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tesekkr ederim.
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Prof. Dr. S. Erol OKAN’a da ayrica tesekkir ederim.

Calismalarim esnasinda aydinlatici bilgilerini ve destegini esirgemeyen Yrd. Dog.
Dr. Ilhan ERDOGAN’ atesekkiir ederim.

Bu calisma stiresince gerekli olan tim imkanlar1 saglayan ve ders asamam sirasinda
emegi gegen Trakya Universites Fen-Edebiyat Fakiiltesi Fizik Bolumii Ogretim Uyelerine
tesekkr ederim.

Tez calismalarim sirasinda tim manevi destegini benden esirgemeyen ailleme
tesekkir ederim.



OZET

Bu teorik calismada, GaAs Ga, , AIXAS kuantum kuyularinda hapsedilmis bir

elektron incelendi.Varyasyonel yaklasim ve Airy ¢cozumleri kullanilarak etkin kitle
yaklasiminda sabit elektrik alanin etkisini hesapladik.

GaAs bolgesinde yerlesmis donor yabanci atomunun baglanma enerjis Varyasyonel
yaklasim yoluyla hesapland.

Teorik sonuclarimiz literattirle uyum igindedir.



SUMMARY

Ga_, Al

In this atheoretical study an electron confined in GaAs- x As quantum

wellsis considered. We have calculated the effect of constant electric field in effective-
mass approximation using Variational approach and Airy solution.

Binding energy of donor impurity located in GaAs region have calculated through
the variational approach.

Our theoretical results are in agreement with literature.
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GIRIS

MBE (Molecular-beam epitaxy) , metal organic vapor ve LPE (Liquid Phase
Epitaxy) gibi son yillarda hizla gelisen deneysel teknoloji ince bir potansiyel kuyu tretmeyi
mimkin kilar. Hacim elemaninda valans bantlarinin farkliligindan dolay: tasiyicilar
potansiyel kuyusunda hapsedilebilir. Gliniimizde bu deneysel teknolojiyle Uretilen
elektronik devre elemanlarinin fizigi son gunlerde fizik ve elektronik diinyasinda gok
blylk ilgi gormektedir.

Bu c¢alismada bir boyutlu kuantum kuyularina hapsedilen elektronlarin davranslart
incelenecektir. Ayrica elektronun diizgin elektrik alana baglh olarak ; simetrik sonsuz ,
sonlu ve—L/2 *de sonsuz +L/2 “ de Vo potansiyel engeline sahip kuantum kuyularinda
nasil davrandigina, enerji seviyelerinin nasil degistigine Varyasyonel olarak ve Airy
fonksiyonu ile bakilacak. Bunun yamnda kuyu iginde bulunan elektrona gesitli
konumlardaki yabanci atomun etkis arastirilacaktir.

Elektronun , elektrik alan ve yabanci atom etkis sonucunda sahip oldugu enerjileri
, deneme dalga fonksiyonlar: ile yaklasik olarak bulunacaktir.



1.1) SIMETRIK SONSUZ POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU iCINE
HAPSEDILMIS OLAN ELEK TRONUN OZELLIiKLERI

Iki sonsuz yiikseklikteki potansiyel duvar: arasina hapsedilmis bir parcacig:
inceleyelim. Bu kuyunun potansiyel fonksiyonu asagidaki gibi simetrik olsun;

20 ; 2<L/20
V(2)=¢ T
8¥ : |z| >L/2; (1.1.1)

ve bu ifadeye gore simetrik sonsuz potansiyel kuyusunun sekli asagidaki gibi olur ;

Sekil 1.1) Simetrik sonsuz potansiyel kuyusu

Potansiyel enerji ‘z="L /12" < de sonsuz oldugundan parcacigin duvarlarin diginda

bulunma olasilig: sifirdir. Buna gore Y (2) dalga fonksiyonu |Z| >L/2 icin sifir olmalidir

ve Schrodinger denklemi sadece kuyu iginde ¢ozulmelidir.
—L/2° denL/2"* ye sonsuz potansiyel kuyusu icinde bir m* etkin kdtleli ve -e
elektron yukll bir parcacigin Schrédinger denklemi ;



2 2
H=- h *.”—2+V(z)
2m 9z

H Hamiltonien ‘ i olmak Uzere,
Hy (2) = Ey (2

~h 1y (@
2m  qz?

+V(zy (9=Ey (29

(1.1.2)

(1.1.3)

Elektron sonsuz kuantum kuyusunda hapsedilmisse kuyu icinde elektronun potansiyel

enerjis V=0 olmak lzere Schrodinger denklemi ;

N IY@

o 2 Ey (2

seklinde olur.

1y () __2m

2 " Ey (2

K2 = 2m’
Burada h* " dersek:

@ 4ky 9=0
9z

olur. Bu denklemi ¢bzecek olursak ;

(1.1.4)



(D2 +Kk2y (2) =0p (D?+k?)=0P D?=-k?b D =nik

y(2)=Ce“+Ce'™
= C, cog(k?) + C,i sin(kz) +C, cos(kz) - C,isin(k?)

y (2) = Beog(kz) + Asin(kz) (1.1.5)

elde edilir. Bu genel ¢oztime sinir kosullarim uygularsak ;
y(L/2)=0

y(-L/2)=0

y(z=L/2)= Bcos(k—ZL)+ Asin(k—zL) =0

y(z=-L/2)= Bcos(k—zL)- Asin(k—zL) =0

elde edilir.Bu denklemi ¢bzmek icin katsayilar determinantina bakariz.

sn(Sy oty
2’ _q
- an(—) cos(k—zL)



=} sin(k—zL) cos(k—zL) + cos(k—zl')sin(k—zl') =0

. kL kL . kL
29n(—)cos(—) =0b san(2—) =0
(2) 3(2) ( 2)

kL
2—=n
5 p

n

ve (L=2a olmak Uzere)

ks = =
4a* h?
E= p*h’ n?
8m’ a?
_p®
E, = 132 n
E

n enerjis elde edilir.

y (2) = Beos(kz) + Asin(kz)

y (2) = Bcos(% 7) + Asin(% 2)

K :% b n=0+1+2,....

(1.1.6)



Y ukaridaki Y (2) dalga fonksiyonu iginde iki tiir ¢oziim var diyebiliriz. Tek ve cift
durumlar icin asagidaki dalga fonksiyonlar1 elde edilebilir ;

n=tek icin A=0,B* 0

y.(2= Bcos(% 2)

¥
O (2 dz=1
Burada B katsayisi normalizasyondan- ¥ bulunur.

¥
B? c‘):osz%zdzzl

-¥

B* () %(1+ cosz% 2)dz=1

Va (1.1.7)

Elde ettigimiz normalizasyon sabiti dalga fonksiyonunda yerine yazilirsa;



1

yn*(2)=\/a

np
COS(——
S(L 2)

yi(2)= \P cos(= 2)
L L n=1,35..... (1.1.8)

elde edilir. N ¢ift durumlar icinde ayni islemler yapilirsa ;
ncifticin ;A* 0,B=0

1

yr}(Z):ﬁ

. .np
sn(—
(LZ)

. 2 ...np
y. (2 ﬂﬁsn(— 2)
L L n=2,4,6...... (1.1.9)

elde edilir.[1]

Ayrica E, enerjisinin beklenen degerini kullanarak ta;

_ & (AHy .(2)2
S V.2Y.(2) 5

E
(1.1.10)

bulabiliriz.
Bu sonuca gore potansiyel kuyusundaki bir parcacigin alabilecegi enerji degerleri
bir “n” tamsayisina bagl olarak kesikli degerlerde bulunabilir. Baska deyisle kuantize



edilmis enerji duizeyleri olusur.
Numerik hesaplarda uzunluklar & etkin Bohr yaricapi enerjiler R* etkin Rydberg
biriminde secilmistir. Bu birim sisteminde ;
2 2
R = h ve ar = h ez
m*e (1.1.11)

2m'a“

dir. Burada © Y& M*  GaAs kristalinde sirasiyla diglektrik sabiti ve elektronun etkin

kiitlesidir. Hesaplarda © =125 M =0.067m,, a* = 98.73A°, R* =5.83 meV

alinmugtir.

Elektronun taban durum dalga fonksiyonu nimerik olarak hesaplanmis ve kuyu
genisligine bagli olarak sekil 1.1.1 * de verilmistir.

Elektronun taban durum enerjis hesaplanmis ve kuyu genisligine bagli olarak sekil
1.1.2* de verilmistir.

Elektronun birinci uyariimis durum dalga fonksiyonu nimerik olarak hesaplanms
ve sekil 1.1.3 te verilmistir.

Elektronun birinci uyariimis durum enerjisinin kuyu genisligine bagli degisimini
gosteren grafik sekil 1.1.4 “ te verilmistir.

Elektronun taban durum ve birinci uyariimis durum enerjilerinin kuyu genisligine
bagl grafigi karsilastirmali olarak sekil 1.1.5* te gosterilmistir.
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E(R*)

Sekil 1.1.1) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir

elektronun taban durum dalga fonksiyonunun z(a*) ile degisimini gosteren grafik.
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Sekil 1.1.2 ) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir



elektronun taban durum enerjisinin L(a*) kuyu genisligine gore degisimini gosteren
grafik.

z(é*)



£y (RY)

Sekil 1.1.3) Sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektronun birinci
uyarilmig durum dalga fonksiyonunun z(a*) ile degisimini veren grafik.
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Sekil 1.1.4) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun birinci uyarilmig durum enerjisinin L(a*) kuyu genisligine gére
degisimini veren grafik.



E(R*)

1.2)
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Sekil 1.1.5) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum ve birinci uyarilmig durum enerjilerinin L(a*) kuyu
genisligine gore degisimini veren grafik.

ANTI SIMETRIK SONSUZ POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU ICINE



HAPSEDILMIS OLAN ELEK TRONUN OZELLIiKLERI

Sekil 1.2 ) Anti simetrik sonsuz potansiyel kuyusu

a® ; O<z<L 0o
V(Z):§¥- z>L ;2<0p
’ ’ 2 (1.2.1)

Anti simetrik sonsuz potansiyel kuyusu icinde V(z) potansiyelini géren m* etkin
kitleli, -e yuklu elektron icin Schrodinger denklemi ;

2 2
"I v
om' 1z (1.2.2)

H Hamiltonien ‘ i olmak Uzere,

Hy (2) = Ey (2 (1.2.3)
Y@ vy = (2
m gz

Kuyu icinde V(z)=0 oldugundan ,



- h_z—ﬂ2y (Z) =E
2m’ qz° y (2 (1.2.4)

seklinde yazilir.

-
“Z.I}’ZEZ)L B (@
k2:2m*

Burada h*  dersek:

ﬂzy (Z) + k2y (Z) 0

olur. Bu denklemi ¢bzecek olursak ;
(D*+k®)y (2)=0p (D*+k?*)=0P D*=-k*b D=mk

y(2)=Ce“+C e

= C, cos(kz) + C,i sin(kz) +C, cos(kz) - C,isin(kz)

y (2) = Acog(kz) + Bsin(kz) (1.2.5)

elde edilir. Bu genel ¢oztime sinir kosullarim uygularsak ;



y 0=y (L)=0

y (z=0) = Acos(0) + Bsin(0) =0
A=0;B* 0

y (2) = Bsin(kz)

ve

y (z=L)=0=Bsin(kL)

sin(kL) =0

kL =np
K, :% b n=0412,..

elde edilir. Ayrica (L=2aolmak Uzere) ;

4a* h?
E-= ph’ n’
8m’ a?
_p®
E, = 132 n

“n” * ebagli enerji 6zdegeri de elde edilehilir.

¥d/ (2)°dz=1

Burada dalga fonksiyonundaki B katsayisi normalizasyondan- ¥

(1.2.6)

(1.2.7)

(1.2.8)

bulunur.



2a
~. o Np

B? fgin?— zdz =1
G 2a

2a

B () %(1- 00522—2l 2)dz=1

23 2a
B_I,lea 2a o mz‘ Bl
23 ° 2np 2a 0%

Va (1.2.9)

elde ettigimiz normalizasyon sabitini dalga fonksiyonunda yerine yazarsak;

y (2) = ﬁ sSn(22)z
a 2a (1.2.10)

elde ederiz.
Ayrica E, enerjisinin beklenen degerini kullanarak ta;

&y (2HY ()0

E=¢C .
S V.2Y.(2) 5 (1.2.12)

bulabiliriz.

Bu sonuca gore potansiyel kuyusundaki bir parcacigin alabilecegi enerji degerleri
bir “n” tamsayisina bagli olarak kesikli degerlerde bulunabilir. Baska deyisle kuantize
edilmis enerji duizeyleri olusur.

Elektronun taban durum dalga fonksiyonu niimerik olarak hesaplanmis ve grafigi
sekil 1.2.1* de verilmistir.

Elektronun birinci uyariimis durum dalga fonksiyonu nimerik olarak hesaplanms



ve grafigi sekil 1.2.2 * de verilmistir
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Sekil 1.2.1) Anti simetrik sonsuz kuantum kuyusunda hapsedilen bir elektronun
taban durum dalga fonksiyonunu gosteren grafik.
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Sekil 1.2.2) Anti simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilmis bir

elektronun birinci uyarilmis durum dalga fonksiyonunu gosteren grafik.



2. ) SIMETRIK BiR SONLU POTANSIYEL KUANTUM KUYUSU iCINE
HAPSEDILMIS OLAN ELEK TRONUN OZELLiK LERI

Sonlu kuantum kuyusu iginde bulunan elektronu g6z 6niine alalim ve kuyu
icinde hapsedilmis elektronun gordugi V(z) potansiyeli ;

viy=10 - L/2EzZEL/24
=i, v
2V, 4>L2 ) 21)

Sekil 2 ) Simetrik sonlu potansiyel kuyusu

Genisligi L =2a* olan bir potansiyel kuyusu icinde z=0 * a gore simetriktir.

Enerjis E olan bir elektronun sagladig1 zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi ;
Hy (2 = Ey (2 (2.2)

dir. Burada H Hamiltonyendir:
H=H,+H,

h? d?
°7 om' dz?
H, =V(2)
h? d?

om' EH/(Z) (2.3)

‘E’ enerjisinin Vo potansiyelinden daha kiigtik oldugu yani bagli durumlar: géz

Onlne alalim. Buna gore potansiyel kuyusuna hapsedilmis elektronun 1. Bolge icindeki
Schrédinger denklemi ;



Hy (2) = Ey (2

h* d¥,(2)
-— =22 —Fy _(Z
o i y .(2)
k="M g
seklinde yazilir. Burada h olmak Uizere, diferansiyel denklemi ¢ozuldiguinde ;

Y ,(2) = Acogk,z) + Bsin(k,z) (2.4)

elde edilir. Sinir sartlarindan Y an(2) cift durumlarin ve Y w(2) tek durumlarin dalga

fonksiyonu olmak Uizere ;

Y an (2) = Acos(k,2)
Y «(2) = Bsin(k,2)

ifadeleri elde edilir. 1.ve I1l. Bolgelerinde yani, |Z| >L/2 bolgesinde ise Schrédinger

denklemi asagidaki gibi yazilir ;

~ h? d¥y (9
2m°  dz?

+Vy (2 =Ey (9

h? d?% (2)
2m°  dz?

+(Vo- Ey (2 =0



MA@ v, - ey (9=0
2m  dz (2.5)

Bu denklemin genel ¢cozimi ;
y (2) =Ce"* + De'¥* (2.6)

seklindedir. Burada C ve D sabitler olmak Uzere ;

K = 2m

2 (Vo - E)
h (2.7)

olarak alinmustir. Sinir sartlar1 distndldaginde , z>L/2 icin, “C” * nin sifira esit olmasi
gerektigini , aks takdirde dalga fonksiyonunun “z” sonsuza gitmeye baslayinca sinir
kosullarin bozarak sonsuza gidecegini gorebiliriz. Bu durumda lll. Bolge dalga

fonksiyonu ;
y 5(2) =De™* 2>L/2 (2.8)
seklinde elde edilir. Benzer sekilde de |. Bélge dalgafonksiyonu ;
y ,(2) =Ce*” 7<-L/2 (2.9)
elde edilir.

Simdi potansiyelin “z=" L/ 2 deki siireklilikleri sonludur ve sinir kosullar”Y ()

dy (2)
ve“ dz " inikisinin de bu noktalarda siirekli olmasi gerektirir. Boylece sinir




kosullarindan asagidaki denklemler elde yazilir ;
Acos(k,L/2) +Bsin(k,L/2) = Dexp(- k,L/2)

- k,Asin(k,L/2) +k,Bcos(k,L/2) = - k,Dexp(- k,L/2)
Acos(k,L/2) - Bsin(k,L/2) = Cexp(- k,L/2)
k,Asin(k,L/2) +k,Bcos(k,L/2) = k,Cexp(- k,L/2) (2.10)

Bu denklemlerden de

k, tan(k,L/2) =k,
k, cot(k,L/2) = -k, (2.12)

elde edilir.

B(‘jylecey ar (2) cift durumlarin dalga fonksiyonu ve Y w(2) tek durumlarin dalga

fonksiyonu olarak dustnulurse ; 1.,11.,111.Bolgelerdeki dalga fonksiyonlar: asagidaki gibi
yazilr;

1 Acos(k, L /2)exp(k,L/2)exp(k,2) zE-L/2 1
Y o1 (2) = | Acos(k, 2) - LI2£ZELI2y

¥ Acos(k, L/ 2) exp(k,L / 2) exp(- k,2) 22L12 b 51



i- Asin(k,L/2) exp(k, L/ 2) exp(k,2) ZE-L/2

Y o (2) = | Asin(k,2) - L/I2£ZELI2y
P Y
L Asin(k, L/ 2) exp(k, L/ 2) exp(- k,2) z3 LI2 | 2.13)
Burada A sabiti normalizasyon kosulundan bulunabilir ;
-L/2 L/2 +¥
OAY ¥ dz+ QAY ;¥ ,dz+ OAY ;¥ ,dz=1
-¥ L2 Li2 (2.14)

Enerji ise Ea durumlarin dalga fonksiyonu ve B tek durumlarin dalga

fonksiyonu olmak lizere su sekilde bulunur ;

1 s @HY o (@)

Eon =1 Y
f <y Gift (Z)L/ Gift (Z)> b (2.15)

_H w@HY @)

Etek -1 Y
1 <y tek (Z)ty tek (Z)> b (2.16)

Elektronun taban durum dalga fonksiyonunun grafik 2.1 * de verilmistir.

Elektronun taban durum enerjis nimerik olarak hesaplanmis ve kuyu genisligine
bagl degisimi sekil 2.2 *de gosterilmistir.

Elektronun farkli engel yiksekliklerine bagli olarak , elektronun engel icinde
bulunma olasiligimin L kuyu genisligine bagl grafigi sekil 2.3 * te verilmistir.[2]

Elektronun farkli kuyu genisliklerine bagl olarak , elektronun engel icinde bulunma
olasiliginin V(R*) kuyu engeline bagli grafigi sekil 2.4 * te verilmistir.
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Sekil 2.1) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektronun
taban durum dalga fonksiyonunun grafigi.
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Sekil 2.2') Simetrik sonlu potansiyel kuyusuna hapsedilen bir elektronun taban

durum enerjisinin L(a*) kuyu genisligine gbre degisimini gosteren grafik.
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Sekil 2.3) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusunda , farkl engel
yuksekliklerine karsilik, pargacigin engel icinde bulunma olasiliginin L(a*) kuyu
genisligine gore degisimi.
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Sekil 2.4) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusunda , farkl kuyu genisliklerine

karsilik , parcacigin engel icinde bulunma olasiliginin V(R*) kuyu engeline gére
degisimi.



3.1.)DUZGUN ELEK TRIK ALAN GOREN SIMETRIK SONSUZ KUANTUM
KUYUSU ICINDE HAPSEDILEN ELEK TRONA AIT SCHRODINGER
DENKLEMININ VARYASYONEL YONTEMLE COZUMU

Sekil 3.1.1) Simetrik sonsuz kuantum kuyusu
Sonsuz potansiyel kuantum kuyusu icinde bulunan m* etkin kitleli bir elektronun
enerjisini ve dalga fonksiyonunu daha 6nce bdlim (1.1) * de su sekilde verilmisti ;

K :% b n=0+1+2,....

n

olmak Uzere;
y.(2= \E cos(k,2)
L n=1,35..... (3.1.1)
y.(2= ﬁsin(an)
L n=2,4,6..... (3.1.2)

&y (DHY ,(2)6

E=C
S V.2Y.(2) 5

(3.1.3)

Badyle bir kuyuya “+z" yonunde diizgiin elektrik alan uygulandiginda ,“F " elektrik



alan siddeti olmak Uzere,kuyu icinde hapsedilen bu elektron icin Hamiltonien’ imizi su

sekilde yazahiliriz ;
h2 1‘[2
Ho=-—— 1 _4v(z _
°2m 12 ) ve Me=¢€Fz (3.1.4)
H=Ho+He (3.15)

Diizgiin “ F ” elektrik alan goren potansiyel kuyunun yeni seklide ;

Sekil 3.1.2) Diizgiin F elektrik alani gren simetrik sonsuz potansiyel kuyusu

olur. Boyle hir kuyuda elektrik alan etkisindeki parcacigin yeni dalga fonksiyonu Y v ()
olmak Uzere, Schrodinger denklemi ; [3]
Hy yeni (Z) = Ey yeni (Z) (316)
h2 ﬂzy eni (Z)
- * . 2 +V(Z)y yeni (Z) + ery yeni (Z) = Ey yeni (Z)
2 9z (3.1.7)

yazilir. Sonsuz potansiyel kuyusuna hapsedilmis elektronigin V(z)=0 olduguda

distnultrse ;



] h2* T yer21i(z) +6F2Y i (2) = EY o (2)
P (3.18)

olur. Bu denklemin analitik ¢ozumu yoktur. Denklem yaklasik olarak cizilecektir. Burada

yaklasik ¢oztimlerden Varyasyonel Y dntem kullanilacaktir. Bu yonteme gore de Y yeni (2)

deneme dalga fonksiyonu ;

Y yeni (2) =Y i (2) €Xp(- b2)

olarak secilir. Burada Y = (2)

y &% (2 =\/2003(an) Y w (2) =\/zSin(an)
L , L olmak tizere :

Y s (2) = \E cos(k, 2) exp(- bz)
L (3.1.9)

Y v (2) = \E sin(k,z) exp(- b2)
L (3.1.10)

b

olarak secilir. Burada - Varyasyonel parametredir. Parcacigin “E” enerjisini Varyasyon

Y ontemine gore ise su sekilde ifade ederiz.

& I (2HY (2)9

<E9ift> - Gift Gift 5
£y 5@ @) Birin (3.1.12)




&Y 1w (DHY 12(2)2
£V @ @) . (3.1.12)

(Eu) =¢

B tek durumlarin enerjis , Ea cift durumlarin enerjisini ifade etmektedir.

Elektronun diizgiin F elektrik alan siddeti atinda taban durum enerjis niimerik
olarak hesaplanmis ve L=0.5a*, L=1a*, L=1.5a* kuyulariicin “E” enerjisinin “F’
elektrik alan siddetine bagl degisimleri sekil 3.1.1 ,sekil 3.1.2, sekil 3.1.3* te, sekil 3.1.4
‘ teise bir arada verilmistir.

Elektronun taban durum dalga fonksiyonunun , farkli F(kV/cm) elektrik alan
siddetlerine gore grafikleri sekil 3.1.5* te gosterilmistir.



E(R*)
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Sekil 3.1.1) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum enerjisinin F elektrik alan siddeti ile degisimini gosteren
grafik. (L=1a*)
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Sekil 3.1.2) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum enerjisinin F elektrik alan siddeti ile degisimini gosteren
grafik. (L=0.5a*)
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Sekil 3.1.3) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir
elektronun taban durum enerjisinin F elektrik alan siddeti ile degisimini gosteren
grafik. (L=1.5a*)
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Sekil 3.1.4 ) Simetrik sonsuz potansiyel kuantum kuyularina (L=0.5a*, L=1a*, L=
1.5a*) hapsedilmis elektronun taban durum enerjilerinin F elektrik alan siddetine
bagli degisimi gbsteren grafik.
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Sekil 3.1.5) Farkli F elektrik alan siddetleri gbren simetrik sonsuz potansiyel
kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektronun taban durum dalga fonksiyonlarin



gosteren grafik.

3.2)DUZGUN ELEK TRIK ALAN GOREN SIMETRIK SONLU KUANTUM
KUYUSU ICINDE HAPSEDILEN ELEK TRONA AIT SCHRODINGER
DENKLEMININ VARYASYONEL YONTEMLE COZUMU

Sekil 3.2.1) Simetrik sonlu potansiyel kuyusu
Sonlu potansiyel kuantum kuyusu icinde bulunan “m*” etkin kutleli bir pargacigin
dalgafonksiyonu ve enerji ifades daha 6nce bolim (2) * de belirtmistik. Dalga

fonksiyonlari su sekilde bulunmustu ;

Cift durumlar igin ;

1 Acos(k, L /2)exp(k,L/2)exp(k,2) zE-L/2 0
Y o1 (2) = | Acos(k,2) - LI2£ZEL/2y
1 Acos(k,L/2)exp(k,L/ 2) exp(- k, z) z3L/2 | (32.)

Tek durumlar igin ;



i - Asin(k,L/2)exp(k,L/2)exp(k,z) ZE-L/240
Y o (2) = | Asin(k,2) - L/I2£ZELI2y
1 Asin(k,L/2) exp(k, L/ 2) exp(- k, 2) z3 LI2 | (322)

Bu potansiyel kuyusuna ve kuyu iginde bulunan “m*” etkin kitleli elektrona *+z”

yoniinde diizgiin bir F elektrik alani uygulamrsa Hamiltonien su sekilde yazilabilir ;

h2 1‘[2
Ho=-—— 1 4v(z _
°2m 12 ) ve e =¢€Fz (3.2.3)
H=Ho*He (3.2.4)

Buradan Schrédinger denklemi , Y v (2 dlextrik alan etkisi altindaki m* etkin

kitleli elektronun dalga fonksiyonu olmak tzere ;

HY yeni (2) = EY i (2) (3.2.5)

) h? 1%y Yeni(z) +V(2y yeni(z) +eFzy yeni(Z) = Ey yeni(z)

2m° §z?

(3.2.6)

seklinde ifade edilir. Bu denklemlerin boltim (2)  de Varyasyon Y 6ntemiyle yapilan
tek
y yeni (Z) tek

Gift
islemler g6z 6niine alinarak ve Y yeni (2) cift durumlarin dalga fonksiyonu ,

durumlarin dalga fonksiyonu olmak tizere asagidaki gibi yeni dalga fonksiyonlar: yazilir.

Cift durumlar igin;



1 Acos(k, L/ 2) exp(k, L /2) exp(k, ) exp(- bz) zE-L/2 1

Y 5o (2) = | Acos(k,2) exp(- b2) S LI2EZELIZy
{Acos(kzLIZ) exp(k,L/2) exp(- k,z) exp(- bz) z3 L/2 'D
(3.2.7)

Tek durumlar igin ;

‘. - Asin(k,L/2)exp(k,L/ 2) exp(k, z) exp(- bz) ZE£-L/2j
y % (2) = { Asin(k,2) exp(- b2) - LI2£ZEL/2y
L Asin(k,L/2) exp(k, L/ 2) exp(- k,z) exp(- bz) z3 L2 |

(3.2.8)

Burada A normalizasyon sabiti ve b Varyasyonel parametredir . Elektrik alanin
etkisindeki parcacigin Varyasyon yontemi ile bulunan enerjisi ise asagidaki gibi ifade edilir.

() =8 &y o (2HY & (2)0
"Eh e Ra) §

(3.2.9)

&Y e (2HY 1% (2)©

< tek> g <y yenu(z)ty yen'(z)> Brin

(3.2.10)

Ee tek durumlarin enerjis , Ea cift durumlarin enerjisini ifade etmektedir.

Elektronun taban durum enerjisi nimerik olarak hesaplanms ve farkli F (kV/cm)
elektrik alan siddetleri altinda L (a*) kuyu genisligine bagl grafigi sekil 3.2.1* de



verilmistir.

Elektronun taban durum dalga fonksiyonunun , F=0 ve F=80 kV/cm elektrik alan
siddetlerine ve L=1a* ,V=40R* degerlerinde grafikler sekil 3.2.2 “ de verilmistir.

Elektronun ,farkli F=0,25,50,75 kV/cm elektrik alan siddetlerine ve L=1a*
degerine gore ,engel icinde bulunma olasiliginin V(R*) kuyu engeline gore degisimini
veren grafik sekil 3.2.3 * te verilmistir.

Elektronun ,farkli F=0,25,50,75 kV/cm elektrik alan siddetlerine ve V=40R*
degerine gore ,engel icinde bulunma olasiliginin L(a*) kuyu genisligine gore degisimini
veren grafik sekil 3.2.4 * te verilmistir



E(R*)

F=0 kV/cm
,,,,,,,,,,,,,, F=25 kV/cm
fffffff F=50 kV/cm
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Sekil 3.2.1) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna hapsedilen bir elektronun
(F elektrik alan siddeti olmak tizere) taban durum enerjisinin, farkh F(kV/cm)
elektrik alan siddetlerine gore,L(a*) kuyu genisligiyle degisimini gosteren grafik.
(Varyasyon yontemi ile)



1.6 —

7777777777777 F=80 kV/cm
F=0 kV/cm
L=1 a*

V=40 R*

Sekil 3.2.2) Elektrik alan gbren simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusuna
hapsedilen bir elektronun taban durum dalga fonksiyonlarin gosteren grafik.
(Varyasyon yontemi ile)
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Sekil 3.2.3) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusunda , farkl F elektrik alan
siddetlerine gore, parcacigin engel icinde bulunma olasiligimin V(R*) kuyu engeline
gore degisimini veren grafik.
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Sekil 3.2.4) Simetrik sonlu potansiyel kuantum kuyusunda , farkl F elektrik alan
siddetlerine gore, parcacigin engel icinde bulunma olasiliginin L(a*) kuyu
genisligine gore degisimini veren grafik.



4.) DUZGUN ELEK TRIK ALAN GOREN SONSUZ KUANTUM KUY USUNA
HAPSEDILEN ELEKTRON VE AIRY COZUMLERI

Sonsuz kuantum kuyusuna ‘+z' ekseni dogrultusunda yani enerji duvarlarina dik

dogrultuda diizgiin F elektrik alani uygulamrsa, kuyunun boyle bir elektrik alan altindaki
durumu sekildeki gibi olur.

Sekil4.1) “+z" dogrultusunda F elektrik alan goren simetrik sonsuz kuantum

kuyusu
Kuyu icine hapsedilen elektronun Hamiltonyen'i a* ve R* biriminde

d2
H=-—+hz+V(2)

dz (4.1)
olur. BuradaV(z) ;

i0 <L/2

t¥ 1Z>1/2 42)

h= (0.00)a* F(kV /cm)

ve R* “dir. Boyle bir elektronun sagladig1 Schrodinger denklemi,

Hy (2 =Ey (2 (4.3)



veya

& U shzevy (9 =Ey (9
g dz o}

olur. Bu denklemde

dontstumleri yapilirsa,

dYy
- (-e+au)y =0
au? ( Y

elde edilir. Bu denklemi ;
2/3

x=a3u- ea"

degiskenine bagli olarak ifade edersek ;

az’?’dzy(zx)- @u- ey x)=0
dx

veya

d¥y (ZX) - (@¥u-ea ¥y (x)=0
dx

veya

dy (x)
dx ?

Xy (x)=0

(4.4)
a =hL?
e = EL?
z
u=—
L

(4.5)

(4.6)

(4.7)

Airy diferansiyel denklemi elde edilir[4]. Bu denklemin ¢ozimleri ;



y (X) =aAi(x) +bBi(x) (4.8)

seklindedir. Sinir sartlar1 kullanilirsa,

z,=-L/2 ve z,=+L/2
icin

u =-1/2 ve u,=1/2
ve

x,=a"?(-1/2)- ea *®

x,=a"%1/2)- ea?®?

olur. Bu son iki esitlikten,

Ai(x,)Bi(x,) - Ai(x,)Bi(x,) =0 (4.9)

elde edilir. Bu denklemden ‘ €’ enerjisi bilgisayarda niimerik olarak hesaplanir. Denklem
(4.9) ‘u saglayan en kiiciik ‘ € taban duruma, ikinci kiictk ‘ € birinci uyariimis duruma
karsilik karsilik gelir. Biz taban durumakars: gelen ‘ €’ degerlerini bilgisayarda hesaplayip
asagidaki grafiklerimizi elde ettik:

Elektronun Airy fonksiyonlari ve Varyasyon yontemi ile ¢ozilen taban durum
enerjisinin karsilastirmali olarak F elektrik alan siddetine bagli degisimini gosteren grafik
sekil 4.1° de verilmistir.

Elektronun Airy fonksiyonlari ve Varyasyon yontemi ile ¢ozilen taban durum
dalga fonksiyonlarinin karsilastirmal: olarak gosteren grafik sekil 4.2 de verilmistir



E(R¥)

10.0

9.6

9.2

8.8

8.4

40

80

F(kV/cm)

120 160

VARYASYC
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Sekil 4.1) Airy fonksiyonlari ve Varyasyon yontemi ile ¢ozulen simetrik sonsuz
kuantum kuyusunda taban durumdaki enerjinin, F (kV/cm) elektrik alan siddetine
bagli degisimini gosteren grafik.

1.6 —
VARYASYO!
i Airy
L=1.1 a*
1.2 — F=50 kV/cm
0.8 —
0.4 —
0.0 —
| | |

2(a*)



Sekil 4.2') Airy fonksiyonlari ve Varyasyon Y dntemle ¢ozilen elektronun taban
durum dalga fonksiyonlarinin karsilastirmali olarak degisimi gosteren grafik.

5.1) DUZGUN ELEKTRIiK ALAN GOREN -L/2 ‘den +L/2‘ ye KADAR SONSUZ ,
+L/2 den SONSUZA Vo POTANSIYEL ENGELINE SAHIP KUANTUM KUYUSU
ICINE HAPSEDILEN ELEK TRONUN VARYASYONEL YONTEMLE
INCELENMESI

Sekil 5.1.1)-L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo potansiyel engeline sahip olan bir potansiyel

kuyu
abolgesinde elektrik alan F =0 iken ,elektronicin a* ve R* birim sisteminde
Schrédinger denklemi;
s az(Z) +0=Ey .(2)
dz (5.1.1)

seklindedir. Bu denklemin ¢ozUmi olan Y2 dalgafonksyonuise;

(D2 +k2)y ,(2)=0b D2=-kZb D =nik;k, =~E



y a(z) - A&eiklz + Be—iklz
y .(2) = Acosk,z+Bsink;z (5.1.2)

seklinde elde edilir.
b bolgesinde elektrik dlan F = Oiken Schrodinger denklemi ;

. Lbz(Z) +Voy ,(2) = By ,(2)
dz (5.1.3

seklindedir. Eger bu denklemi ¢ozersek ,

d? »(2)
dz*

- (Vo- E)y (29 =0

(D?- k2y .(2)=0p D?*=k2b D=nk,:k, =+Vo- E
2 a 2 2 2

y ,(2) =Ce ' + De'’

kyz

y(2)=Ce (5.1.4)

seklinde (5.1.4) ile gosterdigimiz b bolgesindeki bir elektronun dalga fonksiyonunu elde
ederiz.

Simdi sinir kosullarin kullanalim. flk énce =~ 72 sinir kosulunu kullanmirsak,



y (z2=-12) =0=Acosk (- ) + Bsink, (- /)
= 0= Acosk, (%) - Bsink,(4)

e S0 5)
costk, 72) (5.15)

A sabitini elde ederiz. £~ 72 sinir kosulunu kullanirsak ;

Y (z=5) =y (2= Y)
y (z2=) = Acosk, % + Bsink, 1 = Ce " (5.1.6)
y (z=%) =y {(z=1)

- k,Asink, % + k,Bcosk, ¥ = - k,Ce "
(5.1.7)

elde edilir. Denklem (5.1.5) ‘te elde ettigimiz A sabitini (5.1.6) ve (5.1.7) denklemlerinde

yerine yazarsak ;

Acosk, 4 + Bsink, 1 = Ce "2

] L
g 3Ntk 72) xcos(k, 1) + Bsink, v = Ce
cos(k, )

2Bsink, v = Ce " (5.1.8)



ve

- k,Asink, v +k,Boosk, 1 = - k,Ce "

] L
- leMsin k, % + k Bcosk, v = - k,Ce "
cos(k, )

- 2 L
- leM +k,Bcosk, 1 = - k,Ce "
cos(k, %)

Sn*(ky ) - 05" (K, b2) _ ke
cos(k, 2)

k,B

elde edilir. Denklem (5.1.8) ‘ i denklem (5.1.9)" aoranlarsak ,

2Bsink, Y _ Ce'ler
g SNk k) - cos’(k, k) k,Ce e
1
cos(k; )

sin®(k, b) - cos®(k, ©3)
cos(k; ¥2)

2k, sink, %% =k,

2kz Sin( kl I/z) Cos(kl I/z) = kl(Sinz (kl I/z) - COSZ (kl I/z))

buradan dontstimler kullanilarak,

(5.1.9)



k, sin(k,L) = - k, cos(k, L)

_ cos(k, L)
T Tein(kiL) (5.1.10)

bulunur.

Sekil4.2.2) “+2” dogrultusunda diizgiin F elektrik alan géren —L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de
Vo potansiyel engeline sahip potansiyel kuyu

Simdi “+z” dogrultusunda diizgiin ve F siddetinde bir elektrik alan uygulayalim . -e
yuklt bir elektronun W enerjisi ,

W=eFz
olur.

Duizguin elektrik alan goren kuantum kuyusunun “a” bdlgesinde hapsedilmis bir
elektron i¢in zamandan bagimsiz Schrodinger denklemi ;

,— teFzy (9 =Ey (2

dy .(2
dz (5.1.11)

seklindedir. Buradan bu denklemi saglayan Y2 deneme dalga fonksiyonu Varyasyonel

¢OzUm yontemine gore ;



y .(2) = (Acosk,z+ Bsink,z)e” ™ (5.1.12)

seklinde secilir. A,B katsayilari ise sinir kosullarindan bulunacak olan normalizasyon
sabitleridir. Tk 6nce z=-L/2 simir kosulunu uygularsak ;

y (z=- ) =0=(Acosk,(- 1) + Bsink, (- ©))exp(- bz)
=0= Acosk, (%) - Bsink, (%)

LTS

costk, 72) (5.1.13)
A katsayisini elde ederiz. Ha Hamiltonien'i ,
2
H - d—2+hz
a= 0z (5114)

seklindedir. “b” bolgesindeki zamandan bagimsiz Schrédinger denklemi ise;

d z
-9 s voy (2) +hay (1) = By (2
dz (5.1.15)
olur. Bu denklemi saglayan Y(2) dalgafonksyonuise,
Y »(2) =Ce "’ ™ (5.1.16)

seklindedir. Burada z=L/2 sinir kosulunu uygularsak ,



y (=) = (Acosk, 14 + Bsink, 1) exp(- bz) = Ce” "% exp(- bz) (5.1.17)

C =2Bsin(k, ) exp(k, ) (5.1.18)

C normalizasyon katsayisini elde ederiz. Burada ? Varyasyonel parametredir. Bu

bolgedeki Tv Hamiltonien'i ise,

d2
H_- — +hz

= dz +Vo (5.1.19)

seklindedir . Boyle bir elektronun enerjisi ise su sekilde bulunur.

ER slis:
é<yw g émin
E _g<yaHa&a>+<yb|HbNb>g
N N P F I
e gmin (5120)



5.2) DUZGUN ELEK TRIK ALAN GOREN -L/2 ‘den +L/2‘ ye KADAR SONSUZ ,
+L/2 den SONSUZA Vo POTANSIYEL ENGELINE SAHIP KUANTUM KUYUSU
ICINE HAPSEDILEN BIR ELEKTRON VE AIRY COZUMLERI

Sekil 5.2.1) “+z" dogrultusunda diizgiin F elektrik alan géren —L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de
Vo potansiyel engeline sahip potansiyel kuyu

“+2” dogrultusunda diizgiin F elektrik alan géren sonsuz potansiyel kuantum
kuyusu icindeki bir elektronun Airy diferansiyel ¢ozimleri bolim (4) * te incelenmisti.
Sonsuz kuantum kuyusundaki Airy ¢ozumleri su sekildeydi ;

d¥y (x)
dx ?

-xy (x)=0
(5.21)

Bu denklemin ¢oztimleri ise;



y (x) =aAi(x) +bBi(x) (5.2.2)
seklinde idi.Simdi bu ¢ozimleri “a’ ve “b” bolgeleri icin ayri ayri1 yazalim .

Yy .(x) =CA(x) + DB, (x) (5.2.3)
Y (X) =GA(m (5.2.4)

Daha dnce bolim (4) “ te X * i ;
2/3

x=a3u- ea"

seklinde tarumlamustik. Sinir kosullarinda ® i kullanirsak ;

Xl :a]J3(_ %)_ a—2/3E

(5.2.5)
/3 L -2/3
X,=a "(+=)-a “’E
2 (5.2.6)
1/3 L -2/3
m=a " (+3)-a " (E- Vo)
2 (5.2.7)
elde ederiz. z=-L/2 sinir kosulunu kullanirsak ;
y.(z=-L/2)=0 (5.2.8)

CA(x,) + DB (x,) =0 (5.2.9)



B (x,) (5.2.10)

sabitini elde ederiz. z=+L/2 sinir kosulunu kullanr ;

y.(z=L/2)=y (z=L/2)
CA (x;) + DB, (x,) = GA (m) (5.2.11)
CA'(x,) + DB ‘(x,) = GA'(m) (5.212)
ve denklem (5.2.11) * i denklem (5.2.12) * ye oranlarsak ;

é D u, ¢ e, ¢ D,¢ .U
& 2) T =< Bi(Xy)g T é 2) T =B X;)y =0
A (:) + B (X)A (M - A Tx:) + = B ) gA () 5219

elde ederiz. Buldugumuz bu denklemden ‘E’ enerjis bilgisayarda nimerik olarak

hesaplariz. Denklemi saglayan en kiigUk ‘E’ taban duruma karsilik gelir.

Elektronun Varyasyon yontemi ile bulunan taban durum dalga fonksiyonun, farkl

F =50,100,200,300 kV/cm elektrik alan siddetlerine gore grafikleri sekil 5.1.1 ‘ de

verilmistir.

Elektronun Airy Fonksiyonu ile bulunan taban durum dalga fonksiyonun, farkl: F

=50,100,200,400 kV/cm elektrik alan siddetlerine gore grafikleri sekil 5.2.1 “ de
verilmistir.
Elektronun Varyasyon yontemi ve Airy fonksiyonu ile ¢ozulen taban durum

enerjisinin F (kV/cm) elektrik alan siddetine bagl degisimini gosteren grafik sekil 5.2.2 *

de verilmistir.

Elektronun Varyasyon yontemi ve Airy fonksiyonu ile ¢ozulen taban durum



dalgafonksiyonlarinin karsilastirmal1 olarak grafikleri sekil 5.2.3 * de verilmistir.
Elektronun Varyasyon yontemi ile ¢ozulen engel icinde bulunma olasiliginin,,
farkli F=0,25,50,75 kV/cm elektrik aan siddetlerine ve L=0.3 & degerine gore, V(R*)
kuyu engeline gore degisimi veren grafik sekil 5.1.2  de gosterilmistir.
Elektronun Varyasyon yontemi ile ¢ozulen engel icinde bulunma olasiliginin,,
farkli F=0,25,50,75 kV/cm elektrik alan siddetlerine gore, L(a*) kuyu genisligine gore
degisimi veren grafik sekil 5.1.3 * de gosterilmistir



1.60 —

—_— — - F=300kV/cm
| / N e F=200kV/cm
,,,,,,,,,,,,, F=100kV/cm

\
/ // Y — F=50kV/cm
120 — |/ R\

[ \\\\\\ L=1a*
[ W V=40 R*

~—  0.80 —
>
0.40 —
0.00 —

-0.5

z(a*)

Sekil 5.1.1) -L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo potansiyel engeline sahip kuantum
kuyusunda bir elektronun taban durum dalga fonksiyonlarimin ,farkl F elektrik alan
siddetleri icin, grafikleri.(Varyasyon Y dntemi ile)



1.0 —
F=50 kV/cm
F=100 kV/cm

0.8 — F=200 kV/cm
F=400 kV/cm

0.6 —

0.4 —

0.2 —

0.0 — ‘

-1.0 2.0

Sekil 5.2.1) —L/2 *de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo potansiyel engeline sahip kuantum
kuyusunda bir elektronun taban durum dalga fonksiyonlarimin ,farkl F elektrik alan
siddetleri icin grafikleri.(Airy Fonksiyonu ile)



E(R*)

,,,,,,,,,,,,,,, VARYASYON
- AIRY
V=40 R*
8 |
L=1 a*
7 |
6 |
5 JE—
4 —
| | |
0 100 200 300
F(kv/cm)

Sekil 5.2.2) Airy Fonksiyonu ve Varyasyon Y 6ntemi ile ¢ozulen, —L/2 *de sonsuz
,+L/2 *de Vo potansiyel engeline sahip kuantum kuyusunda bir elektronun taban
durum enerjisinin ,F elektrik alan siddeti olmak tzere, F(kV/cm) elektrik alan
siddetiyle degisimini gosteren grafik.



1.0 —

Varyasyon
7777777777777 Airy

0.8 — F=50 kv/cm
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V=40 R*
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0.4 —
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Sekil 5.2.3) Elektronun Varyasyon Y dntemi ve Airy Fonksiyonu ile ¢ozuilen taban

durum dalga fonksiyonlarimin karsilastirmali olarak degisimini veren grafik



0.10
n - - F=75 kV/cm

D N N F=50 kv/cm
O\

\

N F=25 kV/cm

i " - - F=0 kV/cm
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Sekil 5.1.2) Varyasyon Y dntemi ile ¢ozulen, —L/2 ‘de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo
potansiyel engeline sahip kuantum kuyusunda bir elektronun engel icinde bulunma

olasihginin, F elektrik alan siddeti olmak tizere farkli F elektrik alan siddetlerine
gore, V(R*) kuyu engeline gore degisimini veren grafik.



1.00

_ F=75 kV/cm
——————— F=50 kV/cm

,,,,,,,,,,,,,, F=25 kV/cm
F=0 kV/cm

V=40 R*
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Sekil 5.1.3) Varyasyon Y 6ntemi ile ¢oztlen, —L/2 *de sonsuz ,+L/2 ‘de Vo
potansiyel engeline sahip kuantum kuyusunda bir elektronun engel icinde bulunma



olasihginin, F elektrik alan siddeti olmak tizere farkli F elektrik alan siddetlerine

gore, L(a*) kuyu genisligine gore degisimini veren grafik.

6.1.)SONSUZ KUANTUM KUY USUNDA YABANCI ATOM PROBLEMI

Sonsuz kuantum kuyusu icindeki bir elektrona yabanci bir atomun etkisinin

olmas: durumunda Hamiltonien ‘ i ;

2 2
e ¥ +(2- 2) (6.1.1)

olur. Burada 2M =1 alinirsa; uzunluk a* ve enerji R* birimlerine donusar. 4 yabanci

atomun konumunu gostermektedir. Calismalarimizda % igin 0< Z<L/2 araligi secilmistir.

Schrodinger denklemi ,a* ve R* birimlerinde ;

Hy . (r,2)=Ey (r,2) (6.1.2)
W2 10 9 g HED gy
1z rqr o T r?+(z- z)? (6.1.3)

seklinde yazilir. Bu denklemin tam ¢6zimU yoktur. Cozim icin , yaklasik ¢oztim yontemi
olan Varyasyon ¢oziim yontemini kullanabiliriz. (6.1.3) denkleminin ¢bzim olarak,
asagidaki deneme dalga fonksiyonunu ;



Y u(r,2) = Ny o (2) exp(- IL)

veya

r’+(z- z)°

| (6.1.4)

ya(r,2)=N cos(pt 2) exp(-

secebiliriz. Bu taban durum icin deneme dalga fonksiyonudur. Burada Y o(2) yabanci
atomun yoklugundaki taban durum dalga fonksiyonu, N normalizasyon katsay1si, I ise
minimizasyon sabitidir.

Birinci uyarilmis durum dalga fonksiyonu da¥ 2(f +2)

Vo (z- 4)2)

y iz(r ’Z) = le 1(Z)eXp('

veya

D pexp- W2 a),

Yiz(r ’Z): lein(T | (615)

seklinde segilebilir. Burada Y 1(2) yabanci atomun yoklugundaki birinci uyariimis durum

N

dagafonksiyonu, "1 normalizasyon katsayisi ve I ise mini mizasyon sabitidir.

Bu dalga fonksiyonlari goz 6ntine alinarak taban durum ve birinci uyarilms

durumda elektronun enerjisi igin ;



<E > _ <y n (r ,Z)|th 2 (r ,Z)>
' <y 2 (1, 2y (r ’Z)> (6.1.6)
<E > _ <y o ,Z)|H|y 2 (r ,Z)>

<y 2 (1,2 o(r ’Z)> (6.1.7)

ifadeleri yazilabilir. Burada elektronun baglanma enerjisinin tammu yapilirsa ; = yabanci

atomun yoklugundaki elektronun taban durum enerjisi olmak Uzere ;

Ey=Eo- (B) taban durum (6.1.8)

1. uyarilmig durum (6.1.9)

seklinde yazilabilir. Bu durumlar icin genel bir ¢gozum yapildiginda , baglanma enerjisi igin ;

é 1 4P U
E, =max, & I_2+2Q+I P('
€ u (6.1.10)

ifades bulunur.[5] P ve Q integraleri asagida verilmistir.

P= O dzy *(2)exp(-
-Li2 (6.1.11)

qT- Zi|)



L/\2 ) _ 2|Z- Zi|
Q= dzy *(2)z- zilexp(—I )
-Li2 (6.1.12)

% “nin % =0, L/8, 2L/8, 3L/8 seklinde dort farkli degerleri icin elektronun taban
durum baglanma enerjileri hesaplanmis ve kuyu genisligine bagli grafigi
sekil 6.1.1* de verilmistir.

Sonsuz kuyuda Z = 0 konumunda bulunan yabanci atom etkis altindaki bir

elektronun taban ve birinci uyarilmis durum baglanma enerjileri hesaplanmis ve kuyu

genisligine bagl grafigi sekil 6.1.2 * de verilmistir.



zi=0 a*
Tl zi=L/8 a*

ffffffff zi=2L/8 a*

3 zi=3L/8 a*

2 P
1 1
0 1
| | |
0 1 2 3
L(a*)

Sekil 6.1.1) Sonsuz kuantum kuyusunda bulunan yabanci atom etkisindeki bir

elektronun , yabanci atomun konumunun ( % ) farkl dort degeri igin taban durum

baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagl grafigi.



4.00

taban durum
,,,,,,,,,,,,,,,,, birinci uyar. durum
3.00 — .
\ zi=0
2.00 —
1.00 — \ N
0.00 — ‘ \ \
0 2 4 6
L(a*)

Sekil 6.1.2) Simetrik sonsuz kuantum kuyusunda zi=0 konumunda bulunan
yabanci atom etkisindeki elektronun taban ve birinci uyarilimig durum baglanma
enerjisinin kuyu genisligine bagl: grafigi.



6.2.)SONLU KUANTUM KUYUSUNDA YABANCI ATOM PROBLEMI

Sekildeki gibi bir simetrik sonlu potansiyel kuyusundaki potansiyel enerji ifades
asagidaki gibi tammlamak mumkundr ;

1V, zE-L/2
v=t0 CLI2EZE+LI2
v, z3 +L/2

Bdyle bir kuantum kuyusu iginde yabanci atomun olmasi halinde kuyu iginde
hapsedilmis elektronun Hamiltonien * i a* ve R* * auygun olarak ;

2
PR U I, S S

122 rfr T Jr2+(z- z)

‘Zi)

olur. Burada yabanci atomun konumunu gostermektedir. Calismalarimizda

0< 4 <+L/2 aralig1 secilmistir. Verilen bu bilgiler ve daha 6nceki bilgilere dayanarak , 1.,

[1. Velll. Bolgeler icin sistemin hareket denklemleri yani Schrodinger denklemleri ;



Ty (g 19 W.(.2)  ¥.(.2

1z* rqr i Jri+(z-z)?

+Vy  (r.2)=Ey (r,2)

_m_llr'ﬂyH(f,Z)_ y ,(r,2

=E ,
ﬂzz roor ar I’2+(Z- Zi)z YH(I' )

_M__ilrﬂylll(r’z)_ Zym(l’,z)

V, =E
22 rqr r m'*' Y u(r,2 Y u(r,2)

biciminde olur. Bu denklemlerin tam ¢zUmi yoktur. Cozim icin yaklasik ¢ozim yontemi
olan Varyasyon ¢oztim yontemini kullanabiliriz. Bu yaklasik ¢ozim yontemi igin , deneme

fonksiyonlari asagidaki gibi alinabilir.

\r2+(z- zi)z)

Y, (I’ ’Z) = I\I| exp(+az)exp(-

Y, (r.2) =N, cosiia)exp(- Y27 2)

l (6.2.1)

A2+ (z- zi)z)

Y u(r,2) =N, exp(-az)exp(-

NI’ N NIII

Bu fonksiyonlar taban durum dalga fonksiyonlaridir. Burada I ve



Normalizasyon katsayilari ve | minimizasyon sabitidir. Ayrica® V& K sahjtleri
a=yVo-E ve k=+E

olarak alinmustir. Sinir sartlarindan ;

N, = N, cos(kL/2)exp(+al/?2)

ve

a = ktan(kL/2)
bulunur.
Elektronun baglanma enerjisi biittin durumlar icin (n enerji seviyesini ve =
yabanci atomun olmadigi durumdaki elektronun enerjisini gostermek tizere) ;
§<y In(r ’Z)|H | N In(r ’Z)> +<y Iln(r ’Z)|H I N Iln(r ’Z)> +<y IIIn(r ’Z)|H 11 Iy I

g <y n (1 ’Z)ry in (1 ,z)>+<y in (1 ’Z)L/ in (1 ,z)>+<y mu ’Z)ry mn (1

N

(6.2.2)
olur.
Denklem (6.2.1) * deki dalga fonksiyonlari ;
i Aexp(+az) z<-L/2
f(2) = | Boog(kz) CLI2EZE+LI2
1Cexp(-az) z>L/2

(6.2.3)



olur. Denklem (6.2.2) ,uzun islemlerden sonra ;

_ é 1 4P 0
SRl STyl
é Q+1Pg (6.2.4)

ye donusur.[5] Temel durumicin P ve Q integralleri asagida verilmistir.

o, - 2|z- zi|
P= g« (z)exp(l—)
5 (6.2.5)

_ ¥\ 2 B 2|Z' Zi|
Q= (yi# *(2)|z- Zi|eXIO(—I )
-y (6.2.6)

% =0 ,L/8, 2L/8, 3L/8 konumlarinda bulunan yabanci atom etkis altindaki
elektronun taban durumunda baglanma enerjisinin L(a*) kuyu genisligine bagl: grafigini

sekil 6.2.1) ° deverilmistir.v0 =39 R* olarak aind:.
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Sekil 6.2.1) Sonlu simetrik kuantum kuyusunda bulunan yabanci atom etkisindeki
elektronun taban durum baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli grafigi.(Farkl
dort ‘zi’ degeri icin gosterildi.)



SONUC VE TARTISMA

Bu calismanin I. ve |1. Bolumlerinde sonlu ve sonsuz kuantum kuyularinda

hapsedilmis bir elektronun “E” enerjileri (E<Vo) veY (?) dalgafonksiyonlari Varyasyon
Y ontemi ile hesaplanmustir. Sonsuz ve sonlu kuantum kuyusunda enerjinin “L” kuyu
genisligine baglihig: sekil (1.1.5) * te ve sekil (2.2) ‘ de verilmistir. Bu sekillerde, “L” kuyu
genisligi arttikca enerjinin kuculdigi goralmektedir. Kicik “L” degerlerinde enerjideki
dists sonsuz kuantum kuyusunda daha hizl1 olmaktadir.

Sonsuz kuantum kuyusunda farkl L=0.5a*, 1a*, 1.5a* degerleri icin 0£ F £100
kV/cm siddetlerindeki “F" elektrik alanin elektron enerjisine etkis sekil (3.1.1) , sekil
(3.1.2), ,sekil (3.1.3) ve sekil (3.1.4) * te gosterilmistir. Enerji , artan elektrik alanla
azalmstir. Ayrica kuyu genisligi arttikca enerjinin daha kiicik degerlerden baslayarak
elektrik alanla azaldigi gorulmustor.

Sonlu kuantum kuyusundaise sekil (3.2.1) * de, uygulanan farkli F=0,25,50,75
kV/cm elektrik alan siddetlerine karsilik enerjinin kuyu genisligine bagh grafigi verilmistir.
Elektrik alan siddeti arttik¢a belli bir “L” degerinden sonra yariimalarin oldugu
goralmustdr.

Sonlu ve sonsuz kuantum kuyulart igin y (2) dalga fonksiyonlarinin sonuglari sirasi
ile sekil (3.1.5) ve sekil (3.2.2) * de verilmistir. Grafiklerden goruldigu gibi elektrik alamn
Y (2) dalga fonksiyonunu kendi bilytikltgi ile dogru orantih olarak sola dogru kaydirdig:
gozlenmistir.

Sonlu kuantum kuyusunda sekil (3.2.4) ‘de farkli “F” elektrik alan siddetlerine
bagl olarak , elektronun kuyu disinda bulunma olasiligimin “L” kuyu genisligine baglh
grafigi verilmistir.Grafikte goruldigu Uzere kuyu genisligi arttikca elektronun kuyu disinda
bulunma olasilig1 azalmakta ve sonlu kuantum kuyu sonsuz kuantum kuyusuna
donmektedir. Sekil(3.2.3)" teise “Vo” kuyu engeline gore elektronun bulunma olasiligi
verilmistir. Engel yuksekligi arttikga elektronun kuyu disinda bulunma olasiligi azalmakta
ve sonlu kuantum kuyusu sonsuz kuantum kuyusuna donmektedir.

Sekil (4.1) ve sekil (4.2)' teise, sonsuz kuantum kuyusunda Varyasyon Y ontemi
ve Airy Fonksiyonu ile yapilan ¢ozimler karsilastirmali olarak verilmistir. Sekil (4.1) * de



enerjinin “F" elektrik alan siddetine gore, sekil (4.2) * de ise dalga fonksiyonunun degisim
grafikleri verilmistir. Her iki yontemle de sonuclarin birbirine yakin oldugu gorulmektedir.

V.Bolumdeise; -L/2 * de sonsuz ,+L/2 * de“Vo” potansiyel engeline sahip bir
kuyuda tim hesaplar hem Varyasyon Y 6ntemi hem de Airy Fonksiyonu ile tekrar edilmis
ve grafikler bdlim sonunda verilmistir. Sekil (5.1.1) ve sekil (5.2.1) ‘ de ,¢ssitli “F”

elektrik alan siddetlerine gore, Y (9 dalga fonksiyonlarinin sola dogru kayci:
gozlenmistir. Sekil (5.2.2) * de enerjinin “F" elektrik alan siddeti ile degisimi karsilastirmal
olarak verilmistir. Enerjinin kiictk “F’ elektrik alan degerlerinde 6nce arttig1 daha sonra
ise uygun olarak azaldig1 gorulmustdr. Sekil ( 5.1.2) ve sekil (5.1.3) * te Varyasyon
Y dntemi ile ¢ozulen kuyu disinda bulunma olasiliginin sirasiyla“Vo” kuyu engeline ve “L”
kuyu genisligine gore cesitli “F” elektrik alan siddetlerine bagl olarak verilmistir.
V1.B6limde sonsuz ve sonlu kuantum kuyularinda bulunan yabanci atom
etkisindeki bir elektronun baglanma enerjilerinin kuyu genisliklerine gore grafikleri
verilmistir.

Sonugclar literattirle uyum igerisindedir.
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