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OZET

YUKSEK LISANS TEZI
KUANTUM KUYU YAPILARDA OPTIiK FONON MODLARI
Fatma OZUTOK
Selcuk Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii
Katihal Fizigi Anabilim Dah
Danisman: Doc¢. Dr. Haluk SAFAK

2009, 84 sayfa

Jiiri : Do¢.Dr.Haluk Safak
Yrd.Do¢.Dr.Omer Faruk Yiiksel

Yrd.Do¢.Dr.Haziret Durmus

Son yillarda, fononlar ve onlarin hacimsel malzemelerdeki etkilesimleri oldukga
dikkat cekicidir. Bu c¢alismada, biz alasim yariiletkenleri igeren tekli ve ¢ift
heteroyapilarda elektron-optik-fonon etkilesimini inceledik. Etkilesim Hamiltoniyeni,
Loudon’un tek eksenli kristal modelini ve dielektrik siireklilik modelinin
uygulanmasiyla tiiretilir, bunlar genellikle kesit modlari olarak bilinen sinirli optik fonon
modlarinin setini verirler. Bu kesit modlar1 dielektrik siireklilik modelinin uygulanmasi
ve herbir heteroarayiizeyde elektrostatik smir kosullarinin etkimesiyle belirlenir.
Transfer matrix yaklasimi da ¢ift-bariyerli heteroyapilarda IF fononlarin1 anlamak i¢in
kullanishdir. Ozel bir 6rnek olarak, bu ¢alismada GaAs/Al,Ga;(As/GaAs malzeme
sistemi teorik ve niimerik verilerle ¢alisildi.

Anahtar Kelimeler: Optik Fonon, Dielektrik Siireklilik Modeli, Frohlich
Etkilesim Hamiltonyani, Kuantum Nanoyapilar



ABSTRACT

MC. S. THESIS
OPTiCAL PHONON MODES IN QUANTUM WELL STRUCTURES
Fatma OZUTOK
Selcuk University
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Supervisor: Do¢. Dr. Haluk SAFAK
2009, 84 page
Jury : Do¢.Dr.Haluk Safak
Yrd.Do¢.Dr.Omer Faruk Yiiksel
Yrd.Do¢.Dr.Haziret Durmus
Recently, phonons and their interaction in bulk materials gain much more
attention. In this work, we investigate the electron-optical-phonon interaction in single
and double heterostructures containing alloy semiconductors. The interaction
Hamiltonian are derived by applying the uniaxial model of Loudon and the dielectric
continuum model, which predicts a set of confined optical phonon modes commonly
referred to as the slab modes. These slab modes may be determined by applying the
dielectric continuum model and by imposing electrostatic boundary conditions at each
heterointerface. The transfer matrix approach is also useful in understanding the IF
phonons in the double-barrier heterostructures. For a specific example, in this work the

GaAs/AlGa; xAs/GaAs material system is discussed with theoretical and numerical
data.

Key Word: Optical Phonon, Dielectric Continuum Model, Frohlich Interaction
Hamiltonian, Quantum Nanostructures
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SIMGELER

GaAs = Galyum arsenid

AIN = Aliminyum nitrat

GaN = Galyum nitrit

AlAs = Aliminyum arsenid

InP = Indiyum fosfat

ZnO = Cinko oksit

u = Iki iyonun nispeten yerdegistirmesi
A = Normalizasyon katsayisi

q = Fonon dalga vektorii

@ = Frekans

U = Indirgenmis kiitle
N = Krisalde birim hiicrelerin sayis1

\Y = Kristal hacmi

E(r) = Elektrik alanm

D(r) = Yerdegistirme

P(r) = Polarizasyon alan1

) = Boyuna optik fonon frekansi

Wro = Enine optik fonon frekansi

€ (a)) = Dielektrik sabiti

€(0) = Statik dielektrik sabiti

€, (w) = Dik yonde izotropik dielektrik sabiti
€, (o) = Paralel yonde izotropik dielektrik sabiti

Vi
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¥, (2)

= q ve c ekseni arasindaki ac1
= Osilator kiitlesi

= Fonon frekansi

= u(r)’nin Fourier donlistimii
= Fonon momentumu

= q dalga vektoriine sahip olan fononlarin numarasi

= Optik fonon modlarindan kaynaklanan elektrostatik potansiyel

= @(r) ’nin Fourier doniistimii

= Frohlich etkilesimi ile ilgili potansiyel enerji
=P(r) ile ilgili polarizasyon vektori

= Frohlich etkilesim Hamiltonyani

= Kronecker delta fonksiyonu

= n bolgesindeki birim hiicrelerin sayis1
= Etkin yiik

= Alcaltma operatorii

= Yiikseltme operatorii

= Planck sabiti

= Enerji 6zdurumlari

= Birim hiicre basina kutuplanabilirlik
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KISALTMALAR

DCM = Dielektrik siireklilik modeli
HS = Half-space

IF = Arayiizey

LO = Boyuna optik

MESFET = Radar cihazlarinda katihal yiiksek gii¢ yiikselteclerinde kullanilir

HBT = Hizli sayisal devreler, osilatorler i¢in uygun cihazlar
POP = Polar optik fonon

PR = Propagating

SL = Suiperorgi

TO = Enine optik

QD = Kuantum dot (kuantum nokta)

QW = Kuantum kuyu

viii



1. GIRIS

Kuantumlanmis elemanter orgii titresimleri dalga-parcacik karakterindedir ve

burada pargacik 6zelligi tastyan kisim fonon olarak isimlendirilir.

Fononlar ve onlarin hacimsel malzemelerdeki etkilesimleri; fizikte katihal fizigi,
katihal elektronigi, optoelektronik, 1s1 transferi, kuantum elektronigi ve siiperiletkenlik
alanlarinda olduk¢a sik kullanilmasinin yanisira kimya ve biyoloji alanlarinda da

kullanim1 mevcuttur.

Diisiik-boyutlu yariiletken heteroyapilarda optik fonon modlar1 problemi, elektron-
fonon etkilesmesi ve sagilmasi, 6rnegin; heterobaglanmalar, kuantum kuyular (QW’ler)
ve siiperorgiiler, olduk¢a dikkat ¢ekmektedir. Clink{i bunlar yariiletken heteroyapilarla
olusturulan aletlerde kullanilan 6nemli 6zelliklerin bircoguna sahiptir. Ayrica akustik

fonon etkilesimlerinin, materyallerin termal 6zelliklerini belirledigi de bilinmektedir.

Ornegin, GaAs gibi polar yariiletkenlerdeki tasiyict mobiliteleri ve dinamik
stirecler boyuna optik (LO) fononlarin yiikk tasiyicilariyla olan etkilesimiyle

belirlenmektedir. Elektron mobilitesi, elektron-fonon etkilesiminden oldukga etkilenir.

Fononlarin stiperiletkenlerdeki onemine gelirsek; Bardeen—Cooper—Schrieffer
(BCS) stiperiletkenlik teorisi, fononlarca iiretilen dolayli etkilesim sayesinde sinirlanmig

elektron ciftlerinden (Cooper giftleri olarak da bilinir) gelen boson olusumuna dayalidir.

Nanoteknoloji su ana kadar, oda sicakliginda kuantum dot yariiletken lazerler,
kuantum tel yariiletken lazerler, terahertz frekans bolgesinde ¢ift-bariyerli kuantum kuyu
diodlar, biyolojikal siniflamalar i¢in kullanilan yariiletken nanokristaller gibi pekgok
kesfe sahiptir. Dahasi, nanodlgekli yap1 ve aletlerin iiretimine yonelik teknoloji giderek
gelismekte ve ihtiyac artmaktadir. Elektronik ve optoelektronik aletlerde boyutun
kiigiilmesi, c¢esidi artan yariiletkenler ve teknolojideki ilerlemeler bu aletlerin

performans seviyeleri ve fonksiyonlarini arttirmak i¢in uygun zemini saglamaktadir.



Nanoteknoloji, 100 angstromdan kiiclik ya da ona esit bir ya da ¢cok boyutlu alet ve
yapinin genis bir alanda calisilmasina ve iiretilmesine imkan vermektedir. Buradaki
temel problem, hem boyutsal sinirlamanin bu tiir nanoyapilardaki fononlar iizerindeki
ozelliklere hem de nanoyapilardaki fonon etkilesimlerinin 6zelliklerine etkisinden dolay1

ortaya ¢cikmaktadir.

Nano-yapilardaki dielektrik ve diger siireklilik modelleri; deformasyon
potansiyelini, Frohlich’i ve piezoelektrik etkilesimlerini (kuantum kuyulari, kuantum
telleri ve kuantum noktalarini igeren) farkli nanoyapilarda tanimlamak i¢in uygundur.
Bu etkilesimler, malzemelerin elektronik, optik ve akustik 6zelliklerini belirlemede

onemli bir rol oynamaktadirlar.

Tezin birinci boliimiinde hacimsel kiibik kristallerde fononlar anlatilmaktadir.
Dispersiyon bagintisi, Lyddane-Sachs-Teller bagintisi ve Huang-Born teorisinden

bahsedilen bolimdiir.

Tezin ikinci boliimiinde hacimsel wiirtzite kristallerde fononlar anlatilmaktadir. Bu
boliimde, hacimsel wiirtzite yapilardaki fononlarin temel o6zellikleri iizerine
diistiniilmekte ve tek-eksenli kristallerin 6zellikleri wiirtzite nanoyapilardaki Frohlich

potansiyellerini belirlemek amaciyla kullanilmaktadir.

Tezin dclincii boliimiinde fononlarda dielektrik siireklilik modelinden

bahsedilmektedir. Ozellikle arayiizey (IF) optik fononlari iizerinde durulmustur.

Arastirma sonuglart boliimiinde li¢ bolgeli bir kuantum heteroyapi i¢in fonon

frekanslar1 ve potansiyel degerleri teorik ve niimerik olarak hesaplanmustir.



2. KAYNAK ARASTIRMASI

Lyddane ve ark. (1941) Lyddane-Sachs-Teller bagintisinda statik dielektrik

sabitiyle frekanslar arasindaki iligskiyi vermiglerdir.

Frohlich (1954); Frohlich Hamiltoniyeni ifadesini vererek fizikte yeni bir sayfa

acmustir. Bu ifade, elektron-fonon etkilesiminin tespitinde temel olusturmustur,

He =—i) V,(a,+a’,)e™"
a

Born ve Huang (1954) verdikleri makroskopik denklemlerle P elektrik
polarizasyonu ve E elektrik alan1 arasinda bir iliski tespit etmislerdir. Loudon (1964)
tek eksenli kutupsal bir kristalin makroskopik denklemlerini tanimlayan kullanigl bir

model vermistir.

Dielektrik siireklilik modeli (DCM) Fuchs ve Kliewer (1965) tarafindan verildi.
Daha sonra pek ¢ok bilim adaminin hacimsel ve heteroyapilarda optik fonon modlari
calismasi yaparken bu modeli se¢gmelerinin nedeni basitligi ve deneysel sonuglarla
uyusmasiydi. Licari ve Evrard (1977) DCM vyi fonon modlan tizerindeki elektronik
polarizibilite konusunu incelemek i¢in kullandilar. DCM modeliyle beraber kullanilan
Loudon’un (1964) tek eksenli kristal modeli, yapilan bazi teorik arastirmalarla wiirtzite
heteroyapilarda polar optik fononlarin 6zelliklerini belirledi. Loudon’un denklemlerine
ilaveten klasik elektrostatik denklemleriyle Licari ve ark. (1977) hacimsel bir yariiletken
icin smir kosullarini, elektron-fonon etkilesim Hamiltoniyenine uygulayarak, elektron-

fonon etkilesim Hamiltoniyenine dair ¢ok aydinlatici fiziksel bir tiiretim sundular.

Mori ve Ando (1989) cift-heteroarayiizlii yapilar icin biitiin bir optik fonon
modlarinin setini vermislerdir. Bu Hamiltoniyen Q2D’da elektron-fonon etkilesmesinin
daha dogru tanimlanmasimi sagladi. Kim ve Stroscio (1990) ikili/iiglii yapilar igin
(GaAs/AlyGaj.yAs), y’nin 0.01 ve 0.99 araligindaki degerleri i¢in, arayiizey modlarinin 3

normal mod frekansina sahip oldugunu gosterdiler. Bolge 1°deki frekansin GaAs



modlarindan, bolge 2’deki frekanslardan birinin GaAs —benzeri 6tekinin AlAs-benzeri

modlardan geldigini gosterdiler.

Cok hetero-arayiizlii yapilar i¢in analitik ¢oziimler elde etmek zordu. Transfer matrix
metodu (TMM) wiirtzite ve heteroyapilarda analitik ¢oziimlerin zor elde edildigi
yerlerde Stroscio ve ark. (1997) tarafindan verildi. Ayrica transfer matrix yaklagimi, yeni
tiir elektronik diyotlar ve transistorlerle iligkili olarak yaygin bir sekilde tartisilan ¢ift-
bariyerli heteroyapilardaki IF fononlarim1 anlamak i¢in de yarar saglamistir. Yu ve ark.
(1997), tranfer matrix metoduyla farkli yariiletken tabakalar1 ayiran ¢oklu paralel hetero-
araylizeyleri iceren heteroyapilar i¢in, normalizasyon kosullarina iliskin olduke¢a yararl

bir denklem seti urettiler.

Shi ve ark. (1995) IF optik fonon modlari, boyuna optik fonon modlar1 ve onlarin
elektronlarla etkilesmini transfer matrix metoduyla(TMM) 4 tabakali heteroyapida
(FFLHS) arastirmislardir. Dutta ve ark.(1998) wiirtzite GaN yapist icin dielektrik
stiireklilik modeli cercevesinde elektron-optik fonon etkilesimini ¢alistilar. Elde edilen
sonuclardan birisi sudur; boyle wiirtzite malzemelerde toplam Frohlich sagilma oranlari
acikca zincblende malzemeler i¢in elede edilen oranlardan yone bagli diizeltmeler

vasitastyla %10 oraninda sapmaktadir.

Stroscio ve ark. (1999-2004 yillar1 arasinda) wiirtzite ve heteroyapilarda fononlar
ve elektron-fonon etkilesmelerine dair sistematik arastirma yaptilar. Fonon dispersiyon
bagintisinin analitik ifadesini ve incelenen yapilarda elektron-optik-fonon sacilim
oranini tiirettiler. Shi ve ark. (2003-2004) GaN /AlGa; N kuantum kuyularda (QWs)
hem interface (IF) hem de propagating (PR) modlarini ¢alistilar.

Wiirtzite GaN/AIN kuantum noktalarinda (QDs) elektron-fonon etkilesmeleri ve
polar optik fonon modlar1 Fonoberov ve ark. (2004) tarafindan aragtirilmistir. Ayni

calismay1 siiperdrgiilerde (SLs) Gleize ve ark. (1999), kuantum nokta ve kuantum

kuyularda (QDs/QWs) Comas ve ark. (2003 - 2004) yapmustir.



3. MATERYAL VE METOT

3.1. Hacimsel Kiibik Kristallerde Fononlar
3.1.1. Kiibik yapilar

Kiibik yapili kristal yapilar, elektronik ve optoelelektronik alanlarinda biiyiik 6nem
tagimaktadir. Silikon, germanyum ve galyum arsenid gibi zincblende kristaller, iki
ylzey-merkezli kiibik orgiliniin (fcc) birbirleriyle goreceli olarak a vektorii kadar (a/4
a/4, a/4) yerdegistirmesi olarak kabul edilebilir. Burada a, fcc yapinin en kiiglik
birimidir. Sekil 1 zincblende yapida bir 6rgiiyii gdstermektedir.

Ilgili oldugumuz konu boyutsal olarak bir, iki veya ii¢ boyutlarda smirlanmasi olan
kristal yapilardaki fononlar ile ilgilidir. Bir boyutlu sinirlanma kuantum kuyulari, iki
boyutlu sinirlanma kuantum telleri ve ii¢ boyutlu smirlanma kuantum dotlarda
gergeklesir. Boyutsal olarak sinirli yapilarda fononlari incelemeye bir baglangic olarak,

hacimli yapilarda fononlarin temel durumunun ele alalim.

3.1.2. Iyonik bagh polar yariiletkenler

Silikonun kristal yapisi sekil 1°de gosterilen zincblende yapidir. Silikondaki
kovalent bag silikon atomlar1 arasinda herhangi net bir ylik transferiyle sonuglanmaz. Bu
durum, galyum arsenid (GaAs) gibi polar yariiletkenler i¢in farklidir. Cilinkii buradaki
iyonik baglanma Grup V arsenik atomlarindan grup III galyum atomlarina dogru net yiik
transferi ile neticelenir. Grup V atomlarmin dig yoriingesinde bes elektronu, grup III
atomlarinin ise dig yoriingesinde ii¢ elektronu vardir. Bu nedenle, galyum bolgeleri net

bir negatif yiik, arsenik bolgeleri ise net bir pozitif yilik kazanir.
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Sekil 1. Zincblend kristal. Beyaz ve siyah noktalar farkli fcc orgiilerin iistiindedir.

3.1.3. Lineer-zincir modeli

Tek boyutlu, ¢ift-atomlu kristalin lineer-zincir modeli, sekil 2’de gosterilen tek-
boyutlu zincir boyunca yerlestirilmis m ve M Kkiitlelerine sahip iki atomlu sisteme
dayanir. Kiitleler degisimli olarak zincir boyunca yerlesmistir ve herbirinin arasindaki
uzaklik a’dir. Bdyle bir zincir lizerinde, tek bir atomun kendi denge konumundan yaptig1

yerdegistirme, ona komsu olan atomlarin konumunu bozacaktir.

Ele alinan basit lineer-zincir modelinde, sadece en yakin komsularin birlestirildigi
ve bu atomlar arasindaki etkilesimin Hooke kanunu ile tanimlandigi varsayilir. Yay
sabiti o, harmonik osilatordeki gibi alinir. Bu model iki atomlu bir orgiiniin temel
Ozelliklerini tanimlar. Fakat fonon bozunma siirecini tanimlamak igin harmonik

etkilesimleri anhormanik etkilesimler ile tamamlamak gerekir.

-~ 2000 ~O— 00200 0~ 0020 O~ 2000 ~@-

Sekil 2. Bir diatomik 6rgiiniin bir boyutlu lineer zincir gosterimi



3.1.3.1. Yiiksek frekansh ve diisiik frekansh modlar icin dispersiyon bagintilar:

Sekil 2’deki sistemin kiitlelerinin normal modlarini modellemek igin, zincir

boyunca atomik yerdegistirmeler,
U2 _ A1ei(2rqa—(ot) 31
; .

u — Azei[(2r+l)qa—a)t] 32

2r+l1

ile verilir. En yakin komsu uzakliginda, boyuna yerdegistirmeler i¢in,

m(d2u2l’ /dtz): _a(u2r —Uy 1)_a(u2r _u2r+1)

33
:a(uzm +U, 2u2r)
( Uppyy / ) Uy — r)_a(uzm _u2r+2) 34
= a(uzm +Uy, _2u2r+1)
-ma’A ZOCAZ(eiqa +e‘iqa)—205A1 3.5
~M&*A, = ah\ (€ +e7®)-20A, 3.6

Aj ve A;’nin ¢ekilmesiyle,

2 . 1/2
m M m M mM
Frekans ve dalga-vektorii arasindaki bu iliski genellikle "dispersiyon bagintisi”

olarak adlandirilir. Zincir boyunca olan yerdegistirmeler, -7/2a ’den +7x/2a’ye kadar

olan alanda, q dalga-vektorleri agisindan tanimlanabilir.

Brillouin bolgesinin merkezinde, q=0,
o=[2a(/m+1/M)]"? maksimum LO modu
Brillouin bélgesinin sinirlarinda, q= £n/2a,

o=Q2a/m)"” minimum LO modu



Yiiksek frekans i¢in ¢oziim optik mod olarak bilinir. Diisiik frekans i¢in ¢oziim
akustik mod olarak bilinir. Sadece boyuna yerdegistirmeler modellenmis oldugu igin; bu
iki ¢6ziim, lineer zincir Orglinlin boylamsal optik (LO) ve boylamsal akustik (LA)
modlarina karsilik gelir. Benzer sekilde, LA modlart Brillouin bélgesi sinirinda

maksimum (2a/M)"? frekansina, Brillouin bolgesinin merkezinde ise sifira yakin bir

minimum frekansa sahiptirler.

Ikili polar yariiletkenlerde, m ve M Kkiitleleri sirastyla " ve —€" zit etkin yiiklerini
tagirlar. Yariletkende E elektrik alaninin varliginda kuvvet denklemine elektrik alanin
katkis1 ilave edilir. E elektrik alaninin uzun-dalga boyu limitinde, kuvvet denklemleri

asagidaki gibi olur,

—meu,, =m(d>u,, /dt?)=a(u,., +U,, ,—2u, )+e'E

. 3.8
= a(e'zqa + I)JZH —2au,, +€'E
~Ma’u,,,, =M (d Uy /dtz): Uy, +U, —2,,,)-€'E
- a(1+e"2qa)12r+2 —2au,,,, —€'E 3.9

Fonon yerdegistirmelerine iligkin olarak, uzun-dalga boyu limitinde, verilen bir
kiitle i¢in farkli bolgeler arasinda ayrim yapmaya gerek yoktur. Ciinkii biitiin atomlarin

benzer kiitleleri ayn1 miktarda yer degistirir. Cift sayili bolgelerin yerdegistirmelerini u,,
tek sayili bolgelerinkini U, ile gosterirsek, uzun-dalga boyu limitinde, kuvvet

denklemleri asagidaki gibi olur,
—mao*u, =2a(u, —u, )+e*E 3.10
~Mo’u, =2a(u, —u,)-e*E 3.11

Bu denklemler toplanirsa, —~me’u, =-M®’u, =0 ve mu, =Mu, olur.

~maty, =2a(—%ul—ulj+e*E 3.12



—Ma)zu2=2a(ul+%ulj—e*E 3.13

(@ —@})u, =e'E/m 3.14
~(0* @ i, =e*E/M 3.15

Burada, e*=0 i¢in @] = 205(%1 +%/I) olur. ;, Coulomb etkileri olmadiginda

rezonans frekansinin karesidir ve enine optik fonon frekansina karsilik gelir. Boyle polar
cift-atomlu bir orgii tarafindan iiretilen P elektrik polarizasyonu ise asagidaki denklem

ile verilir,

Ne*u Ne*(u-u,) 1  Ne¥ (1 le

e el e@@-o)m ™M

m M
Burada u=u,—u,, N birim hacme diisen ¢iftlerin sayisidir. Bu denklem bir

stirtikleyici osilatorii tanimlamak i¢in yeniden yazilirsa,

(a)é—a)z)Jze*(%+MLjE 3.17

3.1.3.2. Fononlar icin yerdegistirme modelleri

q—0 limitinde, optik modlara ait U, ve U, yerdegistirmeleri i¢in mu, = Mu, ve iki
kiitle tiirlinlin genlikleri zit isaretlere sahiptir. Optik modlar i¢in atomlar, faz dis1 titresim

yapmalarina karsin kiitle merkezleri sabittir. A, / A orani,

A, _ 2acosqa _ 20 —ma’
A 2a-Mw@’ 2acosqa

3.18

Brillouin bdlgesinin merkezinin yanindaki akustik fononlar icin, yerdegistirme

genliklerinin oraninin yaklasik olarak bir oldugu goriliir. Bu yiizden, optik modlarin



tersine, akustik modlar, farkli m ve M Kkiitlelerine ait faz-i¢i hareket ile tanimlanirlar.

Yani, akustik modlar i¢in atomlar ve onlarin kiitle merkezleri birlikte hareket eder.

Bolge-merkezli akustik ve optik modlar igin tipik mod modelleri sekil 3°de
gosterilmektedir. Boyuna modlarin grafiksel olarak gosterilmesi daha zor oldugu igin,
burada enine modlar 6rneklenmektedir. Daha yiiksek frekansli optik modlar, komsu
iyonlarin faz-dis1 titresimini kapsamaktadir. Fakat daha diisiik frekansh akustik modlar,

ayni1 siniis egrisi iizerindeki komsu iyonlarin hareketiyle tanimlanmaktadir.

u
@ o
(a)]‘ g .
——r. ® ®
q O. ..
®
u ® [ ]

Sekil 3. Agir ve hafif iyonlarin q dogrultusunda enine yerdegistirmeleri,
a) enine akustik modlar

b) enine optik modlar

3.1.3.3. Polarizasyon

Enine elektrik alanda, polar malzemenin enine optik (TO) fononlart giiglii bir
sekilde elektrik alani ile etkilesir. Elektrik alanin dalga-vektorleri ve frekanslart TO
fononuyla rezonans halinde iken, baglanan bir fonon-foton alani, sistemi tanimlamak
icin gereklidir. Bu baglanma alaninin kuantumu polarizasyon olarak bilinmektedir.

Ozellikle E olan bir enine elektrik alan1 i¢in, osilatdr denklemi asagidaki sekli alir:
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Ne? (1 1
2 _ A )P=—— |+ |E _
(a)TO 1) ) ( )( j 3.19

Elektromanyetik dalga denklemine gore,
C’V’E =o8°D/ét? 3.20
D=E+4nP 3.21

Elektromanyetik dalgaya ait E elektrik alanin1 TO fononuna ait P elektrik polarizasyonu

ile beraber tanimlayan dispersiyon bagintisi asagidaki gibidir,
C’Q’E=0’*(E+47P) 3.22
47’P = (C°q° -’ )E 3.23

Burada dalgalarin €'Y formunda oldugu diisiiniilmiistiir. Siiriikleyici osilator

denklemi ve elektromanyetik dalga denklemi agagidaki gibi ortak bir ¢oziime sahiptir,

o® —c*q’ A’
Ne? (1 1 . 2\=0 3.24
e(oo)(ﬁﬁj (o -e?)

g=0 i¢in iki kok vardir:
w=0

Ne? (1 1

2 2 2

0 = w2 +4r r— |=w 3.25
€ (w)(nl M j )

dielektrik fonksiyonu €( @) asagidaki gibi verilmektedir,

e ()= D(a’)_1+4ﬂpe(a’)+4ﬂp(a’)

- E(w) - E(w) E(w) 326

11



Burada hem elektronik katkidan dolay1 olan polarizasyon P,(®@), hem de iyonik

katkidan dolay1 olan polarizasyon P (w) ilave edilmistir. Elektronik tepkiden

kaynaklanan dielektrik sabiti (a)) asagidaki gibi verilir,

e (o0) =14 (@)

E(w)
e(w)=e(0)+ (sz:;_Twz) ;\I(eo:)(%Jrﬁj

Statik dielektrik sabiti €(0) asagidaki gibi verilir,

c(0)-e(e)r 22 (Lo )

JE— + —_
@5 €(@)\m M
Bu son iki sonuctan ortaya ¢ikan denklem,

€(w)=¢€

(c0)+ [ (0)- € (e0)Jeorg
( ()—20 (_a;)
el0)-€e(w
:e(oo)+m

3.27

3.28

3.29

3.30

Elektromanyetik teoriden, LO fononlarina ait frekans @, i¢in, €(@,,)=0

olmalhidir. Bu, elektromanyetik biliminde, boyuna elektromanyetik dalganin

yayilmasinin bir 6n kosulu olarak bilinir,

e(a)Lo):O
_ €(0)-<(»)
=) 1=,/ @
o ﬂ 1/2
Lo {e(oo)} Wro

12
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3.32



c (@) —c (oo)+ M —c (OO)+ (wLO /O)TO)z € (OO)“ € (00)

2 2 2 2

—c (OO 1+ (“’Lo/“)To)2 -1
1- 0/ ok,

) ) ) ) 3.33
—e (oo Or0 Z® | Oo ~ D10
010 —0° 07 -~ 0’
2 2
—c (OO)%
2 2
) _oip-o 334
c(®) wp-w
®=0 oldugu 06zel durumda, bu bagmti, bilinen Lyddane—Sachs—Teller bagmntisina
doniisiir,
(0) <)
e(0)=e(w0)=x> 3.35
Do
Ne? (1 1
A ——| —+— |= ]
Wro e(oo) m M Lo

3.36

Silikon gibi polar olmayan malzemelerde, bolge-merkezli fononlar i¢in @, 4 = @,
oldugu goriiliir. GaAs gibi polar malzemelerde ise @;, ve @ arasinda, €*’den
kaynaklanan Coulomb enerji yogunlugu ile iliskili olan, bir bosluk vardir. =,

oldugu zaman e(@,,)"' =0 olur. (@,®,) aralifi boyunca, €(w) negatiftir ve

elektromanyetik dalgalar yayilmaz.

3.1.3.4. Loudon modelini kiibik kristallerde inceleme(Huang-Born teorisi)

Loudon (1964), wiirtzite kristaller gibi tek-eksenli kristallerde optik fonon

ozelliklerinin tanimlanmasinda, makroskopik alanlara dayali bir optik fonon modelini

13



savundu. Loudon modelini, kiibik kristaller baglaminda ele alalim. Maxwell denklemler

ciftinden,
VxE+la—B=0 3.37
c ot
VxB+l@=J
c ot
2
Vx(VxE)+la(VXB):V(V.E)—V2E+%aZD =0 3.38
c ot c” ot

Burada kaynak akim olan J, sifira esit olacak sekilde alinmistir. Oyleyse,

VD=VE+42V.P=47p=0 3.39
Diizenlersek,

2 2
CLZ%:M,ZCLZ@ P _o 3.40

~4zV(V.P)-V*E+ =

Polarizasyon P ve elektrik alan E’nin €"*~“" formunda oldugunu varsayarak,

_ —47z[q(q.P)—a)2P/c2]

E R 341
g.P = 0 kosulu enine dalgaya karsilik gelir. Bu durumda,
2 2
E_ ‘ZWO ZP// ¢ 3.42
q° -w’/c

Ayrica, Huang (1951) ve Born (1954) bir denklem cifti ile diatomik polar

kristallerin mikroskopik teorisini ele aldilar,

@®=aw+DbE

343
P=dw+cE

Enerji korunumunun bir sonucu olarak d’nin b’ye esit oldugunu gosterdiler.
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Frekansin verilisi,
=+ uN/Vu 344

Zamana bagli olarak alinan e ve @ ’nin bu denklemlerden elimine edilmesi

sonucu olusan denklemler,

b2
P=(c+ Z]E 3.45
—a—-w

D=E+4rP=e(w)E

47b*

—a-a’

e(@)=1+4nC+ 3.46

Daha once verilen Lyddane-Sachs-Teller bagintisinin genellestirilmesiyle,

c () e () o= _ () [(@ho =)@l ko
Wrg — @ Wi — @
=e(°°)+e(°°)% 3.47
- /a)ro
€ (0)— € ()

l—a)z/aﬁo

=€ (0)+ € ()

Katsayilar olan a, b ve c’nin verilisi,

c=E (0)—1
4r
a=—a)T20 348

[e©-e@@)]"
b_[ . :| Wrg

Diizenlenirse,

(02— 0" )0 = [%ﬁe(w)} P = 3.49
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| €(0)—€(») 2 € (0)-1
P —{—47[ } a)Toa)+—4” E 3.50

ve

(@ —@*)u = (L] € (0)— € (0)mE 3.51
T

Polarizasyonun verilisi,

P—(ﬂjyz (0 c(mu+ e 3.52
4V “ro 4 '
ve
2
P:i{[E(O)ZE(OOZ]wTO +[e(oo)—l]}E 3.53
4r Wy — @
Oyleyse,
2 2 /A2 _ 2
it L CLC) el G S 3.54
w/c W5 — @
ve
G _ofy <(0)-0’ <() .
> 2 2 :
o — W

Boyuna dalgalar i¢in, .P=q P, q=(q/P)P’ dir ve asagidaki sonuca varilir:

_4n0’P/c®  4mPq

E
¢ -0’/c’ q-a’/c
47 ®*
R S
-

Polarizasyonun verilisi,

16



3.57

oo L[l )

4r Wy —@°

Lyddane-Sachs-Teller bagintis1 yeniden elde edilmis olur.

3.2. Hacimsel Wiirtzite Kristallerde Fononlar
3.2.1. Wiirtzite yapidaki fononlarin temel o6zellikleri

Genis bant aralikli wiirtzite yapilarin tabaninda olusturulmus kuantum heteroyapilar
ornegin, ZnO, GaN ve AIN yiiksek hizda ve giicte optoelektronik aletlerdeki
uygulamalarinda oldukca dikkat cekmektedirler. Ozellikle grup-III nitritleri, érnegin
GaN ve AIN, hem mavi hem de ultraviolet dalga-boylari olan yariiletken lazerleri
iretmek i¢cin hem de optoelektronik alaninda biliyiilk 6nem tagimaktadirlar. Bunun
yanisira yiiksek ¢aligma sicakliklarinda tasarlanmig elektronik aygitlar i¢in uygun olan
genis elektronik bant araliklar1 vardir. Bu yapilarin ¢ogu optoelektronik 6zelliginde
fonon dinamikleri ve tasiyici-fonon etkilesmeleri 6nemli rol oynar. Bu malzemelerde

fonon dinamikleri ve tasiyici-fonon etkilesimleri kiibik olanlardan farklidir.

Bu III-V nitritler, hem zincblend hem de wiirtzite yapilarda olurlar, sekil 5’te
kullanim alanlar1 verilmektedir. Bu boliimde zincblende yapilardan g¢ok wiirtzite
yapilarin ele alimma sebebi fononlarin wiirtzite yapilarda davranisi, zincblende igin
olandan c¢ok daha kansiktir. Ayrica, wiirtzite kristaller, c¢alisilan zincblende
karsiliklariyla kiyaslandiginda genellikle farkli bir birim hiicre yapisina ve diisiik

simetriye sahiptir.

Wiirtzite kristalin yapist sekil 4’de gosterilmektedir. Wiirtzite kristal bir
hekzagonal yapidir. Wiirtzite yapi, uygun islemlerle zincblende yapidan iiretilebilir.

Sekil 4’de gosterildigi gibi, wiirtzite yapinin birim hiicresi dort atomludur.

17



Sekil 4. Hekzagonal wiirtzite kristalin birim hiicresi

-

E -
J ELEKTROMIK CIHAZLAR l OPTOELEKTRONIK CIHAZLAR ’

I

- ~ -
e — f—l_'
MESFET FOTODEDEKTOR
L— |
- l i . I .
I ——— f—l_'
HBT FOTOTRANSISTOR
L— e
- l - I -
e —— '—l_.
MODFET LAZER
L— -

Sekil 5. III-V yariiletken teknolojisinin kullanim alanlar1
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Mod tipi Modlarin sayis1
Boyuna akustik (LA) 1

Enine akustik (TA) 2

Tiim akustik modlar 3

Boyuna optik (LO) s-1

Enine optik (TO) 2s-2

Tim optik modlar 3s-3

Tiim modlar 3s

Tablo 1. s atomlu birim hiicrenin fonon modlari

s atoma sahip birim hiicre i¢in normal titresim modlarmin toplam sayis1 3s’dir

Kiibik malzemeler i¢in uzun-dalga-boyu limitinde biri boyuna ve diger ikisi enine
olan ii¢ akustik mod vardir. Bdylece, optik modlarin toplam sayis1 3s-3’dir. Bu optik
modlar i¢in, enine modlarin boyuna modlara oram1 2’dir. Cesitli uzun-dalga-boylu

modlarin sayisi Tablo 1’ de 6zetlenmektedir.
Zincblende durum i¢in, s = 2 ve alt1 mod vardir;
bir LA, iki TA, bir LO ve iki TO.

Wiirtzite durum igin, s =4 ve 12 mod vardir;
bir LA, iki TA, ii¢ LO ve alt1 TO.

Uzun dalga boyu limitinde, akustik modlar basit doniistimsel modlardir. Bir
wiirtzite yap1 i¢in optik modlar sekil 6’da gosterilmistir. Sekil 6’dan goriildigii gibi,
baglanma iyonik oldugunda, A ve E, modlarn biiyiik elektrik polarizasyonu alanlari
ureteceklerdir. Boyle biiyiilk polarizasyon alanlar1t giiglii  tasiyici-optik-fonon
sacilmasinin sonucudur. Bu fonon modlar1 infrared aktif olarak bilinirler. Bu infrared

modlarla iligkili alanlar, bu tiir modlarin tasiyici-fonon etkilesimini tanimlayan bir
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potansiyelden tiiremistir. Bu tasiyici-fonon etkilesim potansiyeli "Frohlich etkilesimi”

olarak adlandirilmaktadir. Wiirtzite yapiya ait 12 fonon modu i¢in dispersiyon bagintilari

sekil 7’ de gosterilmistir.

z Al z B1l z B?

Sekil 6. Wiirtzite yapida optik fononlar

r 110 K M 100 r[oo1] A
100 f110] [100] (001]
[
80 el - s wd e ! -
5
%
@ i
ﬁ 40 N ——

o)
=
T
|

e ————

Sekil 7. Wiirtzite yapidaki GaN kristalinin fonon dispersiyon egrileri
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Bu modlarin T' isaretinin yanindaki diisiik-frekansli davranisi, bu 12 modun
ticliniin akustik modlar oldugunu agikca gostermektedir. Bu davranis, tablo 1’de verilen

akustik modlarin sayis1 ile uyumludur.

3.2.2. Loudon’un tek-eksenli kristal modeli

Loudon(1964) tek eksenli kristallerden olan wiirtzite kristallerdeki boyuna optik
fononlarin tanimini saglayan kullanish bir model ortaya koydu. Loudon’un tek-eksenli

kristal modelinde, 6rnegin; GaN ya da AIN i¢in, c-ekseni ve q arasindaki ag1 € ile

gosterilir,
€, (a)) 0 0
()= e (@ o 3.58
0 e (o)
ve
2 2
€ (@) =€ (0) 2=
Wro —
Benzer sekilde,
o -
e, (w)=¢, (Oo)a)z_—éo’l
Wrg |
., 3.59
€ (o) =¢ ("O)w
W — g

Denklemler Lyddane—Sachs—Teller bagintisinin gerektirdigi gibidir. c-ekseni ¢ogu

kez z-yOniinde alinir ve dielektrik sabiti cogu kez z-koordinati ile iligkilendirilir.

Sekil 8, hem GaN hem de AIN i¢in dielektrik sabitlerini gostermektedir. Boyle bir
tek eksenli kristalde iki tiir fonon dalgas1 vardir;

21



a) Olagan dalgalar, herhangi bir € agis1 i¢in, hem elektrik alani E’nin hem de
polarizasyon P’nin c-eksenine ve q’ya es zamanli olarak dik oldugu dalgalardir. Olagan

dalga, E,simetrisine sahiptir, enine dalgadir ve L diizleminde polarizedir.

b) Olagandis1 dalgalar, q’ya ve c-eksenine bagli olarak E ve P arasindaki iliskinin
daha karmasik oldugu dalgalardir. iki olagandisi dalga vardir. Birisi 1 _ polarize

titresimlerle iliskilidir ve A simetrisine sahiptir. Digeri ise ||  polarize titresimlerle
iliskilidir ve E; simetrisine sahiptir. &= 0 i¢in, bu modlardan birisi A (LO) modudur ve
digeri E, (TO) modudur. 8, 0 ve z/2 arasinda degistigi i¢cin bu modlar sirasiyla

A (LO) ve E, (TO)’ya doniisiirler. LO ve TO karakterine veya A ve E, simetrisine

sahip degildirler.
20 T T T
11 (GaN)
e o A A—— €2 (GaN) 7
g ——— iy (AIN)
=
59 s ——— sy (AIN)
5 10 e Z 1
2
E
S 0F
g
e
-10F
i
-20 1] 1 H " | H
0 200 400 600 800 1000 1200

Sekil 8. GaN ve AIN igin dielektrik sabitleri. Lee ve ark.(1998)

Wiirtzite yapilar i¢in I' noktasinda dokuz optik fonon modundan sadece iicii,
bunlar A;(Z) ve E(X,Y) modlari, 6nemli tasiyici-optik-fonon sagilma oranlari iiretir.

Bunlar infrared aktif modlar olarak bilinir. Wiirtzite yapt durumu i¢in, Loudon’un tek-
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eksenli kristal modeli, Huang-Born denklemlerinin genellenmesine dayalidir. Bu

denklemlerden herbiri i¢in c-eksenine paralel olan ve c-eksenine dik olan degerler

acisindan iki denklem daha yazilir,

(a)TZo,l_a)z)uL_[MwNj \/e a)TOJ.

%

(0, - Ju, = ( > j“ € (0)= & ()ero

4uN

Polarizasyonun verilisi,

Elektrik alanin verilisi,

—4xla(qP)-w?P /]
qQ° -’ /c?

E:

1 ve || diizlemler i¢in verilisi,

—47 [0, (a.P)-’P /c’]
q -—w’/c’

—4z [q,(q.P)-w’R/c’]
qz_a)z/cz

E =

L

E =

3.60

3.61

3.62

3.63

3.64

3.60 ve 3.61 denklemlerindeki u, ve u, 3.62 ve 3.63 denklemlerinde yerine

konursa;
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2

1
P =—
- Wro,, — 0

4

1
T

{[EL (0)_ € (OO)]CO'?O,L +le (OO)—I]}E
3.65

P_

”_477

1 ]l (0)—¢ (0)lero,
+ [e” o)—1] E”
{ () } 3.66

a)T20,|| ~’
1
= E AE
Burada A ve A sOyle yazlabilir;

22
=0+ 3.67
W — @

4 - 3.68

Lyddane-Sachs-Teller bagintis1 uygulanirsa,

12
e (0
Wro 1 { L( )} =0,

e, ()

e

Olagan dalga i¢in;

3.69

3.70

q’c’ _ a)?O,L €L (O)_a)z €L (OO) 371

Olagan mod igin, ayrica, su sonuca vartlir, u, =u, =0
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Olagandis1 dalga igin,

q, =0.sind
g, =g.cos®

q.P=(gsin®,qcosd).(P ,R)=0q P sind+q B cosd

Diizenlenirse,

Gecikme etkilerinin ihmal edildigi limitte, ¢ — oo dir. Elektrik alanlarin verilisi,

q,(9.P)=q (PL sin” @+ P, sin @ cos 9)
0,(a-P) =0 (P, sinOcos+ P, cos’ )

_—47[9,(9.P)-’P, /C’] N

E, o 47r(PLsin20+P”sin6?cosc9)
=—sin’ A E, —sinfcosd AE,
—4 . P)-&’P/c’
E, = i [q(? 2) 20) ” ]—)—47Z'(PJ_Si1’190089+PH 008249)
g -w/c
=—sinfcosf A E, —cos’ OAE,
Diizenlersek,

1+sin’@ A, sinfcosd A E, 0
sinfcos A, l+cos’6 A -

Bu denklemi agarsak,

Ve

(1+cos® A +sin’ OA +
sin® @ cos® OA A —sin’ Gcos” OA A)E, +E)=0

(1+cos” @A +sin” OA )€, (w)sin® +sin’ ] =0
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ylizeysel-olmayan ¢oziimlerin varligi i¢in kosul:

2 2
', —@ )
%0u=%  ()sin®
W | — O

2 2
O —@

LO
% € (oo)cos2 0 3.80
Wrg) — @

=€, (w)sin’ O+ ¢, (w)cos’ 6 =0

s 2 2
I+sin"@ A +cos"@ A=

Boylece,
€, (a)) qi+e” (a)) q”2=0 3.81

Bir malzemenin elektrik sabiti kristalin diizlemlerinden bagimsiz oldugu icin

genellikle €, () ¢, () oldugu varsayilir (Loudon 1964). Boylece:

a)'zo’l — a)j sin’ 6’+—w§o’ — a)j cos’0=0 3.82
Wro, — W Wro) — @
Diizenlenirse,
o' - (ool2 + a)zz) o’ +or | a)EQH cos’ @+ cofo,i a)Tzo,H sin*@ =0 3.83
Boylece,
& + @) = (~@o , — Wi ,)8in’ O+ (—y, — @iy ) cos’ 6 3.84

Denklemin koklerinin kareleri,

2 = @’ sin’ @+ @’  cos’ 6
@ = W Wrg | 385

> 2 2 2 )
@, = W, 08" 0+, sin” 0

‘alro,” — W |, O — o, V€ O, — @ den ¢ok daha kiigik oldugu zaman

bu denklemin kokleri,

3 :%{(a)l2+w22)i[(a)12—a)22)+2A a)z(ﬁ)]} 3.86

26



Ve

) 2 ) )
(a)LO,H - a)LO,L) (wro,u - a)I'O,L)
> 2

w, — @

A’ (0)=2

Boylece,

2> 2 ) 2 2
@ = @, sin” 0+ wp, | cos” 0

) > 2 )
(a)LO,H - a)LO,L) (a)ro,n - a’ro,i) . 9 )
_ : . sin“ @cos” @
o, —

~ wpy, sin’ 0+ @7, | cos’ 6

Ve

) 2 2 .2
@ =Wy, cos” O+, sin” 0

2 2 P P
(a)LO,H - a)LO,J_) (mro,u - a)FO,J_)
+ P P

w, — 0

2 2 2 c 2
X W, C08" 0+ a),, sin” 0

sin’ @cos* @

3.3. Fononlarda Siireklilik Modeli

3.3.1. Fononlarin Dielektrik Siireklilik Modeli

Dielektrik siireklilik modeli (DCM); Fuchs ve Kliewer (1965) tarafindan 6nerildi.
DCM, yariiletken nanoyapilardan iiretilen bir ¢ok elektronik ve optoelektronik cihazdaki
boyutsal olarak sinirli optik fononlarin 6zelliklerini tanimlamay1 saglar ( Mitin ve ark.
1999). Bunlar kuantum kuyularini, stiperorgiileri, kuantum tellerini, kuantum noktalarin
icermektedir. Ayrica, dielektrik siireklilik modeli haricinde hidrodinamik model ve
yeniden formiile edilmis dielektrik siireklilik modeli de bulunmaktadir. DCM’nin tercih

edilme sebebi, basitligi ve deneysel ¢alismalarla uyumlu olusudur.

Polar malzemelerdeki optik fononlarin dielektrik siireklilik modeli, bu yapinin

hacminin, periyodik sinir kosullar ile birlikte, L* (-L/2 < x, y, z < + L/2) oldugunu ve
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iyonlar arasi yiik transferi olmadigini varsayar. P(r) ile iliskili olan potansiyel ®(r)

asagidaki sekilde verilir (Kim ve ark. 1990),

V>D(r)=47V.P(r) 3.90
Elektrik alan1 E(r) ’nin verilisi,

Er)=-V ®(r) 3.91
P(r) ve E(r)’nin n ortaminda, X () dielektrik alinganlig1 araciligiyla verilisi,

P(r)=x,(w)E(r) 3.92
ve dielektrik alinganligi,

X, () =[g, (w)-1]/4n 3.93

n ortami i¢in Lydanne-Sachs-Teller bagintist ikili bir polar yariiletken olan AB

i¢in asagidaki gibi yazilabilir,

2 2
w — o,
€, () =€, (0)——>" 3.94
w — O,n

Uglii bir polar malzeme olan A/B,_,C igin, alt indis a, dipol AC ifti ile ilgili

frekanslari, b ise dipol BC gifti ile ilgili frekanslar1 gostermektedir.

2 2 2 2
W — ) @ — )
en (a)) :en (CD) 5 LO,n,a LO,n,b

— — 3.95
@ a)TO,n,a @ a)TO,n,b

Yerdegistirme alami, siiriikleyici osilator denklemi ve e efektif yiik vasitasiyla

P(r) ve E(r) alanlar ile ilgilidir. ikili bir ortami n ile gdsterirsek,
- :una)zun (r) = _:una)gnun (r) + e: EIocal (r),

P(r)y=neu, (N +na,E.. () 3.96
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Burada, z, =m M /(m, +M,) indirgenmis kiitledir ve burada Lorentz bagntisi

ile,
4r
Bica (1) = B(N) +—=P(1) 3.97
Uclii bir ortam m ile gosterip AC(BC) dipol giftleri i¢in, asagidaki denklemler
yazilabilir,

2 2 *
- :um,a(b)a) um,a(b)(r) = _zuma)Om,a(b)um,a(b)(r) + em,a(b)EIocaI (r)9

3.98
P(r) = nm[yem,aum,a(r) + (1 - y)em,bum,b (r)] +N,ap, EIocal (r)
Ikili malzeme i¢in, Huang-Born teorisinden sunlar1 yazabiliriz,
1/2
U=-wu+ € (0)- € (0)ay,E
4uN
" 3.99
LN €(w0)—1
P=|— €(0)—e(xo u-+ E
(47[\/} (0)— € (0)ar, { py

Bu denklem ¢ifti, hesaplamalar1 yapmada ve kutupsal tek eksenli malzemelerdeki
optik fononlar1 gosteren makroskopik denklemlerin tiiretilmesi igin iyi bir baslangic

noktasidir.

Loudon’un tek eksenli kristal modelinde, € , c-eksenine paralel yonde dielektrik

sabiti ve €, c-eksenine dik yonde diger dielektrik sabiti olarak alinir. Bu modelde,

Huang-Born denklemlerinden ayr1 bir denklem setine ihtiya¢ vardir. n ile gosterilen bir

ortam i¢in yerdegistirme, polarizasyon ve dielektrik sabiti,

. / Vv
ui,n = _a)'I%O,L,nuL,n + 472'/,[ N \/e (O)L.n_ € (OO)L,n a)TO,L,n Ei,n

€ (OO)J_,n -1
4r

3.100

E

L,n

N
PJ_,n = m\/e (O)J_.n_ € (OO)J_,n a)rO,J.,nuJ_,n +{
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2 2
W —Wg |,
Ei,n (0)) :ei,n (OO){ 0)2 2 - J

- a)ro,i,n

Paralel bilesen i¢in benzer denklemlerin verilisi,

. / \Y
U= _aﬁo,u,nun,n + 4zu N \/E (O)H,n_ € (oo)”,n @ro jin E||,n

M, N € (oo)”’n -1
I:T|,n = Py, \/E (O)H,n —-€ (OO)u,n @ro nYn +|: 4x E||,n

@’ — a)fo L

€ (@) =€), ()| 3.101
W =g

Loudon’in modelindeki bu alt1 denklem, hi¢ serbest yiik olmadig1 durumda, asagidaki {i¢

elektrostatik denklemle tamamlanmalidir. DCM yaklasiminda, optik fonon modlari

gecikmesiz limitte klasik elektrostatik denklemleri saglar,

E(r)=-V¢ (1)

D(r) = E(r) + 4x P(r)

D(r) =€, (0)E,(r)p+ ¢, (@)E(r)Z 3.102
V.D(r)=0

Yukaridaki dokuz denklemlik set, wiirtzite kristallerdeki tasiyici-optik fonon

dispersiyonunu tanimlamak i¢in uygun bir temel olusturur.

Nanoyapilardaki tasiyici-fonon etkilesimlerine iliskin c¢alismada doluluk orani
prensibini kullanmak uygundur. Bu prensipte fonon sistemi, basit bir harmonik
Hamiltoniyen tarafindan modellenir. Yer ve momentumun bilinen eslenik degiskenleri,
alcaltma ve yiikseltme operatorleriyle yer degistirir. Bu alcaltma ve yiikseltme
operatdrleri, herbiri belirli bir sayida fonona sahip olan durumlarda ¢alisirlar. Ozellikle q

dalga vektoriine ait n, fononlarmin durumuna gore hareket eden yiikseltme operatorti,
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fonon numarasint n, +1’e yiikseltir,6te yandan fonon algaltma operatorii de fonon

numarasint n, —1 e indirir.

q dalga-vektoriine ait fonon modu ile ilgili harmonik osilatérii tanimlayan

Hamiltoniyen asagidaki gibidir:

2

Hq:2—+;ma) Ug 3.103
m

a, ve a, operatorlerini gosterirsek,
Ima, . 1
= Uy +1 P, 3.104
2h 2hma,

.= u, —I
T\ 2n 0 2rmae,

Burada,

/ ) f 1
+1 P
[ 2h 2hma) J { tha)q qJ
3.105

1 ma)
2 heo, q 2m7/‘za)q q

Komiitator 6zelliginden; [uq , Pq] =u,P,—Pu, =in,

P’ .
“a g Lapy? = ha)q[a(; aq+1j 3.106
2 2

u(r), u, modlari Gizerinden bir Fourier serisidir. Fonon absorbsiyon siire¢lerinde,

i(qr-mt)

fonon gelen dalga olarak goriiniir ve € sabiti, fonon alanlar ile ilgili genlikleri

cogaltir. Ayni sekilde, fonon emisyon siirecinde, fonon giden bir dalga olarak

i(—qr-wt)

goriilmekte ve € sabiti, fonon alanlaryla ilgili genlikleri ¢cogaltir. Ayrica, herbir
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gelen ya da giden fonon bir birim polarizasyon vektorii ile iliskilenecektir. Bu birim

polarizasyon vektorleri gelen dalgalar i¢in ¢ ; ile, giden dalgalar iginse é;' ; dle

gosterilecektir.

u, ‘nin Fourier dontisimdi,
1
u(r) = N >
q

[ n i -
aedé talelirgr
N 5, 2qu ( q q.] q q,1>
1 fi RN -
_ A i iq.r __ iq.r
S f la,+a’,)e" =) u(q)e
/_N Zq: R 2ma)q QJ( q q) Zq:

Burada q’nin Brillouin bdlgesindeki biitiin dalga-vektorleri lizerinden toplami alinir.

3.107

Burada iki ana degisiklik s6z konusu olur:

1) Faz boslugu sinirlanir

2) fononun diizlem-dalga yapis1 degisir.

Denklem 3.107’den goriildiigii gibi hacimsel yapilarda tiim uzay iizerinden islem

yapilirken, heteroyapilarda q tzerinden toplam alimir. Ayrica, a, ve a; ‘m u, ve P,

araciligiyla tanimlarindan yola ¢ikarak, asagidaki sonug ortaya ¢ikar,

[ h ’ rf
u, = /zqu (aq +a, )
P’/ _ | —
m;q B I\/ 2ma, (a“ % )

Burada su doniisiimler de ilave edilmistir: a, ——ia, ve a; —+ia;. Bu degisiklikler ile

3.108

asagidaki sonuca variriz:
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3.109

Bu kanonik dontisiim ister u, ve P, ile ilgili olarak ifade edilsin ister a, ve a;

ile ilgili olarak ifade edilsin, harmonik osilatér Hamiltoniyenini degistirmez.

Yariiletkenlerdeki en 6nemli tasiyici-fonon sagilimi mekanizmalarindan birisi,
yiik tastyicilarinin, pozitif ve negatif iyonlarin goreceli yerdegistirmesiyle tiretilen P(r)
elektrik polarizasyonu ile etkilesmesiyle olmaktadir. GaAs, InP ve GaN gibi diisiik-
kusurlu polar yariiletkenlerde, oda sicakliginda polar yariiletkenlerdeki tasiyict sagilimi,

bu polar-optik fonon (POP) sacilim mekanizmasi ile kontrol edilmektedir.

Frohlich, POP-tasiyict etkilesimini dogru sekilde formiillestirdigi icin Frohlich

etkilesimi olarak adlandirilmaktadir. Polarizasyonla arasindaki iligki,

Ve (r)=47eV.P(r) 3.110

Fonon algaltma ve ylikseltme operatorleri cinsinden, P(r) asagidaki sekilde

yazilabilir:
d3q iq.r tA—I0.r 5%
P(r)=¢ J'—3 (a,e%"e,; +ale ™ e; ;) 3.111
j=1,2,3 (272’)
O halde,
_ d3q iq.r o3 TA—I0.r Ni A 3 112
V.P(r) = I (a,e""qie,; —ale *'qie; ;) .

j=1,2,3 (27[)3

ifadenin 4 7 ile carpimu,
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(3,6 qe,; —ale ™ qe; ) 3.113

47V .P(r) = 4rié zj )

GaAs gibi birim hiicre basina iki atoma sahip polar kristalin durumunu ele alalim.
P(r)’ye baskin katki, pozitif ve negatif yiik diizlemleri arasindaki dik mesafenin farklilik
gosterdigi fonon modlarindan gelmektedir. Bu tiir modlar LO modlarndir. Clinki LO

modlar1 durumu igin e, ;, q” ya paraleldir. Bununla birlikte; TO fonon modlart i¢in ytik

diizlemleri birbirlerini kaydirir fakat farkli yiik diizlemleri arasindaki dik uzaklik
degismez. Bu yilizden TO modlar1 P (r) ’ye ihmal edilebilir katki saglarlar. TO fononlar

i¢in e, ;.q = 0. Bu nedenle,

47V.P(r) = 4rié j (3, q—ale™q) 3.114

)

Frohlich etkilesimi ile ilgili potansiyel enerjinin verilisi,

=g (r)= £ —aje ™) 3.115

q

LO modlari i¢in,

(aqeiq.r . a;re—iq.r )

He = ¢, (1) =—4zied I(;:)(l q

J el e e )

3.116

Bu noktada yeniden Loudon’un modeline donersek; c-eksenine dik (paralel)

yerdegisimini kullanmak suretiyle,
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u(r) g, = ﬁzq: Py 2r‘:a)q €0t (aq + afq )eiq'r 3.117
ve
#(r) g = ;¢(qh,une‘q" 3.118
Elektrik alanin verilisi,
) XU 3.119

m=u, =a)§ olarak alinmakta ve u(r,t) icin zamana sinusoidal baglilik

oldugu varsayilmaktadir. (Lee ve ark 1997),

h
2 a2 " A T
(o 1 gpn = @) CaiLan (aq + a_q)

V -
- \/ 4ru N \/e (0) 10— € () g0 Pro, 1 (1A ) #(Q)

A2 _
+ eq,j,l\ =1

3.120

A2
eq,j,i

g, =Qsin€ , g,=qcos€ ve ¢ (burada z-ekseni olarak alinan) q ve c-ekseni

arasindaki acgidir.

27rhé (a L at ) 3 \/E (0)= € (%), 0 Pro. 1 (0 3121
Ve GHH0Ta "7 - 2 P :
g @ro,1(hn ~ g
Boylece,
. 27h + 2 2 2 2
=—lI a +a - -,
$(Q) quwq ( g Ty )(a)TO,J_ 4 )(a‘ro,n 4 )
x{[€(0),— & (), |, (5o, — ;) sin’ O 3.122

-1/2

+He(0),- € (Oo)u]aﬁo,n(a)rzo,l - a);)z cos’ 6}
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Hacimsel tek-eksenli malzeme i¢in elektron-optik-fonon Hamitoniyeni,
H=> (-e)p(q)e* (a,+a’,)
q

. 27e’h 1,
=iy Waeq (a, +a' Nor,  — @ Vw5, — @)

x{[€(0), — € (oo)i]wrzo,i (wrzo,n - a)é )2 sin® @
+He (0)”_ € (oo)”]w?o,u(w?o,L - a);)z cos’ 0}

-1/2

2 -1
=iy dme IV L Lenra v 3.123
7 | (0/0w)[e(w), sin” O+ € (w),cos” ]| ¢
Genel Lyddane-Sahch-Teller bagintisindan,
172
o=@ _ { 1 } 3.124
LO .
Wro+/€ (0)— € () €(0) €(0)

3.3.2. Boyutsal olarak simirh yapilarda optik modlar

3.3.2.1. Kesit modlar1 i¢in dielektrik siireklilik modeliyle arayiizey modlarinin

normalizasyonu

Dielektrik siireklilik modeli, kesit modlar1 olarak adlandirilan bir smirlt optik
fonon modlar setini gosterir. Bu kesit modlari, herbir arayiizeyde dielektrik siireklilik
modelini  ve elektrostatik sinir kosullarin1 uygulayarak belirlenebilir. Normal mod
frekanslar1 ve birbirine dik sinirli fonon modlari, dielektrik stireklilik modelinde ortaya

¢ikan denklemlerin eszamanlh ¢oziimiiyle elde edilir. Bu durum potansiyel ®(r)nin ve

D(r)’nin dik bileseninin herbir arayiizeyde siirekli olduguna dair sinir kosullarina
baghdir. Arayiizeyleri z-eksenine dik alalim. R =(Zi,Zm)bélgesindeki elektrostatik

potansiyel ®@,(r) ve onun iki boyuttaki Fourier doniisiimii olan ®,(q,z) asagidaki

denklemle birbirlerine baglhdir,
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D, (r)=> ®,(q,2)e"” 3.125

malzeme 2 malzeme 1
&, (w) & ()
n bolgesi m bolgesi 72>

Sekil 9. Iki fakli malzemeyle olusturulmus tek-heteroarayiizeyli yap1
Burada p=(X,y) ve q ; xy-diizleminde iki boyutlu dalga vektoriidiir; yani,
q=0,X+q,y, X ve ¥birim vektorlerdir. O halde,
E,(1) =-Vo,(n = Y E,(q,2) "
! | 3.126
P.(r)=x(@)E,(r) =) P(q,2)e™"”
q
Mod normalizasyon kosulundan, fononun modu q ise enerjisi %@, olmaldir.

Sekil 9°da gosterildigi gibi z=0’da n ve m olmak iizere iki bolgeye ayrilan tek bir

araylizey durumu i¢in bu kosulun verilisi,

[T, ), (@, 201 [ (10, ), (0,2)] 2
+YJ1 L2 \ (,umnm )Um‘a(q, Z)] *[\/ (/umnm )um‘a(q’ Z)]dZ 3.127
+(1_ y)J-—an |_2 V(’umnm )um'b (q’ Z)]*'[\/(lumnm )um.b (qa Z)]dz - %

q

Bu bir-heteroarayiizeyli sistem i¢in bolge 1 ve 2’de c¢esitlenen fonon enerji
spektrumuna bagli olarak ti¢ farkli optik-fonon tiirii ortaya ¢ikar. Bu modlar, arayiizey

(IF), half-space (HS) ve propagating (PR) modlardir.
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Normalizasyon islemini Orneklerle aciklayabilmek i¢in, bu bir-heteroarayiizeyli
yap1l i¢in mevcut olan optik fonon modlar tiirlerinden bir tanesini alalim. Dalga
denkleminin &zellikle iislii karakteri olan ¢oziimlerini alalim. Arayiizey (IF) modlari

olarak bilinen bu modlar i¢in asagidakini yazabiliriz,

O(r)=) d(q,2)e " =) ce e 3.128
q q

Elektrik alan ve polarizasyon ise,

c(ige*§—qe *2) z2>0
Ei(q’z):{c(i e™q+qe®?2) 7<0
gerara B 3.129
x.c(ige g —qe *2) z2>0
R@p={""" " T
x.c(ige™q +qe™2) z<0

Burada §, q E( X,qy) yOniinii belirleyen birim vektordiir. Sekil 10°de gosterildigi

gibi, n malzemesi, z >0 bolge 1’yi dolduran ikili bir yariiletken olsun ve m malzemesi

de z<0bolge 2’i dolduran iiglii bir yariiletken olsun,

y
C,D,.,E T AB CyD,E AB CyD,E

»
>

v

Bolge 2 0 Bolge 1 z -d/2 0 d/2 z

Sekil 10. z ekseni orgiiniin ilerleme yonii olarak almmistir. AB’nin ikili bir yariiletken ve C;D,E

nin gl bir yariletken oldugu, tekli heteroyapt ve ¢ift-heteroyapi. Kim ve Stroscio (1990)
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Sag taraftaki 1. malzeme i¢in,

— 1,0°0,(0, 2) = — 0, (0, 2) + e Ejocar (1) 3.130

H (a)gl _a)z)

1

R(g,2)= n1e:u1(qa Z)+na, u,(g,2)

*

1

2 2
:nlef{Hw}ul(q,z) 3.131
e
=x.c(ige*§—-ge *2)
ve yerdegistirme,

xc(ige *q—qe*2)

. —— 3.132
ne [1+o (@ —o°) /7]

ul(q’ )=

2. malzeme i¢in, iki siiriikleyici osilator denklemi vardir: birisi a ile gosterilen CE

cifti icin, digeri ise b ile gdsterilen DE c¢ifti i¢indir,

2 2 _ 2
— 2y @ Uy ) (0 2) = =1 1) D2, a0y U 1) (05 Z)

. 3.133
+ ez,a(b) EIocal (qo Z)
elektrik polarizasyonu,
P,(0,2) = ny[(1— Y)&5 Uy, (0, 2) + Y&5,U,, (0, 2)I + Ny, Ep gy (0, 2)
=T y2 2 2 + ( zy)EZb 2 + a, Elocal (qa Z) 3.134
Hya (a)oz,a -°) Hyp (a)oz,b - )

=x,c(ige*§+qe*?2)

Elektrik alan ve yerdegistirme ifadesi,

39



x,c(ige™q+qe™2)
ve . (-yes | az}

2 2 2 2
Hy 4 (a)oz,a -0 Wy, (W —@7)
s

ez,a(b)
2 2
,Uz,a(b)(a)oz,a(b) —o°)
ina% A4 a5
X,c(lge*q+qe™2

*2 *2
n2|: yeza + (1 - y)ezbw2)+ a2:|

2 2 2
Hya (a)oz,a - Hys b(a)oz,b -

EIocal (q7 Z) =
n{

3.135

Uy o (0, 2) =

X

Boylece,

(ij 1 _ lulnIZIZq
20)°¢*  {ne[l+ou8 7 (o, —0*)]}

N 2
€a
+ﬂ2an2y[ 2 (wgz,a - a)z):| q

2,a

2
2 *2 1—v)e?
X X_zz y292a : + ( zy)ezb - + a, 3.136
n, ﬂz,a(a)oz,a —°) Hop (a)oz,b —°)

N 2
e
+ iy, N, (1_ y){i(wéz,b _0)2)} q

2,b

# & 2
X X_zzl: yezi + (1 — y)ezi + az:l

2 2 2 2 2
n, ﬂz,a(a)oz,a —7) Hap (a’oz,b —7)

Burada birinci terimdeki integral asagidaki ifade kullanilarak gergeklestirilmistir,

j: dz(ige *§—qe®z)*.(ige *§—qge ¥2) = j: dz2g’e % =q 3.137
ikinci ve liclincii integraller ise asagidaki ifadelerle gerceklestirilmistir,

_[_OOO dz(ige®q —qe*2)* (ige¥q — qe*2) = .[: dz29°e”* =q 3.138

Boylece, normalizasyon sabiti ¢ belirlenir. Bu ifadeyi Wendler’in Green fonksiyon

yaklagimiyla tiirettigi kosullar1 kullanarak yeniden yazmak miimkiindiir. Wendler’in
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dielektrik polarizibilitenin etkisi islemi boyutca sinirli yapilarda optik fononlar iizerine

yapilan pekcok calisma i¢in temel saglar. Bu noktada yararl olan kosullar sdyledir,

no

e, (©0)=1+47—1n
1—57[ nnan
2 2 2 1
a)LO,n - a)O,n +§a)plasma,n ’
1+—7n «a
3 n “%n
IR S S S 3.139
Wron = Oy +§a)plasma,n > .
1- 3 n, a,
1 1 1
2 2 2 2
a)LO,n - a)TO,n - gwplasma,n +_a)plasma,n
l+§7znnan l—gﬁnnan
2
a)plasma,n

JEEDEE
I+-7zna, |1--7n «a,
3 3

Lyddane—Sachs—Teller bagintilar1 bu frekanslart saglar (Wendler 1985). Burada alt

indis n; l.malzemeyi ya da 2.malzemeyi temsil etmektedir. Bu bagntilarda, plazma

2
plasma,n

frekansinin karesi, @ asagidaki gibi verilir,

2

a)plasma,n,a(b)

=47n.e 0/ Haaw) 3.140
Wendler’in bu sonuglart ile, dogru ancak uzun bir tiirev ortaya ¢ikar.
172 -1/2
co_ h (87w [8E1 (o) N 6E2(a))}
20\ L’q ow ow

(4 m{@El(m) N 8E2(a))}1/2
L*q ow Ow

3.141

Potansiyelin verilisi,

41



O(r)=> d(q,2)e"” =) ce e’
q q

_y [z ”TaE1 (@, aEz(m)}”zeq,ze_ip,p
- 2
L°q ow 0w

3.142

Sonug olarak, @(r)’yi —e ile ¢arparak ve a, ve a; ’yi isleme dahil ederek,
arayiizey (IF) optik fonon modu icin etkilesim Hamiltoniyeni asagidaki gibi yazilabilir

(Kim ve ark. 1990),

-1/2

2 1/2
HIF _ z 472'26 h [8El(a))+ aEz(a))j| e—q\Z\eiq.p(aq +ajq) 3'143
5\ Lg ow ow

Burada éq, ;ve é;, j boyuna birim vektorler olarak alinmustir, ¢linkii dikkate alinan
IF fonon modlar1 boyuna optik (LO) fononlardir. Bu optik fonon modu i¢in dispersiyon

bagintisi, elektrik yerdegistirme alaninin dik bileseninin, z=0’da siirekli olmasi

gerekliliginden verilmektedir,

&, (WE,, =€ (®)E,, |, 3.144

Bu kosuldan, IF optik fononlarina ait frekanslarin e, (w)+ €, () =0 kosulunu
saglamasi gerektigini goriiyoruz. Burada optik fonon frekanslart € (w)=0 sartin
saglamalidir. Ayrica, bu durumun herhangi bir boyuna elektromanyetik dalganin
olugmasi i¢in gerekli kosul olmasi nedeniyle, boyuna optik fononlarin frekanslarinin, bu

dispersiyon bagintisint saglamasi gerekir.

Iki bolgeli, tek-heteroarayiizeyli yapt durumunda, IF boyuna optik fonon

frekanslar1 hem €, (w)’ye hem de €, (w)’ye baghdir. Bu yiizden, IF optik fonon

modlar1 her iki malzemenin ortak modudur. Bu mod i¢in, heteroarayiizeyden
uzaklastik¢a, elektrostatik fonon potansiyeli eksponansiyel olarak aniden diiser ve IF
fonon elektrostatik potansiyeli araylizeyde tek bir degere sahiptir. Bundan dolayi, boyle
bir IF optik fonon modu, iki bolgeli heteroyap1 boyunca tek bir ortak elektrostatik fonon

potansiyeline sahip olmalidir.
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IF optik fonon modlari, iki bolgeli, tekli-heteroyapi durumu igin, tam bir optik
fonon seti olusturmaz. Bu IF modlar |z — o i¢in eksponansiyel olarak kaybolurlar
ancak hacimsel optik fononlarin heteroarayiizeyin kaldirildig1 bolgelerde mevcut olmasi
gerekir. Buradaki modlara half-space modlar denir. Smirli ve arayiizey optik fonon
modlarin ¢esitli setlerine; elektrostatik sinir kosullarini saglayan tabaka modlari, tabaka
modlarinin yeniden formiiliize olmasiyla Huang-Zhu modlar1 ve mekanik smir
kosullarini saglayan guided modlar1 dahil olmustur. Biitiin fonon setleri, her bir setin
biitiin ve ortogonal fonon modlar1 setinden olusmasi kosuluyla, ayni intra-altbant ve

inter-altbant sag¢ilma oranlarin1 6ngoriirler.

3.3.2.2. Kesit modlari i¢in elektron-fonon etkilesimi

Ik olarak dielektrik bir kesitteki elektron-fonon etkilesimlerine dair Licari ve
ark.(1977) tarafindan sunulan teoriyi dikkate almak bilgilendiricidir. Bu teoride, x ve y
yonlerinde sonsuz genislikte tek bir dielektrik kesit, -a ve +a’da levhanin ytizleriyle
birlikte ve z > a olan bdlgesindeki bir vakum tarafindan sinirlanmis kesitin ylizeyi ile

bulunmaktadir. Bu dielektrik kesitin i¢erisinde, V.D =0,

D(r)=e(w)E(r) = E(r)+4zP(r) 3.145

Burada, €(w) kesitin dielektrik sabiti ve P(r) kesitteki optik fononlar ile ilgili

elektrik polarizasyonudur. Basamak potansiyeli,

E(r)=-Vg(r) 3.146

Sistem dontlistimsel xy-diizleminde sabit oldugu icin, ¢(r), ¢(r):¢(z)eiq“'p

seklinde alimirsa, p = (X, y) ve ¢, =(q,,d,)

2

e(m)(%—qzjaz):o 3.147
A
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Burada qH2 =q; +q§ dir. Bu denklem e€(w)=0 ya da (82 /0%z —q“z)qﬁ(z) =0
sartin1 saglamalidir. € (w) genel ifadesinden ve Lydanne—Sachs—Teller bagintisindan,
€e(w)=0 sarti, w=awm, oldugunda tekli-heteroaraylizey sistemi i¢in saglanir. Bu
durumda, keyfi fonksiyon, #(z) , dalga denkleminin bir ¢éziimiidiir. Kesit igerisinde,

(-a,*a) araliginda, asagidaki sekildedir,

#(2) =D (¢ sin0,z+ ¢, cosq,z) 3.148
q;

Kesitin disinda, €=1oldugu yerde, ¢dziimler ¢(z) =g, exp(i1 la; +a; Z) formun-

dadir, burada pozitif isaret, z < a, negatif isaret ise z > a i¢in saglanir. ¢,4,,4,,¢4

sabitleri, genel smir kosullarinca saglanir, E’nin tanjantsal bileseni ve D’nin dik

bileseni, Z==a da siireklidir. Bu kosullardan ¢, =0 oldugu goriiliir ve bu mod i¢in
#(2),E(r),D(r) tabakay: cevreleyen bolgelerde sifirdir. Ozellikle ¢(z) yiizeylerinde
kaybolur. (-a, +a) araliginda z i¢in, simir kosullar1 ¢ =0Oveya ¢ =0 tarafindan

saglandigindan iki polarizasyon vektoriine karsilik iki ¢6zlim vardir:

P"(r)= Aeiq“‘pi iq,a cos Mz, M2 in 2,
4ra 2a 2 2a
m=1, 3, 5, . . ..
3.149
P™(r)= b 47 ig,a sin Mz, M s 2,
4ra 2a 2 2a
m=2, 4, 6, .. .

Bu duragan modlar, giiniimiizde yaygin olarak, bir kesitteki sinirli optik fonon

modlar1 olarak bilinmektedir. Kalan sonug, kesit igerisinde € (@) # 0 durumuna karsilik

gelir,

P(X) = @, exp(+4/0; +0; 2) + @, exp(— /0y +0; 2) 3150
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z > a oldugunda, @(z)=¢, exp(+,/0; +0;2) ¢oziimdir. Siir kosullart modlar

asagidaki gibi sinrlamaktadir,

1-€ iq,.0-
P'(r)=—¢+/0; +0, Eeq“ i

x(i6, cosh \/q; +q; z+ Zsinh \/q; +0 2)
PI(T) =0+ e
x(iq, sinh , [q: + qi Z+2cosh /g’ + qj Z)

Bu son iki mod, 2a kalinligindaki polar yariiletkende yer alan, IF optik fonon

3.151

modlarini tanimlamaktadir. Sinir kosullari, bu modlar i¢in frekans ¢oziimlerini,

I+e(w) (2
?(a))—iexp(—2 q§+q}2,a) 3.152

verir. Bu ifadeyi € (w)=¢€(©)+[e(0)-€(0)]/(1-w’/w},) esitligini kullanarak

asagidaki gibi yazabiliriz,

N RS 3 O S S CHRy

W, = Wrg 3.153
[ (20) + 1] [ (o)~ 1]expl- o2 + o2 a)

H+

Burada arti(+) isareti ¢ift modu, eksi (-) isareti ise tek modu gostermektedir.

Licari ve ark. (1977) tarafindan belirtildigi gibi, bu siireklilik modeli hem sinirl
LO fononlarint hem de IF arayiizey optik fononlarini belirlemede bagarilidir, ¢linkii her
iki mod i¢in de bir polarizasyon yiik yogunlugu mevcuttur. Daha da 6nemlisi hem
hacimsel yiikk yogunlugu olan p'=-V.P hem de yiizeysel yik yogunlugu olan
o' =—P.A, smirlh LO modlarina katkida bulunurlar; burada i ylizeye dik olan birim
vektordiir. IF modlar1 i¢in, yalmiz o' bir katki saglar. Agikcasi, bu modelde

polarizasyon yiikii, bu fonon modlar ile iligkili olan alanlarin kaynagi olarak hareket
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eder. Enine modlar bu siireklilik yaklagimi ile belirlenmez, ¢iinkii bu tiir modlar igin,

V.P=0 ve Pi=0 olur.

Licari ve ark.(1977), hacimsel bir yariiletken i¢in, sinir kosullarini, elektron-fonon
etkilesim Hamiltoniyenine uygulayarak, elektron-fonon etkilesim Hamiltoniyenine dair
cok aydinlatici bir fiziksel tiiretim sundular. Frohlich etkilesimi icin optik fononlar
modellendiginde, yalnizca sinir kosullarini almak yeterli olur; buna gore, akustik
fononlar1 modellemek i¢in gereken elastik siireklilik sinir kosullarini1 dikkate almamiz
gerekmeyecektir. Daha Once ele aldigimiz hacimsel Frohlich etkilesimi i¢in olan ifade

ile baslarsak,

(2ze?heo [ 1 1 Nt |
H —— Lo _ 1 F\a-igr
. |{ v L(OO) e(O)}} ;q(aﬁaq)e

< [2zeh0 [ 1 1 " N
=_ — a +a' e’ 3.154
IZ{ VqZ |:G(OO) E(O):|} ( q+ *Q)

q
_ T —iq.r
=-i) V,(a,+a’ e

q

Licari ve ark.(1997) , q=(q,,q,) ifadesiile q,, >0 fiizerinden toplam alarak,

_ —igy.r 40,2 +
Ho= 3 Ve e (aqqu +a,qH,,qz)
9,8, >0 3.155

i,z T
+e (aqH»_qz T a_qu,qz )]

+iQ,z 5

e i yazmak icin € = cos@+isiné ifadesini kullanarak,

e =2 3 Ve ™

g;.0,>0 3.156
X{COS q, Z[a+ (qu) + aI (_qu )] +sin q, Z[a7 (qu) + aj (_q”)]}

Burada algaltma ve yiikseltme operatorleri,

1
a, (q||) = _(aqu,qz + aquv‘qz )
J_E 3.157

3.7 (q||) \/5 (aqH ,4; + aquqZ)
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aj(—q”) ve af(—qH) operatorleri; x ve y yonlerinde diizlem dalgalar olarak

yayilan, ancak z yoniinde duragan modlar olarak, fononlar1 tanmimlar. q, =msz/2a

olmasi nedeniyle, iki boyutlu kesit i¢in Frohlich Hamiltoniyeni su sekli alir:

. 47Z'ezh(0|_o 1 B 1 " —igy.r
HFr_{ V {e(oo) E(O)j|} %e

cos(mz /2a)z +
a + +a (- 3.158
X{m_gsw [q; i Q§ N (I’TVZ' / 2a)2]1/2 [ m (qH) m+( qu)]

.\ sin(mz / 2a)z la, +(q)+ a;_ (_qll)]}

576, [0y + q; +(mz /2a)’]

Bu Hamiltoniyen, Z =2a i¢in kaybolur. Ciinkii Frohlich etkilesim Hamiltoniyeni,
- e tarafindan verilir ve dielektrik kesitteki fonon modlari ile iligkili alanlar1 tanimlayan
potansiyel ¢(+a) = 0 olur. Bu Hamiltoniyeni, kesitteki IF optik fononlarinin katkilarin
icermez. Ciinkii, Z=%a yani H (a)=—-ed(+a)=0 iken, sadece smirl optik fonon
modlart i¢in siir kosullarini karsilar. Licari ve ark. (1977) tarafindan gosterildigi gibi,
dielektrik  kesitteki IF optik fonon modlar i¢in  Frohlich etkilesim Hamiltoniyeni
sOyledir:

H,, = —{z”ei%[e (0)-e (oo)]}l/z
e sinh 2,/q: +q2a me e
< m 3.159
<[6, (o + ;.2 )la,. (@) +al,(-q)]
+6. (a7 +a5.2 ), (a)+al ()]

Burada
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—2\/qf+qf,a
o) +1]-[e () -1
[€ (o) +1]—[€ (0) ~1]e b 3160

e )+ 1] [e (o) —1Je V9"

[ (0)+ 1]~ [e (0) — 1] 92

G(Mz’):Sithqurq;Z’ / sinh,/q; +0;a

—2\/qf+q§a
0)+1]—[€ (0)—1
[€ (0) +1]-[e () -1]e N 3 161

)L () + 1] -[e (o0) —TJe V19"

[ (0)+1]—[e (0)— 1]e’2JWa

olarak verilmektedir. 3.160°taki sonugcta, sadece iki IF optik fonon modu olmasi
nedeniyle; fonon algaltma ve ylikseltme operatorleri m iizerinden toplanmaz. Sinirh
optik fonon modlar i¢in algaltma ve yiikseltme operatorlerindeki m alt-karakteri, O ile
degistirilir; ve alt-karakterdeki art1 isareti ¢ift moda, eksi isareti ise tek moda isaret eder.
ki heteroarayiizey tarafindan smrlanmis olan bolge disinda (e=1 oldugu &zel
durumda) bir cift-heteroarayiizeyli heteroyapiya ait optik modlar olarak taninir. Biitlin
malzeme kesitlerinin kutupsal yariiletkenlerden olustugu durum, c¢ift-arayiizeyli bir

heteroyapi igin, sik¢a kullanilan {i¢ komple optik fonon setine karsilik gelmektedir.

3.3.2.3. Simirh wiirtzite yapilarda kesit modlari

Boyutsal olarak smirlanmis wiirtzite yariiletken yapilar i¢in kesit modlari
hesaplanirken, Loudon’in tek-eksenli yariiletken kristaller i¢in normalizasyon sarti, U,
ve U, ’i kontrol eden farkli denklemler oldugu hesaba katilacak sekilde yeniden

diizenlenmelidir. Burada; alt indisler, n ortaminin malzeme O6zelliklerini ve tek eksenli

bir yariiletkenin c-eksenine dik ve paralel olan bilesenlerini gostermektedir.
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Boyle bir ortam igin, tek bir mod olan q (@, = @ ile birlikte) i¢in normalizasyon

kosulu soyle olur,

j{‘mum(r)r +‘Mul,n(r)r}dr :% 3.162

Yerdegistirmenin verilisi,

u,,(N=>u,(qe" 3.163
q

Boylece,

[t P (@ = 3.164

bu da tek eksenli kristal durumuna gerekli genellemeyi saglar. u, , ve U ’i veren

n

denklemler asagidaki sekilde yazilabilir:

1 € (O)L(ll),n -€ (Oo)i(l\),n
= \/ @ro, 1L 3.165

u, =
an.n T 2 2
47z-lun r]n wTO,L(H),n —@

Burada her bir yerdegistirmenin zamana baghliginin e

ot

formunda oldugu

farzedilmistir. O halde,

ROW7ATIN (S AN PTG |

1 [E (O)L,n_ € (OO)L,n ] wTZO,L,n

2

= E 3.166
I
1 (0= () o p
A7 (aﬁo,n,n —0)2)2 Il,n
Bununla birlikte genellestirilmis Lydanne-Sachs-Teller bagintisindan,
2 2
2 Lap,n T o
€ (@) 1y =€ () {—20 - } 3.167

Wro 1y — W
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Ve

1 0 (@) n [e (ORI (Oo)mn,n} >

) @ro, (i 3.168
20 0w (a)rzo,mn,n - 0)2)2 -
Boylece,
/ 2 2
‘ nn/unuJ_,n(r)‘ +‘\/nn/unu||,n(r)‘
(L 10c@u o, 11 0e@h e o 3.169
47 2w Ow L.n Il

A7 2w Ow

Bu 6zdesligi kullanarak, normalizasyon sarti agsagidaki gibi olur:

2Jdr:l
20

Sadece z yoniinde boyutsal sinirlamanin oldugu durum i¢in normalizasyon sarti,

0
2+ 1 L e(a))”’n

—_— E
dr 20 Ow

A7 20 Ow

Ln II,n

I( I 1 0e(@),

3.170

2 1 1 de(w),
+ —_—

E _—
dr 20 Ow

472w Ow

1,n

0
jL2( 11 ﬂ Zjdzzzi 3171
0]

E||,n

Zincblende durumuna gelirsek, elektron-optik-fonon Hamiltoniyeni,

H =—> &(q,2)e"(a, +a',) 3.172
q

Burada potansiyel @ (q, z) , E, | ve E, ile baglantilidir. Normalizasyon durumu,

1.n
ozellikle dielektrik siireklilik modelindeki optik modlar i¢in uygundur, ¢iinkii fononlar

ilgili elektrik alanlar1 ve potansiyeller acisindan tanimlanabilirler.

Tek eksenli bir kristale kuantizasyon sartin1 uygulamanin amact; tekli bir hetero-
yap1 igerisindeki arayiizey icin, elektron-optik fonon etkilesim Hamiltoniyenini

belirlemektir.
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7z=0’da bulunan, tekli-heteroyapi durumunda, iki yari-sonsuz bolgeden olusan
wiirtzite bir yapidaki arayiizey optik modlarini ele alalim. c-ekseni heteroarayiizeye dik

olarak alinir. Dielektrik fonksiyonlari ;
z<0 i¢in €(®) ),
z>0 i¢in € (@),
Bu dort fonksiyondan herbiri € (@), ,,,, genel Lydanne-Sachs-Teller bagintisina

uyar.

GaAs/AlAls  gibi  ikili  zincblende heteroyapilar icin IF  modlarr;

Oro pps < O< Do pps V€ Brogans < @< W aans  Olan iki aralikta ortaya ¢ikar. Bu iki

araligin istiiste binmemesi nedeniyle; biitiin izinli IF mod frekanslar1 i¢in, frekans

kosulu eg,,, (@) € (@) <0 ile verilir. Boyle bir tanimlama tek-eksenli kristaller i¢in

olas1 degildir.

Bu durum wiirtzite ve zincblend yapilarda bulunan optik fonon modlarinda 6nemli

farkliliklara yol agmaktadir. Zincblend durumu igin:

P(r)=€"* At 2<0 3.173
= X .
Be™"? z2>0

Serbest yiik yoklugunda V.D = 0. Bu nedenle,

e (@), k ~€(@),,q’ =0 € (), €(@),>0 3.174
€ (@), K —e (@), , q°=0 €(w),e(®),,>0

z=0’da elektrik alaninin tanjantsal bileseninin siirekliliginden, A=B ’dir.
z=0’da elektrik yerdegistirme alaninin dik bileseninin siirekliliginden,

€2 K,A=— €. K B

\(
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K =0

= K

1,2 K, + €

Ancak,

2 € (a))J_,l 2

K, €(w),€(®),,>0

B e(w
(©h, 3.175
22 = % ? € (a))”,z € (a))J_,Z >0
€ (a))u,z
Diizenlenirse,
€, kK+¢g, kK, =€(w) %(ﬁe (w) (@), =0 3.176
i KT S K [ Ih2
€ (a))ﬂ,l € (w)u,z
Buna gore,
~Je(@),, €(@), +\e(®),, (@), =0 e(@), <0 ve e(w),>0
+e (@), € (@), +\/€ (@), € (@), =0 e(w), <0 ve e(w),<0
ve
Je @), € (@), = @), (@),
Bu yiizden iki bolge icin,
: Ae™’ 2<0
¢(I’) = ¢oelq'p X
Be "* z2>0
3.177
oy exp(y/e (@), ,/ € (@), ,02) 2<0
= o X
exp(—Je (@), ,/ € (@), q2) >0

E, ve E, , 4, ’1n uygun gradyantlar tarafindan verilir ve normalizasyon kosulunu

2

hesaplamak i¢in gereken integraller asagida gosterilenler araciligiyla ile ‘E | Ve

‘E ’ ilgilidir. Normalizasyon sart1,

II,n
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1
E dZ — e2Kzde — L P
j ‘ lZ‘ _[ ¢0 ) E(a))uz q¢0
2k 1 [e(w)
I ‘EM‘ dz =¢; J' ez = —¢0 — =Lgg?
2\ e(o),
3.178
1 [€(w)
Bl dz= ez =2 = |- —rag;
1,2 0 0
I I 2\ e(w),,
@ 2 o K 1 |[e(w)
E dZ — 27('2 e 21qzdz 2 2 —_ 1,1 2
J.o ‘ ||»1‘ 0™ J.O 3¢0 ) E(a))ul q¢o
Uygun doniistimlerin yapilmasiyla,
1
L’ 2w
J' 1 ae(w)m Eln2+LL8€(w)”’n E”nz iz
47 20 ’ Ar 20 Ow ’
0 %0
L_ 0 &‘Elz‘ LL ﬂ‘E“rdZ 3.179
47 2w 47z 2a) ow ’
n 11 OM‘E ‘ dz + wae(w)nl‘E ‘d
4z 2007~ b2 A7 2 30 I
_ 119 an&Jrae”,lﬁ N ael,zi_i_@e”’zﬁ #
4r2w2|\ Ow kx, Ow q do k, 0w q )|
¢, '1n verilisi,
-1
¢2:47zhg aeui+aew& N aeuﬂJraen,zﬁ
L qll e k do K oo kx, O q 3.180

IF optik fonon Hamiltoniyeni,
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e =2 —(ed(q,2))e" (a, +a',)

a

%F ')’

-1/2
J(0ema 0cun) (9. a O8nk, 3.181
aa) K'l aa) q aa) KZ 5&) q
efqu 2>0
el o7 2<0

xe'"” (a, +a’ ) x {

Asagidaki bagintiyla alternatif bir sekilde de yazilabilir,

0
2‘%(\/6 (a))i,l € (a))l\,l _\/E (a))u (S (O))H’Z )
_[[0€ua %cur]| (0620 OSakK
ow K 0w q ow K, ow q

Bu Hamiltoniyen tarafindan tanimlanan modlar i¢in dispersiyon bagintisinin

3.182

\/e (®),, (o), = \/e (@), , € (w),, kosulu ile verilmesinde hem tanjantsal elektrik

alan1 bileseninin hem de dik yerdegistirme alani bileseninin heteroarayiizeyde stirekli

olmasi gerektigine dair kosullar etkilidir.

c-ekseninin heteroaraytiizeylere dik oldugu bir GaN/AIN siiperorgiisiine ve sekil
11°de gosterildigi gibi, bir siiperorgii periyodu d olan 6zel kuantum kuyusu durumu i¢in
alanlar tizerindeki periyodiklik  kosulu ve simir kosullari, asagidaki dispersiyon

bagintilarina yol agar. Antisimetrik modlar i¢in,

a,(w) cosh [;/1 (w)d /2]+ a, sinh [;/1 (w)d /2= 0] 3.183
Simetrik modlar igin,

a,(w)sinh [y,(w)d /2]+a, cosh [y, (w)d /2 = 0] 3.184

Bu dispersiyon bagintilarindan,
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71(w)= QL\/G (a))i,l/ € (a))u,l
a,(o) =signfe (o), e (@), / < (@), 3.185
a, (a)) = Sign[e (a))”,z ]\/E (a))L,Z/ € (a))”,z

Bu dispersiyon bagitilari, \/ €(w),, €(w),, = \/ €(w), , €(w), kosuluyla
verilir. Ciinkii kisa dalga boyu limitinde bu modlarin frekanslar1 d’ye bagh degildir,
GaN ve AIN arasindaki tek bir heteroarayiizey i¢in dispersiyon bagintilar1 bu kosul
tarafindan saglanmalidir,

Tekli-heteroyapt i¢in Hamiltoniyeni daha detayli bir sekilde ele alalim.
e(0),, =e(@), ve e(0),=c(®),, o =x=x durumu igin  ve

Hamiltoniyeni asagidaki sekli alir,

2 2
He =Y dme AL Le*‘*‘l'e‘q-ﬂ(aq +a'y) 3.186
T\ 0e (0)/dw+de, (w)/dw Jq

Bu ifade zincblende tekli-heteroyapr sistemindeki IF fonon modlar igin

Hamiltoniyen olarak yazilabilir.

d> dy
< <
GaN AIN GaN AIN GaN
1 g
z=0
2 .
d

Sekil 11. Gleize ve ark.tarafindan diisiiniilen wiirtzite siiperorgii. Gleize ve ark.(1999)

3.3.2.4. Cok heteroarayiizeyli yapilarda transfer matrix modeli

Yu ve ark. (1997), c¢oklu paralel heteroarayiizeyleri ayiran farkli yariletken

tabakalar1 igeren heteroyapilar i¢in, normalizasyon kosullarina iligskin bir denklem seti
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verdiler. Bu normalizasyon kosullari, siiperorgiilerdeki optik fonon bant yapisini
incelemek ic¢in gereklidir. Doniisiimsel sabitin , heteroarayiizeylere paralel iki boyutlu

diizlemlerde tutulmasi nedeniyle, R; = (Zi, Z; +1) olan her bolgede tastyici-optik-fonon

etkilesimini tanimlayan elektrostatik potansiyel ®,(r) asagidaki sekilde alinir,

D, (r)=Y e "D (q,2) 3.187
q

®,(9,z)=c,_e ¥ +c, e =c_¢4_+C.4,, 3.188

Burada z- ekseni heteroaraylizeylere dik olarak almir, p=(X,Yy), C_ ve C,

eksponansiyel olarak bozunan ve ¢ogalan potansiyellerin genlikleridir. i tabakasina bu

goreceli genlikler bir transfer matriksiyle bagtilidir. Sekil 12, R ,R,,....,R, bolgeleri

i¢in, genelleyici bir potansiyel olan ®@,(z) ’yi gostermektedir.

Ry | R (R, R; R,
Sekil 12. R, R,,...., R, bdlgeleri igin miimkiin olan bir genelleyici potansiyel. Yu ve ark.(1997)

Elektrostatik smir kosullarma gore, elektrostatik potansiyel @,(Q,z) ve dik
elektrik yerdegistirme bileseni €, E; =—¢, 00,(q,z)/0, her bir heteroarayiizeyde

stirekli olmalidir; boylelikle, z; de bulunan heteroaraytiizeyde,
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®,(9,2;) =D, ,(9,2;)
3.189

oD (q,z;) oD, ,(9,z;)
€ —~ =S~
0z 0z

R, =(z.,.z) ve R =(z,z,,) bolgelerini ayiran heteroarayiizde simr kosullari

yukaridaki gibidir. Yu ve ark. (1997) bu sonuglar1 matrix formunda su sekilde vermistir,

e[

3.190
M) (Z):(ﬁ(z,) 4. (@) ]
€ ¢.(1) & ¢.(D)
ve
M,(z)C, = M,.(z)C,, 3.191

R, bolgesi icin C,matrixiyle, basamak vektdrii C, ve elektrostatik potansiyel

®,(q,z;) dizi boyunca herhangi bir bolgede belirlenebilir.
C =Qi(z)C, =Q(z)0(z.)-Q(z)C, 3.192
Burada R, ve R, ile baglantili transfer matrixi,
. -1
©;(z)=M;(z;) "M (z) 3193

n- araylizeyli bir heteroyap: i¢in elektrostatik potansiyel, ®(q,z,) , her bir bdlge

icin ®,(q,z) ¢dzlimleri birlestirilerek verilir:
®,(,2), zeR;..D;(q,2), zeR;..®.(0,2), ZeR, 3194

Ayrica, her bolgede e€(w) ve e€(0) , genellesmis Lyddane—Sachs—Teller

bagintilar1 araciligryla iliskilidir. Arayiizey optik fononlart ig¢in, potansiyeller

eksponansiyel olacak sekilde Z —*oo i¢in azalmalidir. n- bolgeli bir heteroyapi icin,
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C,. =0 ve ¢, =0’dir. Bu ylizden, bu arayiizey modu i¢in dispersiyon bagintisi, sifira

esit olan transfer matrixinin (2,2) kismini kurarak elde edilir,
[Q0(2,,0,@) Q01 (2,1,0,@).-Q (2, 0,@) |, , =0 3.195

Arayiizey optik fonon modlarinin sayisi, bu yolla elde edilen dispersiyon bagintisi
incelenerek belirlenebilir. Ikili ve ii¢lii yariiletkenlerden olusan bdyle degisimli bir

heteroyapi, 3n arayiizey optik fonon moduna sahiptir.

Bu modlar i¢in normalizasyon kosulu, basit heteroyapida optik fonon modlarimin

normalizasyon kosuluna iliskin basit bir genellemedir,
Y[ dzunu(a.2)’ - 3.196
i Ri 2(0

Boyle coklu heteroarayiizeyli yapilara ait optik fonon modlarin1 normalize etmek

1¢in,
i A aq)i(QJZ)
E,(0,2) = -V, (4,2) = ~ia®, (q,2) G - —_=—2
3.197
- . 0D, (09,2),
Pi(q’z):_li(a)) |q®i(q,z)q+i)z

az

O halde, R, i¢in, daha onceki elektrik polarizasyonu icin yerdegistirmeyle ilgili

olan ifadeden asagidaki ortaya ¢ikmaktadir,

_ R(g.2)
Ui(q,Z)_ niei*ll-"aiﬂiei*iz(a)ozi _a)z)J
3.198
-x(ofigo .2+ L2;)

ne; ll + o8 (a)gl -’ )J

Ve
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Ziz (w)[qz ‘q)i (q, Z)‘z + a(Dla(zq,Z)

{niei* [1+ a8 (a)ji _a’zﬂ}

2}
3.199

P(0,2) icin dnceki ifadeyi, i. katmani igin yapilan sonuca genellersek,

‘zuiniui (a, Z)‘z =M

2

Pi (q’ Z) = r]iei*ui (q’ Z)+ r]iO[i EIocal,i (q’ Z)

EIocal,i (qa Z) 3200

= niei*f—i_'_niai [Ei(qﬂz)"'%l:i(q’z)}

ne, 7'2”%04
B 1 ( —a: ) E (a.2) 3.201
1_f,r ne— S _ing
3 Y ,Ui( gi_a)z) !

Wendler’in ifadesine uygun sekilde agilim yapilirsa,
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Jan (a2)]

o’|® (a.2) ‘ +\ac1>i q,z)/az‘2

2 2 -
=@ {niei* {1 +M}}

1,
1 a)zI ~ O
T e e
(1— Otj 1_7ﬂna/n
3 n“n 3
Diizenlenirse,
2
|/uiniui(q: ZX ( )2 :%ei (OO)( LOI a)TO>|2
0D;(0, 7 ®° — op;
2®‘ 2 [} ’
(ql (0.2) +‘ pe j
_ 1 1 9 (o)
A7 2w Ow

1 lizerinden toplam alinirsa,

1 10s@py,lye 2 o0 (a,2)[| _ 7
~ 4720 o0 Idz{q @azf+ =

Boylece, fonon potansiyeli,
®,(0,2)= Alc e % +¢,e"¥ )= A¥(q,2)

Normalizasyon sabiti olan A,
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51\12
M‘ }J 3.206

0z

)2 1 1 0¢ (o) .
A= - -~ ar7 d 2 N
(zszj ( i A7 2w Ow XJ‘Ri 239 | I(qa Z} +

Bu nedenle IF optik fonon Hamiltoniyeni sudur:

H=ed,(r)= ez e_iq‘pq)i (q’ Z)(ajq + aq)
. 3.207
_ ez NG (q, z)(ajq +4a, )
a

z=0’da tek bir arayiizeyeyde birlesmis olan iki yari-sonsuz yariiletken bolgenin

durumu i¢in arayiizey optik fononlar diisiiniirsek;

z<0 ¥ (0,z)=c, " =e""
z20 Y (q,z)=c e ¥ =e"

A normalizasyon sabiti,

A:( 47h j1/2|:La €, (w) J'O dzzqze+2qz

20l* 20 Ow -
-1/2
;L 0& (@ [ : dzzqzeﬂ 3.208
20 Ow °

_( Azh j”z 1 {860 (@) d¢, (a))} o
202 2a)q ow ow

IF optik fonon Hamiltoniyeninin verilisi,

2 -2
He =Y dre AL Leargn (a,+a,) 3.209
T \0¢€, (w)/dw+0¢€ (w)/ 0w\ q

Yukaridaki bu sonug¢ daha 6nce elde edilen sonuca benzerdir.

Yu ve ark. (1997) transfer matrix yaklasimi, sliperdrgiideki fononlarin dogasinin

daha iyi anlagilmasina yardimci olabilir. Transfer matrix metodunun, c¢oklu-bariyeri
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olan AlAs/GaAs yapisina uygulanmasi, farklt Al1As/GaAs heteroyapilar i¢in sekil 13°de

gosterilen dispersiyon bagintilarina yol agar.

50
9 4Ssf =
Q L.
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0 1 2

Wavevector (qa)

Sekil 13. Bes-arayiizeyli AlAs/GaAs heteroyapisinin 15 arayiizey modu igin dispersiyon
bagmtilar.Yu ve ark. (1997)

Yu ve ark. (1997)’'nin transfer matrix metodu, IF optik fonon dispersiyon
bagitilarin1 ve baglantili IF fonon potansiyellerini belirlemek amaciyla uygulanabilir.
Bes-arayiizeyli, iiclii bir heteroyapida toplam 15 IF modu vardir. Ikili ve iiclii
yariiletkenlerden olusan ¢esitli tabakalar1 olan bdyle bir n-interfazli yapinin 3n IF optik

fonon moduna sahip oldugu bilinmektedir.

3.3.2.5. Cift-heteroarayiizeyli wiirtzite yapilarda arayiizey optik fononlar:

Sekil 10’da gosterilen ¢ift-heteroaraylizeyli tek eksenli yap1 durumunu
inceleyelim. z=-d/2’den z=+d/2’ ye kadar olan bdlgede bulunan bir malzeme
alalim ve diger bir malzemenin iki yari-sonsuz bolgesince sinirlandigini diisiinelim.
Ornegin, d kalinhigindaki AlAs bariyerlerine gémiili GaAs kuantum kuyusunu

diistinebiliriz. Kuantum kuyusunun merkezi z= 0’dadir. Bu durum i¢in fonon potansiyeli
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eksponansiyel olarak Z—>1co0  i¢in azalmalidir ve kuantum kuyusundaki fonon
potansiyeli eksponansiyel olarak artan ve azalan degerlerin kombinasyonu olmalidir.
Kuantum kuyusundaki dielektrik sabiti e, (w)ve bariyerlerinki ise €, (@)ve
€, (w)olsun. Bariyerler ayn1 malzemeden yapildig icin, €, (@) =¢, (®)dir. Kuantum

kuyusundaki fonon potansiyelinin ¢ift oldugu durumu alirsak,

z7<-d/2 \IJO (q’ Z) — eQ(z+d/2)
|z|<d/2 W, (q,2) = (coshgz)/(coshqd / 2) 3.210
2>d/2 ¥, (q,z) =94

Normalizasyon uygulanirsa,

oY, (a,2) ?
0z

00

2
el e e
3.211

rd/zdz , cosh” gz +sinh’ gz
~d72 cosh’qd /2

] = J'__m dz2q’e*e™ =q

IRO dz{qz“l’o(q,z)‘2 +‘

oY, (a,2)
(674

=2(tanhqd /2

2
2 2 G\PZ(q,Z) [~ 2,29z ,0d
J'dez{q ¥, (q.2), e _Id/deZq e 2% = g
Normalizasyon katsayist A,
1/2 -1/2
A:(‘*ﬂ"g) [LMQWLMM@@% 3912
2wl 20 Ow 20 Ow 2

Bu yiizden simetrik durum i¢in Hamiltoniyeni,

4ze*hl> e
H_ .= e’ fs(q,z) (@', +a 3.213
> O (@), 0@ g /2 V20 2 Eara

q

ow ow
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Burada f(q,z) =‘¥;(q,z)dir. Bu optik fonon modu i¢in dispersiyon bagintisi,
elektrik yerdegistirme alaninin dik bileseninin heteroaraylizeylerde stirekli olmasi

—d/2 ’dir.

7=

kosulundan verilmektedir. z=-d/2’de €, (®E, |, 4,,=€ (®)E,, |

Bu kosuldan su sonuca variriz. IF optik fononlarina ait frekanslar

€, (0)+ €, () tanhqd /2=0 sartim  saglamalidir Aym dispersiyon bagntisi,
z=d/2’de elektrik yerdegistirme alaninin dik bileseninin siireklliginden elde edilir.
Bu Hamiltoniyen tarafindan tanimlanan mod, diisiiniilen kuantum kuyusu icin

simetrik IF optik fononudur. Kuantum kuyusundaki fonon potansiyelinin tek oldugu

durumu alirsak,

z<-d/2 \Po(q’ 7)= _gtad2)
|z]<d/2  W,(q,z)=(sinhqd)/sinhqd /2) 31914
z>+d/2 l}’2(q,z):e—q(z—d/2)

Bu asagidaki antisimetrik durumu ortaya ¢ikarir,

Aze’nl? | )
Higa= Z —e 7 f,(q, z)(ajq +3a,) 3.215
- (3, @), 05 @ __ad\2q
ow ow 2

Burada f,(q,z)=¥,(q,z) dir. Yine bu mod i¢in dispersiyon bagintis1 elektrik
yerdegistirme alaninin dik bileseninin heteroarayiizeyde siirekli olmasi kosulundan
kaynaklanmaktadir.Bu durumda, €, (0)+ €, (o) cothqd/2 =0 ’dir.Bu sonug, bahsedilen

kuantum kuyu sistemine ait antisimetrik IF optik fononu i¢in Hamiltoniyeni yeniden

tiretir.

Tipik bir ¢ift-heteroyapi i¢in potansiyel profili sekil 14’de verilmistir. Sekil 14’de
gosterilen genel tiirde bir heteroyapt icin Frohlich etkilesim Hamiltoniyeni ve
dispersiyonu Mori ve ark. (1992) ve Kim ve ark. (1992) tarafindan, Yu ve ark.(1997) nin
transfer-matrix metodundan yararlanmadan tiiretilmistir. Bu sonuclar asagidaki sekilde

Ozetlenebilir:
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Sekil 14. Sekil 13’teki bes AlAs-benzeri arayiizey fonon modu i¢in fonon
potansiyelleri. Yu ve ark. (1997)

Heo =Y (4retnl?)”

q

-1/2
|28 (@ (a))(tanhq—dl+a2j+—a © (@) 12y ¢2)(1-e )
ow 2 ow

« | g (aﬁq + aq)

29 3.216
ae i /20 d,/2+d, <z,
be 94/ 4 cgatrd/2nd) d/2<z<2+d,,
x4 (coshz)/(coshqd, /2 |z|<d, /2,
bed4/?) 4 cgmarra/2rd) —d,/2-d, < z< —d, /2,
IWCCEIERS z<-d,/2-d,

Yukaridaki simetrik LO fonon araylizey modlart i¢in Frohlich etkilesim

Hamiltoniyenidir.

65



Hpo= 3 (472"
q

-1/2
«| 25 (@) (coth—qdl + a2j+—a S (@) (b”+c*)(1-e?*)
ow 2 ow

x Le“q"’ (afq + aq)

2q 3.217
ae 1+ 4/2d) d/2+d, <z,
be 942 4 cgdt/2-d) d/2<z<2+d,,
x4 (sinh gz)/(sinh qd, /2 |z|<d, /2,
—pe 4/ _ ggratzrdi/2rd) -d,/2-d,< z< —d, /2,
—ael+rd/2rth) z<-d,/2-d,
Yukaridaki ise antisimetrik modlar i¢in Frohlich etkilesim Hamiltoniyenidir.
Simetrik modlar i¢in,
€, qd, .
a=coshqd, + —tanh——sinh qd,,
, 2
b= L[ 1- 50 tqnn 9% | 3218
2 €, 2
c :leqdz 1+itanhq—dl ,
2 , 2
Dispersiyon bagintis1 asagidaki denklem tarafindan saglanir,
0=(1+{1-2[(2 tanh qd, ) /(1+ tanh qd, /2)] tanh qd }""* ) 3210

x €, (1+tanh qd, /2)/(2 tanh qd, }+ €,

Antisimetrik modlar i¢in olan a, b, ¢ ve dispersiyon bagintisi; tanhd, /2 yerine

cothd, /2 konarak bu sonuglardan elde edilir.
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4. ARASTIRMA SONUCLARI

1.bolge 2.bolge

& (o) &, ()

3.bolge

&(w)

z=0 z=a

Sekil 15. Ug bolgeli bir heteroyapinin sematik gosterimi.

v

Sekil 15°te gosterildigi gibi ii¢ bolgeli bir heteroyapi i¢in 3 bolge belirlenmistir.

Sinir noktalar1 z=0 ve z=a’dir. Herbir bolgeye ait potansiyel denklemleri su sekilde

yazilabilir;

®,(q,2)=c, e +c e =c ¢ +C 4.
q)z (qa Z) = CZ—eiqz + (":2+eJqu = C2—¢2— + C2+¢2+

q)3(qa Z) = C}—e_qz + C3+e+qz = C37¢3— + C3+¢3+

z=0 ve z=a noktalarinda;

q)l =0 q)2|z:0
CDZ z=a = (D2|z=a
Dolayisiyla,
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do, do,
il
Z im0 dz |,
do, do,
& =&
dz |,_, dz |,_,

ifadeleri yazilabilir. Boylece,

C_+C, =C, +C,,
c, e +c, e"=c, e™+c,e”
—&0C_+&0¢,, =-&,0C,_ +¢&,0C,,

—-&£,0¢c, e P +¢,0c,,e" =—¢,0c, e " +£,qc,,e"

Bu son dort denklemden 1.ve 3.’nii kullanarak su ifadeleri,

K (R
C. J\—Qs gé, C,. J\—Q¢, Je,

2.ve 4.’ni kulanarak,

c, \[e ™ e c, \[e™ e
C,, )\ —0ge,e ™  gee™ C;, )\ —ge,e™  Qgee™

ifadelerini elde ederiz. Matrix formunda ise,

M, =c,My,

c,M,, =¢;M;

C =CzM;1M2a

C, :C]MZ_O]MI

C; = |\/|3_1|\/|2a|\/|2_01|\/|101

Buradan M matrixi su sekilde yazilabilir;

-1 -1 Mn M12
M = M3 MzaMzoMl =
|\/|21 M

22
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4.8
(C3JZ(M11 MIZJLO j
0 M 21 M 22 Cl+ 49
Buradan,
C_ = M12C1+
0=Myc,,
Mz, =0 4.10
halini alir. Boylece M;; matrixi,
M,, =- 2 [—€,66 % +&,°€ " —g,6,—&, +660 " —£6,6 " —g& —&8,]
£,&, 4.11
Denklemi kolaylastirmak igin,
@ =24a olarak alinir. 1.ve 3.bélgede ayn1 malzeme oldugu igin,
& =&
Boylece,
M,, =— o [~ “+e e —ge,—& +&'e " —ge " —&’ —&8,]
192
1
- P [e™ (512 + 522 —2¢6,)- (522 + 512 —2¢¢,))]
1%2
1
_4 [e—a(gl_gz)z_(gl+gz)2]:0
£&, 4.12

Buradan ise,
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e @2 =1 & té&
& =&,

Denklemin pozitif kokii alinirsa,

-al2

-al2 _
—828 =& +82

e
Diizenlenirse,

g tanh(a/4)+¢&,=0
Yada

g tanh(ga/2)+¢,=0

Bu ifade simetrik ¢6ziimdiir.

Benzer sekilde negatif kokii alinirsa,

ol _ & +¢,
&, &
Diizenlenirse,

&, +¢& coth(a/4)=0

Yada

&, +¢&coth(gqa/2)=0

Bu ifade antisimetrik ¢oziimdiir.
Normalizasyon isleminde ise,

g =ce ¥ +c,e”=c,e”
_ —qz qz
¢2 - CZae + C2be

— -4z az _ -4z
¢3 - CSae + C3be - C3ae
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ifadeleri belirlenir. Buradan,

¢1|z:0 = ¢2|z:o
¢2|z=a = ¢2|z=a
94| _ de
Ydz|_, d
z z=0 z z=0
dz z=a dz z=a

Bu ifadenin yukaridaki denklemlere uygulanmasiyla,

Cip =Cya TGy

£Cyp =—&,(C,, —Cy)

Denklemler diizenlenirse,
g +e,

C2b = C2a { }
&8

2¢,
Cip =Cyq
& —&

Ayrica,

—ga _ —ga ga
C,,© =C,,€6 +C,,e

ve

€
—ga @_ & ~ga
C2ae —C2be ——C3ae
&

Toplanirsa,

g =& .
1% oldugu i¢in,

Buna gore;
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ifadeleri elde edilir. Normalizasyon ifadesi,

i & 0g (a))j ? ,
2w 260 ow '

Ri

Bu ifadeyi ele aldigimiz {i¢ bolgeli yapiya uygularsak,

s Og(a))I{ 2|¢1 ‘8¢1

2a) 20 Ow
2(0 6(0 0 2 82
g 08(@) 7] i p |04
57 +|—=| dz
20 Ow !{q 4] 01

Dielektik sabitlerinin verilisi,

2 2

0 -
& (@) =€, (0)——=

— Wrog

\%

(a) — Wop) (0)2 COEOB)
& O=& ) ) @ —aby)

€ (@) =€, (v)

oldugu ig¢in,

oe (a))_ e, () (wroe a)LOG)
ow (@g —@")
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Gerekli diizenlemeler yapilirsa,

og,(@) _ 2¢,(w)w 2 ),
oo (0° = W (@ — @) I:(a) Do) = Do)
2 2 2 1 1
(0" = o op M@ - LOB)[( ~ erA) @ a)mB)J
ve
98,(@) _06(@) _ (oo)M
o 0o i (@ —@ )

Ug bélge i¢in yazdigimiz normalizasyon ifadesi boylece,

{83 () J.{ o ‘(M‘ }dz+
oz, (w)j {q 6 + }dz+
C() 0

63((0 }Z 1

o[af +

halini alir.

%:c { 2¢, }qeqZ
2a

oz &, —&

olarak ifade edilir. Normalizasyon sabiti;
c,,=C

olarak alinirsa, boylece 4.30 denklemi su hali alir;
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¢

|4l + .

2 2
2¢ 2¢e
— 3q2C22a 2 e2qz + q2(.;22a _“e2 e2qz
81 + 82 6‘1 + 6‘2

2
@+ ~cig° {ezqz +[iJ ezqz}

oz & —&

2 2

20 4 |12 a¢3 2.2 2¢, 20z
+ =20°%c;,| —=2—| e

q |¢3| 82 q Za(g 1

278 432
Bu ii¢ ifadenin diizenlenmesiyle,
P 2 2
ﬁ{ﬁ_g 25 ) L[ 28 | goml,
h |Ow|\ ¢ +e, & +é&,
a 2
ﬁ[(] - e*2qa) + [ﬁ} (e7% — 1)}} =1
ow & —&
433

elde edilmis olur.

Bu tezde inceleme GaAs/AlyGa;.xAs/ GaAs yapisi lizerine yapildi. Grafikleri
hazirlamak i¢in kullanilan degerler agagida verilmektedir. Burada A, GaAs-benzeri ve B
ise AlAs-benzeri modlar1 gostermektedir. Fonon modlarinin frekanslari ve potansiyelleri
degisik durumlar icin asagidaki grafiklerde gosterildi.

@ o =36.25-6.55x+1.79%°
@rop =33.29-0.64x—1.16X
@05 = 44.63+8.78x+3.32x°
o =44.63+0.55x—0.30%’
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35

Sekil 16. GaAs/AlGa,As/GaAs heteroyapi igin 6 arayiizey fonon modunun dalga vektorii ile degisimi

(dispersiyon). Burada a=1 ve x= 0.3 alinmustir.

Sekil 16’da gorildigl gibi inceledigimiz heteroyapi igin, iki arayiizey olmasi

nedeniyle 6 tane fonon frekansi ortaya ¢ikmistir. Grafigin altindan baglamak sartiyla, ilk

dordii GaAs modlarini gostermekte, diger ikisi ise AlAs modlarin1 gostermektedir.
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Sekil 17. GaAs/AlGa, As/GaAs heteroyapi igin 6 arayiizey fonon moduna ait fonon potansiyellerinin

konumla degisimi. Burada a=1 ve x= 0.3 alinmistir.

Sekil 17°de kuyu igerisindeki bolgede fonon potansiyelinde ciddi bir sapma
gozlenmektedir. Fonon potansiyeli kuyunun 1. ve 3. bolgelerindeki {i¢ potansiyel degeri

simetrik fakat zit isaretli ve iki tanesi simetrik degerlere sahiptir.
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Sekil 18. GaAs/Al,Ga;  As/GaAs heteroyapi i¢in maksimum arayiizey fonon mod frekansinin (ws,)

dispersiyonu. Burada farkli stokiyometrik oran (x) degerleri goz oniine alinmistir ve a=1 dir.

Sekil 18’de stokiyometrik orana bagli olarak, sabit kuyu genisliginde dalga vektorii

ile maksimum fonon frekansi arasinda eksponansiyel bir azalma gézlenmektedir.
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Sekil 19. GaAs/Al,Ga, ,As/GaAs heteroyapi i¢in maksimum simetrik fonon potansiyelinin (w,s) konumla

degisimi. Sekilde farkli stokiyometrik oran (x) degerleri i¢in sonuglar verilmistir ve a=1 dir.

Sekil 19°da stokiyometrik orana bagli olarak potansiyel degerindeki diisme
goriilmektedir. Kuyu igerisinde fononun maksimum potansiyelinin farklilagtig
goriilmektedir. Kuyunun 1.bolgesinden 2.bolgesine yaklastikca maksimum fonon
potansiyeli artmakta, 2.bolgesinden 3.bolgeye geg¢ildiginde ayni oranda azalma

goriilmektedir.

78



2  0.10 A
£
=
3
< 0.05
=
=
n
C
S 0.00 |
(@]
o
c
o
&
L -0.05 -
£
>
£
0
=
S -0.10 |
=
-2 -1 0 1 2 3
Konum (a)

Sekil 20. GaAs/Al,Ga,; ,As/GaAs heteroyapi i¢in maksimum asimetrik fonon potansiyelinin (®;,) konumla

degisimi. Sekilde farkli stokiyometrik oran (x) degerleri i¢in sonuglar verilmistir ve a=1 dir.

Sekil 20’de kuyu igerisinde maksimum fonon potansiyelinde ciddi bir diisiis vardir.
Kuyunun 1. ve 3. bolgelerinde bariyerlere yaklastikca maksimum fonon potansiyelinin x

degerine de bagl olarak artis gosterdigi goriilmektedir.
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Sekil 21. GaAs/Al,Ga, ,As/GaAs heteroyapi i¢in maksimum simetrik fonon potansiyelinin (w,s) konumla

degisimi. Burada x= 0.3 alinmistir ve farkli a kuyu genislikleri i¢in sonuglar verilmistir.

Sekil 21°de kuyunun z=0 noktasina kadar eksponansiyel artis, 0 noktasinda kisa bir
denge durumundan sonra artis oraninda bir diisiis goriilmektedir. Kuyu genisliginin daha

kiigiik degerleri i¢in bu durum daha net goriilmektedir.
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Sekil 22. GaAs/Al,Ga, ,As/GaAs heteroyapi i¢in maksimum asimetrik fonon potansiyelinin (®;,) konumla

degisimi. Burada x= 0.3 alinmistir ve farkli a kuyu genislikleri i¢in sonuglar verilmistir.

Sekil 22°deki grafigi 3 bolgede incelemek miimkiindiir. Grafigin 1.bolgesinde kuyu
genisligi artistyla maksimum asimetrik fonon potansiyeli eksponansiyel olarak artmus,

2.bolgede keskin bir diisiis goriilmiis ve 3.bolgede tekrar eksponansiyel olarak artmustir.
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