “corrugated” GajAlAs/Gay.
yAlyAs/Gay Al As tek kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma piki F =
0°’da 10 meV pozisyonunda ve 50 cm™! biiyiikliigiinde bir genlige sahip iken, F =
100 kV /cm’de ise 100 meV’de ve 300 cm™! biiyiikliigiinde bir genlige sahiptir. ¢ = 2
durumunda, 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma piki F = 0’da 45 meV pozisyonunda ve
600 cm™? biiyiikliigiinde bir genlige sahip iken, F = 100 kV /cm’de ise 70 meV ’de ve
1300 cm™? biiyiikliigiinde bir genlige sahiptir. ¢ = 3 durumunda ise, 1-2 gegcisine ait bant
ici sogurma piki F = 0’da 65meV pozisyonunda ve 1200 cm™! biiyiikliigiinde bir
genlige sahip iken, F = 100 kV /cm’de ise 73 meV’de ve 1700 cm™? biiyiikliigiinde bir
genlige sahiptir. Dolayisiyla bu degerlere bakildiginda elektrik alanin 100 kV /cm’ye
arttirllmasi ile ¢ = 1 durumunda yaklasik 90 meV’lik kayma ve sogurma pikinde yaklasik
6 kat artis, 0 = 2 durumunda yaklasik 25 meV’lik kayma ve sogurma pikinde yaklasik 2
kat artis, 0 = 3 durumunda ise yaklasik 8 meV’lik kayma ve sogurma pikinde yaklasik
1.5 kat artis goriilmektedir. Ekziton sogurmayla bant i¢i sogurma karsilastirildiginda bu
sonuglar iki farkli 6zellik olarak ortaya konulabilir (Miller, 1985). 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 i¢i gegislerde elektrik alan arttikga sogurma pikinin genliginin
artmasinin sebebi; elektrik alanin tiim durumlar i¢in elektronlar1 kuyunun ayni tarafina

itmesi dolayisiyla alt bantlar arasindaki overlabi arttirmasidir.

Kuantum kuyusuna uygulanan baskinin sogurma pikinin enerjisini degistirmeden
sadece genligini degistirdigi goriilmiistiir. L = 200 A’luk “corrugated” GayxAlyAs/Gay.
yAlyAs/Ga1 Al As tek kuantum kuyusunda 1-2 gecisine ait bant i¢i sogurma katsayisinin
o=1ve F = 0 durumunda S = 20 kbar igin sogurma pikinin genligi 400 cm™! iken,
S = —20 kbar i¢in sogurma pikinin genligi ortaya ¢ikmamaktadir. 0 =2 ve F = 0
durumunda S = 20 kbar i¢in sogurma pikinin genligi 5000 cm™?1 iken, S = —20 kbar i¢in
sogurma pikinin genligi 60 cm™! dir. ¢ = 3 ve F = 0 durumunda ise S = 20 kbar i¢in

sogurma pikinin genligi 9000 cm™!

iken, S = —20 kbar i¢in sogurma pikinin genligi
110 cm™! dir. Baskinin uygulanmasiyla alt bantlar arasindaki enerji farkimin sabit

kalmasindan dolay1r sogurma pikinin enerjisi degismemektedir. Baskinin yaninda elektrik
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alanin da uygulanmasiyla sogurma pikinin genligi daha da artmaktadir. Ayni zamanda

pikin enerjisi de artar.

Elde edilen diger bir sonug ise, 1-2 optik ge¢isinde ¢’nin artmasi ile hem sogurma
pik genligi hem de sogurma pik pozisyon enerjisi artarken, 2-3 optik gecisinde ise o’ nin
artmast ile pik pozisyonu enerjisi azalmakta ve pik genligi de Once artip sonra
azalmaktadir. Bu sonuglara bakarak bant i¢i gegislerde o parametresi, uygulanan baski,

elektrik alan ve kuyu genisligi birer ayar parametresidir denilebilir.

Sonug olarak; o parametresi, elektrik alani, kuyu genisligini, baskinin biytikliginii
ve baskinin uygulama yoniinii degistirerek ‘“corrugated” GapxAlxAs/Gai.yAl,As/Gay.
AlAs tek kuantum kuyusu sisteminin elektronik ve optik 6zellikleri amaca uygun
bicimde ayarlanabilir. Bu tezde kullanilan yontem, baski altindaki III-V yariiletken
bilesiklerinden olusturulmus kuantum kuyu sisteminin elektronik ve optik 6zelliklerini iyi
bir sekilde tanimlama olanag1 saglamistir. Buradaki sonuclarin, Raman ve fotoliiminensans
deneylerinin sonuglari ile karsilastirildiginda uyumlu oldugu goriilebilir. Bu g¢alismada
sozli edilen dig parametrelerin degistirilmesi ile sogurma piklerinin genligi ve
pozisyonunun degistirilebildigi goriilmiistiir. Dolayisiyla bu ¢alismada kullanilan yontem,

baski ile ayarlanabilen kiz1l6tesi dedektor tasarimi uygulamalarinda kullanilabilir.
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