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OZET

GaInNAs/GaAs KUANTUM KUYULARINDA HIiDROJENIK DUZEYLER
ARASINDA KIZILOTESI GECISLER

Emre Bahadir AL
Yiiksek Lisans Tezi, Fizik Anabilim Dah
Danisman: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2014, 54 sayfa
Bu calismada, ilk olarak yariiletkenler, heteroyapilar ve seyreltik 111-N-V yariiletkenler
ile ilgili genel bilgiler verilmistir. Daha sonra, seyreltik 111-N-V yariiletken kuantum
kuyularinin iletim bant yapisinin bant anti-crossing modeli ile nasil ¢oziilecegi lizerinde
durulmustur. Bu model ile Ga,_,In,N, As;_, /GaAs tek kuantum kuyusunun iletim bant
yapist lzerine azot ve indiyum Kkonsantrasyonlarmmin etkisi hesaplanarak
Gay_xIn,N,As;_,/GaAs kuantum kuyusunun potansiyel profilleri ve alt-bant yapisi
lizerine azot ve indiyum konsantrasyonlarinin etkisi incelenmistir. Ga,_yIn,N, As;_,,/
GaAs kuantum kuyusunda 1s, 2s, 2po ve 2p: donor safsizlik enerji diizeyleri tizerine azot
ve indiyum konsantrasyonlarinin etkisi safsizlik atomunun konumu ve kuyu genisliginin
bir fonksiyonu olarak etkin kiitle yaklasimi ¢er¢evesinde varyasyonel yontemle

incelenmistir.

Anahtar kelimeler: Kuantum kuyusu, bant anti-crossing (BAC) modeli, safsizlik

baglanma enerjisi, seyreltik I11-N-V yariiletkenler.



ABSTRACT

INFRARED TRANSITIONS BETWEEN HYDROGENIC STATES IN
GalnNAs/GaAs QUANTUM WELLS

Emre Bahadir AL
Master of Science Thesis, Department of Physics

Supervisor: Prof. Dr. Hiiseyin SARI
2014, 54 pages

In this study, firstly general informations about semiconductors, heterostructures and
dilute 111-N-V semiconductors were given. Then, we were focused on how to resolve the
conduction band structure of dilute I11-N-V semiconductor quantum wells with the band
anti-crossing model. The effects of nitrogen and indium concentrations on the conduction
band structure of a single Ga;_,In,N,As;_, /GaAs quantum well were calculated by
using this model, and the effects of nitrogen and indium concentrations on the potential
profile, and the subband structures of a single Ga,_,In,N,As;_,/GaAs quantum well
were examined. Within the framework of effective-mass approximation, using a
variational method, the effect of nitrogen and indium concentration on the 1s, 2s, 2po and
2p:-like donor impurity energy states in a single Ga,_,In,N, As,_,,/GaAs quantum well

are investigated as a function of the donor position and the well width.

Key words: Quantum well, the band anti-crossing (BAC) model, impurity binding
energy, dilute 111-N-V semiconductors.
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1. GIRIS

Yariiletken malzemeler 1940’lardan beri arastirilmakta ve bu arastirmalar sonucunda
gelistirilen elektronik ve optoelektronik devre elemanlar1 giinlik hayatimizin bir¢ok
alaninda kullanilmaktadir. Yariiletkenlerin devre elemani olarak kullanilmasi, elektronik
teknolojisinin hizli gelismesini saglamis ve katihal fizigi iizerine yapilan ¢aligmalarin
artmasina neden olmustur. Yariiletkenlerin sik¢a tercih edilmesinin temel nedenleri,
cesitli oOzelliklerdeki yariiletken devre elemanlarmin ¢ok kii¢iik hacimler igerisine
yerlestirilebilir olmasi, elektriksel ve optik ozelliklerinin dig etkilerle degistirilebilir
olmasi ve istenilen Ozelliklerde bir devre elemani yapilmasina imkan vermesidir.
Tasarlanan yeni elektronik ve optoelektronik devre elemanlarinin modellenmesi,
sistemlerin ayarlanabilir fiziksel 6zellikleri temel alinarak yapilmaktadir.

Yapilan ¢alismalarda, once yiik tastyicilarinin bir yondeki hareketleri kisitlanarak
iki boyutlu kuantum kuyusu yapilart gelistirilmistir. Daha sonra kusatilma boyutlari
artirtlarak bir boyutlu kuantum telleri ve sifir boyutlu kuantum kutular1 yapilmigtir.
Gelistirilen sistemlerde boyut azaldik¢a, yani kusatma arttikca fiziksel oOzellikleri
belirleyen parametreler ayarlanabilir duruma gelmektedir. Bu sayede 6zel fonksiyonlara
sahip aletler tasarlanmaktadir.

Diisiik boyutlu sistemlerin kiilge yapilara gore iistiinliigii, bu sistemlerdeki boyut
farkliligindan kaynaklanir. Diislik boyutlu sistemlerde son derece dar ve 1yi tanimlanmig
enerji diizeylerini elde etmek miimkiindiir. Buna ek olarak bu sistemlerde elektron ve
bosluk yogunlugu istenildigi gibi degistirilebilir.

Yaygin olarak kullanilan III-V bilesik yariiletkenler ile I1l1-N-V alasimi olan
Ga,_xInyNyAs;_, kiyaslandiginda, bu alasimin farkli fiziksel Ozellikler sergiledigi
goriilmiistiir. I1I-V bilesik yariiletkenlerinin bant aralig1 6rgii sabitinin azalmasi ile artar
iken I1I-N-V alagimlarda azalmaktadir. Bu tiir alasimlarda azot konsantrasyonunun
artmasi kiibik yapidaki Ga;_,In, N ‘in tersine bant araligin1 azaltmaktadir.

Son yirmi yilda, hem farkli fiziksel 6zellikleri hem de optoelektronik cihazlardaki
kullanim potansiyelleri sayesinde seyreltik azotlu alasim yariiletkenlerden olan
Gay_xIn,NyAs,_, materyal sistemine olan ilgi giderek artmustir [1, 2]. Ga,_,In,As
icerisine seyreltik oranda ilave edilen azot, orgii igerisinde arsenik atomlarinin yerine
gecer ve Ga,_,In, As yariiletkenin 6rgi sabitini kiictltiir.
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Gay_xInyNyAs,_, alasgim yariletkeni icindeki atomlarin konsantrasyonlari
degistirilerek bant aralig1 ve orgii sabiti belirli sinirlar i¢erisinde degistirilebilir. Kuramsal
olarak, degisen azot miktarina bagh olarak Ga,_,In,N,As;_,, alasim yariiletkeninin bant
araliginin 0,6—1,42 eV arasinda degisebilecegi ongdriilmektedir [3]. Bu 6zelligi sayesinde
kayiplarin ve dispersiyonun en az oldugu 1,2-1,6 pm aralifindaki optik haberlesme
cercevesinde ¢alisabilen optoelektronik aygitlarin gelistirilmesinde kullanilabilir.

Doksanli yillarin sonunda Kondow’un Ga, _,In, N, As;_,, ile ilgili ilk ¢alismasinin
yayilanmasinin ardindan, bu yapilar gliniimiiz fiber optik iletisim teknolojisinin temelini
olusturan InP tabanli III-V grubu yariiletken sistemlerine alternatif olarak diisiiniilmeye
baslanmistir [4].

InP tabanli III-V grubu alagim yariiletkenlerin fabrikasyonu sonucu elde edilen
lazer, detektor ve optik yiikselteg gibi optoelektronik aygitlarin yiiksek iiretim maliyeti,
iletim bant siireksizliginin kiigiik olmasindan dolay1 ortaya ¢ikan sicakliga duyarliliklar
ve Uretim zorluklar gibi dezavantajlar1 bulunmaktadir. GaAs tabanli Ga,_,In,N, As;_,,
alagim yariiletkenlerinde, tabakalar arasindaki 6rgii uyumunun daha iyi olmasi ve iletim
bandi siireksizliklerinin InP tabanli yapilara gore daha biiyilk olmasi sayesinde bu
problemler nispeten asilmis durumdadir [5, 6, 7].

Bu malzemeler, optik haberlesmede kullanilma potansiyellerinin yam sira 1 eV
civarindaki bant araliklar1 ve orgii sabitindeki esneklikleri sayesinde ¢ok katmanli giines
hiicrelerinde de verimi arttirmaya yonelik kullanilma potansiyeline sahiptirler [8].

Ga,_xIn,As yariletkenine azot ekleyerek Ga,_,In,N,As,_, yariiletken bilesigi
elde edildiginde, lazerler i¢in ideal yapi olan derin iletim bandi siireksizligi elde
edilebilmektedir. Bu nedenden dolayr Ga;_,In,N,As;_,, aktif tabaka olarak
kullanildiginda yiik tasiyicilar daha 1yi hapsedilebilmekte ve bunun sonucu olarak da
yiiksek sicakliklarda yiik tasiyici sizmalar1 azalmaktadir.

Her ne kadar kristalin ig¢inde azotun varlii, bant araligmi daraltarak optik
haberlesmenin ihtiya¢ duydugu bolgelerde galisabilen optoelektronik aygitlarin tiretimine
olanak saglasa da, orgiide ekstra kusurlar olusturmaktadir. Yariiletken igerisinde iletim
bandi civarina yerlesmis ve Ozellikle azota bagli olan bu kusurlar, bantlar arasi gegis
prensibine ve bant i¢i iletime dayali aygitlarin performansini olumsuz etkilemektedir.
Ayrica azotun varliginda iletim bandi parabolikliginin azalmasi1 sonucu elektron etkin

kiitlesi artmakta ve elektron hareketliligi azalmaktadir.



Teorik hesaplarda, azotun sadece iletim bandina etki edip degerlik (valans) bandina
etki etmedigi, dolayisiyla bosluk hareketliliginin elektron hareketliliginden daha ytiksek
olmasi ongoriilmektedir. Sun ve arkadaslar1 tarafindan tek kuantum kuyulu n- ve p-tipi
Gay_xIn,Ny,As,_,, /GaAs lizerinde yapilan teorik ve deneysel ¢aligmalar ile bu ongorii
desteklenmeye caligilmistir [9].

Yariiletken tabanli bir aygitta performansin arttirilmasi igin kristal icerisindeki
kusurlarin en aza indirilmesi gerekmektedir. Literatiirdeki pek ¢ok ¢aligmada, biiyiitme
sonras1 belirli sicaklik ve siirelerde uygulanan termal islem sayesinde hem kristal
kalitesinin arttig1 hem de kusurlarin nispeten azaldigi goériilmektedir [6, 10, 11].

Gay_xInyNyAs,_, tabanl bir aygitin performansinin artirilabilmesi igin yapi
icindeki kusurlarin, diizensizliklerin, hareketliligi sinirlandiran sa¢ilma merkezlerinin ve
azot etkilerinin iyi anlasilmasi gerekmektedir. Ayrica termal islem sonrasi kristal iginde
ne gibi fiziksel degisiklikler oldugunun da bilinmesi yariiletken tabanli aygit
uygulamalari i¢in 6nem arz etmektedir.

Bu tez calismasinda, Ga,_,In,N,As,_,/GaAs tek kuantum Kkuyu yapismin
elektronik ozellikleri {izerine azot ve indiyum konsantrasyonun etkisi, kuantum kuyu
genisligi ve safsizlik atomunun konumunun bir fonksiyonu olarak etkin kiitle yaklagimi
gergevesinde varyasyonel yontem kullanilarak incelenecektir.

2. ve 3. boliimde, yariiletkenler ve heteroyapilar hakkinda genel bilgiler verilmistir.

4. boliimde, seyreltik III-N-V yariiletken bilesiklerin fiziksel 6zellikleri 6zet olarak
verilerek, bant anti-crossing (BAC) modeli ile Ga;_,In,N,As,_,, yapisin iletim bant
yapist hesaplanmigtir.

5. boliimde, Ga,_xIn,N, As;_, /GaAs kuantum kuyusunun elektronik bant yapisi
ve dielektrik sabiti, etkin kiitle, kusatma potansiyelinin derinligi gibi elektriksel
ozellikleri lizerine azot ve indiyum konsantrasyonlariin etkisi incelenmistir.

6. bolimde, etkin kiitle yaklasimi ve varyasyonel yontem kullanilarak
Ga;,_xIn,NyAs;_,/GaAs kuantum kuyusundaki safsizlik atomunun baglanma
enerjisinin analitik denklemleri elde edilerek, safsizlik atomunun baglanama enerjisi
tizerine azot ve indiyum konsantrasyonunun etkisi, kuantum kuyu genisligi ve safsizlik

atomu konumunun bir fonksiyonu olarak incelenmistir.



7. boliimde, THz 1s1n1m hakkinda genel bilgiler verilip Ga,_,In,N, As;_, /GaAs
kuantum kuyusunda hidrojenik diizeyler arasindaki kizildtesi gegisler incelenerek bu
gecislere karsilik gelen frekans bolgesi belirlenmistir.

8. boliimde ise elde edilen Ga,_,In,N,As;_,/GaAs kuantum Kuyu sisteminin
elektronik ozellikleri aciklanarak, teknolojiye ve aygit tasarimina getirecegi katkilar

tizerinde tartisilmastir.



2. YARIILETKENLER

2.1. Saf Yariiletkenler
Her katinin karakteristik bir enerji bant yapis1 vardir. Katilardaki enerji bant yapilarinin
cesitliligi elektrik iletiminde belirleyici 6zellikler tasir. Mutlak sifirda, Sekil 2.1°de
goriildiigii gibi yariiletkenin tiim elektronlar1 degerlik bandindadir. Iletim bandinda hicbir
elektron bulunmadigi i¢in bir yalitkan gibi davranir. Yariiletkenlerin en belirgin 6zelligi,
iletkenliklerinin metaller ile yalitkanlar arasinda olmasi ve sicaklikla dogru orantili
degismesidir. Sekil 2.2°de sicakligin artmasiyla degerlik bandindaki elektronlar iletim
bandina gegerler ve iletime katilirlar. iletim bandina gegen elektronlar, geride pozitif
yiikli bosluklar birakirlar. Bu bosluklar elektrik alan altinda elektronlara zit yonde
hareket ederler. Boylelikle yariiletkenlerde elektronlar ve bosluklar olmak tizere iki tip
yiik tasiyici elde edilir.

Yariiletkenleri yalitkanlardan ayiran en 6nemli 6zellik, yasak enerji bant araliginin
1-4 eV mertebesinde olmasidir. Cizelge 2.1, baz1 yariletkenlerin enerji bant araligini
gostermektedir [12]. Yalitkanlarda bu bant aralig1 ¢ok daha yiiksek mertebelerde oldugu
igin elektronlarin degerlik bandindan iletim bandina gegme olasiliklari hemen hemen hig
yoktur. Yaruletkenlerde elektriksel iletimin gerceklesmesi, herhangi bir etkenle (is1,
sicaklik, basing, elektrik alan vb.) elektronlarin degerlik bandindan iletim bandina

gecmesi ile miimkiindiir.

Enerji
A
fletim band1
A
Erl  Yasak bant E,
escsc00000
0000000000 Degerlik band1
0000000CGOOGO

Sekil 2.1 Mutlak sifirda saf bir yariiletkenin elektronik bant yapisi



Enerji

[letim elektronlari
é‘h <e

Uygulanan elektrik alanin yonii

Sekil 2.2 Saf yariiletkende yiiklerin hareketi

Cizelge 2.1 Bazi yariiletkenlerin enerji bant araligi degerleri [12].

Iletim bandi

Degerlik band1

Yasak enerji aralig1

E, (eV)

Kristal 0K 300 K
Si 1,17 1,14
Ge 0,744 0,67
InP 1,42 1,35
GaP 2,32 2,26
GaAs 1,52 1,43
Cds 2,582 2,42
CdTe 1,607 1,45
ZnO 3,436 3,2
ZnS 3,91 3,6

Ideal bir yariiletkende, orgii kusurlari ve yabanci atomlarin olusturduklart
safsizliklar yoktur. Bu tip yariiletkenler katkisiz veya saf yariiletkenler olarak bilinir. Saf
yariiletkenlerde elektron ve bosluk yogunlugu aynidir. Saf yariiletkenlerde elektrik

iletimine katkida bulunan elektron veya bosluk sayist az oldugundan aygit yapiminda

nadir olarak kullanilir.



2.2. Katkih Yariiletkenler

Saf yariiletkende akim iletimine katkida bulunan elektron ve bosluk yogunlugunu
artirmak i¢in kullanilan en yaygin yontem, yariiletken igerisine kristalin orgii yapisini
bozmayacak bir sekilde safsizlik atomu (impurity) katmaktir. Yariiletken i¢ine safsizlik
atomu katma islemine katkilama, bu tip yariletkene katkili yariiletken denir.
Yariiletkende katkilama sonucu, katki atomunun cinsine bagl olarak n-tipi ya da p-tipi
yariiletken olusturmak miimkiindiir. Katkili yariletkenlerin elektronik ve optik
ozellikleri, istenilen sekilde ayarlanabilen devre elemanlar1 yapilmasina imkan vermesi
nedeniyle, teknolojide genis kullanim alanlarina sahiptir.

Yariiletken igerisine safsizlik atomu katkilama sonucunda iletime katilan elektron
ya da bosluk sayis1 artirilarak elektriksel iletkenlik artirilir. Katkili yariiletkenlerin
elektriksel iletkenlikleri, katki atomunun cinsine ve konsantrasyonuna bagli olarak
belirgin dl¢iide degismektedir.

Bir yariiletken kristal yapisinda bulunan yabanci atomlar veya kristal yapi
bozuklugu, yasak enerji bolgesinde lokalize ara enerji seviyelerinin olugsmasina neden

olur.



2.2.1. Donor Safsizlik Atomlari

Fosfor gibi bes degerlik elektronuna sahip bir atom silisyum kristaline ilave edildiginde,
fosforun dort degerlik elektronu silisyumun elektronlar ile kovalent baga katilir ve bir
elektron bosta kalir (Sekil 2.3). Bu fazla elektron kristalin Coulomb potansiyelinde
hareket eder. Her katki atomu bagina serbest kalan bu tek elektronun baglanma enerjisi
cok kiiciik olup kristal icerisinde serbest elektron gibi davranir ve iletim bandinin hemen
altinda bir enerji seviyesine sahip olur (Sekil 2.4). Kristale katkilanan bes degerlik
elektronlu atomlara verici (donor), bu donor atomlarinin iletim bandina yakin olan enerji
seviyesine donor seviyesi ve yeni olusan katkili yariiletkene ise n-tipi yariiletken denir.
Bu tiir yariiletkenlerde ¢ogunluk yiik tastyicilari negatif yiiklii elektronlardir. Donor
seviyeleri ile iletim band1 arasindaki enerji araligi ¢ok kiigiiktiir (= 0,05 eV). Bu nedenle
kiigiik bir termal enerji, bu diizeydeki bir elektronu iletim bandina gegirebilir. Boylece,

iletim bandina gecen elektronlar iletime katkida bulunur.
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Sekil 2.3 Silisyumdaki donor tipli katki atomunun sematik gosterimi

[letim band1

I Y XX XXX X X X )

Donor seviyesi Eg

Degerlik band1

Sekil 2.4 Donor katkili yariiletkenin enerji-bant diyagrami



2.2.2. Akseptor Safsizhik Atomlari

Yariiletken, bor gibi ii¢ degerlik elektronuna sahip bir atomla katkilandiginda, iig¢
elektronu komsu atomlarla kovalent bag olusturur. Dérdiincii bagda ise elektron eksikligi,
yani bosluk kalir (Sekil 2.5). Bu tiir safsizliklarin enerji diizeyleri, Sekil 2.6’da
gosterildigi gibi degerlik bandinin hemen tistiinde yer alir. Oda sicakliginda, bu safsizlik
diizeylerini dolduracak kadar termal enerjiye sahip elektronlar, degerlik bandinda bir
bosluk birakarak ayrilirlar. Ug degerlik elektronlu atom, degerlik bandindan bir elektron
aldigindan, boyle safsizliklara alic1 (akseptor), akseptorlerin degerlik bandina yakin olan
enerji seviyesine akseptor seviyesi Ve yeni olusan katkili yariiletkene ise p-tipi yariiletken

denir. Bu tip yariiletkenlerde ¢ogunluk yiik tasiyicilart pozitif yiikli bosluklardir.

10



ViR 77N\ N\
(s ) (s ) (s )
)G
(s T s T 7 s )
G S 5
A N
(s y—(s)—(s)
A e @ e @ e D e D e D
. N2 N e N e N A N

Sekil 2.5 Silisyumdaki akseptor tipli katki atomunun sematik gosterimi

[letim band1

Akseptor seviyesi

g
Eq
0000000000
0000000000 Decjerlik band:
0000000000
0000000000

Sekil 2.6 Akseptor katkili yariiletkenin enerji-bant diyagrami
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3. HETEROYAPILAR

Heteroyapili yariiletkenler, iki veya daha ¢ok farkli yariiletken yapinin ortak bir kristal
yapida uyum igerisinde iretilmesiyle elde edilir. Heteroyapiyr olusturan malzemeler
birbirine benzer yapidadir ve 6rgii sabitleri arasinda ¢ok az bir farklilik vardir. Orgii sabiti,
bir yariiletkenin heteroyapi olusturabilme uygunlugunu belirler. Heteroyapilarda, ara
ylizeyde bant yapisinin aniden degistigi kabul edildigi i¢in bir heteroyap1 sisteminin
elektronik yapisini belirlemek iizere kiilce yapilarin enerji bantlar1 bir araya getirilebilir.
Burada en 6nemli nokta, heteroyapiy1 olusturan kiilgelerin bant yapilarinin konumlaridir.
Ara ylizeyin her iki kenarinda ortalama elektron yogunlugunun ayni oldugu kabul
edilirse, serbest elektron modeline gore Fermi enerjisi, ayni anda her iki kiilgenin yasak
bant araliginin ortasini temsil edecektir. Orgii sabitlerinin farklihigindan kaynaklanan
elektron yogunlugundaki kiigiik fark, ara yiizeyden yiik transferine neden olur. S6zii
edilen yiik transferi 5Snemsiz biiyiikliikte oldugu i¢in ihmal edilir. Orgii sabitleri birbirine
yakin olan iki yariiletkenin bant yapilarinin birbirine eklenmemis ve eklenmis durumlari

strastyla Sekil 3.1 ve Sekil 3.2°de gosterilmistir.

K e I EF2
92

Sekil 3.1 Orgii sabitleri birbirine yakin olan iki yariiletkenin birbirine eklenmemis bant
yapisl

12



A
\ /

TAE,

Sekil 3.2 Orgii sabitleri birbirine yakin olan iki yariiletkenin birbirine eklenmis bant
yapist

Heteroyapida olusturulan kuantum kuyularindaki en 6nemli sorun, iletim ve valans
bantlarindaki siireksizlikleri hesaplamaktir. Heteroyap1 olusturmak icin iki malzeme bir

araya getirildiginde AE, ve AEysiireksizlikleri olusur. Bu stireksizlikler;

AEc = |E] — E] | - |0Ey| [3.1]

2

AE, =070 [3.2]

esitlikleri ile verilir. Burada, Eg;l ve Eg;z kiilgelerin deneysel bant araliklaridir.

Eger heteroyap1 olusturan yariiletkenlerin ikisi de direkt bant aralikli ise AE(,
yukarida verilen esitlik ile kolayca hesaplanir. Fakat iki yariiletken direkt bant 6zelligi
tasimiyorsa, iletim bandindaki kesiklilik hesaplanirken ayni iletim bandi minimumlari
farkli alinmalidir. Yani, kiilge bant diyagraminda ayni k dalga vektori ile tanimh

olmalidir. Heteroyapilarda kullanilan siireklilik kosulu, elektronun ara yiizeyden

gecerken K dalga vektort ile kiitlesinin degismemesi olarak ifade edilebilir.

Ayn1 momentum dalga vektoriine karsilik gelen enerji diizeyleri arasinda olusan
siireksizligin heteroyapidaki elektronlarin davranisi iizerindeki etkisini, elektronlarin
potansiyel engelinden geri yansimasi bigiminde tanimlayabiliriz.

Heteroyap1 bilesenlerinde katki maddelerinin olmasi durumunda, heteroyapida bir
uzay yiikii bolgesi olusur ve bant biikiilmesine neden olur. Heteroyap: en az iki
yariiletkenden olustugu icin ara yiizeyin her iki yaninda da uzay yiikii potansiyeli sifirdan
farklr olur. Cift ytliklii tabakanin neden oldugu potansiyeldeki uzamsal degisim, iletim

band siireksizligi izerine eklenir.
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3.1. Diisiik Boyutlu Yapilar

Heteroyapilar, mikro yapilarin temel eleman: niteligindedir. Diisiik boyutlu yapilarda
olusan fizigin dayandig1 anahtar parametre, heteroyapilardaki bant siireksizligidir.
Heteroyapilar bant siireksizligine gore tice ayrilir. Bunlar normal, katli ve kirik kayma
heteroyapilar olarak adlandirilir (Sekil 3.3). Normal heteroyapilarda, elektron ve bosluk
ikinci katmanda bulunur. Katli heteroyapilarda elektronlar ikinci katmanda, bosluklar ise
birinci katmanda kusatilir. Kirik kayma heteroyapilarda ise katli yapidaki kusatmaya
benzer bir durum ortaya ¢ikar. Fakat bu tiir siiperdrgiilerde periyodun artmasi ile enerji
bant aralig1 azalir ve yariiletkenden yari-metale gegis gozlenir.

Yariiletken mikroyapt uygulamalarinin ¢ogunda basit heteroyapilar esas alinir.
Orgii sabitleri birbirine yakin yariiletkenlerin  olusturdugu heteroyapilarda,
yariiletkenlerin temel bant aralig1 direkt ise bant siireksizliginin profili kuantum kuyusu
modeli ile temsil edilir. Ince bir malzemenin iki tarafina daha kalin bir malzeme eklenerek

elektronik yapi1 olusturulur (Sekil 3.4).
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Sekil 3.3 Bant siireksizligine gore heteroyap tiirleri

Sekil 3.4 Bir kuantum kuyusunun elektronik bant yapisinin sematik gosterimi

Sekil 3.4’te verilen kuantum kuyusundaki elektronun davranisi incelendiginde,
elektronun en diisiik enerjiyi, yani orta tabakayi tercih ettigi goriiliir. Bunun sonucunda,

elektron orta tabakada kusatilmis olup yapr artik iki boyutlu hale gelmistir.

15



Kuantum kuyusunda bulunan elektronun enerjisi;

h2k?
2m*

esitligi ile verilir. Burada m*, orta tabakadaki malzemenin en diisiik iletim bandindaki
elektronun kiilge etkin kiitlesi, & Planck sabiti, E iletim band1 sinirindaki enerji degeri
ve k, iletim band1 sinirinda sifir degeri alan dalga vektoriidiir.

Bu durumda, bir kuyudaki parcacik problemine ulasilmis olur. Aradaki tek fark
elektronun etkin kiitlesidir. Bu da elektronun serbest uzayda degil de kusatilmis bolge
icinde hareket ediyor olmasindan kaynaklanir. Etkin kiitlenin biyiikligii kristal
potansiyelinin siddetini yansitir ve bu deger maddelerin karakteristik bir 6zelligidir.
Kuantum kuyusunun olugmasini saglayan iki yariiletkenin bant yapilar1 birbirine ¢ok
benzer oldugu i¢in yariiletkenler arasindaki etkin kiitle farki thmal edilir. Sonug olarak,
kuantum kuyusu igerisinde kusatilmis bir pargacik elde edilmis olur.

Kusatmanin elektron {izerindeki etkisi sonucu, ara yiizeye dik dogrultuda enerji
spektrumu siireksizlik gostererek enerji seviyelerine ayrilir [13, 14]. Taban durum enerji
seviyesinin etkin kiitle degerinin azalmasi ile kuyunun {iist kismina ¢ikmasi beklenir.
Burada engel yiiksekligi, etkin kiitle ve kuyu genisligi kiigiik olsa dahi en az bir kusatilmis
durum elde edilir.

Sonugta kuantum kuyusu yapisinin bant aralig: ile kusatilmis seviyelerin konumu
degistirilebilir. Ayrica kuyu genisliginin degistirilmesi, kuantum kuyusunun bant
araliklarinin degismesine neden olur. Boylece kuantum kuyusu parametreleri ile sistemin
optiksel 6zellikleri ayarlanabilir.

Iki boyutlu heteroyapilar kullamlarak yapilan cihazlardan elde edilen basarilar
nedeniyle son yillarda yapilan calismalar sistemlerin boyutlarimi indirmek {izere
yogunlasmistir. Bu siliregte sistemin kusatma boyutu artirilarak ayarlanabilir
parametrelerin sayisi artirilabilir. Kuantum telleri (Sekil 3.5) incelenirken kusatma
yapilan dogrultularda olusan kuantum kuyular1 birbirinden bagimsiz olarak ele alinir.
Eger tel y ekseni boyunca yerlestirilirse x ve z dogrultularinda, kuantum kuyularindaki
engeller nedeniyle kusatilmalar gerceklesir. Olusan kuantum teli yapisinin kusatilmig
seviyelerini hesaplamak i¢in iletim bant diyagramindan faydalanilir. Kuantum tellerinde
tastyicilar bir boyutta serbestce hareket edip iki boyutta kusatildiklari i¢in yap1 artik bir
boyutlu hale gelmistir.
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Eger pargaciklar bir ¢izgi boyunca sinirlanirsa, buradaki kusatma iki boyutlu
kuyulardan daha fazla olacaktir. Bu demektir ki kuantum kuyusundaki en diisiik
kusatilmis durum, bu yapida daha yukar1 kayacaktir. Engel yiiksekligi boyuttan bagimsiz
oldugu i¢in kuantum telindeki kusatilmis bir durumun kuyu genisligine duyarliligi,
kuantum kuyusundan iki kat fazla olacaktir.

Sistemde {i¢ boyutta kusatilma olursa, tasiyicilar artik serbestce hareket edemez ve
yap1 artik sifir boyutlu hale gelir. Bu nedenle kuantum kutusu ile temsil edilebilir (Sekil
3.6). Kuantum telinde oldugu gibi kuantum kutusunda da kuantum kuyulari birbirinden
bagimsiz olarak ele alinabilir. Kusatilma etkisini artirdigimiz i¢in kusatilmig bir durumun

kuyu genisligine duyarlilig1 kuantum telinden daha fazladir [15].

v

X

Sekil 3.5 Kuantum teli

a

X

Sekil 3.6 Kuantum kutusu
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4. SEYRELTIK III-N-V YARIILETKENLER

I11-N-V yariiletkenler, son yillarda kesfedilen I1I-V ve I1-VI yariiletken alasimlarin yeni
bir alt grubudur. Bu yeni alasimlar, elektronik seviyeleri yerel iletim bandi ile rezonansta
olan aym tiir safsizliklarin ¢ok kiiciik miktarda ana yariiletkene katilmasiyla elde
edilmistir. Yer degistiren yerel negatif iyon ile safsizlik atomu arasinda elektronegatiflik
ve atom yarigcapindaki biiyiikk farkliliklar nedeniyle yerel bant yapisi onemli 6l¢iide
degisime ugrar. Boylece, bu alagimlarin bant yapilari, geleneksel 111-V grubu yariiletken
alagimlardan tamamen farklidir.

(Ga, In) ve (N, As) alasimlari I1I-V ve I1-VI yariiletkenlerinin yeni bir alt grubunun
en popiiler tiyeleridir. Son yillarda bu alagim sistemlerin biiyiitiilmesi ve potansiyel
uygulamalar1 {izerine bir¢ok arastirma grubu yogun ilgi gostermistir. Bu alagim
sistemleri, gilines pilleri, optik iletisim sistemleri ve lazer aygitlart gibi bircok alanda
kullanilmaktadir. Bu yeni yariiletken malzeme, III-N-V yariiletkenlerin en fazla ilgi
duyulan iiyesi olmustur.

Gaq_xInyNyAs,_, yariletken malzemesi AlGaAs, GalnAs ve GaAsP gibi IlI-V
bilesiklerinden oldukc¢a farklidir ve ¢ok belirgin yeni 6zellikler gosterir. GalnAs veya
GaAs yariiletken malzemesine ¢ok kii¢lik miktarda azot safsizlig1 katildiginda elektronik
bant yapisinda biiyiik degismeler olmaktadir. Bu degismeler, bant araliginin genis bir
sekilde kirmiziya kaymasi, elektronun etkin kiitlesinde 6nemli bir artma, yeni bantlarin
sekillenmesi, vb. seklinde siralanabilir.

Biitlin bu degisimlerin sebebi, As ve N atomlar1 arasindaki elektronegatifligin ve
atom yaricaplarinin olduk¢a farkli olmasindan kaynaklanir. Bir GaAs yariletken
malzeme igerisine ¢ok kii¢iik miktarda azot safsizliginin katilmasi sonucu ile kristal 6rgii
bozulur ve yeniden sekillenir. Yeni olusan bu kristal o6rgili yapisinda lokalize bir azot
seviyesi olusur. Olusan bu azot seviyesi GaAs kristalinin iletim band1 (Conduction Band,
CB) kenarindan yaklasik 180 meV yukaridadir [16-21].

18



4.1. Bant Anti-Crossing Modeli

Bant Anti-Crossing (BAC) modeli, seyreltik azotlu yapilarda azotun, ana yariiletkenin
elektronik bant yapisina etkilerini ac¢iklamak i¢in kullanilan en yaygin ve en uygun
modeldir. Ik olarak Shan tarafindan ileri siiriilmiistiir [22]. Daha sonra, O’Reilly ve
Lindsay tarafindan Siki-Baglanma Yo6ntemi (Tight-Binding Method) [23], Wu tarafindan
Tutarli Potansiyel Yaklasikligi kullanilarak yapilan hesaplarla BAC modelinin
uygunlugu desteklenmistir [24]. BAC modeli, yiiksek uyumsuz alagimlarin (Highly
Mismatched Alloy, HMA) bant yapilari, gegis enerjileri, tasiyici etkin kiitleleri ve tasiyici
konsantrasyonlar1 hakkinda bilgi vermektedir.

BAC modeline gore Ga,_,In,As alasimina katilan azotun lokalize enerji seviyesi,
Ga,_,In,As’m iletim band: ile rezonanstadir. Lokalize azot seviyesi ve iletim bandi
arasindaki etkilesim Sekil 4.1°de goriildiigii gibi ana yariiletkenin iletim bandini E+ ve E.
seklinde ikiye ayirir.

Ga,_,In,As yariletkeninin iletim band: ile lokalize azot seviyesinin etkilesimi,
birinci dereceden pertiirbasyon teori ile ¢oziilebilir. Azotun enerji seviyesindeki
geniglemenin sifir oldugu varsayilarak birinci dereceden pertiirbasyon teoride bu enerji

degerleri i¢in 6zdegerler;

Vuy  E—Ey| = 0 [4.1]

seklinde yazilabilir. Burada E,; ana yariiletkenin (Ga,_,In,As) iletim bandi kenar
enerjisini, Ey lokalize azot seviyesinin enerjisini ve Vyy ise matris elemani ¢iftlenimini

temsil etmektedir. Bu etkilesim sonucu olusan iki bandin enerjileri i¢in;

Ei:

N |-

[En + E) £ By — En)? + V) | [4.2]

ifadesi elde edilir.
Yukarida verilen Vyy, Ey ve Ep’in degerleri alasima katilan azot ve indiyum

miktarlarina baghdir [25]:

Ey = 1.65(1 — x) + 1.44x — 0.38x(1 — x) [4.4]
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Sekil 4.1 BAC modeline gore Gai-xInxNyAs1.y’in iletim bandi goriinimii

Burada y, alasimdaki azot konsantrasyonunu, x ise indiyum konsantrasyonunu

temsil etmektedir. Bu model cercevesinde elektronun etkin kiitlesi E_(k) dispersiyon

egrisinden;

2m* (Gaq—xIn,As)

m*(Gal—xIanyAsl—y) = 1 EpmM—EN [46]

2
J(EN—EM) +avZ vy
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esitligi ile hesaplanabilir. Burada m*(Ga,_,In,As), Ga,_,In,As yariiletkeninin
elektron etkin kiitlesidir. Diisiik azot konsantrasyonlar1 i¢in Denklem (4.6)’da verilen

esitlik ile elde edilen etkin kiitle sonuglar1 deneysel verilerle iyi eslesmektedir [26].
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5. GaixInxNyAsi-y/GaAs KUANTUM KUYUSUNUN ELEKTRONIK
OZELLIKLERI

Bu béliimde, sematik gosterimi Sekil 5.1°de verilen Ga,_,In,N, As;_,/GaAs Kuantum
kuyu yapisinin etkin kiitlesi, dielektrik sabiti ve kusatma potansiyeli gibi elektronik
Ozellikleri ve alt-bant yapisi lizerine azot ve indiyum konsantrasyonlariin etkisi
incelenecektir.

Etkin kiitle yaklasimi ¢ercevesinde z-dogrultusunda kusatilmis sistemin

Hamiltoniyeni;

H=2+v() [5.1]

esitligi ile verilir. V(z) kusatma potansiyeli;

LW
VO , z < —7
V@ =40 , —2<z<™ [5.2]
LW
U/O , Z >7

bi¢imindedir. Burada;

VO == QcAEg [53]
AE, = E4(GaAs) — E4(GalnNAs) [5.4]

GaAS Gal-xl anyA51-y GaAS

L, 0 L,

2 2
Sekil 5.1 GaixInxNyAs:.y/GaAs kuantum kuyusunun sematik gosterimi
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ve Q. = 0.8 olarak alinmistir. Elektronun momentum operatérii p;
L (0 o, 0 o 0,
p—lh(ax+5y+az) [5.5]

ve kusatma potansiyeli Denklem (5.1)’de yerine yazilirsa kartezyen koordinatlarda

sistemin Hamiltoniyeni;

hZ 62 2 62
Hz—m(ﬁ+a—y2+§)+wz) [5.6]
seklinde elde edilir.

En? .. ..
m*ez) ve tiim enerji

Hamiltoniyendeki tiim uzunluklar etkin Bohr yarigap1 (ag =

2
terimleri Rydberg (R = ﬁ) cinsinden yazilarak boyutsuz Hamiltoniyen;
B

~ 92 LAY TS
A=-(m+stam) +V@ [5.7]
bi¢iminde elde edilir. Ga;_xIn,Ny,As;_,/GaAs kuantum kuyusu i¢in Schrodinger

denklemi;

Ho(2) = Ep(2) [5.8]
bigimindedir. Burada ¢(Z), elektronun z dogrultusundaki hareketini tanimlayan dalga

fonksiyonudur ve L, = 2L olan sonsuz potansiyel kuyusunun analitik ¢6ziimii ile elde

edilmistir. Boyutsuz Hamiltoniyenin beklenen degeri;

2

) = (o] -2 +vDe) = £ [5.9]

ile bulunur. Bu yaklasimlar sonucunda elde edilen analitik denklemler, bilgisayar
programlar1 yardimiyla ¢oziilerek asagidaki sonuglar elde edilmistir.

Sekil 5.2’de L,, = 100 A genisligindeki Ga,_xIn,NyAs;_, /GaAs kuantum
kuyusunun kusatma potansiyelinin azot ve indiyum konsantrasyonlarina gore degisimi
verilmistir. Yapilan hesaplamalar sonucunda sabit indiyum konsantrasyonu i¢in azot

konsantrasyonunun artirlmas1 ile Gaq_,In,N,As;_, malzemesinin iletim bant
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stireksizligi ve elektron etkin kiitlesi artarken dielektrik sabitinin azaldig: sirasiyla Sekil
5.3, Sekil 5.4 ve Sekil 5.5’te goriilmektedir. Benzer sekilde, sabit azot konsantrasyonu
i¢in indiyum konsantrasyonunun artirilmasi ile Ga, _,In, N, As;_,, malzemesinin iletim
bant siireksizligi ve dielektrik sabiti artarken elektron etkin kiitlesinin azaldig1 da yine
sirastyla Sekil 5.6, Sekil 5.7 ve Sekil 5.8’de goriilmektedir. Elde edilen sonuglara gore
yapidaki azot ve indiyum konsantrasyonu artirildigi zaman Ga,_,In,N,As,_,
malzemesinin bant araliginin azaldigi ve buna bagli olarak AE, nin arttig1 belirlenmistir.
Bu sonugla, azot ve indiyum konsantrasyonunun artirilmasi ile olusan iletim bandindaki
bant kaymasinin biiylimesi, kusatma potansiyelinin derinlesmesine ve tasiyicilarin daha
iyi kusatilmalarina sebep olmustur. Bu da azot ve indiyum konsantrasyonlarinin sistem
icin birer ayar parametresi olduklarini gostermektedir. Bu ayar parametreleri

degistirilerek istenilen 6zelliklere sahip cihazlarin tasarlanmasi miimkiindiir.

24



400
Ly=100 A
—— x=0.3y=0.01
300 - - — = x=0.3y=0.001
x=0.2 y=0.01
x=0.2 y=0.001
J — x=0.1y=0.01
- — = x=0.1y=0.001
S
[}
E 200 S
o
>
100 -
0 T I T T I T T I T
-150 -100 -50 0 50 100 150
z(A)

Sekil 5.2 GaixInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun kusatma potansiyelinin azot ve
indiyum konsantrasyonlarina gore degisimi
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Sekil 5.3 Gai-xInxNyAs:.y/GaAs kuantum kuyusunda kusatma potansiyelinin azot
konsantrasyonuna gore degisimi
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Sekil 5.4 GaixInxNyAs:.y/GaAs
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0.002 0.004 0.006
Azot konsantrasyonu (y)

kuantum  kuyusunda

konsantrasyonuna gore degisimi
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Sekil 5.5 Gal-xlanyA31-y/GaAS
konsantrasyonuna gore degisimi

kuantum  kuyusunda

28

13.14
x=0.1
x=0.3
13.12
S 131 4.
) - T
w 12.73 —
12.72
12.71
12.7 I I T I T I T
0.002 0.004 0.006 0.008 0.01
Azot konsantrasyonu (y)
dielektrik  sabitinin  azot



350 | — y=0.001
y=0.01
300 -
250 -
S\ -
)
E
>C> 200 =
150 -
100
T I T I T I T I T
0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3

indiyum konsantrasyonu (x)

Sekil 5.6 Gai-xInxNyAs:.y/GaAs kuantum kuyusunda kusatma potansiyelinin indiyum
konsantrasyonuna gore degisimi
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Sekil 5.7 GaixInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunda dielektrik sabitinin indiyum
konsantrasyonuna gore degisimi
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Sekil 5.8 GaixInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunda etkin kiitlenin  indiyum
konsantrasyonuna gore degisimi
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Sekil 5.9 GaixInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun % 30 indiyum ve % 1 azot
konsantrasyonlarinda potansiyel profili, enerji diizeyleri ve bu enerji
diizeylerine ait dalga fonksiyonlarinin karesi

Sekil 5.9 ve Sekil 5.10°da, 100 A genisligindeki Gay_xInyNyAs,_,/GaAs
kuantum kuyusunun potansiyel profili, alt-bant enerjileri ve bu enerjilere ait dalga
fonksiyonlarmin kareleri verilmistir.  Sekillerde goriildiigii gibi azot ve indiyum
konsantrasyonunun artmast kusatma potansiyelini derinlestirmekte ve derin olan kuyu
igerisinde daha fazla alt-bant enerji seviyesi olusmaktadir. %30 indiyum ve %]1 azot
konsantrasyonlarinda 3 alt-bant enerji seviyesi olusurken %10 indiyum ve %0.1 azot
konsantrasyonlarinda 2 alt-bant enerji seviyesi olusmustur. Bu enerji diizeylerine ait
dalga fonksiyonlarinin karesine baktigimizda artan enerjiyle dogru orantili olarak daha

fazla pik goriilmektedir.
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Ayrica dalga fonksiyonlarin uzaysal dagilimi, elektronun kuyu i¢inde bulunma

olasiligimin kuyu disinda bulunma olasiligindan daha fazla oldugunu gostermektedir.

160
i=2
i=1
120 4 L,=100 A
x=0.1
y=0.001
S
(]
E 80 -
o
O L] I L] L) I L) L] I L]
-150 -100 -50 0 50 100 150

z (A)
Sekil 5.10 Gai-xInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun % 10 indiyum ve % 0.1 azot

konsantrasyonlarinda potansiyel profili, enerji diizeyleri ve bu enerji
diizeylerine ait dalga fonksiyonlarinin karesi
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6. GaixInxNyAsi.y/GaAs KUANTUM KUYUSUNDA DONOR
SAFSIZLIKLARININ BAGLANMA ENERJILERI

Bu béliimde, Ga, _,In, Ny, As;_, /GaAs kuantum kuyusunda elektron ve donor atomunun
olusturdugu yapinin baglanma enerjisinin azot ve indiyum konsantrasyonuna, Z
dogrultusundaki kuyu genisligine ve donor atomunun konumuna baglilig1 etkin kiitle
yaklasimi gergevesinde varyasyonel yontem ile incelenmistir.

Etkin kiitle yaklagimi ile z dogrultusunda kusatilmis sistemin Hamiltoniyeni;

H =

2
T+ V(2) + Ve [6.1]

esitligi ile verilir. Elektron ve donor arasindaki Coulomb potansiyeli;

Vo= - [6.2]

olmak iizere, elektron ile safsizlik arasindaki bagil uzaklik;

r=y@x—x)?+ @ —y)?+(z—z)? [6.3]

Bi¢iminde verilir. Burada x, y ve z elektronun konumunu; x;, y; Ve z; ise donor atomunun
konumunu gostermektedir. Elektronun momentum operatorii, kusatma potansiyeli ve

Coulomb potansiyeli Denklem (6.1)’de yerine yazilirsa kartezyen koordinatlarda sistemin

Hamiltoniyeni;

hZz (92 02 92 o2
e A T N s o=l [6.4]
seklinde elde edilir.
X = pcos
y = psing [6.5]
z=2z

koordinat doniisiimleri yapilirsa kutupsal koordinatlarda Hamiltoniyen ifadesi;
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H=-

B2 (62 10 1 0 0_2)_ © LV [6.6]

2m* 5;5 p5; ;Ea¢2 az2 EVp2+(z—2z;)?

olarak elde edilir. Burada p;

p=x—x)%+ 1 —y)? [6.7]

x-y diizleminde elektron ile donor arasindaki bagil uzakliktir. Hamiltoniyendeki tiim

Eh? . .. . . e?
m*ez) ve tiim enerji terimleri Rydberg (R = E)

uzunluklar etkin Bohr yarigap1 (ag =

cinsinden yazilarak boyutsuz Hamiltoniyen;

~ 92 10 1 92 92 2 .
A=-(r+intrgtm mest 'O [68]

biciminde elde edilir. Ga;_,In,N,As;_,/GaAs kuantum kuyusundaki elektron-donor

atomu i¢in Schrodinger denklemi;

HY(2,p,2) = EY(Z,5,1) [6.9]

bi¢imindedir. Burada;

V(5,1 = 0@ 5, A) [6.10]

ve ¢(Z,p, ), ¢ boyutta Coulomb etkilesimini iceren deneme dalga fonksiyonudur. 1s,

2S, 2po Ve 2p- diizeylerini temsil eden deneme dalga fonksiyonlar;

7+ (-2’

$15(Z, o, A1) = Nee 7 [6.11]
Jp2+-2)
G25(Z, 5, B, A) = N;(1 = By % + (Z — 2)P)e 7 [6.12]
\’7’2+(2_Zi)2
bap,(Z, P, A3) = Nyze 73 [6.13]
Jp2+-2)°
Gop, (2,0, 0, A4) = Nype 2+ e*® [6.14]
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seklindedir. Burada N;, N,, N3 ve N, normalizasyon katsayilari, A;, 4,, 43 ve 4,
varyasyon parametreleri ve S, 1s ve 2s deneme dalga fonksiyonlarinin diklik kosulundan
belirlenebilen bir sabittir.

z dogrultusundaki dalga fonksiyonu, genisligi L, = 2L olan sonsuz potansiyel
kuyusunun 6zfonksiyonlarindan olusan ¢ozlimleri baz alinarak olusturulmustur. Bu

bazlar genel formda;

on(2) = \E cos ("Lib — 8,) [6.15]

bicimindedir. Burada §,, L, genisligindeki sonsuz kuantum kuyusunun

ozfonksiyonlarindaki tek ve ¢ift ¢ozlimlere karsilik gelen faz farki olmak tizere;

0 ntekise
Op = g nciftise [6.16]
degerlerini alir. Bu durumda sistemi tanimlayan dalga fonksiyonu;
@(2) = Xyz1 Cnpn(2) [6.17]
bigiminde bir tam setten olusur. Sistemin toplam enerjisi;
E =miny(y|H|p) [6.18]

varyasyon teoreminden elde edilir. Bu esitlik sayesinde £ 6zdegerini minimum yapan 2

varyasyon parametreleri belirlenir. Boyutsuz Hamiltoniyenin beklenen degeri;
1 92 92

> <|Pap|¢> < 2@‘/’>—<¢|gtp>+
¢> [6.19]

() = (wly) = <|
W7 @) - (| ==

2+(Z_Zi)2

olmak iizere, taban durumda bulunan donor atomunun baglanma enerjisi ise boyutsuz

olarak;

= E, — (H) [6.20]
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esitligi ile elde edilir. Burada E,,, elektronun z dogrultusundaki hareketine karsilik gelen
taban durum enerjisidir.

Tez ¢ahiymamizda, inceledigimiz Ga,_,In,N,As;_,/GaAs kuantum kuyu
sisteminin fiziksel parametreleri degistirilerek 1, 23, 2po ve 2p- diizeylerindeki safsizlik
atomunun baglanma enerjisi hesaplanmistir.

Calismamizda oncelikle kuantum kuyusunun merkezindeki safsizlik atomu igin
baglanma enerjilerinin kuyu genisligine gore degisimleri sabit indiyum konsantrasyonu
ve farkli azot konsantrasyonlar1 i¢in incelenmistir. Elde edilen sonuglar Sekil 6.1°de
verilmistir. 1s, 2s ve 2p= diizeyleri i¢in kuyu genisligi arttikca baglanma enerjileri bir
maksimuma ulagincaya kadar artar ve sonra azalmaya baglar. Baglanma enerjisinin
maksimum oldugu kuyu genislikleri igin sistem yari-iki boyutlu karaktere sahiptir ve
elektron ile safsizlik atomunun ayni diizlemde bulunma olasilig1 yiiksektir. Cok biiyiik
kuyu genisliklerinde ise biiylitme dogrultusundaki kusatma azalir ve safsizlik atomunun
baglanma enerjisi kiilge yapidaki degerine yaklasir. Kiilge yapi ii¢ boyutlu oldugundan
genis kuyularda elektron ve safsizlik atomunun ayni diizlemde bulunma olasilig1 ¢ok
azdir. Ayrica ¢ok dar kuyularda elektron ¢ok enerjik oldugundan potansiyel engellerin
igerisine sizmalar1 artar ve sistem cok genis kuyularda oldugu gibi yeniden ii¢ boyutlu
karaktere sahip olur. Bu nedenle ¢ok dar kuyular i¢in baglanma enerjisi azalacaktir.

2po diizeyinde ise sadece biiyiik kuyu genisliklerinde baglanma goriilmektedir ve
bu baglanma enerjisi kuyu genisligine bagli olarak artmaktadir. 2po diizeyini temsil eden
deneme dalga fonksiyonu biiyiime ekseni boyunca hizalanmistir. Bu nedenle dalga
fonksiyonu heteroyapt engelinin itici potansiyelleri ile iist iiste biner ve dolayisiyla
safsizlik diizeyinin enerjisi artar. Bu durum baglanma enerjisini azaltarak negatif
olmasia neden olur. Baglanma enerjisinin negatif oldugu durumlarda safsizlik atomu
bagli degildir. Bu etki, kuyu daha genis olunca azalir ve fonksiyon artik kuyu icine
sigabilir duruma gelir. Sonug olarak, 2po diizeyinin baglanma enerjisi kuyu genisligi

arttikca 2s diizeyine yaklagmaktadir.
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Sekil 6.1 Farkli azot konsantrasyonlar1 igin GaixInxNyAsiy/GaAs kuantum kuyu
merkezindeki safsizlik atomunun baglanma enerjilerinin kuyu genisligine gore
degisimi

Sekil 6.1°de goriildiigii gibi azot konsantrasyonunun artmasi baglanma enerjilerini
artirmaktadir. Azot konsantrasyonunun artmasi, sistemdeki kusatma potansiyelini
biiyiitecegi igin (Sekil 5.3) elektron ile donor arasindaki Coulomb etkilesimini,
dolayisiyla safsizlik atomunun baglanma enerjisini artirir ve elektron-safsizlik atomu
arasindaki hidrojen benzeri yapi daha kararli hale gelir. Ayni zamanda azot
konsantrasyonunun artmasi etkin kiitleyi de artirarak elektronun agirlasmasina ve kuyu

icinde daha 1yi lokalize olarak baglanma enerjisinin artmasina neden olur.
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Sekil 6.2 Farkli indiyum konsantrasyonlart i¢in Gai-xInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyu
merkezindeki safsizlik atomunun baglanma enerjilerinin kuyu genisligine gore
degisimi

Sekil 6.2°de, kuantum kuyusunun merkezindeki safsizlik atomu igin baglanma

enerjilerinin kuyu genisligine gore degisimleri sabit azot konsantrasyonu ve farkli

indiyum konsantrasyonlar1 i¢in verilmistir. Sekilde goriildigli gibi tiim enerji
diizeylerindeki degisim Sekil 6.1 ile benzerdir. Fakat burada, indiyum
konsantrasyonundaki artis, baglanma enerjisini azaltmaktadir. Bunun nedeni indiyum
konsantrasyonu arttikgca etkin kiitlenin azalmasidir (Sekil 5.8). indiyum
konsantrasyonunun artmasi kugsatma potansiyelini artirmasina ragmen etkin kiitle azaldigi
i¢in elektron daha enerjik olacagindan engel bolgesine sizma olasilig1 artar ve buna bagl

olarak baglanma enerjisi de azalir.
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Sekil 6.3 ve Sekil 6.4°te, L,, = 100 A i¢in donor atomunun baglanma enerjisinin
safsizlik atomunun konumuna gore degisimi, sirasiyla farkli azot ve indiyum
konsantrasyonlarina gore verilmistir. Sekil 5.9 ve Sekil 5.10’da, dalga fonksiyonunun
uzaysal dagilimina baktigimizda, elektronun kuyu merkezinde bulunma olasiligi, diger
yerlerde bulunma olasiligindan daha fazladir. Bu nedenle maksimum baglanma enerjisi,
kuyu merkezine yerlesen safsizlik atomu i¢in elde edilir. Cilinkii bu durumda elektron ve
safsizlik atomunun birbirini ayn1 diizlemde goérme olasilig1 artar. Kuyu kenarlarinda ise
elektronun kuyu icine sizmalari artacagi i¢in sistem ii¢ boyutlu kiilce yapiya benzemeye
baslar ve elektron ile safsizlik atomunun birbirini ayn1 diizlemde gérme olasilig1 azalir.
Bu nedenle kuyu kenarlarinda baglanma enerjisinin azaldigi goriliir. Sonug olarak,
safsizlik atomunun baglanma enerjisinin safsizlik atomu konumuna goére degisimi,
elektronun taban durum dalga fonksiyonunun uzaysal dagilimmin bir haritas1 gibidir.
Dolayistyla, safsizlik atomunun baglanma enerjisi, azot ve indiyum konsantrasyonlarina,

yapinin geometrisine ve safsizlik atomunun konumuna gii¢lii bir sekilde baglidir.
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Sekil 6.3 Safsizlik atomu baglanma enerjisinin sabit indiyum ve farkli azot
konsantrasyonlari i¢in safsizlik konumuna gore degisimi

41



12

4 y=0.01 1s
x=0.3 ~— — 25
B x=02 =—--- 2
1 x=01 - -- :
10 4 L,=100 A
9 —
8 —
7 —
s
E Lz
Lum
24 "I T - — == — o — 0T
1 —
0 | ' | ' | ' | ' |
-40 -20 20 40
z,(A)

Sekil 6.4 Farkli diizeylere karsilik gelen safsizlik atomu baglanma enerjisinin sabit azot
ve farkli indiyum konsantrasyonlari i¢in safsizlik konumuna gore degisimi
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7. GaixInxNyAsi-y/GaAs KUANTUM KUYUSUNDA HIDROJENIK DUZEYLER
ARASINDAKI KIZILOTESI GECISLER

Elektromanyetik spektrumun terahertz bolgesi son zamanlarda olduk¢a popiiler hale
gelmistir. Terahertz bolge, mikrodalga ile elektronikler ve fotonikler arasinda bir koprii
olusturan uzak kizilotesi bolgeler arasinda yer almaktadir. Terahertz 1ginimin bu
karakteri, onu ¢ok 6nemli ve gekici kilar. Elektronikler ve fotonikler iki iyi gelismis alan
olmasina ragmen kendi sinirlar1 boyunca bulunan terahertz 1s1n1im, ¢ok sayida bilgi i¢eren
elektromanyetik spektrumun kesfedilmemis bir pargasidir. THz bolge, uzak kizilotesi
1s1n1m ya da T-1s1nlart olarak da bilinir. Elektromanyetik spektrumda terahertz dalgalarin

konumu Sekil 7.1°de gosterilmistir.

Mikrodalga THz Bolge Goriniir Ik~ X Ismlairn vy Isinlain

R e e
10° 107 107 10" 10°

Sekil 7.1 Elektromanyetik spektrum

Terahertz dalgalar1 ¢ok cekici ve dSnemli kilan dort ana 6zellikleri vardir. Oncelikle,
terahertz 1sinim farkli malzemeler i¢in essiz bir karaktere sahiptir. Bir¢ok organik
molekiil, dogrudan THz boélgeye diisen kendi titresim ve donme gecislerinden
kaynaklanan gii¢lii emilim ve dagilim gosterir. Ayrica terahertz 1s1mim, yalitkanlarda 6rgi
titresimlerini ve serbest tasiyici emilimini belirlemek igin kullanilabilir. Ikinci olarak,
terahertz 151n1m, kutupsuz maddelerden gecebilir fakat kutuplu malzemelerle giiglii bir
sekilde etkilesime girer. Bu tiir kutuplu molekiiller, THz bolgedeki emilim
spektrumlarinda essiz spektral piklere sahip bulunmaktadir. THz 1s1nimda molekiillerin
bu karakterleri belirli bir ortamin 6zelliklerini belirlemek ve tanimlamak i¢in 6nemli bir
uygulama saglar. Boylece THz 1s1nmim, hava kirliligini, belirli bir gazin varligini, cilt
kanserini ve patlayict malzemeyi tespit etmek i¢in kullanilabilir. Ugiincii olarak, terahertz
rejim meV mertebesindeki ¢ok diisiik enerjileri kapsar. Bu nedenle biyolojik dokularda
herhangi bir iyonlagmaya neden olmaz. Dolayisiyla insanlar i¢in zararli degildir [27, 28].
Ayrica, maddenin zararsiz incelenmesinden dolay1 giivenlik ve tibbi uygulamalar i¢in de

uygundur. Dordiincii olarak, oda sicakliginda bir nesne THz mertebede enerji yayar.

43



Dahasi, Biiyiikk Patlamadan bu yana yayilan fotonlarin % 98’1 uzak kiziltesi ve
milimetre-alt1 bolgeye ayrilir [29].

Terahertz 1s1nimin dogal kaynagi siyah cisim isimasidir. Siyah cisim i1simasi,
nesneden termal 1s1maya dayali oldugundan tutarsiz ve ¢ok zayiftir.

Terahertz bilimi, terahertz 1s1mim i¢in mevcut liretim ve algilama ydnteminin
eksikliginden dolayr 90’larin basmna kadar kesfedilmemistir. ilk defa o zaman hem
algilama hem de iiretim yontemleri gelistirilmistir ve daha tutarli bir 1s51mim elde
edilmistir. Tutarli terahertz 1s1n1m kaynaklar siirekli ve kesikli olarak siniflandirilabilir.

Latgé, Porras-Montenegro ve Oliveira, elektrik alan uygulamadan sonsuz silindirik
GaAs-GaAlAs kuantum telinde hidrojenik diizeyler arasindaki kiziltesi gegisleri
hesaplamistir [30]. Bu ¢alismalarinda, telin yarigapi yeterince kiigiik oldugunda 2px (2py)
ve 3px (3py) diizeylerinin bagli olmadigini bulmuslardir. Bununla birlikte, telin
yarigapinin artmasi ile bazi diizeyler arasinda ters gegislerin bulunmasinin miimkiin
oldugunu da gostermislerdir.

Olas1 kizil6tesi gegisler, An # 0 olmak tizere, Al = +1 ve Am; = 0, £1 kosullar
sonucunda ortaya ¢ikar ve ilgili iki baglanma enerjisinin farkinin mutlak degerinden elde
edilir. Burada n bas kuantum sayisini, [ agisal momentum kuantum sayisini ve m;
yoriinge agisal momentum kuantum sayisini1 gostermektedir.

Inceledigimiz diizeyler arasinda bu kosullara uyan 1s-2po Ve 1s-2p: gecis enerjileri
Sekil 7.2’de, sistemin merkezinde bulunan bir safsizlik atomu igin sabit azot
konsantrasyonu ve farkli indiyum konsantrasyonlarinda Ga,_,In,N,As;_,/GaAs
kuantum kuyusunun genisliginin bir fonksiyonu olarak gosterilmistir. Buradan goriildiigi
tizere, 1s-2p:- gecisi, Is diizeyinin baglanma enerjisi ile benzer bir degisim
gostermektedir. Bu degisim, azot ve indiyum konsantrasyonlarina ve kuyu genisligine
bagl olarak yaklagik 3.5 meV ile 9.5 meV arasinda degismektedir. 2po diizeyinde kiiclik
kuyu genisliklerinde baglanma olmadigi igin 1s-2po gecisleri sadece biiyilk kuyu
genisliklerinde goriilmektedir. Benzer sekilde azot ve indiyum konsantrasyonlari ve kuyu
genisligi degistirilerek bu tiir gecislerde yaklasik 4.5 meV ile 6 meV arasinda bir enerji
akisinin oldugu gorilmektedir. Kuyu genisligi arttikca bu gecis enerjileri, kiilge
hidrojenik enerjiler arasindaki farka karsilik gelen dogru enerji degerlerine
yaklagsmaktadir.

Sekil 7.3°te, 1s-2po ve 1s-2p: gecis enerjileri, sistemin merkezinde bulunan bir
safsizlik atomu i¢in sabit indiyum konsantrasyonu ve farkli azot konsantrasyonlarinda
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Gay_xInyNyAs;_,/GaAs Kuantum kuyusunun genigliginin bir fonksiyonu olarak
gosterilmigtir. Buradan da goriildigii lizere gecis enerjilerinin kuyu genisligine gore
degisimi, baglanma enerjisinin kuyu genisligine gore degisimine benzerlik
gostermektedir (Sekil 7.2). Baglanma enerjisinde oldugu gibi gegis enerjilerinde de
indiyum konsantrasyonunun etkisi, azot konsantrasyonun etkisine nazaran daha

belirgindir.

10
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2 T T T T T T T T T
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Sekil 7.2 Gai-xInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun merkezinde yer alan safsizlik

atomu i¢in Kuyu genisliginin bir fonksiyonu olarak sabit azot konsantrasyonu
ve farkli indiyum konsantrasyonlarinda ge¢is enerjilerinin degisimi
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Sekil 7.3 Gai-xInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun merkezinde yer alan safsizlik
atomu i¢in Kuyu genisliginin bir fonksiyonu olarak sabit indiyum
konsantrasyonu ve farkli azot konsantrasyonlarinda gecis enerjilerinin degisimi

Sekil 7.4 ve Sekil 7.5’te, farkli azot ve indiyum konsantrasyonlarinda 1s-2po ve 1s-
2p: gegislerinin frekans aralig1 goriilmektedir. Buradan goriildiigii lizere frekans araligi
THz mertebesindedir ve sekil olarak gecis enerjileri ile birebir benzerlik gostermektedir.
Azot ve indiyum konsantrasyonlar1 ve kuyu genisligi degistirilerek 1s-2p- gecisleri igin
yaklagik 5 THz ile 14.5 THz arasinda, 1s-2po gecisleri icin ise yaklasik 6.5 THz ile 9 THz
arasinda bir degisim elde edilebilmektedir. Sonug olarak, Ga,_,In,N,As,_,/GaAs
kuantum kuyu sisteminin ayarlanabilir parametreleri olan azot ve indiyum
konsantrasyonlar1 ve kuyu genisligi degistirilerek THz bilimine katkida bulunacak

cihazlar uretilebilir.
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Sekil 7.4 GaixInxNyAsi1.y/GaAs kuantum Kkuyusunun merkezinde yer alan safsizlik
atomu i¢in Kuyu genisliginin bir fonksiyonu olarak sabit azot konsantrasyonu
ve farkli indiyum konsantrasyonlarinda gecis frekanslarinin degisimi
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Sekil 7.5 Gai-xInxNyAs1.y/GaAs kuantum kuyusunun merkezinde yer alan safsizlik
atomu i¢in Kkuyu genisliginin bir fonksiyonu olarak sabit indiyum
konsantrasyonu ve farkli azot konsantrasyonlarinda gegis frekanslarinin

degisimi
Bu calisma, seyreltik azotlu Ga,_,In,N,As,_,/GaAs heteroyapilarda safsizlik

diizeyleri arasinda kizil6tesi gegisler konusunda yapilan ilk ¢aligma niteligindedir. Bu tez
konusu, uygulama alanindaki potansiyeli géz 6niine alindiginda konuyla ilgili gelecekteki

deneysel calismalarin nicel olarak anlasilmasinda mevcut hesaplamalarin 6nemli

olacagina inantyoruz.
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8. SONUCLAR VE ONERILER

Tez c¢alismamizda, Ga,_,In,N,As;_,/GaAs tek kuantum kuyulu yariletken
sistemlerinin elektriksel oOzellikleri azot ve indiyum konsantrasyonlarina, kuyu
genisligine ve safsizlik atomunun konumuna gore incelendi. Calisma kapsaminda, azot
konsantrasyonu en fazla % 1, indiyum konsantrasyonu ise en fazla % 30 alinarak teorik
hesaplamalar gerceklestirildi. Baglanma enerjileri hesaplanirken kuyu genislikleri 1000
A’a kadar ¢ikarildi. Donor atomunun konumuna gére degisimler incelenirken 100 A
genislikli kuyular kullanildi.

Calismamuzin ilk asamasinda, Ga,_,In,N,As;_,/GaAs Kuantum Kkuyusunun
elektronik bant yapist BAC modeli ile incelenmistir. Ga,_,In,N, As;_, /GaAs kuantum

kuyusu igin elde edilen birinci dereceden pertiirbasyon teorisi matrisi kullanilarak
Gay_xInyNyAs;_,/GaAs kuantum kuyu sisteminin elektronik bant yapisi azot ve
indiyum konsantrasyonlarmma bagli olarak etkin kiitle yaklasimi ¢ercevesinde
incelenmistir. Azot ve indiyum konsantrasyonlarinin yapinin etkin kiitle, dielektrik sabiti
ve kusatma potansiyeli gibi fiziksel biiyiikliiklerini degistirerek yariiletken malzemenin
bant yapisin1 6nemli derecede etkiledigi goriilmiistiir.

Calismanmuzin devaminda, Ga;_,In,N,As;_,/GaAs kuantum Kkuyu sisteminin
potansiyel profili ve alt-bant enerjileri hesaplanmistir. Sonuglar, azot ve indiyum
konsantrasyonlarinin bir fonksiyonu olarak elde edilmistir. Kusatma potansiyelinin
artmasi ile bagl durumlarin sayisinin arttig1 goriilmiistiir. Bu bagli durumlarin sayisinin
artmasi, bantlar aras1 gegislere dayali uygulamalarda 6nem kazanmaktadir.

Calismamizda ayrica azot konsantrasyonu arttik¢a elektron etkin kiitlesinin ve
kusatma potansiyelinin arttigini, dielektrik sabitinin ise azaldigini; indiyum
konsantrasyonu arttikca da kusatma potansiyelinin ve dielektrik sabitinin arttigini,
elektron etkin kiitlesinin ise azaldigini gozlemledik.

Baglanma enerjisi sonuglari incelendiginde, azot konsantrasyonu arttik¢a baglanma
enerjisinin arttig1 ve indiyum konsantrasyonunun artmasma bagli olarak safsizlik
baglanma enerjisinin azaldig1 anlagilmaktadir. Ayica 1s, 2s ve 2p. diizeyleri i¢in kuyu
genisligi arttikga baglanma enerjilerinin bir maksimuma ulasincaya kadar arttigi ve sonra
azalmaya bagladig goriilmiistiir. Kuyu genisliginin ¢ok kiiciik ve ¢ok biiyiik degerlerinde
kusatmanin zayiflamas: sonucu, yapiin kiillge malzemedeki davranisa yaklastig

goriilmiistiir. 2po diizeyinde ise sadece genis kuyularda baglanmanin oldugu ve bu
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baglanma enerjisinin kuyu genisligine bagli olarak arttig1 goriilmiistiir. Bu sonuglarin,
literatiirdeki sonuglar ile uyumlu oldugu goériilmiistiir [31, 32]. Ayrica safsizlik atomunun
konumuna gore baglanma enerjisinin degisimi de incelenmistir. Elde edilen sonuglara
baktifimizda safsizlik atomunun baglanma enerjisinin safsizlik konumuna gore
degisiminin, elektronun taban durum dalga fonksiyonunun uzaysal dagilimimin bir
haritas1 gibi oldugu goriilmektedir.

Yapinin kusatma potansiyelinin degismesi, bagli durum enerji diizeylerinin belirgin
bir sekilde degismesine yol acar. Kusatma potansiyelindeki ve etkin kiitledeki artma,
elektronun kuyu igerisinde daha iyi lokalize olmasima ve bu nedenle de baglanma
enerjisinin artmasina neden oldugu goriilmistiir. Etkin kiitledeki azalma, elektronu daha
enerjik hale getirdiginden elektronun kuyu disina sizmalar1 artar. Bunun sonucu olarak
indiyum konsantrasyonunun artmasi ile baglanma enerjisinin azalmakta oldugu
goriilmiistiir. Literatiirdeki teorik ve deneysel sonuglar da azot ilavesi ile elektron etkin
kiitlesinin arttigin1 géstermektedir [33].

Tez caligmamizin son kisminda ise hidrojenik diizeyler arasindaki kizilotesi
gecisleri inceledik. Bu kapsamda, azot ve indiyum konsantrasyonlarma ve kuyu
genisligine bagl olarak 1s-2p- gegisleri icin yaklasik 3.5 meV ile 9.5 meV arasinda, 1s-
2po gegisleri icin ise yaklasik 4.5 meV ile 6 meV arasinda bir enerji akisinin oldugu
belirlenmistir. Ayrica kuyu genisligi arttikca gegis enerjilerinin, kiilge hidrojenik enerjiler
arasindaki farka karsilik gelen dogru enerji degerlerine yaklastig1 goriildii. Bu sonug,
literatiirdeki sonuglar ile uyumludur [34].

Gegis enerjilerinden yola ¢ikarak Ga;_,In,N,As;_,/GaAs kuantum kuyu
sisteminin kuyu genisligine, azot ve indiyum konsantrasyonlarinin degisimine gore
calisma frekansi belirlenerek bu frekans bolgesinin THz mertebede oldugu goriilmistiir.
1s-2p. gecisleri icin yaklagik 5 THz ile 14.5 THz arasinda, 1s-2po gegisleri i¢in ise
yaklasik 6.5 THz ile 9 THz arasinda bir degisim elde edilebilecegi goriilmiistiir.
Dolayisiyla sistemin ayarlanabilir parametreleri olan kuyu genisligi, azot ve indiyum
konsantrasyonlar1 degistirilerek THz bilimine katkida bulunacak cihazlar iiretilebilir.

Bu tez calismasinda kullanilan yontem, III-N-V bilesiklerden olusturulmus
kuantum kuyu sisteminin elektriksel 6zelliklerini iyi bir sekilde tanimlama olanag:
saglamistir. Kuyu genisligi, azot ve indiyum konsantrasyonlar1 ve safsizlik atomunun
konumu degistirilerek Ga;_,In,N,As;_,,/GaAs kuantum kuyu sisteminin elektriksel

Ozelliklerinin amaca uygun bigimde ayarlanabilecegi goriilmiistiir. Elde edilen sonuglarin
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teknolojiye ve aygit tasarimina yeni katkilar saglayacagi beklenmektedir. Bu sonuglarla,
ozellikle genis dalga boyu araligini kapsayan veri depolama iiniteleri, giines pilleri, foto
dinamik tedavi, gaz sensorleri, terahertz cihazlar gibi yeni bir¢cok optoelektronik cihazin

gelistirilmesi beklenebilir.
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