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1.GIRiS

Doga, eskilerin diisiindiigi gibi, biiyiiklerin ve kiiciiklerin diinyas1 olarak
tamimlanan iki parcadan olusmaktadir. Biiyiiklerin diinyasi, yani makroskobik evren,
genelde klasik fizik kurallarina uygun isliyor ve giinliikk yasamimizda kuantum etkilerini
hesaba katmamiz gerekmiyor. Gozle goremedigimiz kiigiikler diinyasi, yani mikroskobik
evren ise tiimiiyle kuantum fiziginin emri altinda.

[Ik zamanlar, makroskopik ve mikroskopik evrenler arasinda kalan bolge,
kuantum fiziginden klasik fizige diizgiin ve siirekli bir gecis siirecini temsil ettigi i¢in, 1y1
bir arastirma konusu gibi goriinmiiyordu. Sharvin ve Sharvin’in Aharonov-Bohm etkisini
gozlemek amaciyla yaptiklar1 deney ise bu Ongoriiniin ne kadar yanlis oldugunu ortaya
cikardi.

Aharonov-Bohm etkisini anlayabilmek i¢in ¢ok siki sarilmig bir bobin kullanarak,
yalnizca bobinin i¢ine hapsolacak sekilde, bir manyetik aki olusturdugumuzu varsayalim.
Klasik olarak bu bobin etrafinda dolanan bir elektron herhangi bir elektromanyetik
kuvvet hissetmeyecek ve sonucta manyetik akidan kesinlikle etkilenmeyecektir. Oysa
kuantum mekanigine gore elektron dalga fonksiyonunun fazi, bobinin sagindan ya da
solundan ge¢cmesine bagli olarak, manyetik aki ile orantili bir sekilde artacak ya da
azalacaktir. Bobinin iki yanindan gecen dalgalar yeniden bir araya geldiklerinde farkli
fazlar1 nedeniyle bir girisim deseni olusturacaklardir. 1975 ‘de Sharvin ve Sharvin ¢ok
ince iletken bir silindirin direncini manyetik alanin fonksiyonu olarak olgerek, ayn1 olay1
kati-hal yapilarinda gozlemeye calistilar. Fakat ayni etkiyi gozlemleyemediler. Bu sonug
1980 lerin basinda zayif yerellesme kurami ile agiklandi. Zayif yerellesme, basitge,
diizensiz bir katida elektronlarin iletim Ozelliklerini, diizensizliklerden sagilmalari
araciligiyla acikliyan bir modeldir. Elektronlar1 bir yandan klasik mekanikteki gibi nokta
parcaciklar1 olarak diisiinmek ve zaman icinde belli yoriingeler {iizerinde hareket

ettiklerini varsaymak, 6te yandan da bir dalga 6zelligi olan fazlarimi hesaba katmak ve



girisim yapabileceklerini de diisiinmek gerekir. Kuramsal olarak zayif yerellesme etkileri
yalnmizca makroskopik ile mikroskopik boyutlar arasinda bir bolgede ortaya cikar.

Aharanov-Bohm etkisinin kati-hal yapilarda gozlenmesi, litografi teknikleri
kullanilarak, yalitkan yiizeyler iizerine ¢izilmis mikron-alti boyuttaki ince metal
filmlerden olusan devreler kullanarak miimkiin olmustur.

Kuantum mekanigi, kirkli yillarin sonunda, transistoriin ortaya ¢ikisindan kisa bir
stire sonra, katihal elektronigi iizerinde onemli bir etki yapmaya baslad1 (Bardeen ve
Brattain 1948, Shockleey 1949).

Ellili yillarin ortalarinda, ¢ok yogun sekilde katkilanmis p-n eklemlerin,
Shockleey denklemini saglayan diizenli (regular) diyotlar gibi davranmadiklar1 agikca
ortaya cikmisti. Leo Esaki ilk kez, bu anormalliklerin (regular diyotlardan sapmalarin),
elektronlarin band aralig1 iizerinden, n bolgesinden p bolgesine Zener tiinellemesinden
kaynaklandig1 yorumunu getirdi.

Ortaya ¢ikisindan kisa siire sonra tiinel diyot ¢ok yiiksek tetikleme hiz1 nedeniyle,
elektronikte devrim yapacak bir aygit olarak karsilanmisti. Fakat gerekli yiiksek
katkilama diizeyleri ve bu diizeylere 1-V karakteristiklerinin duyarlhiligi g6z Oniine
alindiginda, I-V karakteristiklerinin tekrarlanabilirligini saglamanin giic olmasi, ayrica
Esaki tiinelleme kavramini bir transistore uygulamada karsilsilan basarisizlik da, tiinel
diyodun biiyiik 6lcekli elektronik devreler i¢in kullanilma iimidini sona erdirdi.

Altmish yillarin baglarinda yan iletken lazerin icat edilmesi (Hall ve ark. 1962)
ve birbirinden farkli en az iki yarniletken kullanilarak yapilan eklemlerin
(heteroeklemlerin) ortaya c¢ikist (Anderson 1962), kuantum fiziginin katihal
elektroniginde gittikce artan bir role sahip olmasmna imkan saglamistir. Ayrica, 1958
yilinda, Franz ve Keldysh tarafindan yeni bir kuantum olayr olan elektro-sogurma
siirecinin kesfi, sadece yari iletkenler i¢in yeni bir gii¢lii spektroskobik teknigin
gelistirilmesine yol agcmamis, ayn1 zamanda modiilator ve dedektor gibi yeni aygitlarin
tiretilmesine de ortam saglamistir.

Yariletken aygitlarda kuantum-boyut etkileri tizerindeki tartismalar Schrieffler’e
kadar uzanmir. 1957 de Schrieffler, silisyum MOS yapidaki bir terslenim tabakasinin

potansiyel kuyusunda hapsedilmis bulunan elektronlarin, eger tastyict dalgaboyu Si-SiO,



ara ylizey ile klasik doniim arasindaki mesafeyle karsilastirilabilir mertebede ise, klasik
olarak davranamayacaklarini ileri siirmiistiir.

Arthur ve Cho tarafindan altmish yillarda molekiiler demet epitaksi (MBE)
yonteminin bulunusu, heteroeklem yapilar kuantum aygitlar1 alaninda, son yirmi yilda
benzeri goriilmemis gelismelere yol acmistir. Bu epitaksiyel biiyiitme teknigi, atomik
diizeyde  keskin  ara  yiizeylere sahip ¢ok tabakali  heteroeklemlerin
gerceklestirilebilmesine ve giinlimiizde, en gelismis sekli olan II-V alasimlarina
uygulanan elektron demet destekli MBE ydntemi yardimi ile birkag 10 A gibi cok kisa
mesafeler iizerinde hassas sekilde kontrol edilebilen bilesim ve katkilama profillerinin

elde edilebilmesine imkan saglamaktadir.

1970’lerin  basinda, kuantum kuyulart1 olarak adlandirilan, iki boyutta
sinirlandirilmig elektronik yapilar tizerinde yeni bir donem baglamistir. Kuantum kuyusu,
daha yiiksek iletim bandi enerjisine sahip, yani daha biiyiikk bant aralikli diizlem
yariiletken tabakalarla sandvi¢ yapilmis, diisiik bant aralikli diizlem yariiletken tabakadan
olusan c¢ok ince bir yapidir. Bu iki yariiletken malzemenin iletim bandi enerjileri
arasindaki fark, elektronu bu ince tabakaya baglar. iki boyutlu sistemlerin, elektronik ve
optoelektronik uygulamalarinda ortaya cikan yeni ilging Ozellikleri, arastirmacilarin
ilgisini cekmektedir. Dolayisiyla, liretim teknolojisinin hizli sekilde gelismesine ve yogun
arastirmalar yapilmasina yol agmustir.

197011 yillarda kuantum kuyu siiper orgiilerde, degisik ilgi cekici fiziksel olaylar
gozlenmis ve literatiire gecmistir. Esaki ve Tsu’nun (1970) ¢ok kuantum kuyulu siiper
orgiiler tizerindeki calismalarinin ardindan rezonans tiinellemesi (Chang ve ark. 1974),
modiilasyon katkilama (Dingle ve ark. 1978), transport deneyleri (Esaki ve Chang 1974)
ve optik sogurma oOlciimleri (Dingle ve ark. 1974) sonucu, bu tip kuyulardaki enerji
seviyelerinin kesikli olduguna iligkin cok sayida deneysel sonug¢ ortaya cikmistir.
Rezonans tiinelleme diyodu (Chang ve ark. 1974) ve kuantum kuyu lazeri (Van der Ziel
ve ark. 1975), kuantum sinirlama etkisine dayali olarak calisan optoelektronik aygitlara
ilk 6rneklerdir.

Yetmisli yillarda, MBE ile iiretilen malzeme kalitesindeki kararli gelisme, bu on

yilin sonuna dogru onemli fiziksel ilerlemelere ve aygit gelismelerine yol agmistir.



Ornegin, AIGaAs/GaAs sisteminde ara yiizey durum yogunluklarindaki azalma ve
GaAs‘de diisilk zemin katkilanmasinin basarilmasi 1978’de Dingle ve arkadaglari
tarafindan hetero-ara yiizeylerin gelistirilmesine paralel olarak, secici katkilamanin ve
yiiksek elektron mobilitelerinin ortaya ¢ikmasina imkan saglamistir. Bu calisma 1980°de,
secici katkilanmis heteroeklem transistor (SDHT, ayn1 zamanda modiilasyon katkili FET
ya da MODEFET olarak adlandirilir) kavramina ve bu yapinin gerceklestirilmesine zemin
hazirlamastir.

Seksenli yillar, kuantum mikroyapilardaki esi goriilmemis gelismeler ile doludur.
MBE’deki gelismeler devam ederken, kuantum yapilarin tasarimina yeni serbestlik
dereceleri getiren nanolitografideki hamleler ve yeni kuantum olaylan ile aygitlarinin
kesfi, malzeme bilimi, fizik ve aygit teknolojisi arasinda giizel karsilikli bir iligki ortami
saglamistir.

AlGaAs/GaAs coklu kuantumlu kuyularda sinirlanmig kuantum Stark etkisinin
gozlenmesi optik mantik ve hesaplama alanlarinda onemli uygulamalara sahip olan yeni
iki-durumlu optik tetikleme aygitlarinin iiretimine yol acmistir. Bu aygitlar, kuantum
kuyularindaki durumlarin iki boyutlu yapisinin 6nemli bir gostergesi olan oda
sicakligindaki eksiton etkilerinden yararlanirlar.

1984°’de Capasso ve Kichl, ilk rezonans tiinelleme cift-kutuplu (bipolar)
transistorii ortaya attilar ve bu aygitlarin ilging devre uygulamalarina isaret ettiler.
Rezonans tiinelleme transistorleri, analog-dijital doniistiiriiciiler, parite kontrol aletleri,
frekans katlayicilart gibi genis bir devre grubunun olduk¢a daha az bir karmasikliga sahip
olacak sekilde (yani normal transistorlerin kullanildigi bir devreye kiyasla fonksiyon
basina daha az transistor icerecek sekilde) gerceklestirilebilmesine imkan verirler.
Rezonans tiinelleme sicak elektron tek-kutuplu (unipolar) transistoriin ilk kez ortaya
atilmasindan kisa siire sonra, Yokohama ve arkadaslari, bu aygitin diisiik sicakliktaki (77
K) ¢alismasini incelediler ve sekiz normal transistor yerine bu aygittan sadece bir tanesi
ile disarlayict NOR mantik fonksiyonunun kurulabilecegini gosterdiler.

Son yillarda, mikron-alt1 (submikron) yapilar i¢in nanolitografi ile saglanan
onemli gelismeler, kuantum aygitlarina yeni firsat alanlar1 agmistir. Elektron demet
litografisi, kuasi-tek boyutlu kuantum yapilarinin gerceklestirilmesine imkan saglamistir.

Ornegin silisyumdaki kuasi-tek boyutlu MOSFET ler, Altshuler, Lee ve Store tarafindan



ongoriilen  gelisigiizel kuantum  girisiminin  olusturdugu iletkenlikteki  genel
diizensizlikleri aciga ¢ikartmistir. Kisa ve dar bir kanalda (6rnegin bir kuantum telinde)
hapsedilmis iki boyutlu bir elektron gazinda (magnetik alan yokken) kuantumlu balistik
diren¢ gozlenmesi olduk¢a heyacan uyandirmigstir.

Elektron demet litografisi ve safsizlikla olusturulan diizensizlestirme yontemleri
birlikte kullanilarak, Cibert ve arkadaslar1 tarafindan, kuantum kutulart ve telleri
tretilmistir. Kuantum kutulant yiiksek kutuplanabilirlikleri nedeniyle, ¢ok biiyiik optik
lineersizlikler gosterirler.

Son zamanlarda, kuantum kuyular1 ve kuantum telleri kullanilarak yiiksek
elektron mobiliteli transistorler (HEMT), iki boyutlu elektron gazi alan etkili transistor
(TEGFET), ¢cok eklemli alan etkili transistor (HFET), kuantum kuyu lazerleri, MOS ve
MOSFET yapilar (Lai ve Das Sarma 1986) gibi uygulamalar gerceklestirilmis ve teorik
olarak da yogun sekilde ¢alisilmistir.

Elektronlarin serbest hareketinin tiim boyutlarda sinirlandirilmasi, kuantum
noktalar1 olarak adlandirilan, sanki sifir boyutlu nanoyapilarin ortaya c¢ikmasina yol
acnustir. {1k kuantum nokta yapi, Texas Instrument Incorporated sirketindeki bilim
adamlar tarafindan gergeklestirilmis olup (Reed ve ark. 1986), 250 nm kenar uzunlugu
olan kare biciminde bir geometrik yapiya sahiptir. Daha sonra iiretilen kuantum
noktalarin boyutlar1 30-45 nm’ye kadar diisiiriilebilmistir (Cibert ve ark. 1986, Temkin ve
ark. 1987). Teknolojideki bu hizli gelismeler, daha sonralar1 ¢cok degisik geometrilere
(kiiresel, piramit sekilli, kiibik, elipsoid vs.) sahip kuantum nokta yapilarin iiretimine
imkan saglamistir (Bimberg ve ark. 1999).

Uc boyuttaki giiclii simirlandirma sonucunda olusan kuantum nokta sistemlerinin
atomlara benzerliginden dolayi, yapay atomlar, siiper atomlar veya kuantum nokta
atomlar1 olarak da adlandirilirlar. Bunlarin  geometrilerinin, boyutlarinin, enerji
seviyelerinin ve sinirlandirildiklar elektron sayilarinin kontrol edilebilmesi, onlar1 hem
fiziksel olarak hem de teknolojik olarak daha da ilgi ¢ekici hale getirmistir. Kuantum
noktalar1 veya yapay atomlar, son yillarda teknolojik caligmalarin temeli olmustur.
Kuantum noktalarinin keskin durum yogunlugu, bu sistemleri lazer uygulamalar1 i¢in ¢ok
uygun hale getirmistir. Kuantum nokta yapilari kullanarak yapilan kizilGtesi

fotodedektorler (QDIP), tek elektronlu transistdrler, hafiza elemanlari, kuantum



bilgisayarlar1 gibi degisik cihaz uygulamalar1 gerceklestirilmeye baslanmistir (Ryzhii
1996, Nomoto ve ark. 1998, Choi ve ark.1998 ve Sakaki 1999, Gammon 2000, Sim ve
ark. 2004). Bu tiir calismalar kuantum noktalarinin, kuantum mekaniksel isleyisi
hakkinda yeni goriisler saglamaktadir. Bu c¢alismalarin temel amaci, kuantum
noktalarinin seklinin, boyutunun, kompozisyonunun ve yerlesiminin istenildigi sekilde
diizenlenmesi sonucunda daha kullanish elektronik ve optik, nano 6lgekli materyallerin
olusturulmasidir.

Son yillarda, 6zellikle sonlu sayida elektron iceren kuantum nokta yapilar: biiyiik
ilgi cekmektedir. Bu ilginin temel nedeni, iiretilen teknolojik cihazlarin boyutlarinin
kiigiiltiilmesinin ancak onu olusturan elektronik devre elemanlarinin kiigiiltiilmesi ile
miimkiin olabilmesidir. Bu noktada da diisiik boyutlu yapilar devreye girmektedir.
Dolayisiyla bu yapilar iizerinde, hem deneysel hem de teorik olarak yogun bir sekilde
calisilmaktadir.

Gerek tek elektronlu, gerekse ¢ok elektronlu kuantum nokta yapilarin elektronik
ozelliklerini arastirmak icin varyasyon yontemi (Banyai ve Koch 1993), pertiirbasyon
yontemi (Bose 1999), matris kosegenlestirme yontemi (Banyai ve Koch 1993), Monte
Carlo teknigi (Banyai ve Koch 1993), yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) (Stopa 1996),
Hartree-Fock  yontemi (Reusch ve Grabert 2003) gibi degisik teknikler
kullanilmaktadir.Her bir yoOntemin, ele alinan probleme ve yapilmak istenen
hesaplamalara bagl olarak birbirinden daha etkin, daha basarili oldugu durumlar vardir.
Bazen ele alinan problemi tek bir yontemle incelemek yeterli olmaz. Boyle durumlarda
da birden ¢ok teknigin, problemin farkli asamalarinda ayr1 ayr1 veya birlikte kullanilmasi
gerekebilir. Son yillarda genetik algoritma yontemi de kuantum mekaniksel sistemlerin
elektronik 6zelliklerinin arastirilmasinda kullanilmaya baslanmistir.

Bu calismada, nanoyapilarin genel ozellikleri, iiretim teknikleri ve hesaplama
yontemleri iizerinde durulduktan sonra sonsuz potansiyel kuyusundaki bir safsizligin
baglanma enerjileri, merkezdeki safsizlik durumunda, kuantum kuyusunun boyutlar
degistirilerek hesaplanmistir. Hesaplamalar yapilirken varyasyonel yontem kullanilmustir.
Elde edilen grafikler ve grafiklerle ilgili yorumlar c¢alismanin son bdliimiinde
sunulmustur. Calismanin konuya ilgisi olanlara iyi bir 06zet niteliginde olacagi

diisiiniilmektedir.



1.GIRIS
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solundan ge¢cmesine bagli olarak, manyetik aki ile orantili bir sekilde artacak ya da
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araciligiyla acikliyan bir modeldir. Elektronlar1 bir yandan klasik mekanikteki gibi nokta
parcaciklar1 olarak diislinmek ve zaman icinde belli yoriingeler iizerinde hareket
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(heteroeklemlerin) ortaya c¢ikist (Anderson 1962), kuantum fiziginin katihal
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gelistirilmesine yol agcmamis, ayn1 zamanda modiilator ve dedektor gibi yeni aygitlarin
tiretilmesine de ortam saglamistir.

Yariletken aygitlarda kuantum-boyut etkileri tizerindeki tartismalar Schrieffler’e
kadar uzanmir. 1957 de Schrieffler, silisyum MOS yapidaki bir terslenim tabakasinin

potansiyel kuyusunda hapsedilmis bulunan elektronlarin, eger tastyict dalgaboyu Si-SiO,



ara ylizey ile klasik doniim arasindaki mesafeyle karsilastirilabilir mertebede ise, klasik
olarak davranamayacaklarini ileri siirmiistiir.

Arthur ve Cho tarafindan altmish yillarda molekiiler demet epitaksi (MBE)
yonteminin bulunusu, heteroeklem yapilar kuantum aygitlar1 alaninda, son yirmi yilda
benzeri goriilmemis gelismelere yol acmistir. Bu epitaksiyel biiyiitme teknigi, atomik
diizeyde  keskin  ara  yiizeylere sahip ¢ok tabakali  heteroeklemlerin
gerceklestirilebilmesine ve giinlimiizde, en gelismis sekli olan II-V alasimlarina
uygulanan elektron demet destekli MBE ydntemi yardimi ile birkag 10 A gibi cok kisa
mesafeler iizerinde hassas sekilde kontrol edilebilen bilesim ve katkilama profillerinin

elde edilebilmesine imkan saglamaktadir.

1970’lerin  basinda, kuantum kuyulart1 olarak adlandirilan, iki boyutta
sinirlandirilmig elektronik yapilar tizerinde yeni bir donem baglamistir. Kuantum kuyusu,
daha yiiksek iletim bandi enerjisine sahip, yani daha biiyiikk bant aralikli diizlem
yariiletken tabakalarla sandvi¢ yapilmis, diisiik bant aralikli diizlem yariiletken tabakadan
olusan c¢ok ince bir yapidir. Bu iki yariiletken malzemenin iletim bandi enerjileri
arasindaki fark, elektronu bu ince tabakaya baglar. iki boyutlu sistemlerin, elektronik ve
optoelektronik uygulamalarinda ortaya cikan yeni ilging Ozellikleri, arastirmacilarin
ilgisini cekmektedir. Dolayisiyla, tiretim teknolojisinin hizli sekilde gelismesine ve yogun
arastirmalar yapilmasina yol agmustir.

197011 yillarda kuantum kuyu siiper orgiilerde, degisik ilgi cekici fiziksel olaylar
gozlenmis ve literatiire gecmistir. Esaki ve Tsu’nun (1970) ¢ok kuantum kuyulu siiper
orgiiler tizerindeki ¢alismalarinin ardindan rezonans tiinellemesi (Chang ve ark. 1974),
modiilasyon katkilama (Dingle ve ark. 1978), transport deneyleri (Esaki ve Chang 1974)
ve optik sogurma oOlciimleri (Dingle ve ark. 1974) sonucu, bu tip kuyulardaki enerji
seviyelerinin kesikli olduguna iligkin cok sayida deneysel sonug¢ ortaya cikmuistir.
Rezonans tiinelleme diyodu (Chang ve ark. 1974) ve kuantum kuyu lazeri (Van der Ziel
ve ark. 1975), kuantum sinirlama etkisine dayali olarak calisan optoelektronik aygitlara
ilk 6rneklerdir.

Yetmisli yillarda, MBE ile iiretilen malzeme kalitesindeki kararli gelisme, bu on

yilin sonuna dogru onemli fiziksel ilerlemelere ve aygit gelismelerine yol agmistir.



Ornegin, AIGaAs/GaAs sisteminde ara yiizey durum yogunluklarindaki azalma ve
GaAs‘de diisilk zemin katkilanmasinin basarilmasi 1978’de Dingle ve arkadaglari
tarafindan hetero-ara yiizeylerin gelistirilmesine paralel olarak, secici katkilamanin ve
yiiksek elektron mobilitelerinin ortaya ¢ikmasina imkan saglamistir. Bu calisma 1980°de,
secici katkilanmis heteroeklem transistor (SDHT, ayn1 zamanda modiilasyon katkili FET
ya da MODEFET olarak adlandirilir) kavramina ve bu yapinin gerceklestirilmesine zemin
hazirlamastir.

Seksenli yillar, kuantum mikroyapilardaki esi goriilmemis gelismeler ile doludur.
MBE’deki gelismeler devam ederken, kuantum yapilarin tasarimina yeni serbestlik
dereceleri getiren nanolitografideki hamleler ve yeni kuantum olaylan ile aygitlarinin
kesfi, malzeme bilimi, fizik ve aygit teknolojisi arasinda giizel karsilikli bir iligki ortami
saglamistir.

AlGaAs/GaAs coklu kuantumlu kuyularda sinirlanmig kuantum Stark etkisinin
gozlenmesi optik mantik ve hesaplama alanlarinda onemli uygulamalara sahip olan yeni
iki-durumlu optik tetikleme aygitlarinin iiretimine yol acmistir. Bu aygitlar, kuantum
kuyularindaki durumlarin iki boyutlu yapisinin 6nemli bir gostergesi olan oda
sicakligindaki eksiton etkilerinden yararlanirlar.

1984°’de Capasso ve Kichl, ilk rezonans tiinelleme cift-kutuplu (bipolar)
transistorii ortaya attilar ve bu aygitlarin ilging devre uygulamalarina isaret ettiler.
Rezonans tiinelleme transistorleri, analog-dijital doniistiiriiciiler, parite kontrol aletleri,
frekans katlayicilart gibi genis bir devre grubunun olduk¢a daha az bir karmasikliga sahip
olacak sekilde (yani normal transistorlerin kullanildigi bir devreye kiyasla fonksiyon
basina daha az transistor icerecek sekilde) gerceklestirilebilmesine imkan verirler.
Rezonans tiinelleme sicak elektron tek-kutuplu (unipolar) transistoriin ilk kez ortaya
atilmasindan kisa siire sonra, Yokohama ve arkadaslari, bu aygitin diisiik sicakliktaki (77
K) ¢alismasini incelediler ve sekiz normal transistor yerine bu aygittan sadece bir tanesi
ile disarlayict NOR mantik fonksiyonunun kurulabilecegini gosterdiler.

Son yillarda, mikron-alt1 (submikron) yapilar i¢in nanolitografi ile saglanan
onemli gelismeler, kuantum aygitlarina yeni firsat alanlar1 agmistir. Elektron demet
litografisi, kuasi-tek boyutlu kuantum yapilarinin gerceklestirilmesine imkan saglamistir.

Ornegin silisyumdaki kuasi-tek boyutlu MOSFET ler, Altshuler, Lee ve Store tarafindan



ongoriilen  gelisigiizel kuantum  girisiminin  olusturdugu iletkenlikteki  genel
diizensizlikleri aciga ¢ikartmistir. Kisa ve dar bir kanalda (6rnegin bir kuantum telinde)
hapsedilmis iki boyutlu bir elektron gazinda (magnetik alan yokken) kuantumlu balistik
diren¢ gozlenmesi olduk¢a heyacan uyandirmigstir.

Elektron demet litografisi ve safsizlikla olusturulan diizensizlestirme yontemleri
birlikte kullanilarak, Cibert ve arkadaslar1 tarafindan, kuantum kutulart ve telleri
tretilmistir. Kuantum kutulant yiiksek kutuplanabilirlikleri nedeniyle, ¢ok biiyiik optik
lineersizlikler gosterirler.

Son zamanlarda, kuantum kuyular1 ve kuantum telleri kullanilarak yiiksek
elektron mobiliteli transistorler (HEMT), iki boyutlu elektron gazi alan etkili transistor
(TEGFET), ¢cok eklemli alan etkili transistor (HFET), kuantum kuyu lazerleri, MOS ve
MOSFET yapilar (Lai ve Das Sarma 1986) gibi uygulamalar gerceklestirilmis ve teorik
olarak da yogun sekilde ¢alisilmistir.

Elektronlarin serbest hareketinin tiim boyutlarda sinirlandirilmasi, kuantum
noktalar1 olarak adlandirilan, sanki sifir boyutlu nanoyapilarin ortaya c¢ikmasina yol
acnustir. {1k kuantum nokta yapi, Texas Instrument Incorporated sirketindeki bilim
adamlar tarafindan gergeklestirilmis olup (Reed ve ark. 1986), 250 nm kenar uzunlugu
olan kare biciminde bir geometrik yapiya sahiptir. Daha sonra iiretilen kuantum
noktalarin boyutlar1 30-45 nm’ye kadar diisiiriilebilmistir (Cibert ve ark. 1986, Temkin ve
ark. 1987). Teknolojideki bu hizli gelismeler, daha sonralar1 ¢cok degisik geometrilere
(kiiresel, piramit sekilli, kiibik, elipsoid vs.) sahip kuantum nokta yapilarin iiretimine
imkan saglamistir (Bimberg ve ark. 1999).

Uc boyuttaki giiclii simirlandirma sonucunda olusan kuantum nokta sistemlerinin
atomlara benzerliginden dolayi, yapay atomlar, siiper atomlar veya kuantum nokta
atomlar1 olarak da adlandirilirlar. Bunlarin  geometrilerinin, boyutlarinin, enerji
seviyelerinin ve sinirlandirildiklar elektron sayilarinin kontrol edilebilmesi, onlar1 hem
fiziksel olarak hem de teknolojik olarak daha da ilgi ¢ekici hale getirmistir. Kuantum
noktalar1 veya yapay atomlar, son yillarda teknolojik caligmalarin temeli olmustur.
Kuantum noktalarinin keskin durum yogunlugu, bu sistemleri lazer uygulamalar1 i¢in ¢ok
uygun hale getirmistir. Kuantum nokta yapilari kullanarak yapilan kizilGtesi

fotodedektorler (QDIP), tek elektronlu transistdrler, hafiza elemanlari, kuantum



bilgisayarlar1 gibi degisik cihaz uygulamalar1 gerceklestirilmeye baslanmistir (Ryzhii
1996, Nomoto ve ark. 1998, Choi ve ark.1998 ve Sakaki 1999, Gammon 2000, Sim ve
ark. 2004). Bu tiir calismalar kuantum noktalarinin, kuantum mekaniksel isleyisi
hakkinda yeni goriisler saglamaktadir. Bu c¢alismalarin temel amaci, kuantum
noktalarinin seklinin, boyutunun, kompozisyonunun ve yerlesiminin istenildigi sekilde
diizenlenmesi sonucunda daha kullanish elektronik ve optik, nano 6lgekli materyallerin
olusturulmasidir.

Son yillarda, 6zellikle sonlu sayida elektron iceren kuantum nokta yapilar: biiyiik
ilgi cekmektedir. Bu ilginin temel nedeni, iiretilen teknolojik cihazlarin boyutlarinin
kiigiiltiilmesinin ancak onu olusturan elektronik devre elemanlarinin kiigiiltiilmesi ile
miimkiin olabilmesidir. Bu noktada da diisiik boyutlu yapilar devreye girmektedir.
Dolayisiyla bu yapilar iizerinde, hem deneysel hem de teorik olarak yogun bir sekilde
calisilmaktadir.

Gerek tek elektronlu, gerekse ¢ok elektronlu kuantum nokta yapilarin elektronik
ozelliklerini arastirmak icin varyasyon yontemi (Banyai ve Koch 1993), pertiirbasyon
yontemi (Bose 1999), matris kosegenlestirme yontemi (Banyai ve Koch 1993), Monte
Carlo teknigi (Banyai ve Koch 1993), yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) (Stopa 1996),
Hartree-Fock  yontemi (Reusch ve Grabert 2003) gibi degisik teknikler
kullanilmaktadir.Her bir yoOntemin, ele alinan probleme ve yapilmak istenen
hesaplamalara bagl olarak birbirinden daha etkin, daha basarili oldugu durumlar vardir.
Bazen ele alinan problemi tek bir yontemle incelemek yeterli olmaz. Boyle durumlarda
da birden ¢ok teknigin, problemin farkli asamalarinda ayr1 ayr1 veya birlikte kullanilmasi
gerekebilir. Son yillarda genetik algoritma yontemi de kuantum mekaniksel sistemlerin
elektronik 6zelliklerinin arastirilmasinda kullanilmaya baslanmistir.

Bu calismada, nanoyapilarin genel ozellikleri, iiretim teknikleri ve hesaplama
yontemleri iizerinde durulduktan sonra sonsuz potansiyel kuyusundaki bir safsizligin
baglanma enerjileri, merkezdeki safsizlik durumunda, kuantum kuyusunun boyutlar
degistirilerek hesaplanmistir. Hesaplamalar yapilirken varyasyonel yontem kullanilmustir.
Elde edilen grafikler ve grafiklerle ilgili yorumlar c¢alismanin son bdliimiinde
sunulmustur. Calismanin konuya ilgisi olanlara iyi bir 06zet niteliginde olacagi

diisiiniilmektedir.



3.MEZOSKOPIK YAPILAR

Mezoskopik yapilar, mikroskopik ve makroskopik dl¢cegin arasindaki orta dlgekte
olan yapilardir. Makroskopik Olgek, parcaciklarin hareketinin istatistiksel olarak
tanimlanabilmesine yetecek mertebedeki bouyutlar iken, mikroskopik 6l¢gek ise atom ve
molekiil mertebesinde yapilardir. Mezoskopik yapilar ise boyutlart kabaca 10-1000 A
arasinda degisen yapilardir. Bir sistemin mezoskopik bir yap1 olabilmesi i¢in sistemin
boyutlarindan en az birisinin Fermi dalgaboyundan, Faz durulma mesafesinden veya
Ortalama serbest yoldan daha kiiciik olmas1 gerekir.

Mezoskopik sistemlerde tasiyicilar, bu yapiya ait 6teleme simetrisi bir veya daha
fazla uzaysal boyutta bozulmaya ugradigindan, 3 boyutta serbestce hareket etme
ozelliklerini kaybederler ve belirli bir uzaysal bolge icerisine sinirlandirilirlar. Bulk
malzemelerde siirekli olan valans ve iletim bandlar1 bu yapilarda birtakim alt bandlara,
hatta kesikli enerji seviyelerine ayrilir. Bir bulk malzemede her k momentum degerine
karsilik gelen bir enerji degeri ve durum yogunlugu soz konusu oldugu halde,
mezoskopik yapilarda bu siireklilik bozulur ve ancak belirli (kesikli) enerji degerleri ve
stireksiz durum yogunluklari olusur.

Mezoskopik yapilar pratikte tasiyicilarin belirli bir uzaysal bolgeye bir potansiyel
engeli yardimiyla smirlandirilmasi ile olusturulur. Bu amacla, bir matriks malzeme
icerisine yariiletken bir mikrokristal yerlestirilir. Matriks ve yariiletken malzemelerin E,
farkliligindan dolay1 ara yiizeyde bir potansiyel engeli olusur ve bu engel yariiletken
icindeki elektron ve desiklerin bu bolgede sinirlandirilmasina yol acar.

Mezoskopik yapilarin en genel ayirt edici ozellikleri;

a) Bu yapilarda parcacik durum yogunlugu siirekli degildir.

b) Boyutlar1 ¢ok kiiciik oldugundan kuantum mekaniksel etkiler énemli hale
gelmeye baglar.

¢) Bu yapilarin bircok 6zelligi, icerdikleri tanecik sayisina ¢ok baghidir.



Mezoskopik sistemler {iiretilirken genellikle yariiletken malzemeler kullanilir,
clinkii metallerde yiiksek elektron yogunlugu nedeniyle kuantum mekaniksel dalgaboylari
cok ufak, hemen hemen atomlararasi1 uzaklik diizeyindedir. Oysa yariiletken ve
mikroelektronik teknolojiden yararlanarak yapilan malzemelere dayali diisiik-boyutlu
yapilarla, hem parcaciklar arasi carpismalarin olumsuz etkisini olduk¢a azaltmak, hem de
kuantum mekaniksel dalgaboylarin1 ayarlayarak, biiyiikliik etkilerini 6n plana ¢ikarmak
olasidir. Yariiletkenlerde elektronlar metallerdekine gore farkli davranirlar, elektronlarin
alabilecekleri enerji degerleri siirekli degildir, elektronlarla tamamen doldurulmus valans
bandi ile bos durumdaki iletkenlik bandi arasinda elektronlar tarafindan iletimde
kullanilamiyacak bir yasak enerji aralig1 vardir.

Mezoskopik (nanoyapi) sistemler ¢ok kiigiik boyutlar1 nedeniyle olduk¢a sinirli
sayida parcgacik icerirler. Tastyict hareketinin sinirlandirildigi boyut sayisina bagl olarak
bir nanoyapi {i¢ ana sinifta incelenebilir:

1) Kuantum Kuyulari

2) Kuantum Telleri

3) Kuantum Noktalar1

Kuantum kuyulari veya telleri kelimenin tam anlamiyla nanoyap1 degildir. Ciinkii
bu tiir yapilarda hala en az bir serbest dogrultu mevcuttur ve bu dogrultuda yapinin
boyutlart nm 6l¢eginden ¢ok daha biiyiiktiir. Dolayisiyla bu tiir yapilar (en azindan bir
dogrultu icin) prensipte sonsuz elektrona sahip olabildiklerinden, siirekli bir elektron
yogunlugundan soz edilebilir. Bu yapilarda cok-cisim etkilesmeleri gbz Oniine alinabilir
ve pargaciklar arasindaki korelasyon etkilesmeleri bir pertiirbasyon terimi olarak
degerlendirilebilir.

Kuantum kuyu, tel ve noktalarinda potansiyelin sonsuz sinirlandirilma durumunda

enerji 6zdegerlerinin ve dalga fonksiyonlarinin belirlenmesi oldukca kolaydir.

3.1 Kuantum Kuyulan

Kuantum kuyu yapilarda elektronun hareketi bir boyutta simirlandirilmistir.

Elektronlarin yalmizca iki boyutta serbest oldugu bu yapilar iki boyutlu elektron gazi



(2DEG) olarak da adlandirilir. Kuantum kuyu yapilar, cok ince bir yariiletken tabakanin,
yasak enerji araligi daha biiylik olan diger iki yariiletken arasinda sandvic¢ edilmesiyle
olusturulurlar. Yariletkenlerin E, araliklarimin farkli olmasindan dolay1 elektronlar

sadece bu ince diizlemde serbestce hareket edebilirler.

Sekil 3.1 Bir kuantum kuyusunun sematik gosterimi

Li=Ly>>L, oldugu i¢in elektronun hareketi z yoniinde sinirlandirilmis ve bu dogrultudaki
serbestlik derecesi sifira indirgenmistir.
Parcacigin yap icerisindeki dalga fonksiyonunu yazarken, elektron x-y yoOniinde

serbest oldugu i¢in sadece bu dogrultularda diizlem dalga fonksiyonu segebiliriz;

ik, .x+k,.y)

W(r)=S—— £.(DU (K, r)
L (3.1

Burada f,(z) simirlamanin oldugu dogrultudaki hareketi temsil eden zarf
fonksiyonudur ve parcacik bu dogrultuda hareket serbestligine sahip olmadigindan kararl
veya durgun dalga formundadir.

Parcacik x ve y yonlerinde serbest oldugu i¢in o yonlerde enerji alt bandlari

olusur ama z yoniinde enerji kesikli degerler alir.

3.1.1 Zarf Fonksiyonu Ve Enerji Seviyeleri



fn(z) fonksiyonu ve enerji seviyelerinin ¢oziimii Schrodinger denkleminden
bulunur. Once Schrodinger denklemini ve sinirlamanin oldugu yondeki potansiyeli yazip
bunu kuantum well yap1 i¢in verilen genel dalga fonksiyonuna uygularsak aradigimiz

sonuca ulasabiliriz. Schrodinger denkleminin genel ifadesi;

[H+V.(2)]¥(r)=E¥(r) (3.2)

seklindedir. z yoniinde sinirlama oldugu icin Schrodinger denklemini z yonii igin
¢ozmeliyiz. Potansiyelin kuyu i¢inde sifir diger yerlerde ise sonsuz oldugu durumu goz

Oniine alalim.

d
hk, - ih—
Z aZ

donilisimii  yapilirsa ve sadece z yoniindeki sinirlandirici potansiyele Schrodinger

denklemi uygulanirsa;

{— h a—erVC(Z)}f(Z)=EZf(Z)
2m, 0z (3.3)

2
e [E.-V.(2)]f(2) =0
" (3.4)

aZ

— [+

Py f(2)
Burada E,, z boyunca hareketin enerjisidir. Eger potansiyel engelleri sonsuz yiikseklikte
ise, kuyu icinde V=0 olur. Potansiyelin sonsuz oldugu yerde dalga fonksiyonu sifira esit
olmak zorundadir.

Kuyu icinde potansiyelin sifir oldugu duruma bakarsak;

2m
hze E f(2)=0

a—zf(z)+
0z (3.5)



Burada

h?> (3.6)

niceligi tammmlanirsa,

%f(z)%zzf(z) =0
z (3.7)

elde edilir. Bu tip bir denklemin ¢6ziimii;
f(z)=Asin(k_.z)+ Bcos(k,z) (3.8)

seklindedir.
Bu genel denklemdeki A ve B sabitlerini bulurken, sinirlandirict potansiyelimiz
simetrik oldugu icin tek ve cift ¢oziimleri gbz Oniine alabiliriz.

z=0 da V.(z) simetrikse;

¥, =Bcos(k,.2)
v, = Asin(k,.2) (3.9)

yazabiliriz.Tek boyutta normalizasyon sarti;

J-drl/lg*l//gzl (3.10)

uygulanirsa

L2
jdsz cos’(k_.z) =1
L2 (3.11)



L/2

[dzA?sin’ (k.2 =1

-L/2 (3.12)
Buradan
B= | >
L, (3.13)
ve
A= |2
L, (3.14)

_— v =0 (3.15)
5 ,
ve
Z:_%, v =0 (3.16)

k, == n, =123,... (3.17)

seklinde kesikli degerler aldigir goriiliir. Bu durumda kuyu icindeki kesikli enerji

seviyeleri yani enerji 6zdegerleri

2
_ hzﬂznz

2
2m,L, (3.18)

E

z



seklinde olur ve parcacigin toplam enerjisi asagidaki gibidir.

2 2 _2
=2 {k2+k‘2+—n1”}
L (3.19)

3.2 Kuantum Telleri

Bir onceki kisimda, elektronun hareketinin bir boyutta sinirlandirilip diger iki
boyutta serbest parcacik gibi davrandigi yapiyi, yani kuantum kuyusunu inceledik. Bu
kesimde iki boyutta smirlandirilan bir yapiyi, yani kuantum telini inceleyecegiz. Bir
kuantum teli, Sekil 3.2°de goriildiigi gibi elektronun hareketinin iki dogrultuda (x.y)
stnirlandirildigl dolayisiyla tek bir dogrultuda serbest parcacik gibi davranabildigi nano
Olcekli yapilardir. Boyle bir sistem icindeki bir elektron, tek bir serbestlik derecesiyle

karakterize edilir.

Lzl |,
1

Sekil 3.2 Bir kuantum telinin sematik gosterimi

Li=Ly<<L, oldugu i¢in parcacik z dogrultusu boyunca serbest¢e hareket edebilir.

Parcacigin hareketi x ve y yonlerinde kararli dalgalarla temsil edilir;



ik,
et

yk,r)=f,(x)f,(y) 7L Ul(k,r)

3.2.1 fu(x), fu(y) ve Enerji Seviyeleri

(3.30)

x ve y yoniinde sinirlandirma oldugu icin Schrodinger denklemini bu yonlerde

¢ozmeliyiz. Potansiyelin tel kenarlarinda sifir ve disarida ise sonsuz oldugu durumu goz

Oniine alalim. Kuantum kuyular1 i¢in yapilan islemler x ve y dogrultular1 icin

tekrarlanirsa;

v(x)= \/sz cos(k, .x)+ \/sz sin(k_.x)
y(y) = \/Lzycos(ky.y) + \/Lzysin(ky.y)

olarak kolayca bulunur. Bu durumda toplam enerji ise
h? T * (nrx ’
E=— |28 4| 22 412
2m|\ L L '

seklinde ifade edilir.

3.3 Kuantum Noktalari

(3.31)

(3.32)

(3.33)

Su ana kadar elektronun bir yada iki dogrultuda sinirlandirildigl yariiletken

heteroyapilar goz oniine alindi. Bu yapilardaki elektronun enerji spektrumu, bir veya iki

boyutta kesikli hale geliyordu. Bu ise durumlarin yogunlugunu c¢ok ciddi bir sekilde



degistirmektedir (Mitin ve ark. 1999). Fakat bu yapilarda pargacik en az bir dogrultuda
serbest bir sekilde hareket edebilmektedir.

Kuantum nokta yapilarda elektronun hareketi ii¢ boyutta smirlandirilmistir.
Elektronun hareketini temsil eden dalga fonksiyonunda zarf fonksiyonlarinin hepsi
kararli dalga formundadir. Eger boyutlardan herhangi biri digerlerinden biraz biiyiikse, o

dogrultuda cok az etkili diizlem dalga formunda bir fonksiyon gelir.

Sekil 3.3 Bir kuantum noktasinin sematik gosterimi

Ly=Ly=L, nanometre boyutlarindadir.

Yk, n)=fa(X)fu(y)fa(2)U(k,r) (3.34)

Bu yap1 i¢in ii¢ boyutta da enerjiler kesiklidir ve buna bagli olarak durum
yogunluklari da kesiklidir.

Uc boyutta giiclii bir smirlamanin sonucu olarak kuantum nokta sistemler
atomlara benzerler ve bu yiizdende sik sik yapay atomlar, siiper atomlar ve kuantum
noktas1 olarak adlandirilirlar. Kuantum noktalarin1 bu denli siradisi yapan sebepler;
sekillerini, boyutlarini, enerji seviyelerini ve bagl elektronlarinin sayisini kontrol

edebilme olanagidir.



Simdi kenar uzunluklar1 a, b, ¢ olan bir kiibik yariiletken icerisinde tek bir
elektron Ornegini goz oniine alalim. Ve bu en basit durum i¢in analitik olarak enerji
Ozdegerlerini belirleyelim. Bu ornekte kiibik yapiyr sinirlandiran V. potansiyelinin iki
farkli durumunu ele alalim. Once potansiyelin nokta icerisinde sifir, disarida ise sonsuz
oldugu basit durum, ardindan ise yine nokta icerisinde sifir, kiibik nokta yiizeylerinde ise
sabit bir V( degerinde oldugu durum ele alarak her iki sistem icin yapiy1 tanimlayan
Schrodinger denklemi, elektronun hareketini tanimlayan dalga fonksiyonu ve fonksiyona

iliskin enerji 6zdegerlerini belirleyelim.
3.3.1 fu(x), fu(y) 5 fu(z) Fonksiyonlar: ve Enerji Seviyeleri

Potansiyelin ii¢ boyutta da nokta kenarlarinda sifir ve nokta disinda sonsuz oldugu
durumu goz Oniine alalim. Yine potansiyelin sonsuz oldugu yerde dalga fonksiyonu sifir

olacagindan, potansiyelin sifir oldugu nokta icindeki ¢oziimlere bakalim.

Schrédinger denklemini tek boyutta x, y ve z dogrultularinda ayr1 ayr ele alirsak,

92 2m
yf(x)"‘h—zExf(x) =0

(3.35)
ve
K =12E,
h (3.36)
tanimlamalar1 altinda genel ¢oziim
f(x)=Asin(k, .x)+ Bcos(k, .x) (3.37)

olarak bulunur. A ve B sabitlerini bulmak i¢in genel denklemi tek ve cift fonksiyonlara

ayirip normalizasyon kosulunu uygularsak



B= Ll
< (3.38)
ve
A==
L, (3.39)
bulunur. Sinir sartlarin1 uygularsak
2
k = ’ZX” n =123, (3.40)

elde edilir. Ayni sekilde y ve z dogrultularinda az 6nce yapilan islemler tekrarlanarak

benzer denklemlerin bulunacag: agiktir. Enerji ifadesi ise;

W |(2n7 > (2n T ’ 2n. 7w ’
E:— X + Y + z
2m L, L, L,

seklinde kesiklidir.

(3.41)

Simdi de potansiyelin kuyu disinda sabit bir degere sahip oldugu durumu goz

Oniine alalim ve once tek boyutlu potansiyelleri tanimlayalim.

0 Ox(L,
V(x)=
V, xL

X

0 O{y{L.
V<y>={v ;ﬁ

0 0z(L,
V(z)—{v0 AL

Z

(3.42)

Potansiyelleri bu sekilde tanimladiktan sonra her birini ayr1 ayri tek boyutta potansiyel
engeli problemi olarak ele alabiliriz.

0< x <Ly araliginda V(x)=0 oldugu i¢in,



0’ 2
STV + T EY(0) =0

(3.43)
ve ¢0ziim olarak
v, (x) = Asin(k .x) + Bcos(k, .x) (3.45)
elde edilir.
x>Ly bolgesinde V(x)=V, oldugu i¢in Schrodinger denklemi
0’ 2m
SV ="F V- E (=0
ox h (3.46)
seklinde yazilir ve bu denklemde
& =y ()~ E]
h (3.47)
degiskeni tanimlanirsa denklemin ¢oziimii
¥, (x)=Ce™ + De™ (3.48)
olarak bulunur. x— oo limitinde ¥, — 0 olmalidir.Bu yiizden C=0 dir. Yani
Yo () =De™ (3.49)

bulunur. y, ‘itek ve ¢ift ¢oziimler olarak ikiye ayirarak stireklilik sartini uygularsak, tek

¢cOzlimler i¢in;



Enerji (meV)

kcotkL =-« (3.50)

cift coziimler icinse;

ktankL =« (3.51)

250

—e— V,=224.46 meV
—_—— V0= o

200

—

A

()
1

—

]

(=)
1

L(A)

olarak bulunur. Bu tanjant ve kotanjanth ifadelerin ¢coziimleri enerji 6zdegerlerini verir.

Sekil 3.4 GaAs/AlGaAs kuantum kuyu icin taban durum enerjisinin kuyu genisligi
ile degisimi



Yukaridaki grafik oda sicakliginda GaAs/AlGaAs i¢in sonlu ve sonsuz potansiyel
durumlari i¢in hesaplanmistir. Sonlu potansiyel degeri icin V(=224.46 meV alinmstir.

Kuantum nokta boyutlar1 azaltildik¢a uzaysal smirlandirma etkileri ¢ok daha
onemli hale gelir ve elektronun kinetik enerjisi artma egilimi gosterir. L—0 limitinde
enerji asimptotik olarak sonsuza gider. Kuantum yapinin boyutlar: arttirildik¢a enerji
azalacaktir. Grafikten goriildiigli gibi potansiyelin sonsuz oldugu durumda enerji
0zdegerleri yapinin boyutlariyla daha keskin bir azalma gosterir ve L—oo limitinde enerji
sifira gider. Sinirlandirici sabit bir potansiyelin olmast durumunda enerji degisimi yine
benzer bir davranis gosterir ancak potansiyelin oo olmast durumuna gore daha iist
enerjilere dogru kaymistir. L—oo limitinde sonlu bir enerji degerine dogru asimptotik

olarak yaklasir.



4.SAFSIZLIKLAR

4.1 Bulk Malzemede Alic1 ve Vericiler

Elektronik malzemeler olarak yariiletkenlerin kullamilmasindaki en ©Onemli
teknolojik etken, safsizliklar1 dogrudan oOrgii icine yerlestirme kabiliyetidir. Bu,
miihendislerin ihtiyaclarimi karsilayacak bicimde elektronik 6zelliklerin diizenlenmesine
imkan verir. Komsu atomlarla kimyasal bag olusturmak icin gerekli sayidan daha fazla
ilave elektrona sahip atomlar kolaylikla iyonize olur, boylece kristale elektron verirler.
Boyle atomlara donor (verici) denir. Diger taraftan, kimyasal baglar1 olusturmak icin
gerekli elektron sayisindan daha az elektrona sahip olan safsizlik atomlar1 orgii icine
yerlestirilebilir. Bu atomlar valans bantta bosluk yaratarak komsu baglardan elektron
alabilirler. Bu tip atomlar akseptorler (alici) olarak bilinirler. Bu bosluk orgii icinde
serbesttir ve iletkenlige katkida bulunur. Ayni orgiiniin farkli bolgelerini akseptor ve
donor atomlart ile katkilandirarak ilk transistoriin temelini olusturan p-n kavsagi elde
edilir. Burada ilgilendigimiz yariletken heteroyapilarda safsizlik seviyelerinin

ozellikleridir. Bu seviyeler, malzemelerin elektronik ve optik 6zellikleri ile iligkilidir.



Sekil 4.1 Bulk yariiletkende bir donorun sematik gosterimi

Diiz 6rgii {100} diizlemini tamimlar. Silikondaki donora bir 6rnek, grup 5 elementi

fosfordur. Galyum Arsenit veya Kadmiyum Tellurit gibi yariiletken bilesiklerde, dopant
katyonun yerini isgal eder. Sekil 4.1°deki atomlar sirasiyla galyum veya kadmiyumdur.
GaAs’te tipik donor silikondur. 4. grup elementi Si, 3. grup elementi Ga’dan bir tane
fazla elektrona sahiptir ve bunu orgiiye verir.

Bu notr donor-elektron ¢iftinin baglanma enerjisi;

4 4
m, e
oo me (.1)
P 32nhie e,
ve Bohr yaricapi
2
A= % 4.2)

Bu durumda donor atomun Kkiitlesi, elektronun kiitlesinden cok biiyiiktiir. GaAs
icin tipik degerler (etkin kiitle igin m: =0,067m, ve statik dielektrik sabiti

icing, =13,18) kullanilacak olursa,

E , =-53 meV ve A=103A°

degerleri bulunur. Bu deger deneysel olarak ol¢iilen 5,8 meV degerine ¢ok yakindir.

CdTe igin m, =0,096m, ve £ =10,6 almirsa,

E ,=-11,7 meV ve A=58A"

D

elde edilir.



Bu basit hesaplamalar sonucu bulunan Bohr yaricap1 onemli bir sonug verir. GaAs
in orgii sabiti 5,65 A diir, dolaysiyla 103 A liik uzunluk donordan elektron yoriingesine
herhangi bir cap boyunca 18 birim hiicreyi ifade eder. Baska bir ifadeyle, her yiizey
merkezli kiibik birim hiicre dort 6rgii noktas: veya sekiz atom igerir ve hacmi Ao3 =(5,65
A)’ tiir ve bundan dolay: bir atom tarafindan isgal edilen hacim A, dir. Buna gore, A

yarigaph kiiresel elektron yoriingedeki atomlarin sayisi,

Atomlarin sayisi= (4.3)

ile verilir. GaAs i¢in bu deger 203000 atom kadardir. Bu say1 biraz biiyiik bir say1 gibi
goziikmektedir ve bundan dolayr € nin bulk degerini kullanmaktaki haklhilig1 gosterir.
Daha az atom icgeren, daha kiiciik Bohr yarigapli sistemler i¢in, kristalin elektromagnetik

ozelliklerinin bulk yapidan biraz farkli olacagi agiktir ve &, degerini secerken dikkatli
olmak gerekir. Stattk & ve sonsuz &, arasinda parallellik saglamak icin gereken
permitivite, detayli deneysel calismayla eksiton baglanma hesaplamalarinin
karsilagtirllmasiyla yakin zamandaki bir ¢alismada gosterilmistir. Diisiik sicakliklarda,
orgii titresimleri azdir bu yilizden elektronlar donorlara bagl kalirlar. Bununla beraber,
sicaklik orgli icindeki fonon sayisimi arttirdigi icin iyonize olur, bundan dolay1
elektronlart kristalin iletkenlik bandina birakir.

Ik bakista, p tipi malzemedeki alicilarin direkt iliskisi yukaridaki denklemlerle
tarif edilebilir gibi goriinmekle birlikte, desik kiitlesinin elektron kiitlesinden
cikarilmasiyla baglanma enerjisi negatif yiiklii alicitya bagh desige isaret eder. Aliciya
bagl desik i¢in hydrogenic model sunu verir;

* 4
_ m, e

o MMe
Y 3rthie e

4z’
m, e’

g

A



ve sayisal degerler kullanilirsa,

E,=-49.0meV ~ ve A=11A

elde edilir.

Verici durumun aksine, bu degerler deneysel degerlerle ayni degildir. Gergekten,
uygulamada alic1 durum bircok nedenden dolay1 daha karmasiktir. ilk olarak, cogunlukla
I' minimumdaki valans bandi (hafif ve agir desiklere karsilik gelen) iki dejenere durum
icerir ve hangi etkin kiitlenin hesaba katilacagi, desigin hafif ve agir desik durumlarinin
karisimi olup olmadigi acik degildir. Bununla beraber, etkin kiitlelerdeki baglanma
potansiyelinin etkisini degistirerek, ¢ogunlukla bu dejenerelik kuantum kuyularinda
kirilabilir. Ikinci olarak, daha biiyiik agir desik kiitlesi daha kii¢iik A Bohr yaricap:
etkisine sahiptir yani yukarida hesaplanan yaricaptan goriilecegi gibi desik yoriingeleri

merkezi Coulomb potansiyeline daha yakindir.

4.2 Heteroyapilarda Baglanma Enerjisi

Bir donor, kuantum kuyu igerisine yerlestirildiginde, fazladan iki serbestlik
derecesinden dolayr durum bulk yapiya gore daha karmasiktir. Bu durum igin

Hamiltoniyen soyle yazilabilir;

2 2
f V24V (7)--L
2m 4d7er'!

H=-

4.4)

Elektron ve donor arasindaki konum degiskeni soyle tanimlanir;

r'2=)c2+y2+(z—rd)2=x2+yz+z'2 4.5)



Burada r,, z dogrultusunda donorun yerini gosterir. x-y diizleminin merkezi

kolaylik olmas1 acisindan donor atomunun yeri olarak tanimlanmustir. Ayrica m’  etkin

kiitlesi, analizdeki sadelestirmelere olanak vermesi i¢in sabit kabul edilmistir.
Schrodinger denkleminin ¢6ziimiinii varyasyonel metot cercevesinde bulmaya

calisalim. Genel tercih dalga fonksiyonu icin iki terimin carpimu seklinde bir deneme

fonksiyonu se¢mektir.

¥ =y(z)e * (4.6)

Burada A varyasyonel parametredir. Denklemi soyle yazarsak;

¥ = y(2)E(x, y, 2 1) 4.7)

Hamiltoniyenden goriilecegi iizere V*¥ yi bulmak gerekecektir.

P’¥ 99

o 3rox (2)E(x, y.z—1,)] 4.8)
W _d| (05| 9¢
ox’ _ax[;((z) ax}_ ox® (43

y ve z i¢inde ayn1 islemler yapilir.

Y 9 (dy agj
= | £ a2 4.10
P az(az fwaz (4.10)
¥ 'y dy o0&  9*¢
_ 249 L, 06 4.11
P N A (1D
Boylece

VW = (V 2y 42V gV E4 V2 (4.12)



Schrodinger denklemini (4.4) denkleminde verilen Hamiltoniyene gore tekrar

diizenlenirse;
hZ 5 5 2
v 22 29 oV AV v Qe
m der
(4.13)
=Ex(2)¢
elde edilir.

Burada E sistemin toplam enerjisidir. Donor baglanma enerjisi E ,, bu enerji ile

heteroyapida donor yokken ki elektronun standart baglanma enerjisi arasindaki farka

esittir. Donor yokken kuyu igerisindeki elektronun taban durum enerjisi E, ise;

E ,=E-E, (4.14)

D

ile verilir. Serbest hidrojen atomunda taban durum dalga fonksiyonu kiiresel simetriktir

ve r>=x*+y?+7* olmak iizere e # biciminde verilir. Burada A Bohr yaricapidir.

Bu ifade ayn1 zamanda bulk yapilardaki donorlar i¢in de kullanilan formdur. Fakat
kuantum kuyularda z dogrultusunda bir kayip olacagindan kiiresel simetriklikten s6z

edilemez. Dolayisiyla hydrogenic terim sdyle alinabilir;

"

E(x,y,z-1,)=e * (4.15)

Al

Burada r''; x , y ve (z—rd) nin bir fonksiyonudur. A sistemin toplam enerjisini

minimize edecek varyasyon parametresidir. Bu ifade (4.13) denkleminde yerine

konulacak olursa,



e * ile carpilarak ve x-y diizlemi iizerinden integral alinarak denklem asagidaki gibi

diizenlenebilir;

n? ¢’
v b2y e 2},
(4.17)
+V(2)x(2)l, =Ex(2)1,
Buradaki /; integralleri (j=1,2,3,4) asagidaki gibi tanimlanur:
e 2
I,=[[e *dxdy (4.18)
00
I,=[[e *V. e *dxdy (4.19)
00
I={[e *Ve *dxdy (4.20)
00
2r
oo 6_7
I, = [——dxdy @.21)
r
0

Schrédinger denklemine [Denk.4.17] geri donersek;

2m* e* _2m*
n o4re bW

V2 +2V _g(2), +Z(z){13 + [v(z)- E]Il} =0 (4.23)



sonucu elde edilir. E enerjisi bu ifadelerin ¢coziilmesi ile elde edilir.



5.VARYASYONEL YONTEM

5.1 Giris

Kuantum mekaniksel bir sistemin fiziksel 0Ozelliklerini belirlemek ig¢in,
Schrodinger denkleminin yazilmasi gerekir. Bunun icin de, ele alinan sistemin
ozelliklerine bagh olarak etkin kiitle yaklasimi gibi baz1 fiziksel yaklasimlar kullanilarak
Schrodinger denklemi yazilir. Denklem yazilirken ayrica sistemin tek ya da cok
parcacikli olusuna gore yine bir takim yaklasikliklar yapmak kacinilmaz hale gelir. Goz
Oniine alinan problemin matematiksel modelini olustururken kuantum mekaniginin temel
varsayimlarina dikkat edilmeli ve bu varsayimlara aykir1 bir yaklagim yapilmamalidir.

Cok pargacikli bir sistemin enerji ve dalga fonksiyonlarini belirlemek i¢in ¢ok
degisik yontemler gelistirilmistir. Bu yontemler genelde saf niimerik ve saf analitik
olmak {iizere iki ana sinifta incelenebilir. Saf analitik yontemlerde temel cikis noktasi,
sistemi tanimlayan temel Schrodinger denkleminin olusturulmast ve bu denklemin
¢Oziimii olabilecek dalga fonksiyonlarinin salt matematiksel yontemlerle arastirilmasina
dayanir. Niimerik yontemleri ise temelde iki kategoride incelemek miimkiindiir. Bunlar
tam niimerik yontem ile varyasyonel yontemler olarak isimlendirilebilir. Her ne kadar
tim niimerik yontemler dogasi geregi varyasyonel temele dayansa da, analitik dalga
fonksiyonunun belirli parametrelere gore optimize edildigi varyasyonel yontemler ile
degisken boyutlarda secilebilen bir lineer alt uzaya ait varyasyonel test fonksiyonlarinin
kullanildig1 yontemleri birbirinden ayirt etmek gerekir.

Varyasyonel yontem ile tam niimerik yontem arasindaki temel farklilik niimerik
yontem yaklasiminin iterasyona dayali yakinsama o6zelliginde yatar. Niimerik siireclerin
tamimlandig1 lineer alt uzayin boyutu arttirilarak yakinsamanin sayisal bakimdan
giivenilir bi¢cimde kontrol edilebilmesi miimkiindiir. Varyasyonel yontemlerde
olusabilecek hatalarin kontrol edilebilmesi sayisal yontemlere gore daha sinirlidir. Ancak
bu yontemler hala kapali analitik ifadelerin elde edilebilmesi i¢in ¢ok kullanigh bir arag
rolii gormektedir. Varyasyonel olarak elde edilen sonuclarin gecerliliginin diger
yontemlerle, 6rnegin sayisal tam sonuclarla, karsilastirilarak kontrol edilmesinde fayda

vardir.



Kuantum mekaniksel sistemlerin dalga fonksiyonlarinin ve enerji 6zdegerlerinin
belirlenmesinde kullanilan yOntemler bunlardan ibaret degildir. Hem niimerik
yaklagimlarin hem varyasyonel prensiplerin hem de temel analitik ifadelerin birlikte
degisik bi¢imlerde kullanildigi ¢ok farkli yaklasim yontemleri gelistirilmistir. Bunlara
ornek olarak teorik temele dayali Grup Teori veya Hartree YoOntemleri, varyasyonel
agirlikll kuantum Monte-Carlo Teknigi ve istatistiksel yaklasimlarin agirlikli bicimde
kullanildigi ve son zamanlarda biiyiik ilgi cekmeye baslayan Genetik Algoritma
yaklasimi verilebilir. Bu calismada bir kuantum kutu igerisinde tek parcacik ve safsizlik
sistemlerinin enerji Ozdegerleri incelenecedi i¢in hesaplama yoOntemleri arasinda
varyasyonel yontem iizerinde daha agirlikli olarak durulacak ve enerji 6zdegerleri hem

analitik olarak hem de basit varyasyonel yontemle belirlenmeye calisilacaktir.

5.2 Varyasyonel Yontem

Bir sisteme ait ozellikleri belirleyen parametrelerde kii¢iik degisimler yapilmasi
durumunda, sistemin genelinde meydana gelen degisimleri belirlememizi saglayan
yonteme Degisim yada Varyasyon hesabi adi verilir. Varyasyon teknigi ile fen
bilimlerinde herhangi bir parametre degerinin diger bir takim parametrelere gore nasil
degistigini anlamamizi1 saglayan ¢ok yonlii ve kullanigli bir yontemdir (Bayin, 2000).

Tabiatta bulunan sistemlerin tiimii toplam enerjisini minimum yapacak sekilde
hareket eder veya kendilerini gelistirirler. Bir bagka deyisle tiim sistemler minimum
enerji diizeyinde yani kararli halde bulunurlar ya da karali halde bulunma
egilimindedirler. Dolayis1 ile ek bir ¢aba harcamadan hicbir sistemin kararliligi
bozulamaz veya kararsizlig1 korunamaz (Onem, 1998).

Bir y=f(x) fonksiyonun birinci tiirevini sifir yapan, (y'=f(x)=0), X,
noktasinda, bu fonksiyon bir ekstremuma sahiptir. Bu ekstremum noktasinin maksimum
mu yoksa minimum mu oldugunu anlamak i¢in fonksiyonun ikinci tiirevinin isareti

incelenir.



Y= (x)>0 ise X, noktasinda bir minimum vardir. y’= f “(x)<0 ise X,

noktasinda bir maksimum vardir. y“= f*(x)=0 ise x, noktast bir doniim noktasidir.

Eger verilen fonksiyon z = f(x,y) seklinde ¢cok degiskenli ise ilk olarak

Aoy g o Yy, 5.1)
ox dy

denklemlerinin kok degerleri (xo, yo) belirlenir. Daha sonra da

ac[2tleal] [2rtea) {M} 52)
axz Xo0>Yo0 ayz XoYo axay Yo-Yo

denkleminin isareti incelenir. Eger A =0 ise fonksiyon belirsizdir. A <0 ise ele alinan

nokta doniim noktasidir. A >0 ise fonksiyon bir ekstremuma sahiptir ve bu ekstremum

noktasinin maksimum mu yoksa minimum mu oldugunu anlamak i¢in

7 f(x.) o[ 2£) 53
8x2 X0>Y0 ay2 X0->Y0 |

denkleminin tiirev sonuclarinin isaretine bakilir. Bu durumda

2 2 ]
M yada M > () ise maksimum
L dx dxg.70 = 9y —%0:0
M2 - M ~2 -
M yada M <0 ise minimum
| ox | . dy

- —X0-Yo

esitsizlikleri yazilir. Bir bagimli degisken oldugunda varyasyon hesabir genellikle



Jy(x)]= Tf(y, Vs X (5.4)

seklinde verilen bir integralin degeri ekstremum (maksimum yada minimum) yapan y(x)
fonksiyonunun bulunmasim icerir. Integral ifadesinden de goriilecedi iizere integrali
alinan f, sirastyla y, y_ve x’e bagh bir fonksiyondur. Burada y_ y’nin x e gore
birinci tiirevidir. Bu ifadede ki J ise, bulunmasi istenen y(x) fonksiyonuna bagli bir
fonksiyondur. Buradaki amag, Sekil 5.1 de goriildigi gibi, (xl,yl) ve (xz,yz)
noktalarindan gecen olas1 bircok y(x) fonksiyonundan J degerini minimum yapan
fonksiyonun bulunmasidir. Gergekte (xl, yl) ve (xz, y2) noktalarindan gecen sonsuz tane
yol vardir. Verilen herhangi bir yol ile gercek yol arasindaki fark y ’nin varyasyoneli
olarak bilinir ve dy ile gosterilir. Bu varyasyonel x’e bagl olacagindan 7(x) ile

gosterilir.

Sekil 5.1 Varyasyonel hesap yardimu ile belirlenmeye calisilan yol etrafindaki sapmalar ve bu

sapmalarin J [y(x)] fonksiyoneline etkisi



Varyasyonun biiyiikliigli & gibi ¢ok kiiciik bir skaler parametreyle ifade edilirse

(x,.,v,) ve (x,,y,) noktalar1 arasindaki rastgele bir fonksiyon,

y(x, a): y(x,0)+ m](x)+ O(az) (5.5

seklinde yazilabilir. y(x,a¢=0), J integralini minimum yapan fonksiyondur. Bu

fonksiyona gore varyasyon ilkesi
& = y(x.a)-y(x.0)=an(x) (5.6)

olur. Bu tanimdan hareketle J integrali & parametresine bagli olarak
J@)= [ fly(x.a)y, (x.a) xhix (5.7)

seklinde yazilabilir (Baymn, 2000). Son yazilan ifade yardimiyla J(«) fonksiyonunun

ekstremum (yani minumum) degeri sayisal ¢oziimleme yardimi ile belirlenebilir.
O halde enerji degeri ne kadar kiiciiltiilirse taban duurm enerjisine o kadar
yaklasilmis olur. Dikkate alinan dalga fonksiyonu bir 4 degiskeni igeriyorsa, enerji bu A4

degiskenine gére minimize edilerek taban enerji durumuna iyice yaklasilir.

5.3 Varyasyonel Yontemin Kuantum Mekaniksel Problemlere Uygulanmasi
Kuantum mekaniginin bircok uygulamasinda Schrodinger denklemi tam olarak
coziilemez ve pertiirbasyon metodu i¢in uygun bir baslangi¢c noktasi olacak ve iyi bir
yaklasiklik verecek, pertiirbe olmamis durumu temsil eden bir hamiltonyen bulunamaz. O
zaman, hamiltonyenin 6zdegerinin esitligi problemine dayali bir genel yaklasim metodu
olan varyasyonel metodu kullanmak gerekir.
Varyasyon yontemi, taban durumu enerjisini minimize ederek bulmay1 amaglayan

bir yontemdir. Pertiirbasyon yonteminin uygulanamadigi, yani hamiltonyenin



H=H,+V (5.8)

seklinde iki terime ayrilamadigl durumlarda uygulanabilir.
Bir H hamiltonyeninin 6zdegerleri E, ve ozvektorleri {U,} olsun. Bu durumda

taban durumu i¢in

HU, =E,U,
Ey=[UpHU, ]

olacag agiktir. Bu sistemin herhangi bir y durumunda hamiltonyenin beklenen degeri

icin daima su esitsizlik yazilabilir:

()= 59)

Esitlik ancak ' =U, oldugunda miimkiindiir. Bu esitsizligin ispat1 kolaydir. Her

durumu icin {U ;} ozvektorlerinin siiperpozisyonu olarak yazilabilecegi i¢in

V= z CU, Z|C ;|2 =1 (normlanmis ¥ durumlar1 aliyoruz)

i i

E=(y,Hy)=Y Y ¢ 'c,[u,.HU,)=3Y ¢ 'cE,U,.U,)
J J

=>'>'C/CE,6,=) C/CE =Y |C|E, (5.10)
i i i

bulunur. Taban durumu her zaman diger durumlardan daha kiigiik enerjili oldugu

(E, 2 E,) i¢in, serinin her teriminde E; yerine E alirsak esitligin sag tarafi kiiciiliir:

E> Z“|ci|21~:O = EOZ|Ci|2



E>E, (5.11)

Bu esitsizlige gore E degeri ne kadar asagiya cekilebilirse, taban durumuna o kadar
yaklasilmig olur. Secilen dalga fonksiyonu (deneme fonksiyonu da denir) bir A
parametresi igeriyorsa, bulunan E degeri de bu A parametresine bagl olur. O halde, E

degeri bu A parametresine gore minimize edilerek taban durumuna iyice yaklagilir:

vl s
E(a)=% g—§=0 (5.13)

Bu yontem daha genel olarak, (4,A4,...,A4 ) gibi birden ¢ok parametreyle de
uygulanabilir. Eger deneme fonksiyonu A,,4,,...,4, gibi cok sayida varyasyon

parametresi iceriyorsa, enerji her bir varyasyon parametresine gore minimize edilerek

bulunur:
v=vwlr A A ) (5.14)
®_,0E_
A o4, Y

E=E[4.4,...4 ) (5.15)



6.SONUCLAR VE TARTISMA

Bu boliimde, bir Onceki boliimde anlatilan varyasyonel yontemin kuantum
mekaniksel sistemlere uygulanmasina iliskin bir takim 6rnekler verilecektir. Agiklayici
olmas1 agisindan oncelikle iyi bilinen {i¢ basit fiziksel siirec i¢cin varyasyonel yontemin
nasil uygulandigr ayrintili bicimde anlatilacaktir. Bu ii¢ temel Ornegin ardindan, bir
kuantum kutu igerisinde safsizlik problemi ele alinarak, bu tip bir yapida taban durum ve
baglanma enerjilerinin varyasyonel yontem yardimi ile elde edilisi agiklanacak ve elde

edilen sonuclar grafikler ile verilerek yorumlanacaktir.

6.1. Bir boyutlu harmonik salinici

Bir boyutlu harmonik salinici icin deneme dalga fonksiyonu
w(x)= Ne ™ (6.1)
ile verilir. Diger taraftan tek boyutlu bir harmonik salinici icin Hamiltoniyen

H=———+lmw X (6.2)

seklindedir. Bu harmonik salinicinin enerji 6zdegerleri varyasyonel yontem cercevesinde

elde edilecek olursa

L viHy)
(vlv)
yHy)= md)ce'_/lx2 —Ele//+—mwzx2 o
2m dx* 2



7 (AR mw?
i) = [2[ 2 e
T

(wlv)= Iodxe‘wz =22

2 2
- gh + "gz (6.3)
m

bulunur. Bulunan enerjiyi minimum yapan A degerinde birinci tiirevin sifir olmasi

gerekir. O halde

2

OE_h _mw'
mw
T on

elde edilir. Son bulunan A ifadesi, Denk.(6.3) de yerine yazilirsa taban durum enerjisi

(6.5)

seklinde elde edilir (Karaoglu, 1994).

6.2. Bir boyutlu potansiyel kuyusu
Bir boyutta potansiyel kuyusu icinde hareket eden parcacik ornegini inceleyelim

GOz Oniine alinan yapi icin potansiyel fonksiyonu

(x)= { 0 Oxla (6.6)

v, o



seklinde olacaktir. Bu tip bir yapr icerisindeki bir parcacik i¢in deneme dalga fonksiyonu

0(x{(a araliginda

w, = Asin(k x)e ™

ve |x|>0 araliginda ise

—ik x —
Wz = Be txxe Ax

seklinde verilebilir. Hamiltoniyen ise

bicimindedir. Buna gore 0(x{a araliginda beklenen deger hesaplanirsa;

a 2 2 7]
(v Hy)= jdxAsin(kxx)e-ﬂx[_h_d_z Asin(k_)e
0 2m dx” |
n: ¢ d* ]
= _%A2 ! sin(k x)e ™ | sin(k x)e *dx (6.7)

Gerekli tiirevler alinarak diizenlemeler yapilirsa integral su hale doniistiiriiliir;

2 a a
(v,Hy)= —5— A’ {(/12 —k )I sin” (k x)e " dx — 2/1ka sin(k x)cos(k x)e > dx
m 0

0
Bu ifadedeki ilk integral i¢in

e™ sin"™ bx
a’ +n’b?

J.e“" sin” bxdx = (asin(bx)—nb cos(bx)) 2 > j e“ sin"”
a +n°b



ozdesligi ve a =-24 , b=k_, n=2 degerleri kullanilirsa;

a

2Ax
. _ e “sink x
J. sin® (kxx)e M dx = =

J W(— 22/Sil'l(kx)C)—2kx COS(kXX)) +——

bulunur. Yine ikinci integral icin

je‘”‘ sin(bx)cos(cx)dx = %

asin(b—c)x—(b—c)cos(b—c)x
a*+(b- c)2

2

{a sin(b+c¢)x—(b+c)cos(b+c)x
a*+(b+c)

Ozdesligi ve a=-24 , b =c =k, degerleri kullanilirsa;

sin(k x)cos(k x)e ™ dx =

O

e[ —2Asink a—2k, cos 2@} 1 { —2k, }

2 AR + 4k 2| AP 4k

bulunur. Bu ifadelerden O(x{a araliginda enerji degeri icin ise

£ _w.Hy)
L=
w.y)
=_7l_2(/12 e )+h_2 2k, [e_“" (~ Asin2k a—k, cos2k a)+ kX]

2
2m M 20 Gy k.a(-2Asink.a—2k cosk.a)- kj?, (e—ua _ 1)

elde edilir. x)a araliginda beklenen deger asagidaki gibidir;

ZmW

° —ik . x —Ax _hz d2 —ik,x —Ax
(l//,Hl//):J.dee Yo —— +V, |Be "e (6.8)

Gerekli diizenlemeler yapilirsa;



h? 1
(v,Hy)= Bz{—%(}f +2ik A—k’ )+ v, ﬂ(e‘“a _1)

bulunur. Bu araliktaki enerji degeri yine
2

E, =T (2 1oik A=k )4y, 6.9)

2m

olarak bulunur. Sonugta sistemin toplam enerjisi asagidaki gibidir.

2 2
E1 +E2 = _h_(lZ _kxz)_h_ikxl—i_vo
m m
) 24a(_ 7 _
+;z_ 2,1kx[e (- Asin2k a—k, Coszkxa):_kx] (6.10)
m

e sink a(-2Asink a -2k cosk a)— kj‘%(e_““ 1)

seklindedir. 8% (El +E, )=0 esitliginden enerjiyi minimum yapan A degeri bulunur.

6.3. Hidrojen atomu

Hidrojen atomundaki bir elektron i¢in hamiltoniyen

2 2
Mg e 1 6.11)
2m dre, r

H=

biciminde verilebilir. Burada atomik birimleri kullanmak daha kullanishh olacaktir;

h=m= |e| =4re, =1. Bu durumda enerji hartree (1 hartree= 27.21 eV) ve uzunluk bohr

yaricapi (1 bohr=0.5292 A) cinsinden verilir. Atomik birimleri kullanarak hamiltoniyeni

tekrar yazarsak

H=-—-V>—— (6.12)



Ozdeger problemi Hy, = e, y, dir ve en kiigiik 6zdeger e, = —% dir. Normalize edilmis

dalga fonksiyonu ise asagidaki gibidir;

W=—e (6.13)

Tam ¢oziimii bildigimiz icin varyasyonel metodu kullanarak hesaplamalarin sonuglarini

karsilagtirabiliriz. Varyasyonel metodu asagidaki deneme fonksiyonu icin uygularsak;

A
¢:(%j e (6.14)

T

Enerji asagidaki gibi hesaplanabilir;

%
E(1)=(gH|p) = %— 2(%j (6.15)

T

A nin minimum degerini bulmak icin bu ifadenin A ya gore tiirevini alirsak;
8
A=—=0.283 (6.16)
o

bulunur. A4 nin bu degeri icin enerjinin beklenen degeri ise asagidaki gibidir.

E(/izij =—iz—0.424 (6.17)
or 37

Goriilecegi gibi bu deger, tam analitik ¢6ziim olane, = —% degerine oldukca yakindir.



6.4. Bir kuantum kutu icerisindeki safsizlik

Onceki kesimlerde iyi bilinen ii¢ basit fiziksel duruma varyasyonel yontemin
uygulanmasina iliskin {ic adet 6rnek verilmistir. Ele alinan oOrnekler goriilecegi gibi
nispeten basit ve analitik ¢coziimleri zaten mevcut olan drneklerdir ve konunun daha iyi
anlasilmasi amaci ile sunulmustur. Varyasyonel yontemin esas uygulama alani ise,
analitik ¢oziimii mevcut olmayan problemler icindir.

Bu kesimde sonsuz potansiyel engeline sahip bir kuantum kutu icerisinde yer alan
hidrojenik bir safsizlik problemi ele alinacak ve bu probleme varyasyon yontemi
uygulanarak, safsizlik baglanma enerjileri elde edilecektir.

GOz Oniine alman yapi, kenar uzunluklan L, L, ve L. olan ve disarisinda
potansiyelin sonsuz, icerisinde ise sifir sec¢ildigi bir kuantum kutusu igerisindeki

safsizliga bagl bir elektron olup, bu sistem icin etkin kiitle Hamiltoniyeni

h? e’
*Vz ——+V(x,y,2) (6.18)
2m Er

=

seklinde verilebilir. Burada V(x,y,z) potansiyeli

L L L
0 | xl< ==, lyl< —, |zl —=
2 2 2

Vix,y,2)= (6.19)

o Kutu dusinda

seklinde secilmigstir. Safsizligin olmadigr durumda Denk.(18) in 6z fonksiyonlar1t ve 6z

degerleri analitik olarak asagidaki gibi elde edilebilir:

Y(xy,20)=¢.(x)p,(y)¢.(2) (6.20)
E = k' +k +k )= —(—=—+ + = 6.21
2m*(”" w K Zm(L L L) (02D

X y z

Buradaki ¢ _(x) zarf fonksiyonu



/ 2
— cos(k n._ tek
Lx ( VLX) X
i sin(k, ) n._ cift
LX nx X g

seklindedir. ¢ (y) ve ¢_(z) i¢in de benzer fonksiyonlar s6z konusudur.

(6.22)

Eger kutu icgerisinde bir safsizlik mevcut ise, bu durumda Coulombik etkilesme
nedeniyle Schrodinger denklemi degiskenlerine ayristirillamayacagindan 6z fonksiyonlar
icin bir deneme dalga fonksiyonu secilir ve varyasyon yontemi uygulanir. Bu amacla

secilen deneme dalga fonksiyonu
v(x,y.2. ) =N@ (), (y) . (e (6.23)

bi¢iminde olup burada N normalizasyon sabiti ve A varyasyon parametresidir ve enerjinin
minimizasyonu ilkesi yardimi ile belirlenir. Boyle bir yapi igerisinde elektronun
safsizlia baglanma enerjisinin belirlenmesi Onemlidir. Baglanma enerjisi, safsizligin
olmadig1 durumdaki elektronun toplam enerjisi ile safsizligin oldugu durumdaki toplam

enerjiler arasindaki fark olarak tanimlanir ve
E, :E—<w|ﬁ|z//> (6.24)

seklinde verilir.
Sayisal hesaplamalarda atomik birimler kullanilmis olup bu birimlerde %=1,

m, =1, 4me, =1 alinir. Bu birimler kullanildiginda malzeme parametreleri ise elektron

etkin kiitlesi m*=0,0667, etkin Bohr yaricapt a =100 A ve etkin Rydberg enerjisi
Ry =5.72 meV olacaktir. Asagidaki grafiklerde bir kuantum kutusu icerisindeki safsizliga
bagh elektron i¢in varyasyon yontemi yardimi ile elde edilen baglanma enerjileri, kutu

boyutlarina bagli olarak verilmektedir.



Sekil 6.1 de tiim kenarlar1 birbirine esit bir kuantum kutusu icerisindeki bir
safsizlik icin baglanma enerjisinin kenar uzunlugu ile degisimi goriilmektedir. Baglanma
enerjisi kiicikk kenar uzunluklarinda yiiksek bir degerden baslamakta ve kenar uzunlugu

ile diizgiin bicimde azalma gostermektedir. Bu beklenen bir durumdur.

Sekil 6.2 de ise iki kenar1 birbirine esit bir kutu icerisinde safsizlik baglanma
enerjisinin degisimi goriilmektedir. Uciincii kenar daima diger kenarlarin 100 kat1 bir
uzunlukta tutulmustur. Yani yapr bir anlamda kuantum tel yapiya benzemektedir.
Goriildiigii gibi boyle bir yapida (kuantum telde) baglanma enerjisi daha diisiik bir
degerdedir. Genel degisim benzerdir ancak enerjiler daha kiiciiktiir. Zaten kuantum tel
yapida baglanma enerjisinin daha diisiik olmasit beklenir. Sabit tutulan iki kenar
uzunluklarinin en biiyiik deger aldigi1 noktada z yoniindeki uzunluk (Lz boyutu) yaklasik

30000 A’a ulasmaktadir ki bu boyut yapinin bulk ézelliklere yaklasmasina neden olur.
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Sekil 6.1 Kenar uzunluklar1 esit bir kuantum kutusu igerisindeki safsizligin baglanma enerjisinin kutu
boyutlari ile degisimi.
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Sekil 6.2 ki kenari birbirine esit bir kuantum kutusu icerisindeki safsizligin baglanma enerjisinin kenar
boyutu ile degisimi.
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Sekil 6.3 ki kenar1 birbirine esit ve sabit bir degerde bir kuantum kutusu icerisindeki safsizligin baglanma
enerjisinin diger kenar boyutu ile degisimi.(L, diger kenarlarin 3 katina kadar ¢ikarilmustir.)



Sekil 6.3 de, iki kenar1 birbirine esit ve sabit bir degerde (100 A ) tutulan bir
kuantum kutusu igerisinde safsizlik baglanma enerjisinin iigiinci kenar uzunlugu ile
degisimi goriilmektedir. Diger kenar boyutu sabit tutulan boyutun 3 kat1 uzunluga kadar
degistirilmistir. Yap1 bir anlamda kuantum kuyuya benzemis olmakla birlikte kenar
uzunluklar arasindaki fark fazla biiyiik olmadigindan hala kutu 6zelligi daha baskindir.
Baglanma enerji degerleri diger durumlardan ¢ok daha kiigiik bulunmustur.

Benzer bir yapi i¢in sonuclar sekil 6.4 de goriilmektedir. Yine iki kenar birbirine
esit tutulmustur. Ancak burada diger kenar sabit bir degerde tutulmakla birlikte esit
aliman kenar uzunluklar1 birlikte degistirilmistir. Yapr bir anlamda bir kutu yapidan
kuantum kuyusuna gec¢is durumunu gostermektedir. Grafigin ilk kisimlari kutu
davranisinin daha baskin oldugu boélgelerdir dolayisiyla enerji degerleri daha Once
bulunan (Sekil 1) degerler ile yakindir. Ancak yatay eksende ilerledikce iki boyut birlikte
biiyiidiigii icin yap1 daha ¢ok bir kuantum kuyusuna benzemeye baslar ve enerji degisimi

goriilecegi gibi ¢ok daha keskin ve hizlidir.
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Sekil 6.4 Bir kenar uzunlugu sabit ve diger iki kenar1 birbirine esit kuantum kutusu igerisindeki safsizligin
baglanma enerjisinin kenar boyutu ile degisimi.



Sekil 6.5 de ise tam tersi bir gecis goriilmektedir. Sekil, iki kenar1 birbirine esit ve
sabit bir degerde tutulan bir yapida diger kenarin degisimi ile baglanma enerjisinin
degisimini gostermektedir. Yap1 baslangicta kenar uzunluklari birbirine esit tam bir
kuantum kutusudur. Elde edilen enerji degerleri de zaten bunu gostermektedir. Diger
kenar uzunlugunun artmasi ile yine kuantum tel yapiya dogru bir degisim s6z konusudur.
Ancak bu grafikte {iciincii kenar sadece 10 katina kadar ¢ikarilmistir. Dolayisiyla yapiyi
yine kuantum kutusu olarak ele almak miimkiindiir. Ayn1 degisim Sekil 6.6 da ¢ok daha
biiyiik kenar uzunluklari icin verilmistir. Bu sekilde z yoniindeki kenar uzunlugu 100
katina kadar cikarilarak 10000 A degerine ulasilmistir, bu yapi artik bir kuantum tel
olarak ele alinabilir. Grafikten goriildiigii gibi, ¢ok biiyiik Lz boyutlarinda baglanma
enerjisi yaklasik sabit bir degere yakinsamaktadir. Yani bu bolgede artik baglanma
enerjisinin uzunlukla degisimi cok kiiciik olup yaklasik aym: degerdedir. Bulk limit
durumuna karsilik gelen bu durum sadece tel yapida degil, kuyu yapilarda da aynen

gozlenmektedir.
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Sekil 6.5 iki kenar1 birbirine esit ve sabit bir kuantum kutusu igerisindeki safsizligin baglanma enerjisinin
diger kenar boyutu ile degisimi.(L, dier kenarlarin 10 katina ¢ikarilmigtir.)
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Sekil 6.6 iki kenar1 birbirine esit ve sabit bir kuantum kutusu icerisindeki safsizligin baglanma enerjisinin
diger kenar boyutu ile degisimi.

Bir kuantum kutusu igerisinde safsizlik baglanma enerjilerinin kutu boyutlar ile
degisimlerinin  verildigi yukaridaki sekillerde goriilen genel davranis, kenar
uzunluklarindan birisinin veya ikisinin digerlerinden daha biiyiik oldugu durumlarda,
safsizlik baglanma enerjisi de kiiciik degerler almaktadir. Ayrica boyutlardan birisinin
(veya ikisinin) ¢ok biiyiilk olmasi durumunda baglanma enerjisinin degisimi oldukc¢a
yavas ve sabit bir degere yakinsayacak sekilde olmaktadir. Bu, daha 6nce de ifade
edildigi gibi beklenen bir durumdur ve bulk limit haline isaret eder. Hesaplamalarda
sonsuz potansiyel sinirlandirma durumu ele alinmistir. Her ne kadar bu potansiyel
gercekci yapilardaki durum ile tam bir uygunluk gostermese de, deneysel olarak elde
edilen bircok kuantum yapida sinirlandirici potansiyelin yeterince biiyiik olmasi halinde
goz Oniine alinabilecek bir yaklagimdir ve halen teorik bir¢cok calismada, tasiyicilarin

hareketinin modellenmesinde kullanish bir model olarak kullanilmaktadir.
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