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OZET

YARI ILETKEN HETERO YAPILARIN OPTIiK VE MANYETIK
OZELLIKLERININ DIS ETKILER ALTINDA INCELENMESI

Kiibra BAYRAK

Doktora Tezi, Fizik Anabilim Dah
Damisman: Prof. Dr. Orhan BAYRAK

Subat 2025, 104 sayfa

Bu tezde, bir elektronun yar iletken kristal yapidaki davranisi, 6rgiideki atomlar
ve elektronlarla olan etkilesimlerini temsil eden bir ortalama alan potansiyeli modeli ile
incelenmektedir. Bir elektronun diger bir elektronla olan etkilesmi klasik olarak Coulomb
potansiyeli ile modellense de cok pargacik etkilesimlerinde deforme Coulomb kullanilmak-
tadir. Bu ¢alisma kapsaminda sinirlayici potansiyel olarak deforme Coulomb formunda
olan ters karekok eksponansiyel potansiyel kullanilmigtir. Bu potansiyel, fiziksel etkile-
simlerin dogasina uygun olarak yavas degisen siirekli bir yapi sunmaktadir. Ayrica ters
karekok eksponansiyel potansiyelin, acisal momentum kuantum sayisinin sifir oldugu
durumda analitik ¢6ziim sunmasi, yapilan niimerik hesaplamalarin dogrulugunu degerlen-
dirmek icin bir referans saglamaktadir.

Bu tez calismasinin ilk kisminda, ters karekok eksponansiyel potansiyel ile sinir-
landirilan bir GaAs kuantum noktanin bagl durum enerji 6zdegerleri, Schrodinger dalga
denkleminin Runge-Kutta yontemiyle niimerik olarak ¢oziilmesi yoluyla hesaplanmugtir.
Hesaplamalarda elektronun etkin kiitlesi sabit alinmayip, E-k bant diyagramina dayali
olarak fiziksel gerekgeler dogrultusunda, konuma bagl etkin kiitle (PDEM) olarak ele
alinmistir. Etkin kiitlenin konuma bagh kesin formu bilinmediginden, formlar1 farklr iki
siirekli model olusturulmus ve bu modellerin optik gozlenirler tizerindeki etkileri incelen-
mistir. Kiitle modellerinin geometrileri, gdzlenirler tizerinde bilyiik bir 5Gneme sahip oldugu
gozlenmistir. Konuma bagh etkin kiitle modellerindeki parametreler sabit kiitleye yakinsa-
yacak sekilde ayarlandiginda, optik gozlenirlerin piklerinin de sabit kiitle ile hesaplanan
degerlere yaklastig1 tespit edilmistir.

Sicaklik ve hidrostatik basing gibi dis faktorler, yari iletkenlerin bant yapilari iize-
rinde onemli bir etkiye sahiptir. Calismanin ikinci kisminda; elektronun etkin Kkiitlesi,
potansiyel derinligi ve iletkenlik bandindaki etkin elektron yogunlugu, sicaklik ve hidros-
tatik basinca baglh olarak modellenmistir. Elektrik ve manyetik alan etkisindeki GaAs yar1
iletkeninde bir elektronun davranisi, Schrodinger dalga denkleminin Numerov yontemiyle

niimerik olarak ¢oziilmesi yoluyla analiz edilmistir. Sicaklik, hidrostatik basing, potansiyel



parametresi, elektrik ve manyetik alan gibi faktorlerin optik gozlenirler tizerindeki etkisi
kapsamli bir sekilde tartisilmistir. Literatiirde, potansiyel derinligi ve iletkenlik bandin-
daki etkin elektron yogunlugunun sicaklik ve hidrostatik basinca baglilig1 dikkate alinarak
incelenmemis olup, bu bagimlilik ilk kez bu ¢alismada ele alinmistir.

Bir kuantum noktasinin termodinamik ve manyetik gozlenirleri incelenirken en
kritik parametrelerden birisi de sicakliktir. Ciinkii tiim termodinamik ve manyetik gozle-
nirler, bagh durum enerjilerinin sicaklik bagimlilig1 kullanilarak, boliisiim fonksiyonlar
tizerinden hesaplanmaktadir. Literatiirde, yalnizca analitik ¢6ziimii bulunan harmonik osi-
lator ve dikdortgen kuyu potansiyeli i¢in enerji 6zdegerleri, sicakligin fonksiyonu olarak
alinarak gozlenirler elde edilmistir. Calismanin iiclincii kisminda ise ters karekok ekspo-
nansiyel potansiyel sinirlamasinda bulunan bir GaAs kuantum noktasinin, manyetik alan
etkisinde Schrodinger dalga denklemi, Sonlu Farklar metodu ile ¢oziilmiistiir. Boliigiim
fonksiyonlari tiim girilebilir durumlar {izerinden hesaplanarak miknatislanma ve manyetik
duygunluk, etkin potansiyel geometrisi ile de iligskilendirilerek sicaklik ve manyetik alan

altinda incelenmistir.
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ABSTRACT

INVESTIGATION OF THE OPTICAL AND MAGNETIC PROPERTIES OF
SEMICONDUCTOR HETEROSTRUCTURES UNDER EXTERNAL FACTORS

Kiibra BAYRAK

PhD Thesis in PHYSICS
Supervisor: Prof. Dr. Orhan BAYRAK
February 2025, 104 pages

In this thesis, the behavior of an electron in a semiconductor crystal structure is
investigated using a potential model that describes its interactions with the atoms and
electrons in the lattice through an average field potential. While the interaction between
an electron and another electron is typically modeled using the Coulomb potential, in
many-body interactions, the deformed Coulomb potential is employed. In this study, the
deformed Coulomb potential in the form of an inverse square-root exponential potential
is used as the confining potential. This potential provides a smoothly varying continuous
structure that aligns with the nature of physical interactions. Furthermore, the inverse
square-root exponential potential offers an analytical solution when the angular momentum
quantum number is zero, serving as a reference to evaluate the accuracy of the numerical
calculations performed.

In the first part of this thesis, the bound state energy eigenvalues of a GaAs quan-
tum dot with an inverse square-root exponential potential were calculated by numerically
solving the Schrodinger wave equation using the Runge-Kutta method. In the calculations,
the electron’s effective mass was not taken as constant but was treated as a position-
dependent effective mass (PDEM) based on the E-k band diagram, justified by physical
considerations. Since the exact position-dependent form of the effective mass is unknown,
two continuous models with different forms were constructed, and their effects on optical
observables were examined. The geometries of the mass models have been observed to
play a significant role in the observables. It was found that when the parameters of the
position-dependent effective mass models were adjusted to approach the constant mass,
the peaks of the optical observables shifted toward the values calculated for the constant
mass.

External factors such as temperature and hydrostatic pressure have significant ef-
fects on the band structures of semiconductors. In the second part of this study, the elect-
ron’s effective mass, potential depth, and effective electron density in the conduction band

were modeled as functions of temperature and hydrostatic pressure. The behavior of an

il



electron in a GaAs semiconductor under the influence of electric and magnetic fields was
analyzed by numerically solving the Schrodinger wave equation using the Numerov met-
hod. The effects of factors such as temperature, hydrostatic pressure, electric and magnetic
fields, and potential parameters on optical observables were comprehensively discussed.
In the literature, the dependence of potential depth and conduction band effective elect-
ron density on temperature and hydrostatic pressure has not been considered, and this
dependence has been examined for the first time in this study.

Temperature is one of the most critical parameters when examining the thermody-
namic and magnetic observables of a quantum dot. This is because all thermodynamic and
magnetic observables are calculated via partition functions, which are derived based on
the temperature dependence of bound state energies. In the literature, analytical solutions
are available only for the harmonic oscillator and rectangular well potentials, where energy
eigenvalues are treated as functions of temperature to determine thermodynamic and mag-
netic observables. In the third part of this study, the Schrodinger wave equation for a GaAs
quantum dot confined by an inverse square root exponential potential under the influence
of a magnetic field was solved using the Finite Difference method. Partition functions
were calculated over all bound states, and magnetization and magnetic susceptibility were
analyzed as functions of temperature and magnetic field, with a focus on their relationship

to the effective potential geometry.
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dot, Thermodynamic and Magnetic observables
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CIZELGELER DIiZiNI

Analitik (Ishkhanyan 2018) yontemle ¢ = 0 i¢in elde edilmig
olan enerji 6zdegerlerinin Runge-Kutta (RK) yontemleriyle elde

edilen enerji 6zdegerleriyle h =1, m = 1,0 = 2 ve § = 1 para-

metreleri kullanilarak, n, diigiim sayis1 cinsinden kargilagtirilmast 45

Kiitle parametreleri A = 1 nm ™' ve a = 5 nm aliarak bes farkli
enerji seviyesi i¢in RK ve FD metotla hesaplanan enerji 6zdeger-
lerinin karsilagtiritlmast (Vo = 0.5 eV, 0 = 10 nm, f = 1 nm ve

R=6nm) . ... . . . . . . e
Baglangic ve son kuantum durumlar1 arasinda farkl kiitle para-

metreleri (A, a ve R = 6 nm ) i¢in enerji 6zdegerlerinin, rezo-
nans enerjilerinin ve dipol matris elemanlarinin de8isimi. Potan-

siyel parametreleri: Vo = 0.25eV, 0 =25nmvef=1. . . ..
Farkli (n,., m) kuantum durumlarinda hesaplanan enerji 6zdeger-

leri icin Numerov ve FD yontemlerinin karsilastirilmasi. Hesap-
larda alinan sabit parametreler: 7= 298 K, P = 1 bar,B = 2T,

E=0mV/nmveo=10nm . .. ... ... ... ......
T, P, B,E ve o parametrelerinin degisen degerleri i¢in, farkli

kuantum durumlarinin enerji 6zdegerleri . . . . . . .. ... ..
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1. GIRIS

Kuantum noktalar (Quantum Dots, QDs), kesikli enerji seviyelerine sahip nano-
metre boyutlarinda yar1 iletken yapilardir. Bu yapilar atom benzeri kesikli enerji seviyele-
rine sahip olduklarindan yapay atomlar olarak da adlandirilir (Kastner 1993). Periyodik
tablodaki I1I-V ve II-VI grubu elementlerden olusan bilesikler, kuantum nokta iiretiminde
kullanilmaktadir. Bu bilesiklere 6rnek olarak GaN, InAs, ZnS, CdSe ve GaAs verilebilir.
Kuantum noktalar giiniimiizde birkag fiziksel ve kimyasal teknik kullanilarak laboratuvar
ortaminda c¢esitli boyut ve sekillerde iiretilebilmektedir. Boyutlarina bagl olarak, kuan-
tum noktalar farkli dalga boylarinda sogurma ve emisyon gosterebilirler. Bu 6zellikleri,
optoelektronik cihazlar, sensorler ve devre elemanlarinin tasarimi gibi genis bir teknolojik
uygulama yelpazesi sunmaktadir (Bhattacharya vd. 2004; Ameta vd. 2022).

Kuantum boyut etkileri, 2023 yilinda bu alanda yaptig1 ¢alismalarla Nobel Kimya
odiiliinti alan Aleksey Ekimov ve ekibi tarafindan 1981 yilinda renkli cam olusumunu in-
celerken gozlenmistir (Ekimov vd. 1985). Uretim yontemlerinin etkin kullanimi sayesinde
istenilen optik, termodinamik ve manyetik 6zelliklere sahip kuantum noktalar kolaylikla
tasarlanabilmektedir (Ameta vd. 2022; Michler 2003). Son yillarda, yar1 iletken nano-
yapilarin teknolojik uygulamalardaki potansiyeli, hem teorik hem de deneysel ¢alismalar
sayesinde onemli ol¢iide gelismistir. Diisiik boyutlu yari iletken malzemelerin bant yapilari
hakkinda yapilan ¢calismalar sayesinde yiiksek performansl cihazlarin tasarimi miimkiin
olmaktadir. Katkilama ve dis etkiler (sicaklik, basing, manyetik ve elektrik alanlar gibi),
diisiik boyutlu yar1 iletkenlerin optik, elektronik, manyetik ve termodinamik 6zelliklerini
degistirdiginden, giiniimiizde teorik ve deneysel calismalar bu etkilerin daha derinlemesine
incelenmesine odaklanmaktadir (Chakraborty 1999).

Sicaklik ve basing gibi dis etkiler, diisiik boyutlu yar iletken kuantum noktalarinin
bant araliklarim1 dogrudan etkilemektedir. Bu etkiler, elektronik enerji, lineer ve lineer
olmayan sogurma katsayisi, 1s1 kapasitesi ve miknatislanma gibi fiziksel gozlenirlerin de-
gisimine yol acar. Bu degisimleri incelemek icin yari iletkenlerdeki elektronun kiitlesi,
sicaklik ve basinca bagh bir fonksiyon olarak ele alinmaktadir (Adachi 1985; Ehrenre-
ich 1961). Sicaklik artisi, kristal yapidaki titresimleri artirarak bant araliginda daralma
olusturur (Varshni 1967). Basing artisinda da bant araliginda degisim olmaktadir. Orne-
gin, GaAs yar iletkeninde basing artiginda bant aralig1 artmaktadir (Pankove 2012). Yari
iletken kuantum yapilarin dis etkilere kars1 verdigi tepkiler, teknolojik uygulamalardaki
performaslariyla iligkilendirilir.

Elektrik ve manyetik alanlar, sicaklik ve basing gibi fiziksel parametreler, yar ilet-
ken kuantum noktalarinin optik, manyetik ve termodinamik 6zellikleri tizerinde belirgin
etkiler yaratir. Yar1 iletken kristalde bir elektron iizerine etki eden kuvvet degistiginde,

buna bagl olarak sinirlama potansiyeli de degisir ve bu durum enerji seviyelerinde kayma-



GIRIS K. BAYRAK

lara neden olur. Kuantum noktalarina manyetik alan uygulandiginda, elektronlarin spinleri
tizerinde Zeeman etkisi olarak bilinen bir ayrisma meydana gelir ve bu durum, enerji
seviyelerinin yarilmasina yol acar (Zeeman 1897). Spin etkisi; transistorler, lazerler ve
optik sensorler gibi uygulamalarin tasariminda kritik bir rol oynar. Ayrica, emisyon dalga
boyunun amaca uygun sekilde ayarlanabilmesi, LED’lerde (Light-Emitting Diode) renk
kontroliinii miimkiin kilarak teknolojik kullanimi genisletir (Awschalom ve Loss 2002).

Yari iletken kuantum noktalarda, 1s1k yogunlugunun etkisiyle polarizasyonun dog-
rusal olmaktan ¢iktig1 durumlarda, lineer olmayan optik tepkiler ortaya ¢ikmaktadir. Ku-
antum noktalarin boyutlarinin ayarlanabilir olmasi ve 151k yogunlugunun degistirilmesi,
bu tepkilerin artirilmasini veya azaltilmasini saglamaktadir. Lineer olmayan optik etkiler,
1961 yilinda ikinci harmonik iiretimin (Second-Harmonic Generation, SHG) kesfiyle bi-
lim diinyasinda 6nemli bir yer edinmistir (Franken vd. 1961). SHG teknolojisi sayesinde,
dogrudan iiretilemeyen yesil lazer 15181 verimli bir sekilde elde edilebilmistir. Lineer ol-
mayan optik etkiler arasinda, sogurma katsayisindaki dogrusal olmayan artis ve kirilma
indisindeki degisim, 151k ile madde etkilesimlerini sekillendiren onemli parametrelerdir.
Lineer olmayan optik gozlenirler, yar1 iletken kuantum yapilarin enerji seviyeleri ile iligki-
lendirilerek incelenir.

Yar iletken kuantum yapilarda elektronlarin davranisini dogru bir sekilde mo-
dellemek, lineer olmayan optik etkiler tizerine ¢alisilan senaryolarin niteligini dogrudan
etkilemektedir. Bir elektronun bogluktaki kiitlesi ile yar1 iletken madde icerisindeki kiitlesi
ayni degildir. Bu farklilik, elektrona etki eden sinirlayici potansiyelin etkisiyle elektronun
artik serbest bir parcacik gibi davranmiyor olmasindan kaynaklanir. Bu durumda elektro-
nun kiitlesi, malzemenin bant yapisina bagli olarak degisir ve serbest haldeki kiitlesinden
farkl1 bir deger alir. Etkin kiitle olarak adlandirdigimiz bu kiitle, valans bant ve iletkenlik
bandinin egriligi ile dogrudan iligkilidir (Kittel ve McEuen 2018). Yari iletken kristaldeki
bir elektronun davranisi modellenirken elektron kiitlesinin malzeme igerisindeki konu-
muna bagli olarak degistigi bilinmektedir. Ancak konuma bagli kiitlenin hangi geometrik
uzay formuna sahip oldugu hususu arastirma konusudur. Bu nedenle literatiirde yapilan ¢a-
lismalar, farkli uzay bagiml kiitle modelleri iizerinden gergeklestirilmigtir. Kiitlenin uzay
bagiml olarak alinmasi ile yari iletken malzemelerin optik ve elektronik 6zelliklerinin
daha hassas sekilde ayarlanmas1 saglanabilmektedir.

Sinirlayict potansiyel, yar iletken kristallerde bulunan elektronlarin davranisini
belirleyen onemli faktorlerden biridir. Bu potansiyelin fiziksel temellere dayanarak dogru
bir sekilde modellenmesi biiyiik onem tasir. En basit modelde, bir elektronun bagka bir
elektron yada atomla etkilesimi, aralarindaki elektrostatik kuvveti tanimlayan Coulomb
potansiyeli ile agiklanir. Ancak ¢ok parcacik etkilesiminde sinirlayict potansiyel farkli

formlar almaktadir. Ciinkii elektron, kristal kafes icerisindeyken bulk yapida bulunan elekt-
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ronlar ve atomlarla etkilesime girer. Bahsedilen etkilesim fiziksel gerekcesi sunularak, bu
calismada ters karekok eksponansiyel potansiyel modeli ele alinmistir.

Literatiirde, ters karekok eksponansiyel potansiyel kullanilarak Schrédinger dalga
denkleminin analitik ¢6ziimii incelenmistir. Ancak, elde edilen dalga fonksiyonlart ve
enerji 6zdegerlerinin dogru olmadig: goriilmiistiir. Bu sistematik hatalar devam ettirile-
rek, yanlis dalga fonksiyonlar1 ve enerji 6zdegerleri temelinde optik gozlenirler iizerine
caligmalar gerceklestirilmistir (Hu vd. 2018; Yu vd. 2019). Bununla birlikte, ters kare-
kok eksponansiyel potansiyelin yalnizca ¢ = 0 kuantum durumu icin Schrédinger dalga
denkleminin analitik ¢dziimii, Ishkhanyan tarafindan dogru bir sekilde elde edilmistir
(Ishkhanyan 2018).

Bu tez ¢alismasinda ters karekok eksponansiyel potansiyel sinirlamasina sahip bir
GaAs kuantum noktanin elektronik, optik, termodinamik ve manyetik ozellikleri niimerik
olarak incelenecektir. Ilk olarak, iki farkli konuma bagh kiitle formu alinarak Schrodinger
denklemi Runge-Kutta metodu ile niimerik olarak ¢oziilerek bagli durum enerji 6zde-
gerleri elde edilecektir. Kiitlenin konuma baglh formlarinin fiziksel gerek¢esi detayli bir
sekilde aciklanacaktir. Potansiyel parametrelerinin enerji 6zdegerleri ve optik gozlenir-
ler iizerine etkisi ortaya konulacaktir. Kiitle modellerindeki egrilik farkliliklarindan optik
gozlenirlerin nasil etkilendigi tartigilacaktir. ikinci olarak ortam parametrelerinin etkisini
incelemek amaciyla; elektronun etkin kiitlesi, potansiyel derinligi ve iletkenlik bandin-
daki etkin elektron yogunlugu sicaklik ve hidrostatik basinca bagh olarak alinacaktir. Bu
bagliliklar baz alinarak, elektrik ve manyetik alan altinda Schrodinger dalga denklemi Nu-
merov metodu ile ¢oziilerek, farkli kuantum durumlarinda bagli durum enerji 6zdegerleri
elde edilecektir. Sicaklik, hidrostatik basing, elektrik ve manyetik alanlar ile potansiyel
parametresinin optik gozlenirlere etkisi incelenecektir. Uciincii olarak yine etkin elektron
kiitlesi ve potansiyel derinligi sicaklik ve hidrostatik basinca bagl alinarak manyetik alan
altinda Schrodinger dalga denklemi Sonlu Farklar metodu kullanilarak ¢oziilecektir. Baglh
durum enerji 6zdegerleri sicakligin bir fonksiyonu olarak alinarak, boliisiim fonksiyonlari
tizerinden bir GaAs kuantum noktanin termodinamik ve manyetik gozlenirleri elde edile-
cektir. Gozlenirlerin sicaklik ve manyetik alan altindaki davranislari, fiziksel gerekceler

tizerinden desteklenerek aciklanacaktir.
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2. KAYNAK TARAMASI

2.1. Yari Iletken Yapilar

Yari iletkenler; sicaklik, basing, elektrik alan ve 11k gibi dis etkiler altinda elektrik-
sel iletkenlik 6zelliklerini degistirebilen ve bant aralig1 bakimindan iletkenler ile yalitkan-
lar arasinda yer alan malzemelerdir. Bu 6zellikleri, elektronik uygulamalarda vazgecilmez
bir konuma sahip olmalarini saglar. Yari iletkenlerin temel fiziksel ozelligi, valans ve ilet-
kenlik bantlar1 arasinda karakteristik bir yasakli bant araligina sahip olmalaridir. Valans
bandinda bulunan bir elektron, atom ¢ekirdeginin ¢cekim kuvveti nedeniyle bir dig etki
olmadig siirece yoriingesinden ¢ikamaz. Elektron, yasak bant aralifimi asabilecek kadar
enerji kazandiginda ise iletkenlik bandina gecerek valans bandinda pozitif yiiklii gibi dav-
ranan bir bogluk (desik) birakmaktadir. Yar: iletken kristal malzemelerin valans bantta
bulunan elektronlari, iletkenlik bandina gectiginde iletim 6zelligi kazanmaktadir (Kittel
ve McEuen 2018).

Iletkenlerde valans bant ve iletkenlik bandi i¢ ice gecmis durumdadir. Yalitkan-
larda ise, bunun tersine, bu bantlar arasinda genis bir mesafe bulunur ve elektronlar valans
banttan iletkenlik bandina gecemez. Yar iletken 6zellik gosteren bir malzeme diisiik ener-
jiler verildiginde yalitkan davranis gosterirken, belirli bir esik enerji degeri (bant arali81)
asildi@inda iletkenlik davranis: sergiler. Yar: iletkenler bu anlamda benzersiz yapilardir.
Sekil 2.1°de yalitkan, yar1 iletken ve iletken 6zellik gosteren malzemelerin bant araliklari

arasindaki farkliliklar gorsellestirilmistir.

iletkenlik bandi

iletkenlik bandi

T iletkenlik bandi ;
c Yasak hant Yasak bant
w Fermi seviyesi
Valans bant
Valans bant
Valans bant
iletken Yari iletken Yalitkan

Sekil 2.1. Iletken, yari iletken ve yalitkanlarin enerji bant diyagramlari

Sekil 2.1°de gosterilen kirmizi ¢izgi, temsili olarak Fermi seviyesini gostermektedir.

4
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Fermi seviyesi, 0 K sicaklikta elektronlarin doldurabilecegi en yiiksek enerji seviyesidir.
Iletkenlerde Fermi seviyesi, cakismis olan iletkenlik ve valans bantlarinin icinde bulunur-
ken, yar1 iletkenlerde ve yalitkanlarda yasak bant bolgesinde yer alir.

Yari iletkenler, genellikle periyodik tablodaki IV. grup elementlerinden olusan el-
mas kafes yapisindaki saf elementlerden, III-V ve II-VI grubu elementlerin olusturdugu
bilesiklerden, baz1 oksitlerden veya organik bilesenlerden meydana gelir (Peter ve Car-
dona 2010). III-V bilesikler arasinda yer alan ve bu tez caligmasinda kullanilan GaAs
yart iletkeni, ¢inkoblend (zinc blende) kafes yapisina sahiptir. Yiizey merkezli kiibik (fcc)
orgiiye sahip olan GaAs kristalinde her As atomu dort Ga atomu ile ¢evrilidir. Bu diizenli
yapi, tetrahedral (diizgiin dortyiizlii) geometri olarak adlandirilir (Dikici 2012). Makro 6l-
cekteki GaAs kristali, boyutlar kii¢iiltiiliip nano 6lcege inildiginde kuantum nokta etkileri
goriliir. Bu yapi, kristal yapinin korundugu kuantum nokta gibi davranir. Elektronlar ise
nano boyuttaki kuantum nokta i¢inde sinirlandirilmaktadirlar. Kuantum etkiler nedeni ile
enerji bantlar artik siirekli degil ayriktir. Dolayisiyla elektronlar, yalnizca kesikli enerji

seviyelerinde bulunabilmektedir.

2.2. E-k Bant Diyagram

Katilarin elektronik bant yapisi, enerji (£) ile dalga vektorii (k) arasindaki iligkiyi
gosteren E/ — k bant diyagramu {izerinden incelenir. Kristalin 6rgii yapisina bagh olan
k dalga vektorii, kristal icindeki elektronun momentumunu belirler. Boylece elektronun
kafes icindeki hareket yonii ve biiyiikliigii ifade edilmis olur. Her kristal malzeme, kendine
Ozgii bir £ — k bant diyagramina sahiptir. Kristal kafes i¢inde elektron, periyodik bir po-
tansiyele maruz kaldig icin serbestce hareket edemez. Elektron, bu potansiyelin etkisiyle
belirli enerji seviyelerine yerlesir ve bu sekilde enerji bantlari olusur.

Sekil 2.1°de gosterilen yasak bant aralidi, yar iletkenlerde elektronlarin uyarilabil-
mesi i¢in yeterince dardir. Malzemelerde bant bogluklari dogrudan bant aralig1 ve dolayli
bant arali1 olmak iizere iki sekilde olmaktadir. Dogrudan bant aralig1, valans bandin en
tist noktasi ile iletkenlik bandinin en alt noktasinin ayni k& degerinde oldugu durumdur. Do-
layli bant araligina sahip yari iletkenlerde ise bu noktalar farkli & degerlerindedir. Ornegin,
GaAs yart iletkeni dogrudan bant araligina sahipken, Si dolayli bant araligina sahiptir (Sze
vd. 2021). GaAs kristalinin £/ — k bant diyagrami Sekil 2.2°de gosterilmektedir.
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Enerji
300K Eg. =1.42 eV
X vadisi EL =171 eV
\ Ex =1.90 eV
L Va—(y Eso =0.34 eV
Ex
EL
<1D_[l> <111>
> Dalga vektori
Agir desikler
Eso ) _
Hafif desikler

Pl ™

Sekil 2.2. GaAs yart iletkeni icin E — k bant diyagrami (Levinshtein ve Rumyantsev 1996)

Spin-orbit ayrnik bandi

Sekil 2.2°de agik¢a goriildugi gibi £, Er ve Ep sirastyla X vadisi, [' vadisi ve
L vadisindeki enerji seviyelerini ve Ej, ise spin-orbit ayrismasinda enerji seviyesini
ifade etmektedir. Bu enerjilerin 300 K’deki degerleri £, = 1.90 eV, B, = 1.71 €V,
Es = 0.34 eV'dur. E, ise GaAs’in 300 K sicakliktaki bant araligim gostermektedir. Oda
sicaklifinda, GaAs yan iletken kristalinin bant aralign £, = 1.42 el”’dur (Levinshtein
ve Rumyantsev 1996). Valans bandinda k£ = 0 noktasinda tepe yapan agir ve hafif desik
egrileri ise yari iletkenin valans bandindaki desiklerin etkin kiitlelerini temsil etmektedir.
Ayrica bant diyagraminda yer alan <100> ve <111> ifadeleri, kristalin belirli yonlerini
belirtir. <100> yonii kristalin bir kenarina paralel olan yonii, <111> yonii ise koseler-
den birinden en uzak kdseye uzanan yonii ifade etmektedir. Bu yonler, kristalin simetrik
yapisinin temel 6zelliklerini yansitan kritik faktorlerdir.

E — k bant diyagraminin sekli, elektronun kristal kafes icindeki davraniginin in-
celenmesinde biiyiik oneme sahiptir. Elektronun kristal kafes i¢indeki davranisi, sicaklik
ve basing gibi etkenlere bagh olarak degisir. Sicaklik arttiginda bant aralig1 azalmaktadir.
Hidrostatik basincin etkisi ile de degiskenlik gostermektedir. Malzemelerin bunlar gibi
dis etkilere kars1 gosterdikleri toleransa gore onlarin elektronik, optik, termodinamik ve

manyetik ozellikleri incelenebilmektedir.

2.3. Kuantum Noktalarin Enerji Seviyeleri ve Durum Yogunlugu

Yari iletken kuantum yapilar, elektronlarinin kuantum mekaniksel davraniglar ser-

giledigi, nanometre boyutundaki malzemelerdir. Bu yapilarda sinirlayici potansiyel elekt-
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ronlarin hareketlerini sinirlandirir. Bu sinirlandirma tek boyutta ise kuantum kuyusu, iki
boyutta kuantum tel, iic boyutta ise kuantum nokta olarak adlandirilmaktadir (Sekil 2.3).
Kuantum noktalar {i¢ boyutta da sinirlandirilmis olduklarindan serbestlik derecesine sa-
hip degildir. Yani elektronlarin hareket edebilecekleri yonlerin sayisi sifirdir. Bu durum,
kuantum noktalarin atomlarda oldugu gibi kuantize (ayrik) enerji seviyelerine sahip olma-
larim saglamaktadir. Kuantum noktalar bu 6zelliklerinden dolay: "yapay atom" olarak da
adlandirilir (Kastner 1993). Sekil 2.3 de kesikli enerji seviyelerine sahip olan bir kuantum
noktasinin durum yogunlugunun enerjiye kars1 davranislar: gosterilmektedir. Ayrica bulk
yap1, kuantum kuyu ve kuantum telin durum yogunluklar1 Sekil 2.3’de yer almaktadir
(Alivisatos 1996). Durum yogunlugu, kuantum yapilarin boyutlarina gore farkl bir dagi-
lim sergilemektedir. Ornegin, bulk yapida durum yogunlu siirekli bir dagilima sahipken
kuantum kuyu ve tellerde yar1 kesikli seviyeler seklindedir. Boyutlar kiigiildiik¢e, yani

bulk yapidan kuantum noktaya dogru ilerledikce, kuantum etkiler giderek daha belirgin

hale gelir.
4 Zz Z)
- I z
X 1
3D oD |
—
Y M':/ Y
X
X »
Bulk yapi Kuantum kuyu Kuantum tel Kuantum nokta
lel[ D(E) [ D(E) ‘ D(E) ‘
Enerji Enerji Ene-rji Enerji

Sekil 2.3. (Soldan saga dogru) Bulk yap1, kuantum kuyu, kuantum tel ve kuantum noktalar
ve D(E) durum yogunluklar1 (Alivisatos 1996)

Kuantum noktadaki bir elektronun davranisi, Schrodinger dalga denklemi ile mo-
dellenir. Dalga denklemi ¢oziilerek elektronun bulunabilecegi enerji seviyeleri hesaplanir.
Durum yogunlugu, elektronlarin belirli bir enerji araliginda bulunabilecekleri kuantum
durumlarinin sayisal degeridir. Kesikli enerji seviyelerine sahip olmalar1 nedeni ile ku-
antum noktalar i¢cin durum yogunlugunda dispersiyon egrileri bulunmamaktadir. Buna
bagli olarak keskin bir 0 fonksiyonu serileri seklinde ifade edilebilmektedirler. Kuantum

noktalar i¢in durum yogunlugu,

D(E) =) 0(E—E,) 2.1)
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seklindedir. F,, elektronun herhangi bir n kuantum durumundaki enerjisini ifade eder
(Peter ve Cardona 2010).

2.4. Yar Iletken icinde Elektronun Kiitlesi

Serbest elektron, herhangi bir atom ya da molekiil icinde bulunmayan, dolayisiyla
bir dis potansiyel etkisinde olmayan elektron olarak tanimlanir ve literatiirde kiitlesi m,
ile gosterilir. Serbest halde bir elektronun kiitlesi, 0.511 MeV/ c?dir. Elektronlar, bir yar
iletken kristal yap1 icinde serbest halde olmayip, periyodik bir potansiyel altinda bagh
durumlarda bulunurlar. Bir potansiyel alan etkisindeki elektronlarin kiitlesi, bosluktaki
kiitlesinden genellikle daha diisiik olmaktadir. Bu elektronlarin kiitlesi etkin veya efektif
kiitle olarak adlandirilir.

Etkin kiitlenin fiziksel kaynagi, kristal orgii kuvvetidir. Kristal yapi, & indirgenmis
Planck sabiti olmak iizere py,istay = hk olarak ifade edilen bir kristal momentumuna
sahiptir. Elektron, kristal orgii tarafindan uygulanan F,;s, kuvvetinin etkisi altindadir.
Digaridan kristale bir Fy,; dis kuvvet (6rnegin elektrik alan) uygulandig1 durumda, elektron
tizerine etki eden toplam kuvvet (Dikici 2012),

dv

Fkristal + Fdl; = meE (22)

esitligi ile verilir. Uygulanan kuvvet var oldugu siirece a = dv/dt ivmesinden s6z edile-
bilir. Dolayisiyla, a = fnl ifadesi yazilabilir. Boylece (2.2) denkleminin sag tarafindaki

terim,

dv Fd,§
e 5, — Mle 2.3
m dt m m* 2.3)

ifadesine esit olur. (2.3) esitliginin sag tarafi, Denklem (2.2) ifadesinde yerine yazildigi

durumda m* ifadesi cekilerek

thg

_ (2.4)
Fdz§ + Fkristal

m* =m,
elde edilir. Denklem (2.4)’de agikga goriildiigii izere, elektronun serbest haldeki kiitlesi
m., malzeme igerisindeki m*’a esit de8ildir; ancak, kristal orgii tarafindan saglanan kuvvet
sifir oldugunda esitlik saglanir. Yani kiitlenin degisme nedeni, kristal orgii kuvveti ve o
kuvvete karsilik gelen potansiyeldir (Dikici 2012).

Elektronun enerjisi £ = hw ve elektrona eslik eden dalganin grup hizi da v, =
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dw /dk oldugundan ivme, Denklem (2.5) ile verilir.

- (3)(8)- () () 4)

Newton’un 2. hareket yasasi olan F = dp/dt ifadesinden yola ¢ikarak, p = hk

alindiginda,

dk
= ha =m'a (2.6)
elde edilir. Denklem (2.5) ile verilen ivme, Denklem (2.6) esitliginde yerine yazildiginda

etkin kiitle ifadesi,

1 1 dE®k)
mr 12 dk?

(2.7)

olarak elde edilir (Kittel ve McEuen 2018). m* burada etkin elektron kiitlesini temsil
etmektedir. Parcacigin enerjisi, k£ dalga vektoriine bagl bir fonksiyondur. k£ dalga vektorii
aslinda parcacigin momentumu ile iligkili oldugundan (p = hk), k£ degisimi momentum
degisimini temsil eder. Denklem (2.7) esitliginde yer alan ikinci tiirev ise £/ — &k bant
diyagraminin egriligini vermektedir.

Kiitlenin konuma bagl olmamast i¢in enerjinin &2 ile orantili oldugu varsayimiyla,
etkin kiitle denen sabit kiitle hesaplamalarda kullanilir. Gercekte £/ — k bant diyagrami
her zaman diizgiin bir parabol geometrisinde degildir (Kittel ve McEuen 2018). Bant
diyagraminin taban ve iist kismindaki egriliklerin farkli olmas1 nedeniyle, etkin kiitle de
bu noktalarda farklidir. Sekil 2.2°de verilen GaAs’in £/ — k bant diyagraminda, iletkenlik
bandimin I' vadisinin alt kismindaki egriligin yiiksek olmas1 etkin kiitlenin diisiik, tist
kisminda egriligin diisiik olmast ise alt kisma kiyasla etkin kiitlenin yiiksek oldugunu
gostermektedir.

Etkin kiitlenin konuma bagli formunun gercek geometrisi bilinmemektedir. Bu
nedenle bu tez ¢alismasinin Bulgular ve Tartisma kisminda PDEM’in gozlenirlere olan
etkisi incelenirken, iki farkl kiitle formu ele alinmistir. Her iki modelde siirlar ayni tutul-
mus, ancak uzaya bagli egrilikler farkli se¢ilmistir. Bu egrilik farkliliklarinin gozlenirler

tizerindeki etkileri ayrintili bir sekilde tartisilacaktir.

2.5. Elektronlarin Periyodik Potansiyeldeki Davramslari ve Kronig-Penney Modeli

Kristal yapilardaki elektron davranmiglarinin karakterizasyonu icin periyodik bir
potansiyelde elektronlarin incelenmesi biiyiik onem tasir; ¢iinkii elektron, kristalin dii-

zenli orgiisiinden kaynaklanan ve periyodik olarak tekrarlanan bir potansiyele maruz kalir.
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Elektronun kristal kafes i¢indeki kuantum mekaniksel davranisinin modellenmesi i¢in
Schrodinger dalga denklemi kullanilir. Schrodinger dalga denklemi ile elektronun dalga
fonksiyonu ve bulunabilecegi kesikli enerji seviyeleri tespit edilmektedir.

Elektron, periyodik bir potansiyelde bulundugundan, dalga fonksiyonlart da potan-
siyelin periyoduna uyum saglar. Bu dalga fonksiyonlari, Bloch teoremi olarak adlandirilan

bir prensiple incelenir. Bloch teoremine gore elektronun dalga fonksiyonu,
Yy (r) = ug(r)e™™ (2.8)

ile verilmektedir (Bloch 1929). uy(r) ifadesi burada potansiyelin periyodik 6zelliklerini
(ug(r + R) = ug(r)) icerisinde barindiran periyodik bir fonksiyondur. Bu ifadede £ indisi,

ikr ifadesinin fiziksel

dalga fonksiyonunun £ dalga vektoriine bagli oldugunu ifade eder. e
karsilig1, elektronun kristal yap1 i¢indeki davranisini temsil eden ilerleyen bir diizlem
dalgadir. Bu dalga de Broglie dalga boyu ile ifade edilir. Yani, \ = 27/k seklindedir.
Dolayisiyla elektron, p = hk kristal momentumuna sahip olur.

Elektronun kristal orgiideki etkilesimine karsilik gelen potansiyelin gercek yapisi
ve geometrisi tam olarak bilinmemektedir. Bu nedenle, Schrodinger dalga denklemini ana-
litik olarak ¢ozebilmek i¢in, elektronun etkilesimini yaklasik olarak dogru tanimlayacak bir
periyodik potansiyele ihtiya¢c duyulmustur. Bu amagla, Kronig-Penney olarak adlandirilan
bir periyodik potansiyel modeli 6ne siiriilmiistiir. Bu model, 1931 yilinda R. De L. Kronig
ve W. G. Penney tarafindan gelistirilmistir (Kronig ve Penney 1931). Kronig-Penney mo-
deli, yiiksekligi ve genisligi ayn1 olan, periyodik olarak birbirini tekrarlayan keskin koseli
engel ve bariyerlerden olugsmaktadir. Potansiyeldeki periyodiklik, kristallerdeki atomla-
rin diizenli mesafelerde birbirini tekrarliyor olmasini temsil etmektedir. Kronig-Penney

potansiyelinin geometrik yapisi Sekil 2.4 ile verilmistir.

V(x)

*d-> 0 — h—

Sekil 2.4. Kronig-Penney potansiyelinin geometrik yapis1 (Kronig ve Penney 1931)

10
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Sekil 2.4 ile gosterilen tek boyutlu Kronig-Penney potansiyelinin geometrisi, 0 <
r < q araliginda V(z) = 0 ve —b < = < 0 araliginda da V' (z) = V} olacak sekilde

verilmektedir. 0 < x < a aralig1 i¢in Schrodinger dalga denklemi,

R dPU(x)

2m  dx?

= EU(z) (2.9)

seklinde yazilir ve ¢oziim fonksiyonu, saga ve sola dogru ilerleyen diizlem dalgalarin

dogrusal olarak toplam1 olmak iizere

U(r) = Ae'* 4 Be K* (2.10)

seklinde ifade edilir. Burada K = 4/ QE’QE olmaktadir. —b < x < 0 arah@inda ise V' (z) =

Vo oldugundan £ < V; durumu i¢in Schrodinger dalga denklemi,

h? d?0(z)

Com da?

+ (Vo= E)U(z) = 0 @.11)

formunda yazilir ve ¢6ziim fonksiyonu ise, eksponansiyel artan veya azalan fonksiyonlarin

dogrusal olarak toplam1 olmak iizere

U(z) = Ce®™ + De™ % (2.12)

2m(Vo—E)
hZ

potansiyelinde ele alinan bu iki bolge i¢in gegerli olacak ve sinir sartlarini da saglayacak

seklinde ifade edilir. Bu durumda da ¢ = olarak kabul edilir. Kronig-Penney

olan ¢Oziim, Denklem (2.8) ile verilen Bloch fonksiyonudur. (2.8) denklemi, (2.9) ve
(2.11) dalga denklemlerinde yerine yazilarak siireklilik kosullar1 ve periyodik olma sart1

uygulanir. Elde edilen denklemler Kramer Metoduyla ¢oziildiigiinde; P = ‘72% saglanip
b — 0 ve Vi — oo limitleri alinarak denklemler basitlestirildiginde sonug
P
K—sm(K@) + cos(Ka) = cos(ka) (2.13)
a

olmaktadir. (2.13) esitligiyle verilen transandantal denklemin ¢oziim fonksiyonunun, K'a’ya

bagh degisimi Sekil 2.5°de gosterilmektedir.

11
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= (P{Ka)sin{Ka) + cos(Ka)
= cos(Ka)= +1
—-—= cos{Ka)= -1

Fonksiyon Degeri
¥ ]

-n 0 n 2n 3n an

Sekil 2.5. P = 3 7 /2 alindiginda, K a’nin fonksiyonu olarak (P/Ka)sin(Ka)+ cos(Ka)
degisimi (Dikici 2012)

Sekil 2.5’de K a arttik¢a fonksiyonun soniime ugradig1 goriilmektedir. Bu fonksi-
yon grafigi, elektronun hareketinde izinli ve yasak olan bolgelerin analizinde kullanilir.
cos(Ka) i¢in —1 ve +1 aralidi1 izinli bolge ve bu aralidin dis1 yasak bolge olarak adlandi-
rilmaktadir. K a’daki periyodiklik, enerji bantlariin sinirlarim gostermektedir. £’ nin bir
fonksiyonu olarak enerji 6zdegerlerinin degisimi Sekil 2.6 ile gosterilmistir. Sekil 2.6’da

verilen ayrik egride yasak bantlar ve Brillouin bolgeleri goriilmektedir. k, = nw/a ol-
h2k2
2m
n = 1,42 £3, ... seklinde degerler alir. Serbest elektron durumunda ise enerji ozde-

mak iizere enerji fonksiyonu, F(k,) = seklinde verilmektedir. n kuantum sayisi

gerleri, E(k) = % olmaktadir. Serbest elektron i¢in enerji grafigi, Sekil 2.6’da kesikli

cizgilerle gosterilen parabol formundaki egridir.

12
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Brillouin
Bolgeleri

Enerji Bantlan

Sekil 2.6. Serbest elektronu temsil etmek iizere kesikli cizgilerle gosterilen diizgiin parabol
ve Kronig-Penney potansiyeli etkisinde olan bir elektronun enerji bantlar1 ile Brillouin
bolgeleri (Aygiin ve Zengin 1998)

Kronig-Penney potansiyeli, teorik olarak, tek boyutlu uzayda periyodik olarak tek-
rarlayan, sonsuz yiikseklige sahip keskin bariyerlerden olusan bir yap1 olarak kabul edilir.
Ancak bu potansiyel, gercek fiziksel sistemleri tam anlamiyla yansitmaz. Gergek sistem-
lerde potansiyel, keskin degisimler yerine daha yavas ve siirekli gecisler gosterir. Kronig-
Penney potansiyelinin siireksiz oldugu noktalar, matematiksel olarak kuvvetin sonsuza
ulagmasi anlamina gelir. Bu durum fiziksel bir anlam tasimadigindan, Kronig-Penney po-
tansiyeli yalnizca idealize bir model olarak degerlendirilir. Ayrica, matematiksel kolaylik
saglamak icin kristallerin kafes yapisi sonsuz kabul edilse de, gercek kristallerin boyutlari
sonludur. Kronig-Penney modeli, kristal kafeslerdeki elektronlarin karmasik davraniglarini
analiz etmek i¢in ¢oziimii basitlestiren ve kolay uygulanabilen bir toy modeldir.

Bir elektronun bagka bir elektronla etkilesimi, Coulomb potansiyeliyle tanimlanir.
Ancak, elektronun kristal 6rgiideki diger elektronlar ve atomlarla etkilesim kurdugu ¢ok
parcacikli sistemlerde, etkilesimleri daha dogru bir sekilde tanimlamak icin deforme edil-

mis formda Coulomb potansiyeline ihtiya¢ duyulur. Bu tez ¢calismasi kapsaminda, fiziksel

13
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gereklilikleri saglamak amaciyla deforme Coulomb formunda olan ters karekok eksponan-
siyel potansiyel kullanilmaktadir. Bu potansiyel, ani de8isen bariyerler yerine yavas ve
stirekli gecislere sahip olup, sonlu yar1 iletken kafes yapisiyla uyumlu olacak sekilde sonlu
bir yap1 olarak tanimlanir. Ayrica, potansiyelin geometrisinin kolayca ayarlanabilecegi
ic adet parametre vardir. Ters karekok eksponansiyel potansiyelin dig etkiler altindaki
davraniglar1 ve parametre de8isimlerine verdigi tepkiler, Bulgular ve Tartisma kisminda

detayl olarak incelenmistir.

2.6. Kuantum Noktalarmn Uretim Yontemleri ve Teknolojik Uygulamalar

Kuantum noktalar giiniimiizde genellikle kimyasal sentezleme yontemleri, litogra-
fik yontemler ve lazer ablasyonu ile iiretilebilmektedir (Ameta vd. 2022). En yaygin kim-
yasal sentezleme yontemleri; molekiiler 1s1n epitaksisi (Molecular Beam Epitaxy, MBE),
kimyasal buhar depozisyonu (Chemical Vapor Deposition, CVD), metalorganik kimyasal
buhar biriktirme (Metalorganic Chemical Vapour Deposition, MOCVD), oksitlenme yon-
temi ve koloidal sentezdir. Giiniimiizde en sik tercih edilen yontemler arasinda yer alan
MBE, MOCVD ve koloidal sentez, bu boliimde ayrintili olarak ele alinacaktir.

En yaygin yontemlerden biri olan MBE, ultra yiiksek vakum altinda malzemelerin
biiyiitiilmesini gerceklestiren oldukca hassas bir tekniktir. Yontemin genel semasi Sekil
2.7°de verilmistir. Sekil 2.7°de gosterilen efiizyon hiicreleri, malzemelerin yiiksek 1sida
buharlagtirilarak atomik 1s1n demetleri elde edildigi ana bilesenlerdir. Atomik 1s1n demet-
lerinin hiicrelerden c¢ikisi, hiicre kapaklar ile kontrol edilir. Efiizyon hiicrelerinin ¢evrili
oldugu s1v1 azotla sogutulmus kafesler, hiicrelerden yabanci molekiillerin yogunlagmasini
onler. Isitilmig tutag ile hedefe bir tasiciy1 yiizey (kristalik substrat) yerlestirilir. Yiiksek
vakum ortaminda, buharlastirilmis molekiiller demetler halinde substrat yiizeyine gonde-
rilerek birbirleriyle etkilesmeden dogrudan hedefe ulasmalari saglanir. Islem sirasinda
iyonlagsma olceri vakum basincini izlerken, yansimali yiiksek enerjili elektron kirinimi
(Reflection high-energy electron diffraction, RHEED) sayesinde substrat iizerindeki kat-
manlarin biiytimesi kontrol edilir. Malzemeler, numune degisim yiikleme kilidi sayesinde
ise vakum sistemi bozulmadan ilgili yere yerlestirilir yada ¢ikarilir. MBE yontemi, degis-
ken hiz motoru ve substrat 1sitic1 beslemesi ile birlikte, malzeme biiyiimesi i¢in sicaklik ve
hareket kontrolii saglanarak gerceklestirilmektedir. Tiim bilesenlerin uyumlu bir sekilde
calismasi, her bir katmanin atom kalinlig1 diizeyinde hassas bir sekilde ayarlanmasina
olanak tanir (Cho ve Arthur 1975; Herman ve Sitter 2012).

14
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Sekil 2.7. MBE yontemi semasi (Cho 1983)

1960’11 y1llarin sonlarinda gelistirilen MBE yontemi ile ilk olarak yari iletken ince
filmler tiretilmeye baslanmis, 1970’1i yillarda ise GaAs/AlGaAs gibi hetero yapilar iire-
tilmistir. Yiiksek hassasiyeti sayesinde bu yontem, 1980’lerden itibaren kuantum kuyular,
kuantum teller ve kuantum noktalar gibi diisiik boyutlu kuantum yapilarin iiretiminde de
kullanilmaya baglanmistir (Asahi ve Horikoshi 2019).

MOCVD, kimyasal bir reaksiyon ile kristal katmani biiyiitiilmesi islemine dayanan
en yaygin yari iletken iiretim yontemlerinden bir digeridir. Bu yontem, baz1 metalorganik
bilesikler ve reaktif gazlarin yiiksek sicaklikta 1sitilarak bir yiizeye tutulumunun saglan-
mas1 suretiyle gerceklestirilir. Sekil 2.8’de goriildiigii gibi AsHs (Arsinin) ve H, gibi reak-
tif gazlarin, manifold sistemi (baglanti eleman1) aracilifiyla reaktor denilen iinitede belirli
oranlarda bir araya getirilerek birlestirilir. Bu gazlar ve metalorganik bilesikler reaktorde
etkilesime girerek, iiretimi hedeflenen yar1 iletken malzemeyi olusturan molekiillerin bir-
lesmesini saglar (Coleman 1997). Reaktif gazlar ve metalorganik bilesikler, reaktor icinde
yiiksek sicakliklarda ayrisarak yiizeyde tabaka halinde birikir. Ornegin, GaAs iiretimi icin
trimetilgalyum ((CH3), Ga) metalorganik bilesigi ve AsHj; reaktif gazi kullanilirken, Ga-
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AlAs iiretimi igin (CHs), Ga ve trimetilaliminyum (CHj), Al metalorganik bilesikleri
ile AsHj3 kullanilir. GaAlAs yari iletkeni tiretimi icin MOCVD y06nteminin semas1 Sekil
2.8’de gosterilmektedir.

AsH, >
' |
H, — | Reaktor |

+
l_ Disari
atim

| manifold —

Sekil 2.8. GaAlAs iiretiminde MOCVD yontemi semasi (Karabulut 2008)

Bagka bir kuantum nokta iiretim teknigi ise koloidal sentez olarak adlandirilan
stirectir. 1993 yilindan itibaren bilim diinyasina giren bu yontem, bir siv1 icerisinde kii-
ciik nano parcaciklarin iiretilmesi esasina dayanir. Ilk iiretilen nano parcaciklar, boyutlar:
12-115 A arah@inda degisen CdS, CdSe ve CdTe nano kristalleridir (Murray vd. 1993;
Konstantatos 2013). Kolloidal sentezleme ile bu nano kristal yapilarin elde edilmesi, diger
bir¢cok kuantum noktanin elde edilmesi yolunda kilometre tasi olmustur.

Yari iletken kuantum noktalar hayatimizin hemen hemen her alaninda karsimiza
cikmaktadir. Ozellikle optoelektronik alaninda kullaniminin baglamast ile nanoteknolojik
alandaki ilerlemeler icin bir yapitasi haline gelmistir. Bu teknolojik gelismelerin basinda,
bir elektronik devre eleman1 olan kuantum nokta transistorleri yer almaktadir. Kuantum
nokta transistorlerinde elektrik akimi, kuantum noktalar vasitasiyla kontrol edilmektedir
(Kahmann vd. 2020). Bir diger devre elemani ise 151k emisyonunun kuantum noktalarla
kontrol edilebildigi 151k yayan diyotlar (Light-emitting diodes, LED)’dir. LED’lerde 1s1-
gin rengi, kuantum noktalarla saglanmaktadir (Fan vd. 2021). Veri depolama alaninda
kullanilan belleklerde de kuantum noktalardan faydalanilmaktadir. Ayrica, 15181 elekt-
rige cevirmekte kullanilan giines hiicrelerinde verimliligi artirmak i¢in kuantum noktalar
kullanildig1 bilinmektedir (Chernomordik vd. 2017). Son yillarda sik¢a giindeme gelen
kuantum bilgisayarlarda ise veriler, "kubit" diye adlandirilan kuantum bitleri ile temsil
edilmektedir. Kuantum noktalar, bu bilgisayarlarda spinlerinden dolay1 kubit olarak deger-
lendirilmektedir (Hu ve Sarma 2000). Yar1 iletken kuantum noktalar, lazer teknolojisinde
de kullanilmaktadir (Chow ve Jahnke 2013). Lazerlerde kullaniminin artmasi ile daha has-
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sas emisyon dalga boyu ayarlamasi miimkiin olmaktadir. Ayrica kuantum nokta lazerleri,

biyomedikal cihazlarda da etkin bir sekilde kullanilmaktadir.

2.7. Lineer ve Lineer Olmayan Optik

Lineer olmayan optik, malzemelerin elektromanyetik alanlara verdigi tepkilerle
baslayan siireci ele almaktadir. Bu siire¢, ancak dispersiyonsuz ortamda yogun lazerlerle
gerceklestirilir. Bir malzeme {izerine gonderilen lazer 1s1g1n1n etkisine kars1 malzemede
olusan tepki, kuantum mekaniginin temel ilkeleri dogrultusunda incelenir. Kuantum meka-
niginin yogunluk matrisi formalizmi kullanilarak lineer ve lineer olmayan optik alinganlik
ifadeleri elde edilir. Bu alinganlik ifadeleriyle lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilari
ve kirilma indisindeki lineer ve lineer olmayan degisimler tiiretilir. S6z konusu katsayilarin
tiretilmesinin fiziksel temeli, malzemeye uygulanan lazerin elektrik alaninin, malzemede
olusturdugu kutuplanma tizerindeki etkisine dayanir (Boyd 2008).

Lineer optikte, uygulanan 1s181n E€(t) elektrik alan1 malzemede lineer bir kutup-

lanma yaratmaktadir. Bu dogrusal iliski asagidaki sekilde ifade edilir:
P(t) = eoxVE(1). (2.14)

Burada ¢, boslugun bagil gecirgenligini, P(t) ve x(!) ise sirastyla malzemede olusan polari-
zasyonu ve malzemenin birinci mertebe lineer alinganligini (duygunluk) temsil etmektedir.
P(t) ve £(t), skaler nicelikler olarak kabul edilmektedir. y*) katsayisi ise malzemenin
uygulanan elektrik alana verdigi dogrusal tepkinin bir ol¢iistidiir. £(¢) nin zamana bagh
olmast, kaynaktan ¢ikan 15181n zamana gore salinim yapan bir dalga olarak alinmasindan
kaynaklanir. Elektrik alanin yogunlugunun diisiik oldugu durumlarda yalnizca lineer op-
tik siirecler gerceklesirken, siddet arttik¢a lineer olmayan siirecler de ortaya ¢ikar. Lineer

olmayan optikte elektrik alan ile polarizasyon iligkisi Taylor a¢ilimi yapildiginda,

Pt) =€ [xVER) +xPEXX) + xPE) + ... ]

(2.15)
~ PO() + PO(6) + PO(1) + ...

seklinde olmaktadir. Y ve x®) ise sirasiyla ikinci ve iigiincii mertebe lineer olmayan
alinganliklardir. PP (t) = P E%(t) ve PO(t) = eoxPE3(t) ise sirastyla ikinci ve
iclincii mertebe lineer olmayan polarizasyonu ifade etmektedir. Taylor acilimi, burada
malzemenin elektrik alana verdigi lineer olmayan tepkiyi tespit etmek i¢in kullanilmakta-
dir.

Lazerin elektrik ve manyetik alanlar1 vektorel biiyiikliiklerdir. Ancak basitlik ol-
mast agisindan, & (t) elektrik alani skaler bir bityiikliik olarak alinmaktadir. Lineer olmayan

alinganliklar1 ifade ederken, elektrik alanin farkli yonlerdeki bilesenleri tizerindeki etkile-
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rini dogru sekilde modellemek i¢in tensorler kullanilmaktadir. Ayrica denklemlerde anlik
tepki yaklasimi gecerlidir. Bu durum, malzemede olusan polarizasyonun, elektrik alanin
herhangi bir ¢ aninda bir gecikme olmadan tepki olarak olustugu anlamina gelir. Anlik
tepki yaklasimi, ortamin dispersiyonsuz olmasi ve enerji kaybi1 olmamasi anlamina da
gelmektedir. Anlik tepki yaklasimi uygulandiginda; uygulanan elektrik alanin frekansina
normalde bagli olan lineer olmayan alinganliklar, frekanstan bagimsiz hale gelmektedir
(Shen 1984; Boyd 2008).

2.7.1. Ikinci ve iiciincii mertebe optik siirecler

Lineer olmayan optik etkilesimleri incelemek i¢in £(t) = Ee~ ! + E*e™* elektrik
alanina sahip bir lazer ele alinmaktadir. Bu lazer, bir kristal malzeme ile etkilesime girdi-
ginde, malzemede tepki olarak olusan polarizasyon hesaplanabilir. Elektrik alan ifadesi,
P (t) = egxP&%(t) denkleminde yerine yazildiginda (Boyd 2008),

P(2) (t) _ 260)((2)65* + 6OX(Q)(SQe—iQth e 6OX(Z) (5*)261'20.)15 (216)

seklinde ikinci mertebe lineer olmayan polarizasyon elde edilir. Burada ilk terim, elektro-
manyetik radyasyon olusumuna katki saglamaz ve statik bir elektrik alan olusturur. Bu sii-
reg, Optiksel Dogrultma (Optical Rectification, OR) olarak bilinmektedir. Ikinci ve iigiincii
terimler ise, uygulanan alanin frekansinin iki kati kadar bir tepki ile elektromanyetik rad-
yasyon iiretildigini gostermektedir. Bu optiksel siire, Ikinci Harmonik Uretim (Second
Harmonic Generation, SHG) olarak adlandirilmaktadir.

Kristale monokromatik £(t) = & cos(wt) elektrik alan1 uygulanirsa, iigiincii mer-

tebe lineer olmayan polarizasyon ise

. 1 3
PO (t) = Zeox(3)€3 cos(3wt) + Zeox(?’)é’?’ cos(wt) (2.17)

formunda elde edilir (Boyd 2008). Birinci terim, w frekansi ile uygulanan elektrik ala-
ninin olusturdugu 3w’lik tepkinin ifadesidir. Bu siire¢ Uciincii Harmonik Uretim (Third

Harmonic Generation, THG) olarak adlandirilir.

2.8. Yogunluk Matrisi

Kuantum mekaniksel bir sistem tanimlanirken, pargacigin durumu W dalga fonksi-
yonlari ile ifade edilir. Aslinda dalga fonksiyonu tek basina ol¢iilebilir bir fiziksel biiyiik-
ligii ifade etmemekte, ancak karesi alindiginda parcacigin durumu hakkinda bilgi edini-
lebilmektedir. Dalga fonksiyonunun karesi, olasilik yogunlugunu vermektedir. Ornegin,

parcacigin belirli bir konumda bulunma olasilig1 kuantum mekaniksel olarak kolaylikla
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incelenebilir. Ancak incelenen sistem karmagik bir yapida ise, olasilik dagilimin1 dogru
tanimlamak i¢in yogunluk matris formalizmine ihtiya¢ duyulur. Yogunluk matrisi, hem
saf durumlarin (pure states) hem de karmasik durumlarin (mixed states) istatistigi i¢in kul-
lan1lmaktadir. Karmagik durum, sistemin tek bir kuantum durumunda olmay1p olasiliklar
dahilinde birden fazla durumda bulunmasini ifade etmektedir. Yogunluk matris formalizmi
ile lineer olmayan optik alinganlik denklemleri tiiretilmektedir.

Kuantum mekaniksel bir sistem, birden fazla durum vektori ile temsil edilebilir.
Bu durumlardan her birinde, pargacigin belirli ihtimallerle bulunma olasilig1 vardir. Bu

ithtimaller istatistiksel olarak diisiiniildiigiinde yogunluk matrisi (veya yogunluk operatorii),

p=> pil W)W (2.18)

seklinde yazilir. p;, kuantum mekaniksel sistemin |¥;) durumunda bulunma olasiligidur.
Bu olasiliklarin toplami, yogunluk matrisinin normunun 1 olmasi gerektigini ifade eder.
Yogunluk matrisi, 6zdegerleri reel olan hermityen bir operatordiir. Ayrica, saf durumlarda

beklenen degere karsilik gelmektedir. Bir A g6zlenirinin beklenen degeri, saf durum i¢in

A

(A), = Tr(pA) (2.19)
ile verilir. Karmagik bir sistem icin ise

(A) e = Tr(PpinA) (2.20)

Prmix

seklindedir. Tr ifadesi matrisin izini yani diagonal elemanlarinin toplamini ifade etmek-

tedir. Yogunluk matrisinin zamanla evrimi, zamana bagli Schrodinger dalga denklemi

iizerinden hesaplamir. Zamana bagh Schrodinger dalga denklemi, H [¢)) = ih2 |y) ve

hermitik eglenigi de —ih-2 (¢| = (1| H olmak iizere yogunluk matrisinin zamanla evrimi,
0 N

thep = [H, p] (2.21)

denklemi ile verilir. Bu denklem, Liouville veya von Neumann denklemi olarak bilinir.
Liouville denklemi ile bir kuantum sisteminin zaman icindeki durumu analiz edilebil-
mektedir. Denklem (2.21)’de koseli parantez i¢indeki kisim, Hamiltonyen ile yogunluk

matrisinin komiitasyon iligkisini ifade eder. Bu denklem,
0 1. .
—p=—|Ho+ Hy,/ 222
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seklinde yazilarak Pertiirbasyon teorisi ile ¢oziilmek i¢in uygun bir forma getirilmis olur.
Hj terimi, Hamiltonyen opertoriiniin pertiirbe olmamis kismidir. /{; ise malzemeye uygu-
lanan alan ile malzeme etkilesmesini tanimlayan Hamiltonyen operatoriidiir. Bu denkleme,
atomlar arasi etkilesimler veya spin-orbit etkilesimleri gibi baz1 ek etkilesmeler dahil edil-
memigtir. Bu etkilesimler, denkleme soniim terimi eklenmesi ile dahil edilmektedir. |n) ve

|m) seviyeleri dikkate alindiginda soniim terimi eklenmig Liouville denklemi,

O, 1

ﬁo + ﬁla b]nm + an(pnm + p’gle’rgl)) (2.23)

o ~ih
seklinde ifade edilir. I',,,,,, |n) ve |m) durumlari arasindaki bozulma hizi veya relaksasyon
hiz1 olarak adlandirlir. Fiziksel siireclerin zaman tersinirligi ilkesinden yararlanilarak,
Lpm = Do esitligi kabul edilir. Ayrica, p°? ifadesi yogunluk matrisinin termal dengedeki

(thermal equilibrium) degerini ifade etmektedir.

2.8.1. Yogunluk matrisinin pertiirbasyon teorisi ile ¢oziimii

Pertiirbasyon (Tedirgeme) yontemi, analitik olarak ¢oziilmesi zor olan karmagik
sistemlerin yaklagik ¢oziimlerini elde etmek i¢in sik¢a kullanilan bir tekniktir. (2.23) denk-
leminin analitik ¢6ziimii yoktur. Pertiirbe olmamis Hamiltonyen H,, pertiirbasyon etkisi
yokken sistemin ¢éziimiiniin ve enerji 6zdegerlerinin hesaplanmasinin daha basit oldugu
kisimdir. H; ise pertiirbasyon terimidir ve bu terimin, Hy'a kiyasla ¢cok daha kiiciik olmasi,
yani pertiirbasyonun kiiciik olmasi1 gerekir.

Bir sistemin dis alanlarla etkilesimi, dipol momentleri araciliiyla gerceklesir. Sis-
temin dig elektrik alan £(¢) ile etkilesimini, H, ile ifade edilir. Elektrik dipol yaklagimi
dikkate almarak H 1s

Hy = —j&(t) (2.24)

seklinde tanimlanir. Burada, /1 elektrik dipol moment operatoriinii gostermektedir. Elektrik
yiikii e ve konum vektorii r olmak iizere, elektrik dipol momenti ji = —er olarak tanimlanir.
[Ho, Plam = (n\f[op — pﬁ[dm) komiitasyon iligkisi kullanilarak, w,,,, = % frekansi

ve p,m = (n|p|m) esitliklerinden faydalanilarak Denklem (2.23) diizenlenirse,

0o _ . 1 ; ; ;
28— —icoumPt—  ({PIHLIR) i, — i (kLI ) = Lo (00— 0158
k

(2.25)

ifadesi elde edilir. Ilk terim, Hy’1n p,,,, ile komiitasyonunu temsil eder. Pertiirbasyon yon-

teminde pertiirbasyon terimi, degeri O ile 1 arasinda degisen A\ parametresi ile ¢arpilarak
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AH, seklinde ifade edilir. Yani H;, AH; olarak alinir. A\ = 0 oldugunda sistem pertiirbe
olmamisgtir. \’nin artan degerleri, pertiirbasyonun etkisinin arttigini1 gostermektedir. Eger
Denklem (2.25) bir kuvvet serisi olarak c¢oziilebiliyorsa, p,,,,, ifadesi de Denklem (2.26)’da

verildigi gibi bir kuvvet serisi seklinde yazilir.
P = PO 4 ApD L N2p@) (2.26)

Denklem (2.26)’deki A katsayilarinin her birinin yanindaki ¢arpanlar Denklem
(2.25)’deki ile esitlenirse,

ap'
gt = _iwnmpg)n)@ - an(pgwl pa(fr?z))’ (227)
apgf)n - 1 1 0 1
o7 = —inmpPn + = [H1,p 0], = Tampli), (2.28)
(2)
PN e, + = [Hi,p V], = Prpl® 229)
ot iy & y

denklem serileri elde edilir. Ornegin, \’nin sifirinct kuvveti, sistemin pertiirbe edilmemis
kisminm temsil etmektedir. Bu durumda, sifirinct kuvvet ile iligkili denklem serilerinin
ilki, yukaridaki seride en bastaki ifadeye karsilik gelir. Sifirinct mertebe ¢oziim, kararli
(duragan) durumlara karsilik gelir. Kararli durumda an elemanlarl artik zamanla degisme-
yecegi icin Denklem (2.27) nin kararli ¢oziimii p;,,L = p %) durumuna karsilik gelmektedir.

Denklemler dt’ye gore integre edilerek ¢oziimler elde edilir.

2.8.2. Lineer ve lineer olmayan optik alinganhklar

Yogunluk matris yontemi kullanilarak lineer ve lineer olmayan optik alinganlik
ifadeleri elde edilebilir. Bu amagla w,, p. frekans bilesenine karsilik gelen agisal frekans

olmak iizere uygulanan elektrik alanin zamana bagh ifadesi,
E(t) =) &t (2.30)
p

olarak alinir. Bu durumda 1. mertebe yogunluk matrisi ifadesi,

Hpm — 1w
L Zmnm _” e (231)

nm)

seklinde elde edilmektedir. (2.20) denklemi kullanilarak N, ortam yogunlugu ve p’de

dipol matris elemam olmak iizere lineer kutuplanma, P = N tr(up™)) olarak ifade
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edilir. Denklem (2.14) ile verilen lineer kutuplanma esitligindeki y(" (w) gekilirse,

T
W () = N (0) _ (0 FomnHnm 232
) = N D0 ) = ) | L 232)
ifadesi elde edilir. Burada lineer optik alinganligin, dipol matris elemaninin karesi ile
dogru orantili oldugu sonucuna varilabilir. P, permiitasyon operatorii olmak iizere ikinci
ve iiclincii mertebe optik alinganlik ifadeleri de
N
2
Xk (@ Wa, @y 00g) = 5 D (Pn() = P () % (2.33)

{ HnF o
[(Wim — wp — wq) = L] [(Wem — wp) — ilyn]
byl
[(Wam — wp — wq) — Lnm][(Wom — wq) — 1T ymi]
B Hsyo
[(Won — wp — wq) = ilun][(Wom — wp) — ilym]

3 Hiyo P
[(wvn — Wp — WQ) - ZF’WL] [(wﬂm - wq) - erm]

ve

N
3
Xl(cj)ih(wp + Wy + Wey Wy, Wy, W) = ﬁpf Z {

nmul
pE 8 i, (Pl — i)
[(Wrm — wp — wg — wr) = L] [(Wom — wp — wq) — ilum][(Wim — wp) — L]
i 0 0
Bl bt 1 12 (08 — o)
[(wnm —Wp —Wg — w?”) - ian] [(va — Wp — wq) - Z.va][(wvl - Wp) - irvl]

i i 0 0
gt il (p82) = i)

[(Wnm — wp — wg — wy) — i ] [(Wne — wp — wy) — 100 [(Wiy — wp) — i)

i i 0 0
w1t it () — pin) }

(Wi = wp = wy = wr) = L] [(Wno — wp — wg) = L] (Wit — wp) — ill]

(2.34)

olarak elde edilir. P’; operatorii, w,, w, ve w, frekanslar1 ve bu frekanslar ile iligkili in-
disleri permiitasyon islemine tabi tutmaktadir. Pertiirbasyon teorisi ile elde edilmis olan
optik alinganlik denklemleri kullanilarak, lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilar ile

kirilma indisindeki toplam degisim denklemleri elde edilecektir.
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2.9. Lineer ve Lineer Olmayan Sogurma Katsayisi ve Kirilma Indisi

Optik gozlenirler, bir malzemeye uygulanan elektromanyetik alanin malzemede
ortaya cikardig: 6zellikleri ifade eder. Bu gozlenirler arasinda optik alinganlik, sogurma
katsayisi, kirilma indisi gibi malzemeyi karakterize eden 6zellikler yer almaktadir. Denk-
lem (2.32) ve (2.34), sirasiyla lineer ve lineer olmayan optik alinganlifin permiitasyon
sonucu elde edilmis ifadeleridir. Son durum (f) ile ilk durum () arasindaki gecisi tanimla-
yan dipol matris elemant, My; = (¢,|d|¢);) ifadesiyle gosterilir ve elektrik dipol momenti
d = —er olarak tanimlanir.

(2.32) ve (2.34) denklemleri baz alinarak lineer ve lineer olmayan optik alinganlik-

lar agagidaki sekilde yazilabilir:

1 os|Myi|?

M () = — sl fi 2.35
X)) = T e — T 2.35)
X(S)(w) _ i O-S|Mfi’2‘E‘2

4| M ;)2 r (pr — 11;:)°
(Epi — hw)? + (hli)2  (Bp — ihL i) (B — how — L) |
(2.36)

Lineer ve lineer olmayan optik alinganlik ifadeleri kullanilarak so§urma katsayilari
ve kirilma indisi denklemleri tiiretilebilmektedir. Lineer dielektrik sabiti ) = 1 4+ ()

alinarak kirilma indisi,

1) = /) = T+ XD ) = 1+ x0(w) @.37)

ile verilir. Atomik yogunluk ¢ok kiiciik oldugunda x(!) << 1 olmaktadir. Kirilma indisi,
bir malzeme icinde diizlem dalganin yayilma bicimi ile iliskilidir. Bu dalga, £ (z,t) =

Eoe’ k2=t | ¢ c bigiminde yazilir ve burada k,

(2.38)

N 2
seklinde verilir. I = nceg <5 (x, t)> olarak verilen dalganin yogunlugu, uzaya baglh olarak
I(z) = Ipe** seklinde degismektedir. Kirllma indisi reel ve sanal kistmlarinin toplami
olarak n(w) = n + in* seklinde alinir. Sogurma katsayisi bu durumda asagidaki sekilde

alinmaktadir:
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2 *
o="" (2.39)
c
Lineer duygunluk katsayist x" (w) = x(!) +ixM" alinarak sogurma katsayzs,
n*
a=2X""% (2.40)
c

formunda yazilmaktadir. Sogurma katsayisi ile optik alinganlik arasindaki bagint1 genel

olarak asagidaki gibi alinir:

a(w) =w <H>1/2 Im(egx(w)). (2.41)

€

Bu bagintidan faydalanarak lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilari sirasiyla sirasiyla

2
(1) _ N |Mfz| peIL i 2.42
a(w) N er (Bpi — hw)? + (AT 1,)2’ (242)
ve
I |M '|2p Al ¢
(3)]:_/ﬁ fil " PlY fi
» <W7 ) d €ER 2607’LRC [(Efz —hw)z%—(hffz)z]Q
My — My|? (3E? — AE . hw hw)? — (AT 4;)?
% 4|Mfi|2_ | ff u| (3 fz2 fi ‘2{’( ) ( fZ) ) (2.43)

seklinde tiiretilmektedir. Toplam sogurma katsayisi ise lineer ve lineer olmayan terimleri-

nin toplami1 olmak iizere,
a(w, I) = aV(w) + a®(w, 1) (2.44)

seklinde alinir (Ahn ve Chuang 1987; Unlii vd. 2006). Burada p ve ¢, sirasiyla vakum
gecirgenligi ve boslugun elektriksel gecirgenligidir. Planck sabitinin /i = 1.055 x 10734
J.s oldugu bilinmektedir. ¢ simgesi 15181n bosluktaki hizini ifade eder ve degeri ¢ = 3 x 108
m/s’dir. E¢; simgesi ise son kuantum durumu (f) ile ilk durum () arasindaki enerji farkini
gostermektedir. Elektronun etkin yogunlugu ise burada p, ile verilmistir. Bu deger, 100
A genisligine ve 340 meV bariyer yiiksekligine sahip bir kuyunun 77 K sicaklifindaki
bir ortamda Er = 25.38 meV Fermi seviyesi alinarak degeri, 3 x 10'® ¢m™3 olarak
belirlenmistir (Ahn ve Chuang 1987; Unlii vd. 2006). Son olarak I'y; ise gevseme hizidir
ve gevseme siiresi olan T, ile arasindaki iliski I'y; = 1/7; ile verilir.

Yart iletken bir malzemenin 151k ile etkilesiminde kirilma indisi olduk¢a 6nemli
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bir gozlenirdir. Kirilma indisinin yiiksek oldugu ortamda 1s1g1n hiz1 yavaglar. Ayrica, lazer
15181in [ yogunlugu (intensity) arttikca malzemenin kirilma indisi degisir. Yiiksek 11k
yogunlugu uygulandig1 durumlarda lineer olmayan kirilma indisi ortaya cikar. Lineer ve
lineer olmayan kirilma indislerindeki de8isimler, yogunluk matrisi yontemiyle tiiretilmek-

tedir. Optik alinganlik ile kirilma indisi arasindaki baginti,

An(w) _ o (X<“)) (2.45)

ng 2n%

seklindedir. Lineer ve lineer olmayan kirilma indislerindeki degisim sirasiyla,

AnW(w) 1 B — hw
- Mjil? . 2.46
"R 2”?-260| K ((Efi — hw)? + (hrfi)Q)) (2.46)
ve
) gl il Pe A(Ep; — )| My 9
nRr dneo (Epi — hw)? + (AL f;)2)2 [4(E; )| My
(Myy — Mii)?

—— L ((By — hw)(Epi(Epy — hw) — (R )?) — (AL 1)*(2E; — hw)) [(2.47
Eﬁﬁ(hFﬁV«f )(Eri(Ey ) — (A 1)*) = (AT i)* (2E; ))]( )
seklinde ifade edilir. Denklem (2.46) ve (2.47) ile verilen esitliklerin toplami, kirilma

indisindeki toplam degisimi vermektedir. Kirilma indisindeki toplam degisim, Denklem
(2.48) ile ifade edilir.

An(w,I)  AnM(w) N An®) (w, T)
ngr N ngr nr ’

(2.48)

2.10. Optik Gozlenirlerin Kesfi, Olciimii ve Tlgili Calismalar

Pierre Bouguer, 1729 yilinda yaymlamis oldugu calismasinda, 151k yogunlugunun
bir ortamdan bagka bir ortama girdiginde azaldigini ortaya koymustur (Bouguer 1729). Jo-
hann Heinrich Lambert ise 1760 yilinda yayinlamis oldugu kitabinda, 151g1n bir ortamdan
gecerken, ortam kalinlifina gore iistel olarak azaldigin1 matematiksel olarak ifade etmis-
tir (Lambert 1760). Giiniimiizde Beer-Lambert yasasi olarak bilinen yasa, bu temellere
dayanir. August Beer ise Lambert’in kurdugu yasaya ¢ozeltilerdeki madde konsantrasyo-
nunu da ekleyerek, 1s181n giris ve ¢ikis yogunluklar: arasindaki logaritmik iligki cinsinden
sogurma katsayisi ifadesini tiiretmistir (Beer 1852).

Giintimiizde makro 6lgekteki malzemelerin sogurma katsayisi, spektrofotometre
ile kolayca ol¢iilmektedir. Malzeme iizerine gonderilen monokromator bir 15181n malze-

meden gecmeden ve gectikten sonraki siddeti belirlenerek malzemenin kalinlig: da dik-
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kate alindiginda Beer-Lambert yasasi ile sogurma katsayis1 hesaplanabilmektedir. Nano
boyuttaki malzemeler icin ise hacim kiiciileceginden dolayi, bu 6l¢iim sistemi optimize
edilir. Lazer 15181, nanometre boyutta bir noktaya lensler yardimiyla odaklanir. Mikros-
pektroskobik yontemlerle yansiyan ve gecen 1sik tespit edilerek lineer sogurma katsayilari
incelenmektedir.

Kirilma indisi kavraminin temelleri, Willebrord Snellius tarafindan, giiniimiizde
Snell yasasi olarak bilinen, 151g1n bir ortamdan digerine gecerken gelme acisi ile kirilma
acis1 arasindaki iligkiyi matematiksel olarak aciklayan prensip iizerinden atilmistir (Hardy
ve Perrin 1932). Kirilma indisinin dl¢timiinde kullanilan en temel yontemler; refrakto-
metre, spektrometrik yontemler, interferometre, kritik ac1 yontemi ve ellipsometrik yon-
temlerdir. Refraktometre, 151g1n bir prizma yada s1vi malzemeden gecerken yon degistirme
acisini Olcerek kirilma indisini belirler (Moreels vd. 1984). Spektrometrik yontemde de
bir prizmadan 15181n gegirilerek, spektral kaymadaki a¢1 6l¢iimlerinin analizi ile kirilma
indisi hesaplanmaktadir (Wiley ve Garrett 1951). Fabry-Perot veya Michelson interfero-
metresinde ise, 151n boliicli yardimiyla iki kola ayrilan lazerin, malzemenin yerlestirildigi
kolda olusturdugu faz kaymasi kullanilarak kirilma indisi ytiksek bir hassasiyetle belirlen-
mektedir (Fendley 1982). Ayrica kritik a¢ct metodu ile de kirilma indisi hesaplanmaktadir.
Bu yontem, 15181 bulundugu ortamin yogunlugundan daha az yogun bir ortama gecisinde
tam yansimanin gerceklestigi kritik acinin 6lciilerek Snell yasasi ile kirilma indisinin bu-
lunmasi esasina dayanir (Onofri 1999). Son olarak, ellipsometri yonteminde polarize 151k
bir ylizeye diisiiriilerek, yansima sonrasi polarizasyon durumundaki degisiklikler ol¢iil-
mekte ve bu sayede malzemelerin kirilma indisi ile sogurma katsayis1 hassas bir sekilde
belirlenebilmektedir (McCrackin vd. 1963).

Isik malzeme etkilesimindeki lineer etkiler, diisikk yogunluklu elektromanyetik
dalga altinda olmaktadir. Lineer optik gozlenirler, 151k yogunlugundan bagimsizdir. Ote
yandan, lineer olmayan optik gozlenirler ise 151k yogunluguna baghdir. Lineer olmayan
tepkinin kesfi 1961 yilina, Peter Franken ve ekibinin ikinci harmonik iiretimle ilgili yaptik-
lar1 ¢alismalara dayanir (Franken vd. 1961). Lineer olmayan kirilma indisi, bagta dogrusal
olmayan interferometrik yontemler (Moran vd. 1975; Weber vd. 1978) olmak iizere ce-
sitli tekniklerle hesaplanabilmekteydi (Owyoung 1973; Friberg ve Smith 1987; Adair vd.
1987). 1990’1ardan itibaren lineer olmayan sogurma katsayis1 ve kirilma indisi Z tarama
yontemiyle 151k yogunluguna bagl olarak dogrudan olciilmektedir (Sheik-Bahae vd. 1990;
Smith vd. 1999; Wei vd. 1992). Bu teknikte malzeme, bir z ekseni boyunca hareket ettiril-
mekteyken odaklanmig halde bir Gauss 1s1m1 hedefteki malzemeye gonderilir. Malzemenin
2 ekseni boyunca hareket ettirilmesinde, 15181n nasil iletildigi tespit edilir. Odak noktasi
z = 0 olarak kabul edilerek; odak noktasindan uzak mesafelerde, yani z < 0 ve z > 0

durumlarinda 151k yogunlugu diisiik oldugu analiz edilir. Bu durumda z >> 0 ve z << 0
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durumlarinda lineer olmayan etkiler ihmal edilebilir seviyeye diiser. Odak noktasina yakla-
sildiginda ise 1s1k yogunlugu giderek artar ve lineer olmayan etkiler goriiliir. Lazer 1s181nin
yogunluguna bagh olarak, odak noktas1 (¢ = 0) civarinda, dogrusal olmayan kirilma in-
disi ve sogurma etkileri belirgin hale gelmektedir. Bu lineer olmayan etkiler, iletimdeki
degisimlerin analizi sayesinde lineer olmayan optik gozlenirlerin hesaplanmasini miimkiin
kilar (Sheik-Bahae vd. 1990).

Lineer ve lineer olmayan optik gozlenirlerin 6l¢iimii alaninda gelistirilen deneysel
ve teorik yontemler, tarihsel siirecte onemli bir ilerleme kaydetmis ve giinlimiizde dii-
siik boyutlu kuantum yapilarin optik 6zelliklerinin analizine temel tegkil etmistir. 1980’11
yillardan itibaren kuantum yapilarin lineer ve lineer olmayan optik 6zellikleri hakkinda
caligmalar yapilmistir (Miller vd. 1981; Chemla ve Miller 1985; Schmitt-Rink vd. 1989).
Bu siirecte, kuantum yapilarin lineer ve lineer olmayan optik 6zellikleri iizerine elektrik
ve manyetik alan etkisinin incelendigi ilk ¢alismalar 6nemli bir yer tutmustur (Ahn ve
Chuang 1987; Maksym ve Chakraborty 1990). Ciinkii elektrik ve manyetik alan etkisi,
enerji seviyelerinin modiilasyonunu sagladigi i¢in optik gozleniri dogrudan etkilemekte-
dir. Farkli kuantum yapilarin ¢esitli kuantum sinirlama potansiyelleri altinda ikinci ve
tictincli harmonik iiretim katsayilari (Duque vd. 2013; Yesilgul vd. 2017; Ungan ve Bahar
2020; Kirak ve Yilmaz 2022) ile OR katsayilar1 (Guo ve Gu 1993; Li vd. 2008; Karabulut
vd. 2011) elektrik ve manyetik alan altinda incelenmigtir. Bunun yam sira, elektrik ve
manyetik alanlarin lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilar1 ve kirilma indisindeki top-
lam degisime etkisi, farkli kuantum yapilari ve sinirlama potansiyelleri altinda yogun bir
sekilde arastirilmigtir (Karimi ve Rezaei 2011; Al vd. 2015; Ungan vd. 2021). Bu ¢aligma-
larin bir kismi, spin-yoriinge etkilesimini de g6z oniinde bulundurarak gerceklestirilmistir
(Karaaslan vd. 2018; Al vd. 2021). Spin etkileri hesaplara katildiginda enerji 6zdegerleri-
nin yarildig1 goriilmektedir. Ayrica, safsizlik ve boyut etkileri, 1980’11 yillardan itibaren
kuantum yapilarin optik ve elektronik 6zellikleri iizerindeki etkilerini anlamak amaciyla
detayli olarak arastirilmistir (Bastard 1981; Norris ve Bawendi 1996; Xie 2010; Baghram-
yan vd. 2014; Kirak 2021a; Fakkahi vd. 2022; Toscano-Negrette ve et al. 2023; Mandal
vd. 2024). Ornegin, GaAs/Al,Ga;_,As heteroyapilarinda Al konsantrasyonunun artisi,
toplam sogurma katsayisinda bir artisa neden olurken, kuantum kuyusunun uzunlugunun
artmasi sogurma katsayisini azaltmaktadir (Unlii vd. 2006).

Sicaklik ve hidrostatik basing gibi cevresel etkiler, kuantum yapilarin optik ve elekt-
ronik gozlenirlerini onemli Olciide etkiler. Bu dis etmenlerdeki degisiklikler, tasiyicilarin
kuantum yapilarindaki hareketini degistirir ve dolayisiyla sistemin optik tepkilerinde fark-
liliklara yol acar (Duque vd. 2011; Bouzaiene vd. 2013; Rezaei ve Kish 2013; Vaseghi vd.
2015; Bera ve Ghosh 2017). Sicaklik ve hidrostatik basing etkisi, hesaplamalara yalnizca
elektron kiitlesinin sicaklik ve hidrostatik basinca bagh olarak degismesiyle degil, aym
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zamanda dielektrik sabitinin bu ¢evresel parametrelere bagl olarak degisim gostermesiyle
de dahil edilir (Ortakaya ve Kirak 2016; Khordad ve Vaseghi 2019). Ayrica, ampirik olarak
tiiretilmis sicaklik ve hidrostatik basing bagimli elektron yogunlugu ile potansiyel derin-
1igi kullanilarak lineer ve lineer olmayan optik gozlenirler detayl sekilde incelenmistir
(Bayrak vd. 2024). Bu tez calismasinda, etkin kiitle, potansiyel derinligi ve etkin elektron
yogunlugunun sicaklik ve hidrostatik basinca gore degisimi dikkate alinarak, lineer ve
lineer olmayan optik gozlenirler incelenmistir.

Kuantum yapilardaki elektronlarin davranigini daha hassas bir sekilde inceleyebil-
mek i¢in, elektron kiitlesinin yalnizca sicaklik ve hidrostatik basinca degil, ayn1 zamanda
konuma bagh olarak degismesi de dikkate alinmaktadir. Konuma bagh etkin kiitlenin
uzaysal geometrik formu tam olarak bilinmediginden, literatiirde farkli kiitle formlarina
yonelik yaklagimlar gelistirilmistir (Rajashabala ve Navaneethakrishnan 2006, 2008; Peter
ve Navaneethakrishnan 2008a; Ghosh ve Ghosh 2018). Farkli kiitle formlarinin lineer ve
lineer olmayan optik gozlenirlere olan etkisi ¢aligilmistir (Khordad 2011, 2012; Kesha-
varz ve Zamani 2013; Ghosh vd. 2016). Ayrica, kiitlenin uzay bagiml formunun yan sira
sicaklik ve basing etkilerini de i¢eren calismalar mevcuttur (Tuzemen vd. 2024). Bu tez
calismasinda, iki farkli uzay bagiml kiitle modeli ele alinarak, kiitle egriliginin optik goz-
lenirler tizerindeki etkisi tartisilmis ve one siiriilen kiitle modellerinin fiziksel gerekgeleri

ortaya konulmustur.

2.11. Termodinamik Gozlenirler

Boliisiim fonksiyonu (), bir termodinamik sistemdeki tiim mikrodurumlarin iggal
olasiliklarinin toplamini ifade eden boyutsuz bir fonksiyondur. Bu fonksiyonun temeli,
istatistik ve olasilik yasalarina dayanmaktadir (Karaoglu 2012). E;, termodinamik bir
sistemin ¢. mikrodurumuna karsilik gelen enerji olmak iizere, bir mikrodurumun P(Z;)

isgal edilme olasilig1 e P ile orantilidir. Boliisiim fonksiyonu,
Z =Y e Pt (2.49)

seklinde formiile edilmektedir. Denklem (2.49)’deki k3, Boltzmann sabitini temsil etmek-
tedir. Termodinamik (3 parametresi, 3 = ch+T ile verilmektedir. Her bir olas1 mikrodurum
icin iggal edilme olasiliklar1 toplandiginda, toplam 1 olmalidir. O halde her bir iggal edilme
olasilig1 Z boliigiim fonksiyonu ile normalize edilerek P(F;)= eP¥i /7 saglanmis olur. Bu
teoriye Maxwell-Boltzman istatistigi ad1 verilmistir (Huang 2009). Z boliisiim fonksiyonu,
bir sistemin termodinamik ve manyetik 6zelliklerinin analizinde 6nemli bir aractir. Bu ca-
lismada incelenen termodinamik ve manyetik gozlenirler, boliisiim fonksiyonu iizerinden

hesaplanmaktadir.
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2.11.1. Ic enerji

Termodinamigin birinci yasasi olan enerji korunumu ilkesinin Rudolf Clausius
tarafindan agiklanmasindan yola ¢ikilarak i¢ enerji kavrami tanimlanmustir. Is ve 1s1 degis-
tiginde, kapali bir sistemdeki enerji degismektedir. U i¢ enerji, () sisteme dahil edilen 1s1
ve W da sistemin yaptig1is W = PdV olmak iizere, bu iligki asagidaki sekilde formiile
edilir:

AU =Q - W. (2.50)

Eger sistemin hacmi sabit tutulursa sistem is yapmaz, W = 0 olur. Ve bu durumda
i¢ enerjideki degisim (AU), yalnizca sisteme dahil edilen 1s1 ile iligkilendirilir. i¢ enerji
denklemi, diferansiyel formda dU = T'dS — PdV olarak da yazilabilir (Karaoglu 2012).
I¢ eneriji, istatistiksel termodinamik cercevesinde Z béliisiim fonksiyonu iizerinden su
sekilde hesaplanabilir (Landau ve Lifshitz 2013):

(2.51)

I¢ enerji, bir termodinamik sistemdeki tiim enerjilerin toplamini ifade eder. Sicaklik
etkisi, i¢ enerjide kritik oneme sahiptir. Sistemde sicaklik arttik¢a o sistemi olusturan atom
ve molekiillerin kinetik enerjileri de artmaktadir. Dolayisiyla kinetik enerjinin artmasi da
ic enerjide artisa neden olur. Ayrica sicaklik, parcaciklarin yiiksek enerjilerde bulunma
olasiliklarini da artirdig1 i¢in i¢ enerjiyi yiikseltir.

Kuantum noktalarda i¢ enerji, bu sistemlerin elektronik ve termodinamik 6zellikle-
rininin analizinde onemli bir gozlenir olarak one ¢cikmaktadir. (2.51) ile verilen i¢ enerji
denkleminde, sicakligin karesi ¢arpanina ek olarak boliisiim fonksiyonu igindeki (3 ¢carpani
ve hatta bagli durum enerji 6zdegerleri de sicakliga baghdir. Bu tez ¢alismasinda i¢ enerji

hesaplanirken sicaklifin ¢ok 6nemli bir rolii oldugu goriilmektedir.

2.11.2. Helmbholtz serbest enerji

Hermann von Helmbholtz tarafindan ortaya koyulan Helmholtz serbest enerji (F'),
kapali bir termodinamik sistemin sabit sicaklikta (izotermal) is yapabilme kapasitesini

ifade etmektedir. Helmholtz serbest enerjinin i¢ enerji cinsinden ifadesi,
F=U-TS. (2.52)

seklindedir. Diferansiyel formda ise dFF = —SdT — PdV seklinde yazilir. Ilk terim

sicakliktaki degisimin Helmholtz serbest enerjisine etkisini, ikinci terim ise hacimdeki
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degisimin etkisini temsil eder. Boliisiim fonsiyonu cinsinden Helmholtz serbest enerji,
F = —kgTinZ (2.53)

ile verilir (Landau ve Lifshitz 2013). Helmholtz serbest enerjinin boliisiim fonksiyonunun
dogal logaritmasi ile dogru orantili oldugu goriilmektedir. Sicaklik, burada olduk¢a 6nemli
bir parametredir. Helmholtz serbest enerji hesaplanirken sicaklik hem c¢arpan olarak hem
de Z boliisiim fonksiyonundaki (3 parametresinden gelmektedir. Bu tez ¢alismasinda bolii-
siim fonksiyonuna yazilan bagli durum enerji 6zdegerleri de ayrica sicaklifa baglh olarak

alinmustir.

2.11.3. Is1 kapasitesi

Dulong ve Petit yasasi, kristal yapilarin 1s1 kapasitelerini sabit olacak sekilde
Cy = 3Nkpg degerini aldigim ifade etmektedir. Bu yasa yalnizca yiiksek sicakliklarda
gecerli olmakta, diisiik sicakliklarda ise elmas gibi siki bagl yapilarda deneysel verileri
saglamamaktadir. Bu nedenle katilarin diisiik ve yiiksek sicaklikta 1s1 kapasiteleri, Einstein
ve hemen ardinda Debye teorileri ile aciklanmistir. Sekil 2.9°da, elmas i¢in deneysel veri-
ler ile Einstein modeli kullanilarak elde edilen sonuclar karsilagtirilmaktadir. Einstein’in
teorisinde atomlar, kristal i¢inde birbirinden bagimsiz sekilde, etkilesmeden hareket et-
mektedir. Her birinin titregsim hareketi, v = wg /27 frekansa sahip pargaciklarin yaptigi
basit harmonik hareketle modellenir.

Einstein’in modelinde hi¢ bir atom bir digeriyle etkilesmemekte, osilasyonlar bir-
birine girmemektedir. Buna ragmen atomlar iizerinde olusan geri cagirma kuvveti, diger
atomlarin tetiklemesinden kaynaklandi81 i¢in atomlar arasinda giiclii bir ¢iftlenim olus-
maktadir. Bu durum kuantum mekaniksel olarak incelendiginde harmonik osilator gibi

davranan bir sistemin enerji seviyeleri,

€n = hwp(n+1/2), n=20,12,.. (2.54)
ile verilmektedir. Bu ifade boliisiim fonksiyonunda yerine yazilir ve x = Z‘g—? alinirsa
e—T/2

boliisiim fonksiyonu x cinsinden Z = olmaktadir. Eger kat1 N atomdan olusuyor

l—e—%

ve 3 boyutluysa enerji seviyeleri 3Ne ile hesaplanir ve bu durumda sabit hacimde 1s1

kapasitesi ifadesi,

ou € ap x2e”
C,T)=(—) =3N|—| =—==3Nkp——— 2.55
o (8T>v (aB>VaT e =1y (253
olmaktadir. x = Z‘;—’; ifadesindeki wg Einstein frekansi olmak iizere, Einstein sicaklig1
Op = h;“—; seklinde tanimlanir. O halde z = GTE olur. Is1 kapasitesi 7" ye dogrudan baglidir.
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Bu nedenle © z’nin 7"den biiyiik ve kiigiik oldugu durumlar incelenerek yorum yapilabilir.
T >> Opise v << 1olurve C, = 3Nkg’ye esitligi elde edilir. Yiiksek sicakliklarda
Einstein’in bu sonucu Dulong ve Petit’in sonucuna indirgenebilmektedir. 7' << Op
durumunda ise = >> 1 olur ve 1s1 kapasitesi C,, = 3Nkp (GTE)2 ¢~ 98/T denklemi elde

edilir.

0 0.2 04 0.6 0.8 1.0

Sekil 2.9. Elmasin molar 1s1 kapasitesine iliskin deneysel verilerin (+ isaretli veri noktalar),
Einstein modeli (siirekli ¢izgi) ile karsilagtirilmasi (O = 1325 K) (Mandl 1991)

Einstein’in elde ettigi bu teorik sonuclar deneysel verilerle karsilastirildiginda ara-
larinda denklik oldugu ancak modifiye edilmesi gerektigi goriilmiistiir. Bunun {izerine
Debye teorisi ortaya atilmistir (Debye 1912). Debye teorisinde atomlar arasi ¢iftlenimler
de hesaba katilmaktadir. Teoriye gore, 3N normal modla tasvir edilen bir sistem vardir ve
her bir mod frekans1 w1, ws, ...ws3y olacak sekilde osilasyonlar gerceklesir. Kristalin kafes
titresimleri de bu agisal frekanslara sahip 3V tane birbirinden bagimsiz osilatore karsilik
gelmektedir. wg frekansina sahip bir osilatoriin enerjisi €, oldugundan kristalin ortalama

enerjisi,
U= Zza (2.56)
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seklinde ifade edilir. Bir kristal icin bu hesabin olduk¢a komplike oldugu goriilmektedir.
Bunun iizerine 1912 yilinda Peter Debye tarafindan bu durumu basitlestirmek icin bir
model One siiriilmiistiir. Bu modele gore Debye, kristaldeki diisiik frekansli titresimleri
elastik dalga olarak nitelendirmektedir. Ciinkii diisiik frekanslarda A dalga boyu atomlar
aras1 mesafe a’dan ¢ok biiyiik olmaktadir (A >> a). Bu sayede atomik yap1 ve dizilim
goz ardir edilerek, kristalin homojen ve siirekli bir elastik ortam olarak modellenmesi
saglanmis olmaktadir. Dolayisiyla bu elastik ortamda titresim modlarini 3V olacak sekilde
sinirlayan maksimum frekans Debye frekansi wp olarak adlandirilmaktadir. O halde 0 —
wp araligindaki modlarin yogunlugu waD f(w) dw = 3N ile verilir. Bu model gz 6niine
alinarak Debye frekansi analitik olarak tiiretilmistir (Mandl 1991).

Is1 kapasitesi, sabit hacimde i¢ enerjinin 7" ye gore tiirevi alinarak hesaplanir. Kris-
talin toplam enerjisi, yogunluk fonksiyonu iizerinden analitik olarak tiiretilmis ve 1s1 kapa-
sitesi, degisken doniisiimii yapilarak (v = fhw, zp = fhwp = ©p/T) asagidaki formda
elde edilmistir:

oU 3 [*D eyt
= —_— — N —a . 2'
v (aT)V ’ ’“B(x%/o <ex—1>2d’”) (27

Debye sicaklig1 © p, Einstein sicaklig1 ile analojik olarak denktir. Deklem (2.57) ile
verilen ifade, Debye modeline gore sabit hacimde 1s1 sigasidir. Integralin iginin yiiksek ve
diisiik sicaklik limitlerinde hangi formu aldiklar1 (Mandl 1991)’de detaylandirilmaktadir.
T >> Op oldugu durumda integral 22 ye indirgenir ve 1s1 kapasitesi C,, = 3Nk olur. Bu
sonug yiiksek sicakliklarda Dulong ve Petit yasasina uymaktadir. 7' << ©p limitinde ise
181 kapasitesi C, = %w‘*]\f k B(%)?’ ifadesi elde edilmektedir. Diisiik sicakliklarda Debye
modeli iizerinden hesaplanan 1s1 kapsitesi, 7° ile dogru orantilidir.

Einstein ve Debye modelleri yiiksek sicaklikta Dulong ve Petit yasasiyla oldukca
uyumlu olmakta fakat diisiik sicakliklarda bir farklilik olusmaktadir. Einstein modeli dii-
stik sicakliklarda deneysel verilerle uyumlu olmazken, Debye modeli diisiik sicakliklarda

deneysel verilere uyum saglamaktadir.
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Sekil 2.10. Debye 1s1 kapasitesi modeli verilerinin (stirekli ¢izgi); aliiminyum, bakir ve
kursunun deneysel verileriyle karsilagtirtlmas: (Mandl 1991)

Is1 kapasitesinin sicaklikla degisimi, 6zellikle yiiksek sicakliklarda alisilageldik
davraniglar sergileyebilir. Bazi fiziksel sistemlerde diisiik sicakliklarda 1s1 kapasitesindeki
artig, keskin bir sekilde artip azalan bir anomaliye dontismektedir (Tari 2003; Gopal 2012).
Fiziksel sistemlerde 1s1 kapasitesinin sicaklikla diizenli bir sekilde artmasi beklenirken,
diisiik sicakliklarda gézlenen bu diisiis ve ardindan gelen belirgin artig, alisilmadik bir dav-
ranis olarak degerlendirilir. Bu nedenle, bu alisilmadik davranis Schottky anomalisi olarak

adlandirlir. Bu tez calismasinda da benzer bir sekilde Schottky anomalisi gozlemlenmistir.

2.11.4. Entropi

19. Yiizyilda Rudolf Clausius tarafindan termodinamigin ikinci yasasi ¢erceve-
sinde gelistirilen entropi, termodinamik bir sistemin diizensizligini ifade eden bir gozle-
nirdir (Clausius 1879). Bir sistemin entropisi, tersinmez siirecler yani geri doniilemeyen
stireclerde siirekli artmaktadir. Ciinkii sistem ve ¢evre arasinda 1s1 aligverisi olur. Yalitilmig
(izole) sistemlerde ise entropi degisimi sifirdir ve entropinin azalmasi beklenmemektedir.
Termodinamigin ikinci yasasi entropi ile dogrudan iligkilendirilir. Tersinir bir sistemde

entropinin diferansiyel formda matematiksel ifadesi,

_aQ

as
T

(2.58)

seklindedir. Denklemden anlagilacagi iizere sistemdeki 1s1 degisimi, entropideki degisimle
sonuglanmaktadir. dQ) > 0 oldugunda sisteme 1s1 verilmistir ve entropi artar. dQ) < 0

oldugunda ise sistem disariya 1s1 vermistir ve entropi azalir. Disaridan 1s1 alan sistemin
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entropi artig1, diisiik sicaklikta daha belirgin olmaktadir. Sabit hacimde Helmholtz serbest
enerjinin sicakliga gore tiirevinin negatifi entropiyi vermektedir. Bu tez ¢alismasinda ent-
ropi gozleniri, sicaklik ve manyetik alana bagh olarak degismektedir. Helmholtz serbest

enerji cinsinden entropi ifadesi,

O(F (T, B))

(S(T, B)) = =2

(2.59)
seklinde ifade edilir (Landau ve Lifshitz 2013). Bu tez ¢alismasi kapsaminda yapilan

hesaplarda entropi gozleniri, (2.59) nolu denklem kullanilarak hesaplanmustir.

2.12. Kuantum Yapilarin Termodinamik Gozlenirleri: Literatiir Incelemesi

Diisiik boyutlu kuantum sistemlerinde, sicaklik ve hidrostatik basing gibi cevre-
sel parametrelerin termodinamik gozlenirler tizerindeki etkisi, onemli bir arastirma alani
olusturmaktadir. Kuantum yapilarin termodinamik gozlenirleri tizerine gergeklestirilen ilk
calismalar, bu alanin gelismesine 6nemli bir katki saglamistir (De Groote vd. 1992). Bir
GaAs kuantum noktasinda i¢ enerji, Helmholtz serbest enerji, 151 kapasitesi ve entropi goz-
lenirleri, sicaklik ve basing gibi dis etkiler altinda detayl1 sekilde incelenmistir (Khordad
2015; Khordad ve Sedehi 2018; Kirak 2021b). Sicaklik artisinda i¢ enerjinin artigi, sistem-
deki atom ve molekiillerin kinetik enerjilerindeki artisla iligkilendirildigi icin beklenen
bir durumdur. Ancak bu artisa kargin, Helmholtz serbest enerji sicaklik arttisinda azalir.
Bu durum, entropinin sicaklik artiginda artmasiyla iliskilidir. Ciinkii entropi, sistemlerin
diizensizligi arttik¢a artmakta, bu da serbest enerjinin azalmasina yol agmaktadir. Sabit
hacimde 1s1 kapasitesinin ise hem deneysel hem de teorik olarak sicaklikla artmasi bek-
lenir. Schottky anomalisi olarak nitelenen durumda, diisiik sicakliklarda 1s1 kapasitesinde
ani bir yiikselis ve diisiis olmaktadir. Ozellikle diisiik sicakliklarda kuantum sistemlerinde
Schottky anomalisi gézlenebilmektedir (Boyacioglu ve Chatterjee 2012; Yahyah vd. 2019;
Diffo vd. 2021). Ayrica, dondr atomlarin varli§inin kuantum yapilarin termodinamik gozle-
nirleri iizerindeki etkileri de arastirmalarda onemli bir yer tutmaktadir (Yahyah vd. 2019).

Bu tez ¢alismasinda bir GaAs kuantum noktanin i¢ enerji, Helmholtz serbest enerji,
sabit hacimde 1s1 kapasitesi ve entropi gozlenirleri, sicaklik ve manyetik alan degisiminde
incelenmistir. Bahsi edilen Schottky anomalisi, diisiik sicaklik degerlerinde gbézlemlenmis

olup, fiziksel temeli Bulgular kisminda ayrintili bir sekilde agiklanmustir.
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2.13. Manyetik Gozlenirler
2.13.1. Miknatislanma ve manyetik duygunluk

William Gilbert’in manyetik kutuplar ve Diinya’nin manyetikligi hakkindaki ince-
lemeleri sonucu bilimsel anlamda manyetizma kavramu ilk kez ortaya koyulmustur (Gil-
bert 1893). Sonrasinda bilim diinyasinda giiniimiize dek siiregelen ¢alismalarla elektro-
manyetizma ve manyetik malzemelerin fiziksel dogas1 agiklanmigtir. Miknatislanma, bir
malzemeye dis manyetik alan uygulandiginda yoriingesel ve spin manyetik momentlerde
meydana gelen degisiklikleri ifade eder. Matematiksel olarak (Cullity ve Graham 2011),

M =B (2.60)

denklemi ile ifade edilir. Burada B manyetik alan ve y manyetik duygunluktur. Malzeme-
lerin manyetik 6zelliklerinin tespitinde manyetik alan ile miknatislanma iligkisi 6nemlidir.
Her malzemenin dis manyetik alandan etkilenme siddeti ayn1 olmamaktadir. Malzemelerin
manyetik alandan etkilenme davranisi; diamanyetizma, paramanyetizma, ferromanyetizma,
ferrimanyetizma ve antiferromanyetizma olmak {izere bes ana gruba ayrilmaktadir (Spal-
din 2010). Bu tez calismasinda kullanilan yar1 iletken malzeme belirli sartlar altinda di-
amanyetik veya paramanyetik 6zellik sergilemektedir. D1g manyetik alan uygulandiginda,
diamanyetik malzemelerde elektronlarin yoriinge hareketlerinde degisim meydana gelir ve
manyetik alana ters yonde bir manyetik moment olugur. Manyetik alanla ters yonde mikna-
tislanma olusturdugundan manyetik duygunluk katsayisi1 negatif isaretlidir. D1g manyetik
alan etkisi ortadan kalktiginda eski haline geri doner, net bir manyetik moment olugsmaz ve
kalict miknatislanma gerceklesmez. Bu nedenle diamanyetik malzemelerin diisiik manye-
tik duyarlilik sergiledigi soylenebilir. GaAs yar1 iletkeni, manyetik alan uygulanmadiginda
diamanyetik 6zellik gostermektedir. Bir dis manyetik alan etkisinde paramanyetik malze-
melerde ise uygulanan manyetik alan yoniinde kalic1 olmayan bir miknatislanma meydana
gelir. Paramanyetik malzemelerde diamanyetik malzemelerden farkli olarak ayrica net bir
manyetik moment olusur. Manyetik duygunluk ise paramanyetik malzemelerde pozitif isa-
retlidir. Safsizlik ve sicaklik gibi etkenler yar1 iletken malzemelerin manyetiklik 6zellikleri
tizerinde oldukca etkili olmaktadir.

Miknatislanma, bir sistemin manyetik alana kars1 verdigi tepki ile iligkili bir biiyiik-
liiktiir. Bir sistemin dis etkiye karsi duyarlilig1 6l¢iilmek istendiginde, ilgili degiskene gore
tiirev alinarak hesap yapilmaktadir. Helmholtz serbest enerjinin manyetik alana gore tiire-
vinin negatif igaretlisi, miknatislanmay1 vermektedir. Tez ¢alismasinin bu kisminda, ilgili
enerji 0zdegerleri manyetik alan ve sicakli§a bagli alindigindan, miknatislanma da sicaklik

ve manyetik alanin bir fonksiyonu olarak alinmaktadir. Boliisiim fonksiyonu cinsinden
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miknatislanma, Denklem (2.61)’de gosterildigi gibi ifade edilir:

1 0Z(T,B)

(T, B)) = BZ(T,B) 0B

2.61)

Manyetik duygunluk ise miknatislanmanin manyetik alana gore tiirevi olmak {izere,

OM(T, B)

(T, B) = =

(2.62)

olarak verilmektedir. Bu tez ¢calismasinda elde edilen miknatislanma ve manyetik duygun-

luk verileri (2.61) ve (2.62) denklemleri iizerinden hesaplanmistir.

2.14. Kuantum Yapilarin Manyetik Gozlenirleri: Literatiir Incelemesi

Son yillarda kuantum yapilarin manyetik 6zellikleri, yogun ilgi goéren arastirma
konularindan biri haline gelmistir. 1990’11 y1llarda kuantum yapilarin miknatislanma ve
manyetik duygunluk 6zellikleri iizerine yapilan ilk arastirmalar, giintimiizdeki gelismele-
rin temelini olusturmustur (De Groote vd. 1992; Burkard vd. 1999). Kuantum noktalarin
miknatislanma ve manyetik duygunluk 6zellikleri sicaklik, basing ve manyetik alan etki-
sinde incelenmistir (Voskoboynikov vd. 2003; Saha vd. 2016; Castano-Yepes vd. 2018;
Bera vd. 2019; Khosravi vd. 2020; Maouhoubi vd. 2022). Bu incelemeler, konuma baglh
etkin kiitle yaklasimi kapsaminda da gerceklestirilmistir (Bera vd. 2016). Manyetik gozle-
nirlerde dis etkiler kadar safsizlik atomlarinin da etkisi bulunmaktadir. Bu nedenle donor
atom etkisinin kuantum noktalarin manyetik gozlenirleri izerindeki rolii de kapsamli bir
sekilde aragtirtlmigtir (Rahmani vd. 2011; Elsaid vd. 2019). Ayrica, spin-yoriinge etkilesi-
minin de termodinamik ve manyetik gozlenirler iizerine etkilerinin literatiirde nemli bir
yeri bulunmaktadir (Khordad 2018; Elsaid vd. 2020).

Bu tez kapsaminda, bir GaAs kuantum noktasinin termodinamik ve manyetik goz-
lenirleri ayrintili olarak incelenmektedir. Spin etkilerini de dikkate alarak, bir dig manyetik
alan ve sicaklik degisiminde bir GaAs kuantum noktanin davranisin1 degerlendirmek ama-
ciyla manyetik gozlenirler olan miknatislanma ve manyetik duygunluk kapsamli bir se-
kilde aragtirilmigtir. Literatiirde yalmizca harmonik osilator ve dikdortgen kuyu potansiyeli
icin enerji 0zdegerleri sicakligin fonksiyonu olarak alinarak termodinamik ve manyetik
gozlenirler analitik olarak elde edilmistir. Bu calismada ise enerji 6zdegerleri, sicaklik
veya manyetik alana bagl olarak alinarak niimerik yontemlerle termodinamik ve manyetik
gozlenirler elde edilmektedir. Literatiirde, enerji 6zdegerlerinin sicaklik veya manyetik
alan bagimliligin1 dikkate alarak, termodinamik ve manyetik gozlenirlerin niimerik olarak

hesaplandig1 bir ¢alismaya rastlanmamistir.
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3. MATERYAL VE METOT

Niimerik analiz yontemleri, analitik ¢oziimii olmayan denklemlerin ve denklem
sistemlerinin ¢oziimiinde kullanilir. Bu yontemler, diferansiyel denklem ¢oziimleri ve kok
bulma yontemlerine yonelik algoritmalarin olusturulmasini kapsamaktadir. Bu tez caligma-
sindaki diferansiyel denklemleri ¢6zmek icin kullanilan niimerik yontemler, Runge-Kutta
(RK), Numerov ve Sonlu Farklar (Finite Difference, FD) yontemleridir. Enerji 6zdegerle-
rinin belirlenmesinde, Ikiye Yarilama (Bisection) kok bulma yontemi uygulanmustir. Ikiye
Yarilama yontemi, verilen bir aralif siirekli ikiye bolerek koke yaklasma metoduna daya-

nir.

3.1. Runge-Kutta (RK) Metodu

Runge-Kutta (RK veya RK4) metodu, adi diferansiyel denklemlerin ¢6ziimiinde
kullanilan degisken adim biiyiikliigii uygulanabilen tekrarli bir yontemdir. Coziim fonksi-
yonunun egimi dort farkli noktadan hesaplanabildigi i¢in hassas bir niimerik analiz metodu
olarak degerlendirilmektedir. RK yonteminin gelistirilmesiyle birinci, ikinci, ii¢lincii ve
yiiksek mertebelerden adi diferansiyel denklemler etkin bir sekilde ¢oziilebilmektedir. RK
metodunun hata terimi O(h*)’tiir. Bu tez kapsaminda 3(0)=0 ve y(0)=1 baslangi¢ kosul-

lar1 baz alinarak, h adim biiyiikliigti olmak iizere RK yontemi,

1
Yn+1 = Yn -+ 6h<k1 + 2]{72 -+ 2]€3 + ]C4), (31)

Tpni1 = Tp+h,n=0,12..
ile verilmektedir. S6z konusu tekrarlama bagintisinda, egimleri ifade eden katsayilar,

kl = f(xmyn)7
1 1
ky = flzn+ §h7 Yn + §hk1)7

1 1
ki = f(on 4 h,yn + hks)

seklinde ifade edilmektedir. RK metodunun matematiksel temeli (Press 2007)’de ayrintili
olarak incelenmistir.

Bu tez ¢calismasinda RK metodu, elektron kiitlesi konuma bagl alinarak olusturu-
lan Schrodinger dalga denkleminin ¢oziimiinde uygulanmistir. Elde edilen Schrodinger
dalga denklemi, ikinci mertebe diferansiyel denklem formunda oldugu icin yeni bir degis-

ken tanimlanarak birinci mertebeden iki farkli diferansiyel denklem formuna getirilmistir.
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dR(r) R(r) _ (
dr VC dr?

mertebeden olan Schrédinger dalga denklemi

Degisken dontigiimleri, f(r) = seklinde alinmak suretiyle ikinci

d};ir) = f(r), R(0)=0 (3.3)
G ) )
dr h2 "By — Vig(D]R(r) =0, £(0) = 1 3.4)

formunda olan iki farkli birinci mertebe diferansiyel denkleme doniistiiriilmektedir. RK
metodu, kuantum mekaniksel sinir kosullart R(0) = 0 ve R(7maks) = 0 gozetilerek uygu-

lanmaktadir.

3.2. Numerov Metodu

Ikinci mertebe lineer diferansiyel denklemlerin ¢coziimiinde kullanilan, altinci de-
rece hata terimine sahip bir niimerik yontemdir. Hata terimi & adim biiyiikliigiiniin 6.
kuvveti olmak iizere O(h%) seklinde ifade edilir. Taylor agilimi baz alinarak tiiretilmis

olan bu yontemin yakinsama derecesi, diger niimerik yontemlere gore oldukca yiiksektir.
d?y(r)

Tarz

len dalga sayis1 k olmak iizere k? = 2;”2* [E,, — Vess(r)] seklinde alinmaktadir. A adim

biiytikliigii olmak iizere Numerov metodu iterasyonu asagidaki sekilde verilmektedir:

) 4 k*(r) = 0 formundaki bir diferansiyel denklemde, F,, enerjisine karsilik ge-

2 (1 - %h2k(n7 En)) 77/}71 B (1 + %hzk‘(n —L En>) ¢n
1+ Sh2k(n+ 1, E,)

Vni1 = —L L+ 05. (3.5)

h adim biiyiikligii azaltilarak Numerov metodu ile yapilan hesaplarin daha hassas
olmasi saglanmaktadir. Numerov algoritmasi, ikinci mertebe diferansiyel formda ifade
edilen problemlere uygulanabilmektedir. Yontemin uygulanmasi ile ilgili ayrintili bilgiye
(Pang 2006)’dan ulagilabilir. Bu tez ¢alismasinda, Numerov metodu ile Schrodinger dalga

denklemi coziilerek bagli durum enerji 6zdegerleri elde edilmistir.

3.3. Sonlu Farklar Metodu

Sonlu farklar metodu (Finite Difference, FD), ikinci mertebe diferansiyel denk-
lemlerin niimerik ¢éziimlerini elde etmek i¢in kullanilan en klasik yontemlerden biridir.
Coziilecek olan problem alaninda, esit aralikli 1zgaralar olusturularak diigiim noktalari
olusturulmasi ile ise baglanir. Taylor serisindeki tiirevlerin yerine fark ifadelerinin yazil-

masi ile tiiretilen Sonlu Farklar metodu, ikinci derece hassasiyet saglamaktadir (O(h?)).
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Ikinci mertebeden olan bir diferansiyel denklem i¢in Sonlu Farklar yaklagimu,

R(x + h) —2R(z) + R(xz — h)

R"(z) ~ 2

+ O(h?) (3.6)

seklinde verilmektedir. Ayn1 adim sayisiyla yapilan hesaplamalarda, FD yontemi, Niime-
rov ve RK yontemlerine kiyasla daha diisiik hassasiyete sahip olabilir, ancak hesaplama
stiresi ¢ok daha kisadir. Yontemin detaylarina (Thomas 2013)’den kolayca ulasilabilir.
Bu tez calismasinda FD metodu, ikinci mertebe lineer diferansiyel denklemlerin
coziimii ve enerji 6zdegerlerinin niimerik olarak elde edilmesinde kullanilmistir. % +
2B, — Vess(r)]|R(r) = 0 formundaki Schrodinger dalga denkleminin ikinci mertebe
tiirev katsayisi, Denklem (3.6) ile verilen esitlik kullanilarak diizenlenmis ve kurulan

algoritmalarla hesaplamalar gerceklestirilmistir.

3.4. Kok Bulma Metodu

Kok bulma yontemleri, herhangi bir fonksiyonun sifir yapan degerlerini, yani denk-
lemin koklerini bulmak icin kullanilir. Bir fonksiyonun koklerini bulmakta kullanilan
baz1 yontemler; Ikiye Yarilama (Bisection), Kiris yontemi (Secant), Iterasyon yontemi ve
Newton-Raphson yontemi olarak siralanabilir. Bu tez calismasinda, Ikiye Yarilama olarak
adlandirilan basit ve kolay uygulanabilir bir yontem kullanilmistir. Bu yontem kisaca, ve-
rilmis olan belirli bir aralig1 siirekli yarilayarak fonksiyonun y ekseninde isaret degistirdigi
yeri bulma yontemine dayanmaktadir. Ikiye Yarilama yonteminde, istenilen hassasiyete
ulagincaya dek siirekli olarak aralik yarilanarak koke yakinsama saglanir. Yontemin uygu-
lanmas1 hakkindaki ayrintilara (Uzun 2004)’ten ulasilabilir.

Bu tez calismasinda Ikiye Yarilama metodu, verilen enerji araligin1 adim adim
daraltarak, R(0) = 0 ve R(rmas) = 0 sinir kogullarini saglayan ve olmasi gereken sayida
radyal diigiim iceren ¢oziimler elde edilene dek yarilamanin devam ettilmesi suretiyle
uygulanmaktadir. Dalga fonksiyonundaki radyal digiim sayisi, R(r) x R(r + h) < 0
kosulu aranarak bulunuyor. Yani, fonksiyonun y ekseninde isaret degistirdigi noktalar

tespit edilmektedir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1. Bir Kuantum Noktanin Konuma Bagh Etkin Kiitle Ile Incelenmesi

Yar iletken malzemelerde elektronlar, kristal 6rgiideki atomlar ile etkilesime gi-
rerler. Bu etkilesimin dogru sekilde modellenebilmesinde konuma bagli etkin (efektif)
elektron kiitlesi kritik oneme sahiptir. Ciinkii iletkenlik bandindaki elektronun kiitlesi sabit
kalmayip konuma bagli olarak degismektedir. Bu tez ¢alismasinda GaAs yari iletkeninin
iletkenlik bandindaki elektronun kiitlesinin konuma bagliligi, £ — k bant diyagraminda
bulunan Gama vadisindeki egrilikle iligkilendirilmektedir.

GaAs yart iletkeninin £ — k bant diyagrami incelendiginde Gama vadisinin formu
k = 0 noktasi civarinda parabolik olarak E(k) = C(k —nm)? seklinde alimir. Bu durumda,
Denklem (2.7) ile tanimlanan etkin kiitle, m* = % seklinde ifade edilmektedir. O halde,
Gama vadisinin tabanindan tepe noktasina kadar m* = % ile ifade edilen bir kiitle sz
konusudur. Ancak gercekte &/ — £ bant diyagrami diizgiin bir parabol seklinde degildir.
Bandin egriligi (enerjinin k’ye gore 2. tiirevi) kiitle ile iligkili oldugundan, bant diyagrama-
nin incelenmesiyle kiitlenin degisimi hakkinda 6nemli bilgiler elde edilebilir. £ — k band
diyagraminin egriligi arttikca, etkin elektron kiitlesi serbest elektronun kiitlesinden daha
kiigiik olur. Bunun tersine, egrilik azaldiginda etkin elektron kiitlesi serbest elektronun
kiitlesinden daha biiyiik olur. Bandin tabaninda egrilik yiiksek oldugu i¢in kiitlenin diisiik,
tepesinde ise egrilik diisiik oldugu i¢in kiitlenin yiiksek oldugu sonucuna varilmistir. Do-
layistyla kiitlenin, £/ — k bant diyagraminin Gama vadisinin tabanindan tepesine dogru
artmasi gerekmektedir. Buna ragmen konuma bagiml kiitlenin formu tam olarak bilin-
memektedir. Incelenen sistemin fiziksel bir sistem olmas1 nedeniyle, kiitle fonksiyonunun
keskin degisimler gostermesi gergek¢i bir senaryo olusturmaz. Bu nedenle, kiitlenin yavas
ve siirekli bir degisim sergilemesi beklenmektedir. Ayrica kristal orgiilerde elektronun
orgii elektronlar1 ve atomlar ile etkilesim mesafesi, etkilesimin sonlu dogasi nedeniyle
sinirlt olmaktadir. Bu durum, etkin elektron kiitlesinin faz uzayina baglh olarak sonsuza
gitmeyecek sekilde yavasg bir artig gdsteren bir egri izlemesini gerektirir.

Tezde PDEM’in etkisinin ele alindig1 Bulgular kisminda, konuma bagh etkin kiitle
iki farkli formda incelenmis ve bu kiitlelerin egriliginin, bagli durum enerji 6zdegerleri
ile optik gozlenirler iizerindeki etkisi tartistlmistir. Her iki kiitle formu da konuma bagh
olarak artan ve belirli bir noktadan sonra sabitlenen formlar seklinde segilmistir. Iki farkli
kiitle modelinin ele alinma nedeni, PDEM’in gercek formunun bilinmemesi ve egrilik
farkinin gozlenirler tizerindeki etkisinin incelenmek istenmesidir. Potansiyel parametreleri
ile konuma bagl etkin kiitle modellerinin optik gozlenirler iizerindeki etkileri sistematik

bir sekilde aragtirilmagtir.
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4.1.1. Konuma bagh etkin kiitle ve potansiyel profili kapsaminda Schrodinger dalga
denklemi

Yar iletken bir malzemenin kristal orgiisiindeki bir elektronun konuma baglh etkin
kiitlesi kullanildiginda Hamiltonyen operatorii, 6+7+7 = —1 kisitlamasi altinda Denklem
(4.1)’deki gibi verilmektedir (von Roos 1983; de Souza Dutra ve Almeida 2000; G6niil vd.
2002; Tanaka 2005).

H= —%(u‘sﬁu"ﬁpﬂ OV ) + V4 Vi 4.1)
Elektronun etkin kiitlesi r uzayina bagh olup, yx = p(r) olarak verilmistir. V' ve Vj,,, ifa-
deleri sirasiyla gercek sinirlayici potansiyel profili ve etkin kiitlenin konuma bagliligindan
kaynaklanan toplam potansiyeldeki degisikligi ifade etmektedir. Konuma bagh kiitle kap-
saminda Schrodinger dalga denklemi baz alindiginda, konuma bagl kiitle ve momentuma
karsilik gelen operatorler komiit etmemektedir. Heisenberg belirsizlik ilkesi geregi, konum
ve momentum ayni anda kesin olarak olciilemeyeceginden kinetik enerjide bir siralama
belirsizligi olusmaktadir. von Roos’un ortaya koydugu 9, n ve v parametrelerinin sayisal
degerleri, kinetik enerjideki simirlamaya gore degismektedir (von Roos 1983; Goniil vd.
2002). 0 = v = 0 ve n = —1 olarak alindig1 durumda Vj,, potansiyelindeki belirsizlik or-
tadan kalkmaktadir (Tanaka 2005; Mustafa ve Mazharimousavi 2006). (4.1) denklemi ile
verilen Hamiltonyen kullanilarak zamandan bagimsiz Schrodinger dalga denklemi kiiresel
koordinatlarda ¢oziilmektedir.

Denklem (4.1) ile verilen Hamiltonyen, zamandan bagimsiz Schrédinger denklemi
olan H¥ = E'U denkleminde yerine yazildiginda ve kiiresel koordinatlarda ¢oziildiigiinde,
dalga fonksiyonunun radyal ve acisal kistmlar1 birbirinden ayrilabilir formlara getirilmek-
tedir. Dalga fonksiyonu W,,,,, (1) = R%(’")ng(@, ®), r’ye bagli radyal kismi1 ve 6 ve ¢’ye
bagli kiiresel harmonikler olarak bilinen agisal kisstmdan olugsmaktadir. Bu iki kisim birbi-
rinden ayrilabilir formlarda elde edilebilmektedir (Dong ve Lozada-Cassou 2005; Mustafa
ve Mazharimousavi 2006; Ikhdair 2009). Konuma bagli etkin elektron kiitlesi dikkate

aliarak elde edilen radyal denklem,

d*Ry(1) 1 du(r) (1 d 2(r)
r o dr

@ () dr \r _) Buelr) 7o
00+ 1)h?
2p(r)r?

X (Eng —V(r)— )Rne(r) =0 (42

seklindedir. Burada /, agisal momentum kuantum sayisini ifade eder ve £ = 0, 1,2, ... de-
gerlerini alir. V' (r), GaAs yari iletkeninde bir elektronun, yari iletken kafes yapisi igerisin-

deki birinci Brillouin bolgesinde ortam atomlar1 ve elektronlarla etkilesimini tanimlayan
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sinirlayict potansiyeldir. Temelde bir elektronun bagka bir parcacikla olan etkilesimi, Co-
ulomb potansiyeli ile aciklanir. Ancak ¢ok parcacikli etkilesimler s6z konusu oldugunda,
bu etkilesimin dogasini agiklamak icin yalnizca Coulomb potansiyeli yeterli olmamakta,
deforme formlar bu etkilesimleri daha dogru bir sekilde modellemektedir. Ayrica, elektron-
kafes etkilesimini anlamaya yardimc1 olan iyi bilinen teorik modellerden biri, bir boyutlu
periyodik potansiyel icinde kare kuyular ve bariyerler iceren Kronig-Penney modelidir.
Kronig-Penney potansiyelindeki siireksizlikler, kafes noktalarindaki bariyerlerin sonsuz
derecede keskin oldugu varsayimindan kaynaklanir. Ancak, deneysel sistemler genellikle
etkilesimlerin sonlu boyutu ve menzili nedeniyle daha yavas ve siirekli olarak de8isen
potansiyeller sergiler. Ciinkii potansiyelin keskin sekilde degismesi, kuvveti matematik-
sel olarak sonsuza gotiirse de etkilesimin sonlu dogas1 nedeniyle fiziksel olarak gercekg¢i
degildir. Bunun yaninda, potansiyelin derinligi ve genisligi belirlenebilse de, potansiyel
profilinin egriligi tam olarak bilinmemektedir. Bu tez kapsaminda kullanilan ters karekok
eksponansiyel potansiyel, deforme Coulomb potansiyeline indirgenebilen, yavas degisen
ve daha gercekgi etkilesimleri modelleyebilecek bir potansiyel formudur. V (), ters kare-

kok eksponansiyel potansiyelin kesilime sahip ve deforme edilmis hali olarak

1

/1 — 5€—r/0)

seklinde alinmigtir. Potansiyelin geometrisini etkin bir sekilde belirleyen V4, S ve o olmak

Vi(r)= V(1 - (4.3)

izere ii¢ adet parametre vardir. Bu tez ¢calismasinda soz konusu parametreler reel sayilar
olarak alinmigtir. Vj potansiyelin derinligini degistirirken o ise derinlik ve genisligi de-
gistirmektedir. Deformasyon parametresi 5 = 1 alindiginda, potansiyel kuyusu r = 0’da
sonsuza, r’nin bilyiik degerlerinde de sifira dogru gider. Bu ii¢ parametre reel degerler
aldiginda, enerji 6zdegerlerinin de reel olmasi icin Be™"/? < 1 kosulunu saglamasi gerek-
mektedir. Dolayisiyla > [n(37) olur ve bu da potansiyelin kesilime ugradig1 noktadur.
Ayrica Vj derinliginin ve 3 deformasyon parametresinin sadece pozitif degerleri i¢in degil
negatif degerleri icin de sonlu sinira sahip bir potansiyel kuyusu olusmaktadir. Yani V < 0,
B < 0 ve aynt zamanda o > 0 alindig1 durumda da potansiyel kuyusu olusmaktadir. Se-
kil 4.1a’da kesik ve deforme edilmis ters karekok eksponansiyel potansiyel ve merkezcil
potansiyel toplami olan V,;(r) etkin potansiyelinin r uzayia kars1 profili, V{, ve £’nin
pozitif ve negatif degerleri icin = 0 ve / = 1 kuantum durumlarinda gosterilmektedir.
Sekil 4.1a incelendiginde, potansiyel kuyusuna yerlesecek olan bagli durum enerji 6zde-
gerlerinin negatif isaretli oldugu goriilmektedir. ¢ kuantum sayis1 artirildiginda, potansiyel
derinliginin ve genisliginin kii¢iildiigii agik¢a goriilmektedir. Bu durumda en diisiik bagh
durum enerji seviyesinin sifira dogru yaklastig1 (artti81), diger enerji seviyelerinin buna

bagli olarak artacagi yorumu yapilabilir. £ kuantum sayist ile ilgili bu durum, Vj ve 5’nin
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negatif degerleri alindifinda elde edilen kuyu i¢cin de gecerlidir. Denklem (4.3) ile verilen
potansiyel alinarak, elektron kiitlesinin sabit ve ¢ = 0 oldugu durum icin Schrédinger
dalga denkleminin analitik sonucu literatiirde bulunmaktadir (Ishkhanyan 2018). Ancak
hem uzay bagimli kiitle hem de ¢ # 0 oldugu durumda kesik ve deforme edilmis ters kare-
kok eksponansiyel potansiyel i¢in Schrodinger dalga denkleminin analitik ¢oziimii yoktur.
Sadece niimerik metotlarla ¢oziilebilmektedir. Sekil 4.1b ve c’de ise bu tez ¢alismasinda
kullanilan etkin kiitle profilleri verilmektedir.
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Sekil 4.1. a) Potansiyel parametreleri degisiminde etkin potansiyel profili (c = 25 nm);
b) 11, (1) etkin kiitlesinin \ parametresine gore uzaysal degisimi; ¢) p,(7) etkin kiitlesinin
a parametresine gore uzaysal degisimi (R = 6 nm)
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Konuma bagl kiitlenin egriliginin formu belirsiz oldugundan, kisim 4.1.’de verilen
gerekceler dahilinde, egrilik farkinin gozlenirlere etkisini incelemek iizere Sekil 4.1b ve
c’deki gibi sinirlar1 ayn1 olup egriligi farkli olan iki farkl kiitle modeli ele alinmistir. Bu
iki kiitle modeli sirasiyla modifiye edilmis eksponansiyel kiitle (Modified Exponential
Mass, MEM) ve Woods—Saxon kiitle (Woods-Saxon Mass, WSM) modeli olmak {izere

sirastyla (4.4) ve (4.5) denklemleriyle tanimlanmaktadir.

pa(r) = mo(1 —e™), 4.4)
1
,u2(7") = m0(1 — W) (45)

Elektronun bosluktaki kiitlesi m,. olmak iizere bir GaAs yar1 iletken kristali i¢erisindeki
elektronun etkin kiitlesinin my = 0.065 m,. oldugu bilinmektedir (Levinshtein ve Rum-
yantsev 1996). Eksponansiyel formdaki kiitle fonksiyonunda bulunan \ parametresi ve
Woods-Saxon formundaki kiitlede bulunan R ve a reel parametrelerinin degisiminde
kiitlelerin uzaysal degisimi Sekil 4.1b ve c’de agik¢a goriilmektedir. Denklem (4.4)’de
verilen eksponansiyel kiitle modelinde A\ parametresini sonsuza gotiirdiiglimiizde kiitle
w1 (r) = mg’a yakinsamaktadir. A parametresindeki artigin, kiitle modelinin egriligini
keskinlestirdigi soylenebilir. Denklem (4.5) ile verilen Woods-Saxon kiitle modelinde ise
kiitlenin konumunu belirleyen R uzunluk parametresi ile genisligi etkileyen a difiizyon
parametresi bulunmaktadir. Sekil 4.1c’de goriildiigii gibi a parametresi sifira dogru yaklas-
tik¢a 11, (r) kiitlesi keskin sinirlari olan bir kiitle haline gelmektedir. a parametresi sonsuza

gotiiriildigiinde ise p,(7) kiitlesi myq sabit kiitlesine dogru gitmektedir.

4.1.2. Schrodinger dalga denkleminin RK metodu ile niimerik ¢oziimii

Ters karekok eksponansiyel potansiyel i¢in Schrodinger dalga denklemininin ana-
litik ¢coziimii, yalizca sabit kiitle ve ¢ = 0 durumu i¢in miimkiindiir. Tez caligmasinin bu
kisminda, elektron kiitlesi konuma bagl alinarak baglh durum enerji 6zdegerleri niime-
rik yontemlerle elde edilmistir. Ayrica ¢ kuantum sayisinin iist seviyeleri (sifirdan farkli
durumlar) i¢in de niimerik hesaplar yapilmistir. Bu boliimde Schrodinger dalga denkle-
mini ¢dzmek icin kullanilan yontem, Runge-Kutta (RK) metodudur. (4.2) numarali radyal
denklem, R(r) = y(r) alinarak RK motudu uygulandig1 durumda, birinci mertebe lineer

iki farkli diferansiyel denklem halini almaktadir. y(0)=0 ve y'(0)=1 baslangi¢ kosullari
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altinda bu iki denklem

W)~ pryto),
Goa0) L) g0 ) (oo DY
- G VO BEC e CRLOEE =L S P

(4.6)

seklinde yazilmaktadir (Aciksoz vd. 2016; Landau vd. 2024). Elde edilen dalga fonksi-
yonlart, R,;(r = 0) = 0 ve R,(r — o0) — 0 smir kosullarini saglamaktadir. Sinir
kosullarini saglayan dalga fonksiyonlar1 elde edilerek, tiim bagh durumlar i¢in enerji 6z-
degerleri hesaplanmistir. Niimerik hesabimizin dogrulugunu degerlendirmek amaciyla,
Ishkhanyan (Ishkhanyan 2018) tarafindan saglanan sabit kiitle ve ¢ = 0 kuantum durumu
icin analitik olarak hesaplanan enerji 6zdegerleri kullanilmigtir. Analitik yontem ve RK
yontemi ile elde edilen sonuglarin kargilastirmasit Cizelge 4.1°de sunulmustur. Cizelgede
yer alan analitik ve niimerik sonuglarin birbirine olduk¢a yakin olmasi, yapilan hesaplarin
giivenilirligini teyit etmektedir. Analitik yontemle elde edilen enerji 6zdegerleri teorik
dogrulugu nedeniyle daha giivenilir bir referans olarak kabul edilse de, yalnizca ¢ = 0 ku-
antum durumu i¢in analitik ¢oziim yapilabilmesi niimerik yontemlere olan ihtiyact ortaya
koymaktadir. Ayrica, Cizelge 4.1°de iki farkli potansiyel derinligi i¢in elde edilen enerji
0zdegerlerinin sayisinin farkli oldugu goriilmektedir. Bu durum, potansiyel kuyusunun
si8lagmast sonucu bagli durum sayisinin azalmasindan kaynaklanmaktadir. Cizelge 4.1°de
Vo = 4 potansiyel derinligi i¢in yalnizca ii¢ adet baglh durum enerji 6zdegeri hesaplanabil-
mektedir. Sinir kosullar1 degistirildigi durumda elektron, yar1 baglh veya serbest duruma

gecmekte ve ilgili gdzlenirler hesaplanabilmektedir.

Cizelge 4.1. Analitik (Ishkhanyan 2018) yontemle ¢ = 0 icin elde edilmis olan enerji
0zdegerlerinin Runge-Kutta (RK) yontemleriyle elde edilen enerji 6zdegerleriyle i = 1,
m =1, 0 = 2 ve § = 1 parametreleri kullanilarak, n, diigtim sayisi cinsinden kargilasti-
rilmasi

n, | Vo=4 (Ishkhanyan 2018) | V5=4 (RK) | V4,=15 (Ishkhanyan 2018) | 15=15 (RK)
0 | -2.168051 -2.168066 | -18.843419 -18.84414
1 |-0.416633 -0.416636 | -6.947786 -6.947929
2 | -0.0294695 -0.029470 | -3.007063 -3.007113
3 -1.227239 -1.227261
4 -0.381969 -0.381979
5 -0.043515 -0.043518

RK yontemi ile hesaplanan enerji 6zdegerlerinin dogrulugunu tespit etmek i¢in
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hem ¢ = 0 ile hesaplanan (Cizelge 4.1’de verdigimiz) analitik sonug¢lar hem de Cizelge
4.2’de gostermis oldugumuz farkli bir niimerik metot olan Sonlu Farklar (FD) metodu ile
hesaplanan enerji 6zdegerleri referans olarak alinmistir. Her iki yontemde adim mesafesi
h = 0.005 olarak belirlenmistir. Adim mesafesi kiiciildiikce hesaplamalar daha hassas hale
gelmektedir ancak bu durum iglem siiresinin dnemli 6l¢iide uzamasina neden olmaktadir.
Farkli kiitle parametreleri i¢in bes farkli kuantum durumu alinarak yapilan hesaplarda, elde
edilen enerji 6zdegerlerinin birbiriyle biiyiik oranda ortiistiigii goriilmektedir. Uygulanan
niimerik yontemle, bagli durum enerji 6zdegerlerinin iyi bir yaklagsiklik hesabiyla elde

edildigi anlagilmaktadir.

Cizelge 4.2. Kiitle parametreleri A = 1 nm ™' ve a = 5 nm almarak bes farkli enerji

seviyesi i¢cin RK ve FD metotla hesaplanan enerji 0zdegerlerinin karsilastirilmasi
Vo=05eV,0=10nm, f =1nmve R =6 nm)

Parametreler | Enerji seviyeleri | E,, o (RK) [meV] | E, ; (FD) [meV]

A=1 nm=! Is -473.032 -472.385
2s -153.355 -153.184
2p -70.971 -70.974
3s -54.969 -54.900
3p -21.278 -21.279

a=>5nm Is -288.960 -288.886
2s -71.643 -71.620
2p -28.016 -28.011
3s -18.244 -18.236
3p -3.973 -3.971

Cizelge 4.3 de kiitle parametreleri A ve a’nin iki farkli degeri i¢in 1s—2p, 2s—2p,
2s—3p, 3s—3p ve 3p—3d optik geg¢isleri i¢in enerji 6zdegerleri, rezonans enerjileri ve My;
dipol matris elemanlar1 hesaplanmustir. IIk siitun, kiitle parametrelerinin (\ ve a) iki farkli
degerini, ikinci siitun enerji seviyeleri arasindaki gecisleri gostermektedir. Uciincii ve dor-
diincii siitunlar, bu gecislerdeki EfLT s ilk ve Ef; , son bagli durum enerji 6zdegerlerini ifade
etmektedir. Besinci ve altinci siitunlarda ise enerji seviyeleri arasindaki farki veren Ey;
rezonans enerjisi ve bu gegislerde hesaplanan M; dipol matris elemanlar1 yer almaktadir.
Cizelge incelendiginde, n, ve ¢ kuantum sayilarindaki artigin enerji 6zdegerlerini artirdigi,
seviyeler arasi enerji farkini ise azalttid1 goriilmektedir. Yiiksek kuantum sayilarina dogru,
2s — 2p durumlart harig, dipol matris elemaninin genellikle arttig1 tespit edilmistir. Ayrica,
a parametresinin 5 nm’den 10 nm’ye yiikseltilmesi, 1s ve 2s durumlar harig, enerji 6zde-
gerlerinin artmasina neden olmaktadir. A parametresindeki artig, tiim kuantum durumlari

icin hesaplanan enerji 6zdegerlerinde de artigla sonuclanmistir.
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Cizelge 4.3. Baslangic¢ ve son kuantum durumlar1 arasinda farkl kiitle parametreleri (\, a
ve R = 6 nm ) i¢in enerji 6zdegerlerinin, rezonans enerjilerinin ve dipol matris elemanla-
rinin degisimi. Potansiyel parametreleri: 1y = 0.25eV, 0 =2nmve f =1

Gegis seviyeleri | Ei , [meV] | B! , (meV] | Ey; [meV] | Myi/e [nm]
A=0.5 nm ! Is-2p -408.038 | -110.837 | 297.200 0.0837
25 - 2p -173.763 | -110.837 | 62.926 0.5565
2s - 3p -173.763 | -62.820 | 110.944 0.1455
3s-3p -94.129 -62.820 31.310 0.8903
3p - 3d -62.820 -42.755 20.065 1.1968
A=1nm™! Is-2p -445.443 | -120.091 | 325.352 0.0715
2s-2p -191.708 | -120.091 | 71.617 0.4945
2s-3p -191.708 | -68.221 | 123.487 0.1327
3s-3p -103.466 | -68.221 35.246 0.8022
3p - 3d -68.221 -45.230 22.990 1.0616
a=5 nm Is-2p -305.828 | -77.856 | 227.972 0.1234
2s-2p -121.569 | -77.856 43.713 0.8034
2s-3p 121,569 | -42.714 78.855 0.2159
3s-3p -63.945 -42.714 21.231 1.2339
3p - 3d -42.714 -28.893 13.822 1.5831
a=10 nm Is - 2p -317.087 | -75.254 | 241.833 0.1132
2s - 2p -124.438 | -75.254 49.184 0.7626
2s-3p -124.438 | -39.891 84.547 0.2171
3s - 3p -62.635 -39.892 22.743 1.1916
3p - 3d -39.892 -25.365 14.527 1.5217

4.1.3. Konuma bagh etkin kiitlenin optik gozlenirler iizerine etkisi

Bu tez ¢alismasinda, sinirlama potansiyeli olarak kullanilan ters kare kok kesik ve
deforme edilmis eksponansiyel potansiyelde geometriyi belirleyen V), o ve S olmak iizere
ic adet parametre bulunmaktadir. Sekil 4.2°de bu ii¢ parametrenin bagli durum enerji
0zdegerlerini nasil etkiledigi, bes farkli kuantum durumu i¢in gosterilmigtir. Sekilden
acikca goriildiigii lizere, iist enerji seviyelerine ¢ikildikca enerji 6zdegerleri sifira dogru
yaklagmakta ve enerji seviyeleri arasindaki enerji farki azalmaktadir. Yani kuyunun sig
bolgelerine dogru gidildikce enerji seviyeleri siklasmaktadir. V{), o ve 8 parametrelerinin
artisi, enerji seviyeleri arasindaki farki artirmaktadir. Sekil 4.2’de verilen ii¢ sekilde de
goriildiigii iizere, agisal momentum kuantum sayisi £’ nin artig1 potansiyel kuyusunu yukari
dogru kaydirarak kuyuyu giderek siglastirir ve ve bu da enerji seviyelerinin artmasina yol

acar. Benzer sekilde, n,. kuantum sayisindaki artis da enerji 6zde8erlerinin yiikselmesine
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neden olur. Hesaplamalarin n,, = 3, ¢ = 1’e kadar alinmasinin nedeni, daha yiiksek sevi-
yelerine ¢ikildik¢a enerji 6zdegerlerinin pozitif olarak hesaplanmasidir. Elektron bu gibi
durumlarda bagli durumdan ¢ikmaktadir. Bu ¢alismada yalnizca baglh durumlar incelen-
digi icin pozitif enerji 6zdegerlerine sahip seviyelere yer verilmemistir.

Sinirlayic1 potansiyel parametreleri, enerji 6zdegerleri iizerinde biiyiik bir etkiye
sahiptir. Potansiyelin derinligini degistiren 1} parametresi arttik¢a, potansiyel kuyusu ne-
gatif yonde derinlesir ve enerji 6zdegerleri buna bagh olarak Sekil 4.2a’da goriildiigii
gibi azalmaktadir. Potansiyelin hem derinligi hem de genisligini degistiren o parametre-
sinin degisiminde ise enerji 6zdegerlerindeki degisim, Sekil 4.2b’de verilmistir. Acikca
goriilmektedir ki o parametresindeki artig, potansiyel kuyusunu agagi dogru ¢ekerek enerji
Ozdegerlerini azaltici bir etki yapmaktadir. Sekil 4.2¢’de ise 8 parametresinin enerji 6z-
degerlerine etkisi analiz edilmektedir. 5 parametresindeki artis, enerji 6zdegerlerini azal-
tirken, § degeri 1’e yaklastik¢a enerji 6zdegerlerindeki azalma egilimi artar. Daha 6nce
belirttigimiz gibi enerji 6zdegerlerinin reel say1 olarak elde edilebilmesi i¢in Be~"/7 < 1
sartin1 saglamasi, buna bagl olarak da r» > In(/”) olmast gerekmektedir. o ve V) 1n sa-
yisal degerlerine bagli olarak S’nin 1°den biiyiik degerleri alindiginda, enerji 6zdegerleri
kompleks olarak hesaplanmaktadir. Bu nedenle, 5’nin 1°den biiyiik oldugu durumlar bu

tez kapsaminda degerlendirme diginda birakilmugtir.
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B=1)¢)(Vo=025eV, 0 =25nmve\=1nm") potansiyel parametreleri altinda
enerji 0zdegerleri degisimi

Sekil 4.3, enerji 6zdegerlerinin, Denklem (4.4) ile tanimlanan y, (r) modifiye edil-
mig eksponansiyel kiitle modelindeki A parametresi ile Denklem (4.5) ile verilen yy(7)
Woods-Saxon kiitle modelindeki a parametresindeki degisimlerden nasil etkilendigini gos-
termektedir. Niimerik hesaplarda potansiyel parametreleri V, = 0.25 eV, 0 = 25 nm
ve # = 1 olarak alinmistir. Sekil 4.3a’da; n, = 0,/ = 0 ve n,, = 1,/ = 0 kuantum
durumlart i¢in 1/X’ya karg1 baglt durum enerji 6zdegerlerindeki artig acik¢a goriiliiyor.
Denklem (4.4) ile verilen MEM kiitle modelindeki A parametresi sonsuza gotiiriildiigiinde,
w1 () kiitlesi my’a gider ve enerji 6zdegerleri de my ile iligkili bir sabit enerji 6zdeZerine
dogru yakinsar. Bu yakinsama Sekil 4.3a’da goriilmektedir. Sekil 4.3b, pu,(r) kiitlesine
ait R parametresinin bes farkli degeri i¢in, a parametresindeki artisin taban durum baglh
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enerji 6zdegerlerini nasil etkiledigini gostermektedir. Bu enerji 6zdegerleri, artis veya
azalig e8ilimi sergileyerek sabit bir degere yakinsamaktadir. R’nin diisiik degerlerinde
a parametresine gore enerji 6zdegerindeki degisim, p, (r)’deki kiitle parametresi A’nin
degisimine benzemektedir. 2’nin yiiksek degerlerinde ise a parametresi artisinda enerji
ozdegerleri azalmaktadir. Bu durumu p, () kiitle fonksiyonunu matematiksel olarak analiz
ederek dogrulayabiliriz. Denklem (4.5) ile verilen WSM modeli incelendiginde, R << a

—R/a>

durumunda eksponansiyel terim e nin 1’e yakinsadig1 agiktir. Bu durumda, WSM

modeli MEM modeline benzer ve enerji 6zdegerlerindeki artis trendi de benzerlik goster-

—R/a

mektedir. R >> a durumunda ise e ifadesi azaldigindan, kiitle my’a yaklagir. Sekil

4.3b’de goriildiigii iizere, enerji 6zdegerleri de buna bagl olarak sabit bir degere yakinsar.
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Sekil 4.3. a) y, (r) kiitlesinde bulunan 1/\ parametresinin degisiminde n, = 0, ¢ = 0 ve
n, = 1, ¢ = 0 kuantum durumlarinda enerji 6zdegerleri; b) 1, (r) kiitlesinde bulunan a’nin
degisiminde n, = 0, ¢ = (0 taban durumu i¢in enerji 6zdegerleri
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Elektronun 1s — 2p gecisindeki dipol matris elemanindan yararlanarak, lineer
aM(w), 3. mertebe lineer olmayan o®) (w, I') ve toplam sogurma katsayilari o(w, I) hesap-
lanmugtir. Hesaplamalarda kullanilan sabitler; 1 = 47 x 107" N/A?%, eg = n%eo, ng=3.2,
€0 = 8.854 x 1072 F/m, o, = 3x10?*m=3, [=100 MW /cm? ve Ty; = 0.2 ps seklindedir.

Potansiyel geometrisindeki degisimin, enerji 6zdegerleri lizerinde biiyiik bir etkisi
bulunmaktadir. Potansiyel parametreleri olan Vj, o ve S’nin enerji 6zdegerlerini degis-
tirmesinden dipol matris elemanlar1 da etkilenmektedir. Optik gozlenirler, dipol matris
elemanlari iizerinden hesaplandigindan, potansiyel parametrelerinin dipol matris eleman-
lar1 iizerindeki etkileri aragtinlmigtir. Sekil 4.4’de bu li¢ parametrenin My; dipol matris
elemanina etkisi goriilmektedir. Potansiyel parametrelerinin artiginda Mo, ’in lineer olma-
yacak sekilde azaldigi agiktir. Ayrica diisiik V) ve o de8erlerinde dipol matris elemanlari
hizla azalirken, yiiksek 1} ve o degerlerinde azalma hiz1 giderek yavaslamaktadir. Moy, 1s

ve 2p kuantum durumlar1 arasindaki dipol matris elemanini ifade etmektedir.
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Sekil 4.4. 1s — 2p durumlart arasindaki gecis i¢in a) Vy (0 =30nm, S =1); b) o
(Vo =200meV, 8 =1);¢) B (Vo =500meV,oc = 12 nm) parametrelerine gore dipol
matris elemanindaki degisim (A = 1 nm ™)
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Sekil 4.5’de foton enerjilerine karsilik gelen sogurma katsayilar1 yer almaktadir.
Bir GaAs yar iletken kuantum noktanin 1s — 2p elektron gegisine ait optik sogurma kat-
sayilarinin, potansiyel parametreleriyle nasil degistigi incelenmistir. Sekil 4.5a’da 5 = 1,
o = 30 nm ve A\ = 1 nm~! alinarak, potansiyel derinligini degistiren 1, parametresinin
artig1 ile sogurma katsayilarindaki degisim gosterilmektedir. Vi, 1 100 meV ile 300 meV
aras1 degisiminde toplam sogurma katsayisinin biiyiikliigii artmaktadir. Ayrica potansi-
yel derinliginin artisi, 1s — 2p kuantum seviyeleri arasindaki enerji farkini, yani foton
enerjisini de artirmaktadir. Sekil 4.5b’de ise potansiyeldeki o uzunluk parametresinin
degisimiyle sogurma katsayilarinin foton enerjisine gore nasil degistigi gosterilmektedir.
Vo = 500 meV, B =1 ve A\ = 1 nm~! parametreleri sabit tutularak, o nm 20 nm ile 60
nm aralifindaki artisinda sogurma katsayisindaki degisim incelenmistir. Toplam sogurma
katsayist a(w, I)’nin o ile arttig1 agiktir. Bunun yani sira, o’ nin artigi rezonans enerjisinin
de artisina yol agcmustir. Son olarak, Sekil 4.5¢’de 3 parametresinin degisimiyle sogurma
katsayilarinin foton enerjisine gore nasil degistigi gosterilmektedir. Hesaplamalarda po-
tansiyel parametreleri V5 = 500 meV ve o = 12 nm, kiitle parametresi ise A = 1 nm ™!
olarak alinmustir. 5 degeri 0.8’den 1’e dogru artarken, toplam sogurma katsayisinin da art-
t1§1 goriilmektedir. Ayrica, 5’daki artis foton enerjisinde de artisa neden olmaktadir. Sekil
4.5’te, tiim potansiyel parametreleri artarken lineer sogurma katsayis1 a(!)(w) ve toplam
sogurma katsayist a(w, 1) mn arttig1 agikca goriilmektedir. Ote yandan, lineer olmayan so-
gurma katsayisi o®) (w, I)’iin, V; ve o degerlerindeki artigla azaldig1, 3 parametresindeki
artigla ise artig gosterdigi gézlemlenmektedir.

1s — 2p optik gegisi icin oM (w) dogrusal, a® (w, I) iigiincii dereceden dogrusal
olmayan ve a(w, I') toplam sogurma katsayilarinin gelen foton enerjisine gore degisiminin
Vb, o ve [ parametrelerine bagliligi; (2.42), (2.43) ve (2.44) numarali denklemler ince-
lenerek anlasilabilir. Denklem (2.42) ve (2.43)’de, potansiyel parametreleri Vj, o ve (3
degistik¢ce rezonans enerjisi £ ile iligkilendirilen w ve dipol matris eleman1 M5, disinda
tiim parametreler sabit kalir. Sekil 4.4’de gosterildigi gibi dipol matris elemant artan potan-
siyel parametreleriyle birlikte azalir. Sogurma katsayilari, (2.42) ve (2.43) denklemlerinde
goriildiigi gibi w ve My, ile orantilidir. Potansiyel parametrelerinin artisinda dipol matris
elemaninin azalmasina ragmen lineer ve toplam sogurma katsayisinin artmasi, denklem-

lerdeki w’l1 kismin Ms;’e baskin gelmesine baglanmaktadir.
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Sekil 4.5. Potansiyel parametrelerinin, gelen foton enerjisine kars1 a) lineer o) (w); b)
3. mertebe lineer olmayan «'® (w, I) ve ¢) toplam sogurma katsayilari a(w, I) iizerindeki
etkisi (F51, 15 ve 2p kuantum durumlari arasindaki enerji farkidir)

Sekil 4.6°da, 1s — 2p gecisi icin kiitle parametrelerinin toplam sogurma katsayisi

ve kirilma indisindeki toplam degisime etkisi sunulmustur. Sekil 4.6a’da, Denklem (4.4)

ve (4.5) ile tanimlanan MEM ve WSM kiitle modellerinin a ve A parametrelerinin farkli
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degerleri ve kiitlenin uzay bagimli olmadig1 durum icin toplam sogurma katsayisindaki
degisim, foton enerjisine kars1 gosterilmektedir. MEM’deki A degeri 0.5 nm~'’den 0.9
nm~ e ¢iktiginda, toplam sogurma katsayisi azalarak sabit kiitle pikine dogru kaymak-
tadir. Bunun durum Sekil 4.3a’da detaylandirildig: iizere, A parametresi arttikca uzay
bagimli kiitle geometrisinin sabit kiitle durumuna yaklagmasindan kaynaklanmaktadir. Bir
diger kiitle modeli olan WSM’de bulunan a parametresinin degisimi de Sekil 4.6a’da in-
celenmistir. @ parametresinin 2 nm’den 5 nm’ye artisiyla, dipol matris elemaninda bir
azalma meydana geldigi (Cizelge 4.3) ve buna bagli olarak toplam sogurma katsayisinin
da azaldig1 goriilmektedir. Denklem (4.5) ile tanimlanan kiitle fonksiyonunda, a para-
metresi biiyiik degerlere gotiiriildiigiinde kiitle, sabit kiitleye dogru yaklagmaktadir. Bu
durum, Sekil 4.6a’da a parametresinin artisiyla toplam sogurma katsayisi pik biiyiikliigii-
niin azalarak sabit kiitle durumuna yaklagsmasiyla da agik¢a goriilmektedir. Ayrica kiitle
parametrelerindeki artig, rezonans enerjisi piklerinin daha yiiksek enerji degerlerine dogru
kaymasini saglamaktadir. Sekil 4.6b’de ise kirilma indisindeki toplam degisimin kiitle
parametrelerine gore degisimi foton enerjisine karst gosterilmektedir. a ve A parametreleri
arttik¢a kirilma indisindeki toplam degisim azalmaktadir. a ve \ degerleri biiyiik degerlere
gotiiriildiigiinde kirilma indisindeki toplam degisim piki, sabit kiitle i¢in hesaplanan pike

yaklagmaktadir. Dolayistyla rezonans enerjileri a ve A arttik¢a artmaktadir.
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Sekil 4.6. Kiitle parametrelerinin a) toplam sogurma katsayisina; b) kirilma indisindeki
toplam degisime etkisi (Vo = 0.25eV, 0 =25nm, B =1ve R =6nm). Fs, 1s ve 2p

kuantum durumlari arasindaki enerji farkidir
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4.2. Elektrik ve Manyetik Alan Altinda Bir Kuantum Noktanin Sicaklik ve Hidros-

tatik Basin¢ Etkisinde incelenmesi

4.2.1. Sicaklik ve hidrostatik basin¢ bagimh kiitle ve potansiyel profili kapsaminda
Schrodinger dalga denklemi

Bir kuantum noktasina hapsolmus ve homojen bir manyetik alan ve dogrusal elekt-
rik alanina tabi tutulan bir yiiklii parcacik ele alindiginda, ilgili Hamiltonyen operatorii SI

(Systeme International d’Unités) birim sisteminde,

1

_ _ 2
= 5 (T P) p—qA]"+q¢Er+V(r,T,P) 4.7)

sekilde ifade edilir (Griffiths ve Schroeter 2018). Burada m* (T, P) ifadesi parcacigin
sicaklik ve hidrostatik basinca bagl olan etkin kiitlesini temsil etmektedir. Momentum
vektorii p ve parcacigin yiikii ise ¢ sembolii ile gosterilmektedir. A vektor potansiyeli,
A = %(r x B) olarak verilmigtir. Bu cercevede kullanilan vektor potansiyeli se¢imiyle
manyetik alan B = Bk seklinde olur. &, lineer elektrik alanin biiyiikliigiinii ifade eder.
V(r,T, P) ise Denklem (4.3) ile verilmis olan ters karekok eksponansiyel potansiyelin
sicaklik ve hidrostatik basing bagimli formu olmak tizere (Ishkhanyan 2018; Bayrak vd.
2024),

Vo(T, P)v2
Vite

seklinde alinmugtir. Sinirlama potansiyeli V' (r, T, P)’nin geometrisinin kontroliinde o pa-

V(r,T,P) = (4.8)

rametresi baskin bir rol oynar. Vj ise potansiyelin derinligini degistirmektedir. Denklemde
yer alan v/2 ¢arpaninin eklenme nedeni, potansiyelin = 0’da 1}, olmasin1 saglamaktr.
Potansiyel kuyusu 7’nin bityiik degerlerinde ise v/2 V;(T, P) degerine yaklasmaktadur.
Burada sinirlama potansiyelinin derinligi V, (7, P), sicaklik ve hidrostatik basincin bir

fonksiyonu olarak
Vo(T, P) = Ex(T, P) — E/(T, P) 4.9)

sekilde alinmistir (Bayrak vd. 2024). GaAs yar iletkeninin kuantum yapisinin £ — k
bant diyagrami incelendiginde (Sekil 2.2) potansiyel derinliginin yaklasik olarak X vadisi
Ex(T, P) ile enerji bant aralig1 £} (T, P)’nin arasindaki fark kadar oldugu goriilebilir
(Casey ve Panish 1978; Bayrak vd. 2023). Bu durum, Ex (T, P) ve Ej (T, P)’nin sicaklik
ve hidrostatik basin¢ bagimliligini kullanarak potansiyel derinligini sicaklik ve hidrostatik
basincin fonksiyonlari olarak yazmamizi saglar. Ex (T, P) ve E; (T, P)’nin matematiksel

ifadeleri sirasiyla (4.10) ve (4.11) denklemlerinde verilmektedir (Levinshtein ve Rumyant-
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sev 1996; Baser vd. 2013).

2

Ex(T,P)=ao— a17——— — azP 4.1

x(T, P) = ag a1T+2O4 azf7, (4.10)
r T 2

E(T,P)=by— bj——— P —b3P”. 4.11
o (T, P) = by b1T+204+bQ bs ( )

Denklem (4.10)’daki katsayilar sirastyla ag = 1.981 eV, a; = 4.60 x1074 eV/K
ve ay = 1.5x1073 eV/kbar olarak verilmistir. Denklem (4.11)’daki katsayilar ise sirastyla
su sekildedir: by = 1.519 eV, by = 5.405 x 107* eV/K, by = 0.0126 eV/kbar ve
by = 3.77 x 1077 €V /kbar? (Levinshtein ve Rumyantsev 1996).

Sicaklik ve hidrostatik basing, ortamin fiziksel 6zelliklerini degistirdigi i¢in elekt-
ronun kristal icerisindeki etkin kiitlesinde de degisiklige neden olmaktadir. Bir GaAs ku-
antum noktasinin optik 6zelliklerini gercek¢i parametrelerle dogru bir sekilde hesaplamak
icin, etkin kiitle de potansiyel derinligi gibi sicaklik ve hidrostatik basincin bir fonksiyonu
olarak (4.12) numarali denklemdeki gibi tanimlanmistir (Ehrenreich 1961; Aspnes 1976;
Adachi 1985; Raigoza vd. 2004; Peter ve Navaneethakrishnan 2008b).

. r . 2 1 -1
m*(T, P) = m, [Ep (E;(T, 2 + N7, P) +A0) + 11 : (4.12)

Burada m, serbest elektron kiitlesi, Ay = 0.341 eV spin-yoriinge boliinmesi ve momen-
tum matris eleman ile iligkili enerji EIE = 7.51 eV olarak verilmisgtir.
Denklem (4.7) ile verilmis olan Hamiltonyen, p momentum vektorii ve A vektor

potansiyeli yerine konularak,

h? 1 1
H=————V’+-w.L, +-m*(T, P)wr*+q¢€r + V(r,T, P 4.13
2m*(T,P)V +2w +8m( ,Pwirc+q¢€r+V(r,T,P)  (4.13)
seklinde yazilabilir. w, = #?P) siklotron frekansin1 belirtir. Ikinci terimde yer alan L,

operatorii, acisal momentumun z bilesenini temsil eder. L, = %d% denklemi ile verilir.
m manyetik kuantum sayist olmak iizere hermitik L, operatorii, gercel mh 6zdegerine
sahiptir. Denklem (4.13) ile ifade edilen Hamiltonyen, Schodinger dalga denkleminde

yerine yazildiginda
USRI S (T, P)w?r?
— —wemh 4+ —m™(T', P)w_r
2m*(T, P) 2 8

+q&r +V(r,T,P)|Y(r) = Ep.m(r) 4.14)
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ifadesi elde edilmektedir. Denklem (4.14) ile verilmis olan Schrodinger dalga denkleminin

0z fonksiyonu kutupsal koordinatlarda,

B e™? R(r)
wm-mﬁ (4.15)

seklindedir. Denklem (4.15), Denklem (4.14)’de yerine konulup agisal ve radyal kisimlar

ayrilip diizenlendiginde radyal denklem,

d’R 2m*(T, P 1 1
(r) + m™(T, )[Enrm — —wemh — —m*(T, P)w?rQ
dr? h? 2 8
o~ 1)1 (4.16)
N W e V(r TP —
s~ 4~ V(T PJR() =0

seklinde elde edilmektedir. Denklem (4.16) ile verilmis olan radyal denklemin bu durumda

etkin potansiyel kismi,

(m? — HR?

o pyE TErHV TP @)

1
Vers(r, T, P) = om*(T, P)wir? +
olmaktadir. Burada ilk terim olan %m* (T, P)w?r?, manyetik alanin etkisinin potansiyel
m2_l 2 ve e .
il 9 5, agisal momentumun degisimiyle

2m* (T,P)r
ilgili etkileri temsil eder. ¢€r terimi, lineer elektrik alanin potansiyel enerjiye katkisin ta-

enerjiye katkisini ifade ederken, ikinci terim

nimlar ve son terim olan V' (r, T, P), Denklem (4.8) ile verilmis olan sicaklik ve hidrostatik
basinca bagli sinirlama potansiyelinin potansiyel enerjiye etkisini ifade eder.

Etkin potansiyel, Denklem (4.17) ile verildigi sekilde alindig: taktirde Denklem
(4.16),

d*R(r) N 2m*(T, P) 1

7 2 Epom — iwcmh —Veps(r,T,P)| R(r) =0 (4.18)

olmaktadir. Denklem (4.18)’de verilen 2. mertebe lineer homojen diferansiyel denklemin
analitik bir sonucu olmadig1 i¢in niimerik yontemlerle enerji 6zdegerleri hesaplanabilmek-
tedir. Tezin bu kisminda bagli durum enerji 6zdegerlerini elde etmek i¢cin Numerov metodu
kullanilmustr.

Malzemelerin 15181 sogurma yetenegiyle iliskilendirilen lineer ve lineer olmayan
sogurma katsayilart ve malzemelerin optik karakteristiklerinin belirlenmesinde 6nemli
bir rolii olan lineer ve lineer olmayan kirilma indisleri, Numerov metodu ile elde edilen
dalga fonksiyonlar1 ve bagli durum enerji 6zdegerleri kullanilarak hesaplanmaktadir. Bu
tez kapsaminda, Denklem (2.42), (2.43) ve (2.44) ile verilen sogurma katsayilar1 ve (2.46),

(2.47) ve (2.48) numarali denklemler ile verilen kirilma indisindeki degisimler analiz
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edilmistir. Denklemlerde tanimlanan dipol matris eleman1 M ¢;, kutupsal koordinatlarda

asagidaki formda alinmugtir:

r 1 27 ) .
M 1 frimi = Q/ R g (1) R (1) dr2—/ eim!=m"é g (4.19)
T 0 T 0

Sicaklik ve hidrostatik basing, iletim bandindaki etkin elektron yogunlugunu p (7', P)
etkileyen en 6nemli faktorlerdir. Bu baglamda, etkin elektron yogunlugunun sicaklik ve
hidrostatik basinca bagliligin1 tanimlamak icin asagida verilen ampirik formiil kullanilmig-
tir (Levinshtein ve Rumyantsev 1996):

E (T,P) Ex (T,P)

p T, P) = coT%? |1 — /T — e;T? + 2™ *oT  +4de” o7 | . (4.20)

(4.20) esitliginde verilen sabitler su sekildedir: ¢o = 8,63 x 10" K —3/2cm =3, ¢; =
1,93 x 102K~ ve ¢y = 4,19 x 108K 2. Boltzman sabitinin degeri, kg = 8, 617343 x
107 eV K~ Vdir. E(T, P) terimi de GaAs’in E — k bant diyagrami incelendiginde, L
vadisinin sicaklik ve hidrostatik basinca bagl enerji farkini temsil eder (Levinshtein ve

Rumyantsev 1996). E (T, P) ifadesinin matematiksel ifadesi,

2

E.(T.P)=dy—d
o(T, P) = do T 1204

+dy P (4.21)

sekilde verilmistir. Denklem (4.21) esitliginde ifade edilen sabitler: dy = 1.815 eV, d; =
6.05 x 107* eV/K ve dy = 5.5 x1073 eV/kbar’dir (Levinshtein ve Rumyantsev 1996).

4.2.2. Schrodinger dalga denkleminin Numerov metodu ile niimerik ¢oziimii

Denklem (4.13) ile verilen Hamiltonyen icin Schrodinger dalga denkleminin ana-
litik bir sonucu yoktur. n, ve m kuantum sayilarinin bazi degerleri i¢in ters karekok
kesik ve deforme edilmis eksponansiyel potansiyelin varliginda, radyal Schrédinger dalga
denkleminin enerji 6zdegerlerinin ve bunlara karsilik gelen dalga fonksiyonlarinin sayisal
hesaplamalarini gerceklestirmek icin Numerov yontemi (Landau vd. 2024) kullanilmig-
tir. Yapilan hesaplamalarin dogrulugu ve giivenilirligini ortaya koymak icin de farkli bir
niimerik yontem olan Sonlu Farklar (FD) metodu uygulanmistir. Numerov yontemi ile he-

saplanan enerji 6zdegerlerinin FD metodu ile karsilagtirilmasi Cizelge 4.4’de verilmistir.
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Cizelge 4.4. Farkli (n,,m) kuantum durumlarinda hesaplanan enerji 6zdegerleri icin
Numerov ve FD yontemlerinin kargilastirilmasi. Hesaplarda alinan sabit parametreler:
T=298K,P=1bar,B=2T,E =0mV/nmveo =10nm

(ny,m) | E, m(FD) [eV] | E,, (Numerov) [eV]
0,0) | 0.55394 0.55397
(1,0) | 0.61757 0.61759
(1,1) | 0.63914 0.63914
(1,—1) | 0.63548 0.63548

Cizelge 4.4, iki farkli niimerik metotla hesaplanan enerji 6zdegerlerinin birbirine
oldukca yakin oldugunu gostermektedir. Bu durum, yapilan hesaplamalarin yiiksek bir gii-
venilirlik tagidigini ortaya koymaktadir. Cizelge 4.5’de ise dort farkli kuantum durumunda
enerji 0zdegerleri, degisen 71" sicaklik, P hidrostatik basin¢, B manyetik alan, £ elektrik

alan ve o potansiyel parametresi degerleri icin hesaplanmistir.

Cizelge 4.5. T', P, B, £ ve o parametrelerinin degisen degerleri i¢in, farkli kuantum du-
rumlarinin enerji 6zdegerleri

Enerji ozdegerleri [¢V] (n,., m)

B[T] &mV/nm| T[K] Plbar] o[nm] (0,0) (1,0 (1,1) (1,-1)

2 0 100 1 10 0.53998 0.60177 0.62274 0.61925
2 0 200 1 10 0.54639 0.60901 0.63025 0.62668
2 0 300 1 10 0.55413 0.61777 0.63933 0.63567
2 0 298 1 10 0.55397 0.61759 0.63914 0.63548
2 0 298 1000 10 0.53814 0.60014 0.62112 0.61749
0 0 298 1 10 0.55393 0.61737 0.63695 0.63695
10 0 298 1 10 0.55505 0.62263 0.65430 0.63599
20 0 298 1 10 0.55821 0.63596 0.68275 0.64615
2 1 298 1 10 0.55895 0.62879 0.65333 0.64967
2 3 298 1 10 0.56842 0.64945 0.67897 0.67531
2 5 298 1 10 0.57737 0.66853 0.70230 0.69864
2 0 298 1 8 0.56516 0.63356 0.65469 0.65103
2 0 298 1 10 0.55397 0.61759 0.63914 0.63548
2 0 298 1 12 0.54573 0.60482 0.62591 0.62225
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4.2.3. Sicaklik, hidrostatik basing, elektrik, manyetik alan ve potansiyel parametre-

sinin gozlenirler iizerine etkisi

Ortalama alan potansiyeli, bir elektronun herhangi bir yar1 iletken kristalinin or-
giisiindeki elektron ve atomlarla etkilesmini tanimlamada biiylik 6neme sahiptir. Enerji
0zdegerleri, dipol matris elemani, lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilari, kirilma
indisindeki lineer ve lineer olmayan de8isim gibi tiim gozlenirler potansiyel geometrisi
ile iligkilidir. Potansiyel derinligi ve etkin elektron kiitlesi sirasiyla Denklem (4.9) ve
(4.12)’de verildigi gibi sicaklik ve hidrostatik basincin fonksiyonlar: olarak alinarak; si-
caklik, hidrostatik basing, dis manyetik ve elektrik alan ve ayrica potansiyel parametresi
olan o’nin etkisinde bir kuantum noktanin optik gozlenirleri incelenmistir. Potansiyel de-
rinligi ve etkin kiitlenin sicaklik ve hidrostatik basinca bagl olarak alinmasi, inceledigimiz
fiziksel sistemin daha gercekci bir model olmasini saglamaktadir.

Sekil 4.7°de sicaklik, hidrostatik basing, homojen manyetik alan, lineer elektrik
alan ve o potansiyel parametresinin etkin potansiyel gometrisini nasil degistirdigi sunul-
makta, ayrica kiitlenin 7" ve P ile degisimi incelenmektedir. Sekil 4.7a’da sicakligin etkin
potansiyelin geometrisi tizerindeki etkisi gosterilmistir. P, B, £ ve o parametreleri sabit
alindig1 durumda sicaklik 10-300 K araliginda degistikge, etkin potansiyelin geniglidi aza-
lirken derinligi artmaktadir. Sicaklik artigsinin, etkin potansiyel geometrisini yukar: dogru
kaydirdig1 acikca goriililyor. Bu durumda, en diisiik enerji seviyesinin (taban durum) de
artmasi beklenmektedir. Sekil 4.7b’de ise T', B, £ ve o parametreleri sabit tutularak hidros-
tatik basincin etkin potansiyel geometrisine etkisi incelenmistir. 0—3 kbar’lik araliktaki
artis1 incelenen hidrostatik basing, sicakligin tersine potansiyel geometrisini asag1 dogru
kaydirmaktadir. Hidrostatik basing artirildi§inda, potansiyel geometrisinin genisligi art-
makta ve derinligi azalmaktadir. Dolayisiyla en diisiik enerji seviyesi de buna bagl olarak
azalmaktadir. Sekil 4.7c’de £, P, T' ve o’nin sabit tutulan degerleriyle, manyetik alanin
0—15 T araligindaki artisinda potansiyel geometrisi incelenmektedir. Manyetik alan arti-
rildiginda potansiyel derinligi neredeyse ayni kalirken potansiyel genisligi daralmaktadir.
Bu durumda, en diisiik enerji seviyesinin artacagi yorumu yapilir. Denklem (4.17)’deki
manyetik alan terimi (ilk terim), diger terimlere baskin geldiginde, etkin potansiyel mate-
matiksel olarak harmonik osilator gibi davranmaktadir. Sekil 4.7¢’de de goriildiigii gibi
manyetik alanin etkisi arttik¢a, etkin potansiyelin sekli osilator geometrisine yaklagsmak-
tadir. Sekil 4.7d’de lineer elektrik alandaki degisimin etkin potansiyele etkisi B, P, T ve
o parametreleri sabit alinarak analiz edilmigtir. 0—3 mV/ /nm araligindaki elektrik alan
artisinda potansiyel derinligi neredeyse ayni kalirken potansiyel genisligi daralmaktadir.
Bu da manyetik alan etkisinde oldugu gibi taban durum enerji seviyesini artirmaktadir.
Denklem (4.17)’deki elektrik alan terimi diger terimlere baskin geldigi durumda etkin

potansiyel, lineer bir terim gibi davranmaya dogru yonelir. Sekil 4.7e’de ise Denklem (4.8)
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ile verilen sinirlama potansiyelinde bulunan o parametresinin, potansiyel geometrisini na-
sil etkiledigi incelenebilmektedir. o’ nin artisinda, potansiyel geometrisi asagi dogru kayar.
5 nm’den 20 nm’ye kadar olan ¢ artisinda, etkin potansiyelin derinligi azalirken genislik
artmaktadir. Son olarak Sekil 4.7f’de, Denklem (4.12) ile verilen etkin kiitlenin sicaklifa
gore degisimi dort farkli hidrostatik basing degerlerinde analiz edilmektedir. Basing sa-
bit tutulup sicaklik artirildiginda kiitle azalmakta, sicaklik sabit tutulup hidrostatik basing
artirilldiginda ise kiitlenin degeri artmaktadir.
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Sekil 4.7. a) Sicaklik; b) hidrostatik basing; ¢) homojen manyetik alan; d) lineer elektrik
alan ve e) o parametresi degisiminde m = 1 i¢in etkin potansiyel profili. f) Sicaklik ve
hidrostatik basincin bir fonksiyonu olarak etkin kiitledeki degisim
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Lineer ve lineer olmayan sogurma katsayilar1 ve bagil kirtlma indisindeki toplam
degisim gibi optik gozlenirlerin hesaplanmasinda iletkenlik bandindaki elektronun taban
durum (n, = 0, m = 0) ile ilk uyarilmis durum (n, = 1, m = 0) arasindaki optik gecisi
baz alinmistir. Gozlenirler hakkinda yapilan niimerik hesaplarda alinan sabitler; np = 3.2,
€0 = 8.854x 10712 F/m, ep = n¥eg, pp = dnx 107" N/A%, I = 0.1 MW /em? ve Ty = 0.2
ps seklindedir.

Bu tez ¢alismasi kapsaminda, Denklem (4.20)’de goriildiigii gibi sicaklik ve hidros-
tatik basing degisiminde p, (7', P)’nin degisimi ve optik gozlenirlere etkisi incelenmistir.
p.(T, P) ifadesinin degeri, Sekil 4.8a’da gosterildigi gibi 0 K — 1000 K arasindaki si-
cakliklarda 6nemli 6l¢iide artmaktadir. Ancak, O kbar ile 1 kbar arasindaki hidrostatik
basing artisinda ise Sekil 4.8b’de acgikca goriildiigii gibi neredeyse sabit kalmistir. Denklem
(4.20) ile verilen p_.(7', P) ifadesine hidrostatik basing katkisi, eksponansiyel terimlerden
gelmektedir. Diger terimler yaninda eksponansiyel terimin etkisi oldukca kiiciik oldugu
icin elektron yogunlugunda sicakligin etkisinin hidrostatik basinca kiyasla olduk¢a baskin
oldugu goriiliir. Sekil 4.8c ve d’de ise sicakliga bagh etkin elektron yogunlugunun sira-
styla toplam sogurma katsayist ve kirilma indisindeki toplam degisim iizerindeki etkisi
gosterilmektedir. Verilen sicaklik ve hidrostatik basing degerleri igin hesaplanan p, (7', P)
degerleri, her iki seklin sag iist kisimlarinda yer almaktadir. Sabit o, P, B ve £ altinda si-
caklik arttifinda, toplam sogurma katsayisinin biiyiikliikleri ve kirilma indisindeki toplam
degisim de sirasiyla Sekil 4.8c ve d’de gosterildigi gibi artmaktadir.

Sekil 4.8¢c ve d’nin sag iist kisimlarinda yer alan p (7', P) degerleri ile iligkilen-
dirildiginde; sabit basingta sicaklik, p, (T, P) degerini ve dolayisiyla s6z konusu optik
gozenirlerin biiyiikliiklerini degistirmektedir. Bu sonug, sogurma katsayilari icin Denklem
(2.42) ve Denklem (2.43), kirilma indisindeki toplam degisim icin de Denklem (2.46)
ve Denklem (2.47) g6z Oniine alindiginda beklenen bir durumdur. Sekil 4.8c ve d’deki
degisim dikkate alindig1 durumda, incelenen sistemin fiziksel temellerini giiclendirmesi
acisindan hesaplamalarda p, sabit olarak alinmayip sicaklik ve hidrostatik basinca bagh

olarak ele alinmaktadir.
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Sekil 4.8. a) Sicaklik ve b) hidrostatik basing etkileri altinda iletim bandindaki etkin
elektron yogunlugunun degisimi. p.(7', P)’nin n, = 1, m = 0 ve n, = 0,m = 0 durum-
lar1 arasindaki optik gegisler sirasindaki ¢) toplam sogurma katsayisi ve d) toplam kirilma
indisi degisimi iizerine etkisi

Sekil 4.9°da sicakligin bagli durum enerji 6zdegerleri, dipol matris eleman, toplam
sogurma katsayis1 ve kirilma indisindeki toplam degisim iizerindeki etkileri incelenmekte-
dir. Sekil 4.9a’da, yar iletken kafesin iletkenlik bandindaki elektronlarin enerji 6zdeger-
lerindeki degisim, yedi farkli kuantum durumu i¢in sicakliga bagh olarak sunulmaktadir.
Sicaklik artisi, etkin potansiyelin derinligini Sekil 4.7a’da gosterildigi gibi artirmakta ve
bu durum Sekil 4.9a’da gosterildigi gibi enerji seviyelerinde artisa yol agmaktadir. Et-
kin potansiyeldeki sicakliga bagl artis, (4.17) denklemindeki terimlerin incelenmesiyle
aciklanabilir. Sicaklik arttikca, Denklem (4.11)’deki EgF(T, P) degeri azalir. Buna bagl
olarak Denklem (4.12)’de verilen etkin kiitle de azalir. Etkin kiitledeki bu azalma, hem
Denklem (4.17)’deki ilk terim olan manyetik alan teriminde hem de ikinci terim olan
merkezcil terimde artisa yol acar. Elektrik alan katkis1 olan {i¢ilincii terim sicakliktan etki-

lenmezken, sinirlama potansiyelini temsil eden son terim sicakliktaki degisikliklerle cok
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kiiciik bir degisim gosterir. Ayrica, Sekil 4.9a’da goriildiigii gibi yiiksek enerji seviyele-
rine ¢ikildik¢a, bagl durum enerji seviyeleri arasindaki enerji farki azalmaktadir. Sicaklik
0—1000 K bandinda arttik¢a, taban durum n,. = 0, m = 0 ve ilk uyarilmig durum n, = 1,
m = (0 arasindaki optik gecis i¢in dipol matris elemani, Sekil 4.9b’de gosterildigi gibi
artmaktadir. Dipol matris elemanindaki bu artis, Sekil 4.9¢ ve d’de gosterildigi gibi hem
toplam sogurma katsayisinin hem de kirilma indisindeki toplam degisimin biiyiikliikle-

rinde artisa yol acar. Foton enerjisinin ise sicaklik artisinda neredeyse ayni kaldig1 agikca

goriilmektedir.
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Sekil 4.9. Sicaklik degisiminde a) farkli kuantum durumlart i¢in baglh durum enerji 6z-
degerlerindeki degisim; b) n, = 0,m = 0 ve n, = 1, m = 0 durumlar1 arasindaki optik
gecis icin dipol matris elemanindaki degisim; ¢) foton enerjisine gore toplam sogurma
katsayisindaki degisim; d) foton enerjisine gore kirilma indisindeki toplam degisim. Sabit
alinan parametreler: 0 = 10 nm, P = 1 bar, B=2T ve £ = 0mV/nm

Sekil 4.10’da hidrostatik basincin bagli durum enerji 6zdegerleri, dipol matris ele-

mani, toplam sogurma katsayis1 ve bagil kirilma indisindeki toplam degisim iizerindeki

etkileri sistematik sekilde incelenmistir. Hidrostatik basing arttikca, etkin potansiyelin
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geometrisi Sekil 4.7b’de gosterildigi gibi asagi dogru kaymaktadir. Etkin potansiyeldeki
bu azalma, Denklem (4.17)’deki terimler incelenerek yorumlanabilmektedir. Hidrostatik
basincin artisi, Denklem (4.11)’de verilmis olan Eg (T, P) degerini de artirir. Ayrica Denk-
lem (4.12) ile verilen etkin kiitle Sekil 4.7f’de gosterildigi gibi hidrostatik basingla artar.
Etkin kiitledeki artis, manyetik alan terimi ve merkezcil terimin katkisim1 azaltmaktadir.
Denklem (4.17)’deki ticiincii terim basinca bagli olmadig8 icin hidrostatik basing degi-
siminden etkilenmezken, dordiincii terim diger terimlere kiyasla az da olsa bir degisim
gosterir. Kisaca hidrostatik basing artisinda etkin potansiyelin geometrisi asagi dogru kay-
dig1 icin taban durum enerji seviyesi azalmakta ve dier iist enerji seviyelerinde de azalma
olmaktadir. Bu durum Sekil 4.10a’da agik¢a goriilmektedir. Ayrica iist enerji seviyelerine
dogru cikildiginda seviyeler arasindaki enerji farkinin azaldig: da gozlenmektedir. Sekil
4.10b’de ise hidrostatik basincin 0—1 kbar aralifindaki degisiminde, taban durum (n, = 0,
m = 0) ile ilk uyarilmig durum (n,, = 1, m = 0) arasindaki optik gecis i¢in hesaplanan
dipol matris elemaninda meydana gelen artis goriilmektedir. Hidrostatik basincin bir fonk-
siyonu olarak dipol matris elemaninin artmasina ragmen, Sekil 4.10c ve d’de goriildigii
tizere toplam sogurma katsayisinin biiyiikliigii azalirken, kirilma indisindeki toplam degisi-

min biiyiikliigii artar. Denklem (2.42) ve (2.43)’e gore | M, |*’deki artigla birlikte toplam

sogurma katsayisinin da artmasi beklenmekteydi. Ancak durum beklendigi gibi olmadi.
Bu tutarsizlik, diger terimlerinin sabit kaldig1 sogurma denklemlerindeki w | M; | ifa-
desi analiz edilerek anlagilabilir. Hidrostatik basing arttik¢a, £f;’deki rezonans frekansi w,
| My; |*’deki artisa kiyasla daha 6nemli dlgiide azalir ve boylece sogurma katsayilarinin
genel davraniginda baskin olur. Denklem (2.46) ve (2.47) ile verilen lineer ve lineer olma-
yan kirilma indislerindeki degisimin biiyiikliigii ise w ile dogrusal olarak artmamaktadir ve
| My; |? terimi denklemlerde baskin gelmektedir. Son olarak, hidrostatik basing artiginda

foton enerjisinin azaldig1 Sekil 4.10c ve d’de acik¢a goriilmektedir.
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Sekil 4.10. Hidrostatik basing degisiminde a) farkli kuantum durumlari i¢in bagli durum
enerji 6zdegerlerindeki degisim; b) n,, = 0, m = 0 ve n,, = 1, m = 0 kuantum durumlari
arasindaki optik gecis icin dipol matris elemanindaki degisim; ¢) foton enerjisine gore top-
lam sogurma katsayisindaki degisim ve d) foton enerjisine gore kirilma indisindeki toplam
degisim. Sabit alinan parametreler: 0 = 10 nm, T =298 K, B=2T ve £ = 0 mV/nm

Sekil 4.11°de, homojen bir manyetik alanin; enerji 6zdegerleri, dipol matris ele-
mani, toplam sogurma katsayis1 ve kirilma indisindeki toplam degisim iizerindeki etkisi
incelenmektedir. D1g manyetik alan siddeti O 7" alindiinda; n, = 1 ve m = 1, —1 i¢in
enerji 0zdegerleri ve n, = 2 ve m = 1, —1 kuantum durumlari, Sekil 4.11a’da goste-
rildigi gibi dejeneredir. Manyetik alanin biiyiikliigii arttikca, enerji 6zdegerlerinde artig
olmaktadir. Ayrica, m = 1 durumlarinin m = —1 durumlarina kiyasla enerji 6zdegerleri
daha biiyiik bir artis sergilemektedir. Sekil 4.11b, manyetik alan artisinda dipol matris
elemanindaki azalmay1 gosterir. Dipol matris elemaninin azalmast Sekil 4.11c ve d ile
verilen, sirastyla toplam sogurma katsayisi ve kirtlma indisindeki toplam degisim grafik-
leri ile iliskilendirilmektedir. Dipol matris eleman1 azaldikca toplam sogurma katsayisi
artarken, kirilma indisindeki toplam degisim azalmaktadir. Bu durum, toplam sogurma

katsayisindaki rezonans enerjisi F';’deki agisal frekans w’min, | My; |* carpanindan gelen
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katkiya baskin gelmesinden kaynaklanir. Kirilma indisindeki toplam degisimin azalmasi
da | My, | teriminin Denklem (2.46) ve (2.47)’de baskin olmasindan ileri gelmektedir.
Manyetik alan biiyiikliigiindeki artig, Sekil 4.11c ve d’de gosterildigi gibi, taban durum
(n, = 0, m = 0) ile ilk uyarilmig durum (n,, = 1, m = 0) arasindaki rezonans enerjisi

E;’de artiga yol agmaktadr.

-4 7,=0,m=0
o (a) (b)
—fp= N,=1,m=0 2. .
750 36
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700
S‘ —
] g
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£ 650 - )
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550 | —t—t————————<
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le6
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Sekil 4.11. Homojen bir manyetik alan biiyiikliigliniin degisiminde a) farkli kuan-
tum durumlari i¢in bagh durum enerji 6zdegerlerindeki degisim; b) n, = 0,m =0 ve
n, = 1, m = 0 durumlan arasindaki optik gecis i¢in dipol matris elemanindaki degisim; ¢)
foton enerjisine gore toplam sogurma katsayisindaki degisim ve d) foton enerjisine gore
kirilma indisindeki toplam degisim. Sabit alinan parametreler: o = 10 nm, T' = 298 K,
P =1barve & =0mV/nm

Sekil 4.12°de, bir GaAs yar1 iletken kuantum noktasina uygulanan lineer elektrik
alanin; enerji 6zdegerleri, dipol matris elemani, toplam sogurma katsayist ve kirilma indi-
sindeki toplam degisim iizerine etkisi incelenmistir. Elektrik alaninin bir fonksiyonu olarak
yedi farkli kuantum durumu i¢in enerji 6zdegerlerindeki degisim, Sekil 4.12a’da sunulmug-
tur. Elektrik alan biiytikliigiindeki artig, enerji 6zdegerlerinin artmasina neden olmustur.

Bu durum o6ngoriilen bir sonuctur, ciinkii elektrik alan etkin potansiyel geometrisini da-
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raltmaktadir (Sekil 4.7d). Ayrica enerji seviyeleri kuantum sayilar1 arttikca artmaktadir.
Sekil 4.12b’de acikg¢a goriildiigii gibi, dipol matris elemaninda monotonik bir azalma mev-
cuttur. Dipol matris elemanindaki azalmaya ragmen, elektrik alan arttik¢a Sekil 4.12¢’de
goriildiigii gibi toplam sogurma katsayisinda artis olmaktadir. Bu durum, agisal frekans
wnin | My; |? tizerindeki baskin etkisinden kaynaklanir (Denklem (2.42) ve (2.43)). Dipol
matris elemani, Denklem (2.46) ve (2.47) ile verilen ifadelerde w agisal frekansi carpanina
baskin geldigi icin Sekil 4.12d’deki kirilma indisindeki toplam degisim, dipol matris ele-
maninin elektrik alandaki azaligi ile uyumlu bir azalma gostermektedir. Ayrica Sekil 4.12¢

ve d’de rezonans enerjisinin artan elektrik alanla birlikte artti§1 goriiliiyor.
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Sekil 4.12. Lineer bir elektrik alan biiyiikliigiiniin degisiminde a) farkl1 kuantum durumlari
icin bagli durum enerji 6zdegerlerindeki degisim; b) n, = 0,m =0ven, = 1,m = 0 du-
rumlari arasindaki optik gecis icin dipol matris elemanindaki degisim; ¢) foton enerjisine
gore toplam sogurma katsayisindaki degisim ve d) foton enerjisine gore bagil kirilma in-
disindeki toplam degisim. Sabit alinan parametreler: o = 10 nm, T = 298 K, P =1 bar
veB=2T

Ters kare kok kesik ve deforme olmus eksponansiyel potansiyeldeki o paramet-

resinin; enerji 6zdegerleri, dipol matris elemani, toplam sogurma katsayisi ve kirilma
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indisindeki toplam degisim iizerindeki etkileri Sekil 4.13’de incelenmistir. o’daki artisla,
etkin potansiyelin derinligi Sekil 4.7d’de gosterildigi gibi azalir, boylece enerji 6zdeger-
leri de Sekil 4.13a’da gosterildigi gibi azalmaktadir. Etkin potansiyel geometrisinin agagi
dogru inmesi, yani enerji 0zdegerlerinin azalmas1 durumunda, elektronlarin kristal kafese
daha sik1 baglandig1 sdylenebilir. o0 nin artigi, Sekil 4.13b’ye gore dipol matris elemaninin
artistyla sonuglanmaktadir. Sekil 4.13c ve d’de gosterildigi gibi o’daki artig, taban durum
(n, = 0, m = 0) ile ilk uyarilmig durum (n,, = 1, m = 0) arasindaki rezonans enerjisinde
(E/4;) azalmaya neden olur. Sekil 4.13c ve d’de goriildiigii gibi o parametresindeki artis,

toplam sogurma katsayis1 ve kirilma indisindeki toplam degisimi artirmaktadir.
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Sekil 4.13. Sinirlama potansiyelindeki o parametresinin degisiminde a) farkli kuan-
tum durumlart icin bagli durum enerji 6zdegerlerindeki degisim; b) n, = 0,m =0
ve n, = 1,m = 0 durumlan arasindaki optik gecis i¢in dipol matris elemanindaki de-
gisim; c¢) foton enerjisine gore toplam sogurma katsayisindaki degisim ve d) fo-
ton enerjisine gore kirilma indisindeki toplam deg8isim. Sabit alinan parametreler:
T=298 K,P=1bar,B=2TveE =0mV/nm
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4.3. Manyetik Alan Altinda Bir Kuantum Noktanin Termodinamik ve Manyetik

Gozlenirlerinin Incelenmesi

Tez caligmasinin bu kisminda, sicaklik ve manyetik alan altinda ters karekok eks-
ponansiyel potansiyele sahip bir kuantum noktanin termodinamik ve manyetik gézlenirleri
olan i¢ enerji, Helmholtz serbest enerji, 1s1 kapasitesi, entropi, miknatislanma ve manyetik
duygunluk incelenmistir. Gozlenirleri hesaplamak i¢in kullanilan Z boliisiim fonksiyonu,
sicaklik veya manyetik alanin bir fonksiyonu olarak alinmistir. Yalnizca boliisiim fonk-
siyonunda bulunan termodinamik (3 parametresi degil, bagli durum enerji 6zdegerleri de
sicakliga baghdir. Gozlenirler hesaplanirken alinacak tiirevde hem enerji 6zdegerlerinin
sicaklik bagimlilig1 hem de 3 parametresi dikkate alinmak zorundadir. Literatiirde ince-
lenen gozlenirlerde, enerji 6zdegerleri sicaklifin fonksiyonu degildir. Yalnizca analitik
¢Oziimii olan harmonik osilator ve dikdortgen kuyu potansiyeli i¢in sicakligin fonksiyonu
olarak alinmis ve gozlenirler analiz edilmistir (Kirak 2021b; Davlatov vd. 2024). Niimerik
bir hesap yapilarak sicakliga bagl enerji 6zdegerleriyle gozlenirlerin incelendigi ¢alisma-
lar bulunmamaktadir. Ayrica literatiirde, boliistim fonksiyonunun yalnizca bag kuantum
sayilariyla hesaplandig1 calismalar bulunmakta olmasina ragmen tiim girilebilir durumlari
icermesi gerekmektedir (Fernandez 2022). Boliisiim fonksiyonlar: hesaplanirken hesapla-
malar tiim girilebilir durumlar iizerinden hesaplanmistir.

Sicaklik, enerji 6zdegerlerini etkin sekilde degistiren, ihmal edilemez bir etken-
dir. Ciinkii boliistim fonksiyonu kullanilarak hesaplanan tiim gozlenirler sicakla iligkilidir.
Tezin bu kisminda hem elektron kiitlesi, hem de potansiyel derinligi sicaklik ve hidrosta-
tik basincin fonksiyonlar1 olarak alinarak enerji 6zdegerleri, sicakli§in fonksiyonu olarak
hesaplanmistir. Ayrica boliisiim fonksiyonu manyetik alaninda da fonksiyonudur. Enerji
0zdegerleri manyetik alana bagh olarak alinarak, manyetik alan degisiminde termodina-
mik ve manyetik gozlenirler incelenmistir. Enerji 6zdegerlerini hesaplarken kullandigimiz

niimerik hesaplar Sonlu Farklar metodu ile gergeklestirilmistir.

4.3.1. Sicaklik ve hidrostatik basin¢ bagimh potansiyel profili kapsaminda Schro-

dinger dalga denklemi

Bir kuantum noktasina hapsolmus, homojen bir manyetik alana tabi tutulan yiiklii

bir pargacigin Hamiltonyen operatorii SI birim sisteminde (Griffiths ve Schroeter 2018),

1

_ A2
H = 2w (T. D) (p—qA)*+V(r,T,P) (4.22)

seklindedir. Bu denklemde kullanilan 7" ve P bagimli etkin kiitle ile diger terimler ay-

rintil1 olarak kisim 4.2.1.’de verilmistir. Denklem (4.3) ile verilen sinirlama potansiyeli
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V(r, T, P), hesaplamalarda

SVo(T, P)

V 1+ per/o

formunda alinmistir (Ishkhanyan 2018; Bayrak vd. 2023). (4.23) denkleminde yer alan
o ve Vj parametreleri, 6nceki boliimlerde bahsedildigi tizere potansiyelin geometrisinde

V(r,T,P) = (4.23)

biiyiik oneme sahiptir. V; potansiyel derinligi, £} (T, P) ve E; (T, P) nin sicaklik ve hid-
rostatik basing bagimlilig1 kullanilarak, sicaklik ve hidrostatik basingla iligkilendirilmistir
(Bayrak vd. 2024). Potansiyel derinliginin bu durumda alinmasinin fiziksel gerekgesi, ki-
sim 4.2.1.’de detaylandirilmaktadir. Hesaplamalarda 6 carpani 0.4 ve [ ise 100 olarak

alimmugtir. Gerekli diizenlemeler yapildiginda, Denklem (4.22) ile verilen Hamiltonyen

ifadesi,
H —Ji—vﬂﬁ L+1*@P)“+V(Tm (4.24)
= = —Welsy —-m ; w.r r,d, .
2m*(T, P) 2 8 ¢
seklinde yazilir. Denklem (4.24)’de w. = #?P) siklotron frekansini ve L,’de agisal

momentumun z bilesenini ifade eder. A¢isal momentumun z— bilesenti, Lf%”d% ile vertilir.
Acisal momentum operatorii, m; manyetik kuantum sayis1 olmak iizere L,y = mhy
0zdeger denklemi ile ifade edilmektedir.

Spin etkilerini de hesaba katarak, GaAs kuantum noktasindaki bir elektronunun

davranmigini karakterize eden Hamiltoniyen asagidaki gibi formiile edilir (Kirak 2021b):

h? 1 1
V24 —we[L. + g*S.] + =m*(T, P)w*r? + V(r,T, P). (4.25)

H=-——"
2m*(T, P) 2 8

Denklemdeki g* = —0.44 ifadesi GaAs malzemesindeki elektron icin Landé-g faktoriinii
ve S, ifadesi de spin agisal momentumunun z bilesenini temsil eder. .S, operatoriiniin
enerji 6zdegeri ise spin manyetik kuantum sayisi olarak adlandirilan my ile iliskilendiri-
lir. Szw = mshi 6zdeger denklemi ile ifade edildigi lizere spin operatoriiniin 6zdegeri
mgh’dir. Bir dis manyetik alanin varliginda, yiiklii bir parcacigin enerji seviyeleri kaymaya
ugramaktadir. Bu durum Denklem (4.25)’deki ikinci terimde agikca goriiliiyor. Kuantum
mekaniginde bu etki Zeeman etkisi olarak bilinmektedir. Denklem (4.25) ile verilen Ha-
miltonyende, enerji 6zdegerleri yerine konuldugunda asagidaki gibi yazilabilir:
72

1 1
H=——— V*+_-w.h *mgl+ —m*(T, P\w?r?>+V (r,T, P). (4.26

Yukarida verilen Hamiltonyen’in Schrodinger dalga denkleminde yerine konulmasi
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ile
h—QVZ + lw h(my + g*my) + 1m*(T P)w?r?
om*(T, P) © | 2 e\ g s g A, e
+V (r, T, P)|Y(r) = Epmym, (T, P)(r) (4.27)

[_

denklemi elde edilir. Denklem (4.15) ile verilen ¢6ziim fonksiyonu Denklem (4.27)’de

yerine konulursa radyal kisim asagidaki sekli alir:

d*R(r) N 2m*(T, P)

1 1
_wch(ml + g*ms) —om’ (Ta P)szQ

dr? h2 Envmm, =5 8
[mi — 31K°
_ — V(TP =0. (42
2m*(T, P)T2 V(T, ) ) R(r) 0 ( 8)

R(r), Schrodinger dalga denkleminin radyal kismini temsil etmektedir. Radyal denklemin

etkin potansiyel kismi,

1 ,  [mi— 3]k

Vers(r. T, P) = gm™(T, Pl +V(r, T, P) (4.29)

seklinde alinabilir. Etkin potansiyel yukaridaki formda alindig1 taktirde radyal denklem,

d*R(r) 2m*(T, P) 1
dr? + K2 [Enrmzms - 5

weh[my+g ms|—Vers(r, T, P)|R(r) = 0 (4.30)

olarak yazilmaktadir. (4.30) denkleminde verilen ikinci mertebe lineer diferansiyel denk-
lem icin analitik bir sonu¢ bulunmamaktadir. Dolayisiyla tez ¢alismasinin bu kisminda,
siklikla kullanilan niimerik yontemlerden biri olan Sonlu Farklar metodu kullanilarak

niimerik ¢oziimler elde edilmistir. Yontemin ayrintilarina kisim 3.3.’de yer verilmistir.

4.3.2. Termodinamik ve manyetik gozlenirler

Manyetik ve termodinamik gozlenirler, manyetik alan ve sicakliktan onemli 61-
clide etkilenen fiziksel biiyiikliiklerdir. Bu gozlenirlerin analizinde, boliisiim fonksiyonu
onemli bir rol oynar. Elektronun GaAs 1s1 haznesinde hareket ettigini diisiiniirsek bolii-
stim fonksiyonu, tiim girilebilir kuantum sayilar1 tizerinden yazilmalidir. (2.49) denklemi

ile verilen boliisiim fonksiyonu Z’nin matematiksel ifadesi asagidaki sekilde tanimlanir
(Mandl 1991):

Ny maks My maks Ms maks
§ § § ﬁEnr'mlms (T,B) (4'31)
ny=0 my=-my ,maks
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Boliisiim fonksiyonundaki E,, ,,,m, (T, B) ifadesi, bagl durumlar i¢in hesaplanan
sicakliga ve manyetik alana bagh enerji 6zdegerlerini ifade eder. Termodinamik 3 para-
metresi, p = kBLT ile verilmektedir. k3, Boltzmann sabitidir. n,., m; ve m; sirastyla radyal
diigtim sayisini ifade eden kuantum sayisi, manyetik kuantum sayisi ve spin manyetik
kuantum sayisidir. mg, +1/2 ve -1/2 degerlerini alir. m; kuantum sayisinin herhangi bir
degeri i¢in n, sifirdan n, 4,5 a kadar gitmektedir (Taylor vd. 2008). Her bir kuantum du-
rumunun +1/2 ve -1/2 olmak iizere iki m, durumu vardir. Ornegin, 10 enerji seviyesi igin
hesaplama yapildiginda; m; manyetik kuantum sayis1 -9 ve +9 arasinda degerler alir. Her
bir m; i¢in n, de 0—9 aras1 degerler almaktadir. Bunlarla birlikte her bir seviyenin +1/2
ve -1/2 degerlerini alan m¢ kuantum durumlar1 vardir. Dolayisiyla her bir sicaklik degeri
icin 380 adet bagli durum enerji seviyesi boliisiim fonksiyonuna yazilmaktadir. Boliisiim
fonksiyonu—sicaklik hesabi, 0.1 K adimlarla gidilerek 4—70 K araliginda hesaplanmigtir.
Dolayisiyla alinan sicaklik veri noktalar1 660 tane olmaktadir. Bu da yapilan hesapla-
mada 660 x 380 =250800 tane enerji 6zdegeri hesaplanmasi gerektigini gostermektedir.
Yani 660 adet sicaklik degerinin her biri icin 380 adet enerji 6zdegeri hesaplanarak, her
bir sicakliga kargsilik gelen boliisiim fonksiyonlar: hesaplanmigtir. Hesaplama, iki farkli
sabit manyetik alan degeri (30 7" ve 50 7T') i¢in gerceklestirildiginden, toplam boliigiim
fonksiyonu—sicaklik hesab1 250800 x 2= 501600 adettir. Hesaplamalarda, sicakligin 0.1
K gibi ¢ok kiigiik adimlarla alinmasinin nedeni, diisiik sicakliklarda Z’nin ¢cok hizli degi-
sim gostermesidir. Ornegin, yiiksek sicakliklarda 1 K’lik adimlar yeterli olurken, diisiik
sicakliklarda bu adimlar 1s1 kapasitesinin negatif degerli hesaplanmasina yol acabilmek-
tedir. Bu durum fiziksel gerceklerle uyusmadigi icin sicaklik adimlar kii¢iik se¢ilmistir.
n,’nin 9’a kadar alinmasinin nedeni, kuantum sayilari arttikca Z boliisiim fonksiyonuna
eklenen terimlerin katkisinin giderek kiigiilmesidir. Yani, kuantum sayilar arttikca enerji
Ozdegerleri yiikselirken, boliistim fonksiyonundaki etkisi azalir.

Yapmis oldugumuz bir dier hesaplamada, -50 7" ve 50 T" araliindaki manyetik
alanlar i¢in 1 7" adimlarla ilerleyerek her bir manyetik alana karsilik gelen enerji 6zdeger-
leri ve boliisiim fonksiyonlart hesaplanmistir. 1 7" araliklarla gidilerek yaklasik 100 adet
manyetik alan degerinin her biri icin enerji 6zdegerleri hesaplanarak boliisiim fonksiyo-
nuna eklenmistir. Burada hesaplanan enerji 6zdegerleri sayist tek bir sicaklik i¢in yaklagik
100 x 380=38000 tanedir. Iki farkl1 sicaklik (25 K ve 50 K') degeri i¢in manyetik alana
kars1 enerji 0zdegerleri hesaplandig1r durumda ise bu hesap toplam 38000 x 2=76000 ol-
maktadir. Tiim bu hesaplamalar, Python programlama dilinde gelistirilmis kodlarla yapil-
mistir. Hesaplamalarin daha hizli bir sekilde tamamlanmasini saglamak amaciyla Numba
kiitiiphanesi ve @njit derleyicisi kullanilmigtir. Bu yontem sayesinde, normal kosullarda
aylar siirecek olan islemler, birkag giin icerisinde sonuclandirilmistir.

Gozlenirlerin sicaklik ve manyetik alan degisimindeki davranigini incelemek ama-
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ciyla, Z boliisiim fonksiyonunun sicaklik ve manyetik alana kars1 grafiklerini ¢izmek tizere
veri dosyalar1 olusturulmustur. Boliisiim fonksiyonu verileri olusturulurken, diisiik sicak-
liklarda daha az enerji seviyesi yeterli iken, yiiksek sicakliklarda bu seviyelerin sayisi
yetersiz kalmistir. Yiiksek sicakliklarda, daha fazla bagli durum enerji seviyesi bulundu-
gunda ve boliisiim fonksiyonuna alinan seviyelerin sayisi1 yetersiz oldugunda, 1s1 kapasitesi
artarken bir noktadan sonra azalan bir egri izlemekteydi. Bu azalma fiziksel degildir ve
bu durum, gozlenirlerde yanlis yorumlara neden olabilecegi icin sicaklik araligi 4—70
K aralifina daraltilmigtir. Is1 kapasitesinin 100—400 K arasinda azalan egri olmamasi
icin alinacak enerji seviyeleri sayis1 4—70 K arasi icin aldigimiz seviyenin kat kat iize-
rinde olmalidir. Elimizdeki bilgisayarlar bunu yapmak i¢in yeterli degildir. Literatiirde
151 kapasitesinin belirli bir sicaklik degerinde sonra azaldig1 cok sayida calisma (fizigin
gereklerini karsilamayan) vardir. Ayrica 1s1 kapasitesi, potansiyel geometrisi diizgiin ayar-
lanmadiginda, diisiik sicakliklarda negatif ifadeler tiretmektedir. Z boliisiim fonksiyonu
hesaplanirken alinan sicaklik adimlar kiigiiltiildiigiinde bu fiziksel olmayan durum dii-
zelmekte, ancak bu durumda da yapilacak hesaplar ¢ok fazla artmaktadir. Bu durumu
onlemek icin uygun bir potansiyel derinligi ve o derinlige uygun olan (1s1 kapasitesini
pozitif yapacak en diisiik o) o potansiyel parametresi sec¢ilmistir. Denklem (4.23) ile ya-
pilan hesaplarda 6 = 0.4, 5 = 100, 0 = 8 nm ve P hidrostatik basinci da 1 kbar olarak
alinmustir.

Bu caligmada incelenen termodinamik gozlenirler; i¢ enerji U(T, B), Helmholtz
serbest enerji F'(T', B), 1s1 kapasitesi C,,(T', B) ve entropi S(7', B)’dir. Manyetik gozlenir-
ler ise miknatislanma M ve manyetik duygunluk x’dir. Bu gozlenirlerin 7" ve P altindaki

davraniglar1 ayrintili olarak incelenmistir.

4.3.3. Sicaklik ve manyetik alanin termodinamik ve manyetik gozlenirler iizerine
etkisi

Bu kisimda, termodinamik ve manyetik gozlenirlerin sicaklikla degisimi ile man-
yetik gozlenirlerin manyetik alan altindaki degisimi grafiklerle sunulmaktadir. Kiitle fonk-
siyonu ve siirlama potansiyeli olarak secilen ters karekok eksponansiyel potansiyelin
derinligi, sicaklik ve hidrostatik basincin fonksiyonlari olarak ele alinmistir. Gozlenirlerin
sicaklik ve manyetik alan altindaki davraniglari, etkin potansiyelin geometrisi ile iligkili
oldugu i¢in kapsamli bigimde incelenmesi gerekli goriilmektedir.

Sekil 4.14°de etkin potansiyel geometrisi; sicaklik, manyetik alan ve o parametre-
leri altinda incelenmistir. Etkin potansiyelin 5 —500 K sicaklik araligindaki degisimi Sekil
4.14a’da verilmistir. Sicaklik artisinda potansiyel kuyusunun daraldig1 ancak potansiyel de-
rinliginin neredeyse ayni kaldig1 acik¢a goriilmektedir. Sekil 4.14b’de ise manyetik alanin

20 — 50 T" aralifindaki degisiminde potansiyel geometrisinin daraldig1 ve derinliginin de
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neredeyse ayni kaldig1 analiz edilmektedir. Potansiyel geometrisinin daralmasi, en diisiik
enerji 6zdegerini artirmaktadir. Diger enerji seviyeleri de buna bagh olarak artmaktadir.
Sekil 4.14c¢ goz Oniine alinarak Denklem (4.23) ile verilen sinirlama potansiyelide bulunan
o parametresindeki artigin etkin potansiyeli nasil etkiledigi incelenmistir. o nin artiginda
potansiyel derinligi azalmakta ve genisligi artmaktadir. Sekil 4.14d’de ise m; manyetik
kuantum sayisindaki degisim altinda potansiyel geometrisi incelenmektedir. m; kuantum

sayisinin artigsinda, potansiyel kuyusu ve enerji seviyeleri yukar1 dogru kaymakta, yani
artmaktadir.
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Sekil 4.14. a) Sicaklik; b) manyetik alan; ¢) o parametresi; d) m; manyetik kuantum
sayisindaki degisim altinda potansiyel profili

Sekil 4.15, on iki farkli kuantum durumu icin sicaklik ve manyetik alan degisi-
minde enerji 6zdegerlerindeki kaymay1 gosterir. Hem Sekil 4.15a hem de Sekil 4.15b’de,
m; manyetik kuantum sayilarinin negatif degerleri i¢in egriler kesikli ¢izgilerle gosteri-
lirken pozitif degerler diiz ¢izgilerle gosterilmektedir. Sekil 4.15a’da incelenen n,. ve my
kuantum sayilar1 arttik¢a enerji 6zdegerlerinin artis gosterdigi aciktir. Sicaklik artisinda,

enerji 6zdegerlerindeki degisimi gosteren Sekil 4.15a’da y ekseninin dar 6l¢egi nedeniyle,
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cizgilerin yataya yakin oldugu ve kolay incelenemeyecegi icin sag alt kosesine grafik ek-
lenmistir. Tek bir kuantum durumunu gosteren kiiciik grafige gore sicaklik arttikca enerji
ozdegerleri artmaktadir. Sicaklik artisinda enerji 6zdegerlerinin dar bir aralikta artmasinin
nedeni, Sekil 4.14a’da gosterildigi gibi sicakligin potansiyel geometrisi iizerindeki sinirli
etkisidir. Sekil 4.15b’de ise dis manyetik alan artirildiginda, enerji 6zdegerlerinde belirgin
bir artis egilimi goriilmektedir. Ayrica B = 0 7" oldugunda enerji 6zdegerleri, herhangi
bir 7, kuantum durumunun hem negatif hem de pozitif m; sayis1 i¢cin aynidir. Fakat dig

manyetik alan arttik¢a, aralarindaki enerji farki da grafikte goriildiigii gibi biiyiimektedir.

3x 1071

(a)

2x 1071t

101 4

En,m,ms(T, B)[eV]

6 x 1072

0.25 A
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Sekil 4.15. Oniki farkli kuantum durumu icin bagli durum enerji 6zdegerinin a) sicaklik;
b) manyetik alan altinda degisimi (m, = 1/2)
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Z boliistim fonksiyonu, bir sistemin enerji durumlarmin olasiliksal dagilimini ni-
teler ve termodinamik ve manyetik gozlenirlerin analizinde 6nemli bir rol oynar. Sekil
4.16’da, Z ve [nZ’nin degisen sicaklik ve manyetik alan altindaki davranisi, sabit tutulan
o = 8 nm ve P = 1 kbar durumlarinda incelenmektedir. Sicaklik adimlar1 0.1 K ola-
rak belirlenmigtir. Bu kadar kii¢iik adimlar se¢ilmesinin nedeni, Z — T’ grafiginin diisiik
sicakliklarda hizli degisim gostermesi ve adimlarin yeterince kiiciik alinmamasi duru-
munda tiirev hesaplamalarinin fiziksel olarak hatali sonuglar vermesidir. Ozellikle sicaklik
adimlar yeterince kiiciik olmadiginda 1s1 kapasitesi negatif hesaplanirken, uygun adimlar
secildiginde bu hata ortadan kalkmaktadir. Sekil 4.16a’da sabit manyetik alan degerlerinde
sicaklik 4 K’den 70 K’ye ciktik¢a, hesaplanan baglh durum enerji 6zdegerleri yiikselir-
ken, boliisiim fonksiyonu da artar. Bu artisin nedeni, bagli durum enerji 6zdegerleri ve
£’ nin boliisiim fonksiyonu Z’ye katkisi kargilastirildiginda 5’ nin baskin olmasidir. Ayrica
sicaklik sabit tutularak manyetik alan artirildiginda Z boliisiim fonksiyonu azalmaktadir.
Bu beklenen durum, Sekil 4.16c’de daha net goriilmektedir. Manyetik alandaki artigin
potansiyel geometrisini daralttif1 (Sekil 4.14b), bunun da enerji seviyelerini yiikselttigi
(Sekil 4.15b) bilinmektedir. Z boliisiim fonksiyonuna manyetik alan katkis1 sadece enerji
0zdegerlerinden gelmektedir. Bu nedenle enerji seviyelerinin artisi, boliisiim fonksiyo-
nunu azaltmaktadir. Sicakligin 4 — 70 K ve manyetik alanin 0 — 50 7" arasindaki artiginda
InZ’nin degisimi sirasiyla Sekil 4.16b ve d’de gosterilmistir. Beklenildigi iizere diisey
eksen sifirin altindadir. Sekil 4.16b ve d’ye gore (nZ, sicaklik artarken artmakta ancak
manyetik alan artisinda azalmaktadir. Sekil 4.16’da verilen grafikler, termodinamik ve man-
yetik gozlenirlerin sicaklik ve manyetik alan altindaki davraniglarinin yorumlanmasinda

faydali olacaktir.
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Sekil 4.16. Sicaklik degisiminde a) boliisiim fonksiyonu Z; b) boliisiim fonksiyonunun
dogal logaritmasi (2’ nin profili. D1g manyetik alan degisiminde ¢) Z; d) boliisiim fonk-
siyonunun dogal logaritmasi [nZ nin profili

Sekil 4.17°de, 1 kbar’lik sabit hidrostatik basing ve 0 = 8 nm degerinde 4 — 70
K’lik aralikdaki sicaklik artisinin termodinamik gozlenirleri nasil etkiledigi incelenmistir.
Bu amagla oncelikle Sekil 4.17a’da 30 ve 50 7”lik iki farkli manyetik alan degeri i¢in
i¢ enerjiye karsi sicaklik grafigi gosterilmistir. Manyetik alan sabit tutularak sicaklik arti-
rildiginda i¢ enerjinin de arttig1 agikg¢a goriilebilir. Bu durum termodinamik bir sistemin
tipik davranigini yansitir ve beklenen bir durumdur. Grafikler incelendiginde, Sekil 4.14a
ve Sekil 4.15a ’da goriildiigii gibi, sicaklik artis1 potansiyelin geometrisini daraltmakta
ve bunun sonucunda enerji 6zdegerlerinde artis olmaktadir. Bu durumda hem boliisiim

fonksiyonu Z hem de InZ nin degeri Sekil 4.16a ve b’de goriildiigii gibi artar. Fakat 422

‘““Z > 0 olur. Sicaklik arttikca i¢ enerjldekl

azalir ve sifirdan biiyiilk durumdadir, yani ==
artisin nedeni, Denklem (2.51) deki 7" 1fadesm1n ‘””Z carpanina baskin olmasidir. Ayrica

Sekil 4.17a’da sabit sicaklikta manyetik alan art1r11d1g1 durumda i¢ enerji de artmakta-
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dir. Bu durumu da denklemler iizerinden agiklayabiliriz. Sekil 4.14b ve Sekil 4.15b *de
yorumladigimiz gibi manyetik alandaki artis potansiyelin geometrisini daralttik¢a bagh
durum enerji 6zdegerleri artar. Enerji 6zdegerlerindeki artisin sonucunda Sekil 4.16¢ ve

d’de goriildiigii gibi hem boliisiim fonksiyonu Z hem de In Z azalmakta ve InZ < 0

olmaktadir. In Z’nin 7" ye gore tiirevi alindiginda ise dcllLTZ > 0 haline gelir. Dolayisiyla

Denklem (2.51)’deki dclinTZ carpan arttiginda i¢ enerji de artmaktadir.

Sekil 4.17b’de 1s1 kapasitesinin sicakliga bagli degisimi, 30 7" ve 50 7"”1ik sabit

manyetik alanlarda incelenmektedir. Is1 kapasitesi, diisiik sicakliklarda keskin bir sekilde
artarken yiiksek sicakliklara c¢ikildik¢a artis hizi yavaslar. Sekil 4.17b’de agik¢a goriil-
diigii gibi diisiik sicakliklarda bu artis hizin1 kesintiye ugratan bir tepe ve cukur geometrisi
olugsmaktadir. Manyetik alan arttikca bu tepe ve cukur daha yiiksek sicakliklarda ortaya
cikmakta ve genislemektedir. Diisiik sicakliklarda goriilen bu diisiis, enerji seviyeleri ara-
sindaki gecislerden kaynaklanan Schottky anomalisini ile agiklanir. Bu anomalinin nedeni,
fiziksel sistemin sonlu sayida ayrik enerji seviyesine sahip olmasina baglanmaktadir. Dii-
siik sicakliklarda sistem, taban durum enerji seviyesinde bulunurken, sicaklik artisinda
ist enerji seviyelerine gecis ihtimali artmaktadir. Bu durum entropide ani de8isimlere ne-
den olmak suretiyle 1s1 kapasitesinde belirgin bir maksimum olusturmaktadir (Tari 2003;
Gopal 2012; Kittel ve McEuen 2018).

Sabit hacimde 1s1 kapasitesi, matematiksel olarak Denklem (2.57) ile verildigi
lizere, i¢ enerjinin sicakliga gore tiirevini alarak hesaplanmaktadir. Bu tez calismasinda, 1s1
kapasitesinin sicaklikla degisimini ifade eden analitik bir denklem olmadigindan, Schottky
anomalisi denklemler aracihigiyla aciklanamamaktadir. I¢ enerji icin analitik bir form
elde edilemez ama literatiirdeki ampirik formlarla olan uyumu tartigilabilir. Fermi-Dirac
dagilimi {izerinden 1s1 kapasitesi i¢in analitik bir ifade tiiretilmistir (Tari 2003). Fermi-
Dirac dagilimina dayanarak kanonik toplulukta £, ,, .. enerji durumundaki bir par¢acigin
enerjisinin beklenen degeri asagidaki gibidir (Tari 2003):

(U)=E : (4.32)

ey Ms 6+BE”7«7‘ml’ms + 1 :

Sabit hacimde 1s1 kapasitesi, N bagimsiz par¢acik i¢in ortalama enerjinin sicaklifa

gore tiirevi alinarak,

En»,»mlm,s
e kpT

E
(Co) = Nl (=2

4.33
kT (4.33)

Enrmlms

(6 kpT 1)2

formunda elde edilir. Denklem (4.33) ile verilen baginti, diisiik sicaklik limitlerinde Sc-
hottky anomalisini gostermektedir. Calismanin bu kisminda diisiik sicakliklarda i¢ enerji,

(4.32) denklemi gibi davranir. Bunun sonucunda C),’de Schottky anomalisi goriiliir. Li-
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teratiirde diistik sicaklik limitleri icin verilen Schottky anomalisine ait ampirik ifadeler
ile bu tezde hesaplanan 1s1 kapasitesinin diisiik sicakliktaki sonuclarinin uyumlu oldugu
goriilmektedir.

Sekil 4.17c, termodinamik gozlenirlerden biri olan Helmholtz serbest enerjinin
sicaklik ile degisimine iligkin hesaplamalar sunmaktadir. Denklem (2.53)’a denklemine
sicaklik katkis1t hem (n’den hem de 7' ¢carpanindan gelmektedir. Daha 6nce, manyetik
alan sabit sicaklikta degistiginde potansiyel geometrisinin, enerji 6zdegerlerinin, boliistim
fonksiyonu Z ve In(Z (7)) nin nasil etkilendigini Sekil 4.14b, Sekil 4.15b ve Sekil 4.16c¢-
d’de tartismigtik. Sicaklik artisinda Z ve In(Z(T')) artmaktadir. Buna ragmen Denklem
(2.53) ile verilen Helmholtz serbest enerjisi, —In(Z(7")) nin 1" ¢arpani iizerindeki baskin
katkis1 nedeniyle artan sicaklikla birlikte azalmaktadir. Sekil 4.17c’de ayrica 30 1" ve 50
T manyetik alan biiyiikliikleri i¢in Helmholtz serbest enerjisi sicakli§a karsi cizilmistir.
Manyetik alan arttiginda potansiyel geometrisi daralarak enerji 6zdegerlerini artirmakta
ve buna bagli olarak da Z boliisiim fonksiyonu ve (nZ(7T') azalmaktadir. Denklemdeki
negatif isaret nedeniyle Helmholtz serbest enerjisi artan manyetik alanla birlikte artar.

Son olarak, sistemdeki diizensizligin 6l¢iisiinii ifade eden entropinin sicaklifa gore
degisimi Sekil 4.17d’deki grafikten analiz edilebilmektedir. Manyetik alan sabit tutulup
sicaklik artirildi@inda entropi de artmaktadir. Entropi, matematiksel olarak Helmholtz
serbest enerjinin 7”ye gore tiirevinin negatif igaretlisi alinarak hesaplanmaktadir (Denk-
lem (2.59)). Sekil 4.17c’deki egrilerin egimleri alinirsa negatif ifadeler gelir ve Denklem
2.59°deki negatif isaret hesaba katildiginda, Sekil 4.17d’deki pozitif yondeki artis agik-
lanmaktadir. Ayrica dis manyetik alanin 30 7" ve 50 7" alinarak yapilan hesaplarda Sekil
4.17d’de goriildiigi gibi diisiik sicaklik ve yiiksek sicakliklarda bir farklilik olusmakta-
dir. Yaklagik 15 K’in altinda yiiksek manyetik alanlarda entropi daha diisiikken, yiiksek

sicakliklara ¢ikildiginda yiiksek manyetik alanlarda entropi daha fazla hesaplanmaktadir.
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Sekil 4.17. Sicaklik etkisinde a) i¢ enerji; b) Helmholtz serbest enerji; ¢) 1s1 kapasitesi; d)
entropinin degisimi (o = 8 nm, P = 1 kbar)

Sekil 4.18°de, manyetik alan ve sicaklik degisiminin manyetik gozlenirler olan
miknatislanma ve manyetik duygunluga olan etkisi incelenmektedir. 30 K, 50 K ve 70
K olmak iizere ii¢ farkl sabit sicaklik icin, artan manyetik alan (—50 7" ve +50 1" aras1)
altinda miknatislanmanin davranis1 Sekil 4.18a’da analiz edilmektedir. Yiiksek sicaklik-
lara cikildik¢ca miknatislanmanin azaldig1 acgikca goriilmektedir. Negatif manyetik alan
degerleri i¢in manyetizasyon egrisi, pozitif duruma kiyasla orijine gore simetriktir. Mikna-
tislanma, diisilk manyetik alanlarda belirgin bir degisim gosterirken manyetik alan siddeti
arttirtldikca miknatislanmanin artis hizi azalir. Dolayisiyla yiikksek manyetik alan siddet-
lerine ¢ikildiginda, miknatislanma doyuma ulasir. Sekil 4.18a’daki negatif miknatislanma
davranigi, uygulanan pozitif manyetik alan arttikca artmaktadir. Negatif yonde manye-
tik alan uygulandig1r durumda ise miknatislanma pozitif yonde artmaktadir. Bu durumu
denklemler lizerinden agiklayabiliriz. Miknatislanmaya manyetik alanin etkisi, Denklem
(2.61)’daki boliisiim fonksiyonundan, dolayisiyla boliisiim fonksiyonundaki bagli durum

enerji 6zdegerlerinden ileri gelmektedir. Manyetik alan artisinin potansiyel geometrisini
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daralttigindan ve enerji 0zdegerlerini artirdifindan bahsetmistik. Boylece hem Z hem
de InZ (InZ < 0) Sekil 4.16c ve d’de goriildiigii gibi azalmaktaydi. Dolayisiyla mikna-
tislanmay1 ifade eden Denklem (2.61)’daki tiirev ¢arpani negatiftir. Sonugta, pozitif bir
dis manyetik alan uygulanmasi, negatif yonde olusan miknatislanmada artisa yol acgar-
ken, manyetik alan ters yonde uygulandiginda (negatif oldugunda), miknatislanma pozitif
yonde bir artig gostermektedir.

Sekil 4.18b; 30 K, 50 K ve 70 K’lik ii¢ farkli sabit sicaklikta, degisen manyetik
alan biiyiikliigiiniin manyetik duygunlugu nasil etkiledigini gosterir. Manyetik duygunluk,
Denklem (2.62) ile verildigi gibi miknatislanmanin B’ye gore tiirevi alinarak hesaplanir.
Sekil 4.18a’nin tiirevi alindiginda, beklendigi gibi Sekil 4.18b’yi vermektedir. Sicaklik ar-
tisinda manyetik duygunluk 0 7" civarinda keskin sekilde degismekte ve bu noktaya yakin
yerlerde artan sicaklikla birlikte azalmaktadir. Ayrica manyetik duygunluk, sicaklik degi-
siminden diisiik manyetik alanlarda (O 7" ve civarinda) daha fazla etkilenmektedir. Sekil
4.18b’de acikca goriildiigii gibi, manyetik alanin pozitif veya negatif oldugu durumlarin
her ikisinde de y < 0’dir. Manyetik alan (pozitif ve negatif yonde uygulanan) artisinda y
azalarak sifira yaklagsmaktadir.

Sekil 4.18c’de, miknatislanmanin sicakliga bagli degisimi incelenmektedir. Denk-
lem (2.61)’e sicaklik katkis1 Z boliisiim fonksiyonundaki enerji 6zdegerlerinden ve ter-
modinamik 3 parametresinden gelir. Miknatislanma, 4—70 Klik sicaklik araliginda artan
sicaklikla birlikte dogrusal olmayacak sekilde azalig gosterir. Diisiik sicakliklarda mikna-
tislanmada hizli bir de8isim vardir, ancak sicaklik arttikca bu degisim hiz1 azalir. Ayrica
sabit sicaklikta dig manyetik alanin biiyiikligii 20 7”den 30 7”ye ¢ikarildiginda negatif
miknatislanmanin da arttig1 goriilmektedir.

Sekil 4.18d’de manyetik duygunluk, sicakligin bir fonksiyonu olarak iki farkli
manyetik alan biiyiikliigii (20 7" ve 30 T') i¢in gosterilmistir. Diisiik sicakliklarda manyetik
duygunlugun azalis hizi, yiiksek sicakliklara gore daha fazladir. Sicaklik arttikca, manyetik
duygunluktaki azalmanin hiz1 yavaglayarak stabil hale gelir ve yiiksek sicakliklara gidil-
dik¢e duygunluk negatif yonde artmaya baslamaktadir. Sicaklik sabit alindiginda ytiksek
manyetik alanlarda daha diisiik manyetik duygunluk saglanmaktadir. Bu tez kapsaminda
kullanilan parametreler 1s1¢1nda manyetik duygunlugun genel profili, Sekil 4.18d’de goriil-
digii gibi diamagnetik ozellikler sergilemektedir. Diisiik sicakliklarda 30 7”nin {izerinde
manyetik alan uygulandig1 durumlarda malzemenin karakteri paramanyetik bolgeye dogru
kaymaktadir. Yani diamanyetik 6zellik gosteren malzemeye, diisiik sicakliklarda yiiksek
manyetik alanlar uygulandiginda paramanyetik 6zellik sergilemektedir.
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5. SONUCLAR

Bir elektronun GaAs yari iletken kristali icindeki baska bir elektronla etkilesimi
temel olarak Coulomb potansiyeli ile tanimlanirken, kristal orgiideki diger atom ve elekt-
ronlarla olan davranisin1 tanimlamak i¢in bir ortalama alan potansiyeline ihtiya¢ duyul-
maktadir. Bu ¢cok pargacik etkilesimi, potansiyelin deforme Coulomb formunda, deneysel
sistemlere uygun olacak sekilde siirekli ve sonlu sinirlara sahip bir profil olmasin1 ge-
rektirmektedir. Bu tez caligmasi kapsaminda tiim bu gereklilikleri karsilamak iizere ters
karekok eksponansiyel potansiyel tercih edilmistir. Bir ters karekok eksponansiyel potan-
siyele sahip GaAs kuantum noktanin ¢ = 0 ve ¢ # 0 durumlarinda bagh durum enerji
0zdegerleri ve bunlara karsilik gelen dalga fonksiyonlar1 RK metodu ile niimerik olarak
analiz edilmistir. / = 0 durumu i¢in Schrédinger dalga denkleminin analitik sonucu bu-
lunmakta (Ishkhanyan 2018) fakat ¢ # 0 durumu icin analitik bir sonu¢ bulunmamaktadir.
RK metodu ile ¢ = 0 i¢in niimerik olarak elde ettigimiz enerji 6zdegerlerini analitik olarak
elde edilen enerji 6zdegerleriyle karsilastirilmistir. Sonuglarin birbiriyle olduk¢a yakin
olmasi, hesaplarimizin giivenilirligini ortaya koymaktadir.

RK yontemi ile enerji 6zdegerleri hesaplanirken, elektron kiitlesi konuma baglh
olarak ele alinmustir. Bir elektronun bogluktaki kiitlesi ile GaAs yar1 iletken kristali i¢in-
deki kiitlesi farklidir ve konuma bagh olarak da degisir. Yari iletkenlerin £/ — & bant
diyagramlar1 incelenerek, elektronun kiitlesinin uzaya bagl degisimi hakkinda bilgi edi-
nilebilir. GaAs yar1 iletkeninin &£ — k bant diyagraminin iletkenlik bandinin tabanindaki
egrilik iist noktalara dogru azaldigindan, etkin elektron kiitlesinin konuma baglh geomet-
risinin artan bir kiitle formunda olmasi, egrilik siirekli oldugundan potansiyelde oldugu
gibi sonlu ve siirekli olmas1 gerektigi sonucuna varilmistir. Bu tez calismasinda, iki farklh
konuma bagl etkin kiitle (PDEM) formu ele alinarak, egrilik farkliliginin elektronik ve
optik gozlenirlere etkisi iizerine ¢alisilmigti. MEM ve WSM olarak adlandirilan kiitle
formlarindaki konum bagimli egriliklerin bagli durum enerji 6zdegerlerini etkin sekilde
degistirdigi ortaya koyulmustur. MEM ve WSM kiitle modellerindeki parametreler iize-
rinden PDEM’in sogurma katsayilar1 ve kirilma indisindeki toplam degisim iizerindeki
etkileri incelenmistir. Kiitle modellerindeki parametreler, etkin kiitleyi sabit kiitle degerine
yakinsattiginda, sogurma katsayis1 ve kirilma indisindeki toplam degisimin, sabit kiitle
icin yapilan hesaplamalarin sonuglarina dogru yakinsadig1 gézlemlenmistir.

GaAs kuantum noktasinin optik gozlenirleri, sicaklik ve hidrostatik basincin etki-
leri temel alinarak elektrik ve manyetik alan altinda incelenmistir. Etkin elektron kiitlesi,
potansiyel derinligi ve iletkenlik bandindaki etkin elektron yogunlugu, sicaklik ve hidrosta-
tik basincin fonksiyonlar: olarak alinarak bagli durum enerji 6zdegerleri Numerov metodu
ile niimerik olarak hesaplanmistir. Sicakligin bagli durum enerji 6zdegerlerini nonlineer

artirdigi, 0 — 1 kbar araliginda artirilan basincin ise aksine azalttig1 ortaya koyulmustur.
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Toplam sogurma katsayist ve kirilma indisindeki toplam degisimin artan sicaklikla artti81,
hidrostatik basing artisinda ise toplam sogurma katsayisinin azaldigi ve kirilma indisi-
nin de aksine arttig1 incelenmistir. Elektrik ve manyetik alan artisinda toplam sogurma
katsayis1 artmakta, kirilma indisindeki toplam degisim ise azalmaktadir. Optik gozlenirle-
rin dig etkiler altinda degisim egilimleri, dipol matris elemanlar1 ile matematiksel olarak
iligkilendirilmistir. Sogurma katsayilari ve kiritlma indisindeki degisim grafikleri incelen-
diginde, foton enerjisinin sicaklik artisiyla belirgin bir degisim gostermedigi (kii¢iik bir
artig), hidrostatik basing artisiyla azaldigi, elektrik ve manyetik alan artigiyla ise arttig1
gozlemlenmigtir. Bu durumda sicaklik, elektrik ve manyetik alan artisinda maviye kayma
yanit1 olusurken, hidrostatik basing artisinda ise kirmiziya kayma gergeklesir. Ters karekok
kesik ve deforme olmus eksponansiyel potansiyeldeki o parametresi ise, toplam sogurma
katsayis1 ve kirilma indisindeki toplam degisim iizerinde artisa neden olmaktadir. Foton
enerjisinin, bu artis sonucunda azaldig1 ve optik yanitlarin ise kirmiziya kaydig tespit
edilmistir.

Manyetik alan etkisinde ters karekok kesik ve deforme olmus eksponansiyel po-
tansiyele sahip bir GaAs kuantum noktasi, sicaklik ve hidrostatik basing etkileri dikkate
aliarak incelenmistir. Schrodinger dalga denklemi, potansiyel derinligi ve elektron kiit-
lesinin sicaklik ve hidrostatik basincin bir fonksiyonu olarak ele alindigr durumda, FD
yontemi ile niimerik olarak ¢oziilerek bagli durum enerji 6zdegerleri hesaplanmistir. Bagh
durumlara karsilik gelen tiim enerji 6zdegerleri baz alinarak Z boliisiim fonksiyonu he-
saplanmigtir. Hesaplamalarda 4 — 70 K sicaklik araliginda 0.1 K adimlarla ve —50 ile
50 T manyetik alan aralifinda 1 7" adimlarla gidilerek toplam 577600 adet bagli durum
enerji 0zdegeri hesaplanmigtir. Tiim girilebilir durumlar iizerinden alinan Z boliisiim fonk-
siyonlarinda, enerji 6zdegerlerinin sicaklik bagimli olarak hesaplanmis olmas: 6nemlidir.
Literatiirde, sadece analitik ¢6ziimii mevcut olan harmonik osilator potansiyeli i¢in enerji
ozdegerleri sicaklikla iligkilendirilerek g6zlenirler hesaplanmustir.

Z boliisiim fonksiyonlart kullanilarak incelenen termodinamik gozlenirler; i¢ enerji,
Helmholtz serbest enerji, 1s1 kapasitesi ve entropidir. I¢ enerji, tahmin edilebilecegi gibi
sicaklik artisinda dogrusal olmayacak sekilde bir artis izlerken, Helmholtz serbest enerji
azalmaktadir. Is1 kapasitesinin diisiik sicaklik ve yiiksek sicakliklardaki davranisi karakte-
ristiktir. Diistik sicakliklarda bir Schottky anomalisi izlerken yiiksek sicakliklarda diizenli
olarak siirekli artmaktadir. Entropinin ise artan sicaklikla bir dogrusal olmayan artis iz-
ledigi soylenebilir. Termodinamik gozlenirlerin manyetik alan altindaki davranislar1 da
bu tez kapsaminda incelenmistir. I¢ enerji, artan manyetik alan altinda artarken aksine
Helmholtz serbest enerji diismektedir. Is1 kapasinde diisiik sicakliklar hari¢ manyetik alan
artisinda 1s1 kapasitesi diismektedir. Entropide ise yine diisiik sicakliklar hari¢c manyetik

alan arttiginda bir artig s6z konusudur. Calisma kapsaminda incelenen manyetik gézlenirler
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ise miknatislanma ve manyetik duygunluktur. Manyetik alan arttikca miknatislanmanin da
arttig, sicaklik artiginda ise diistiigii gozlenmistir. Duygunlugun manyetik alan artiginda si-
fira dogru gittigi belirlenmistir. Sicaklik artisinda ise O 7" civarinda manyetik duygunlugun
azaldig1, yiiksek manyetik alan degerlerinde ise bunun tersine diisiik sicakliklarda daha
hizli sifira ulastigr gozlenmistir. Dolayisiyla kuantum noktaya diisiik sicaklikta yiiksek
manyetik alan uygulandig1 durumda paramanyetik bolgeden cikarak diamanyetik 6zellik
sergilemeye baslamaktadir.

Bu tez ¢alismasinda, elektron kiitlesinin konuma baglilig1 ve sicaklik ile hidrostatik
basing etkileri ayrintili olarak incelendi. Ancak, bu parametrelerin tiimiinii birlestirerek
daha biitiinsel bir model olusturulmasi diisiiniilmektedir. Calismanin her adiminin fiziksel
gerekceler ve teorik gerceveler temel alinarak yapilmis olmasi, kristaldeki atomik etkile-

simleri tanimlamada saglam bir ilerleme kaydedilmesini saglamustir.
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7. EKLER

Bu tez ¢alismasinin 4.2. boliimiinde yapilan niimerik hesaplamalara ait Python kodlar1
asagida verilmektedir.

import os
setnotebookdirectory=os.startfile(os.getcwd())
import numpy as np
from scipy import integrate
import matplotlib.pyplot as plt
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
hbar = 1.054571817e-34 #j.s
€= 299792458 # msh-1
€1=29979245810**9  # nm*s"-1
e =1.60217662e-19 #C
KB = 8.617343*10**(-5) #(*eV*K"-1*)
hc=hbar*c*1/(1.602176634*10**(-19))*10**9 #eV .nm
def sigma_v(T, P):
return (8.63e13 * (T**(3/2)) * (1 - 1.93*10**(-4) * T - 4.19*10**(-8) * T**2 +
21 * np.exp(-EL(T, P)/(KB * T)) + 44 * np.exp(-EX(T, P)/(KB * T)))) * 1e6 #
1/m”3 Denklem (4.20)
def V(n, sigma, T, P):
return (VO(T, P) * np.sqrt(2)) / (np.sqrt(1 + np.exp(-x(n)/sigma))) # Denklem (4.8)
def Eg(T, P):
return 1.519-5.405*10**(-4)*T**2/(T+204)+0.0126*P-3.77*10**(-5)*P**2 #
Denklem (4.11)
def Ex(T, P):
return 1.981-4.60*10**(-4)*T**2/(T+204)-1.5*10**(-3)*P # Denklem (4.10)
def EL(T, P):
return 1.815 - 6.05e-4 *T**2/(T + 204) + 5.5e-3 * P # Denklem (4.21)
def VO(T, P):
return Ex(T, P) - Eg(T, P) # Denklem (4.9)
def Vml(n, ml, T, P):
return ((mI*ml-1/4)*hc**2)/(2*mw(T,P)*(x(n)+10**(-10))**2) # Denklem (4.17)de
def Vomega2(n, B, T, P):
return (1/8) * mwSI(T, P) * omega_c(B, T, P)**2 * x(n)**2 * (le-9)**2 * 1/
(1.60217662e-19) # Denklem (4.17) de manyetik alan terimi, ilk terim.
def Ve(n, E1):
return e * E1 * x(n) * 1/ (1.60217662e-19) # Denklem (4.17)deki elektrik alan terimi
def Veff(n, ml, sigma, T, P, B, E1):
return V(n, sigma, T, P) + Vomega2(n, B, T, P) + VmI(n, ml, T, P) +
Ve(n,E1)+((0.5%*omega_c(B, T, P)*ml*hbar)*1/(1.60217662e-19)) # Etkin potansiyel
def omega_c(B, T, P):
return (e * B) / mwSI(T, P)
def mwSI(T, P):
return mw(T, P) / m0 * 9.1093e-31 # kg
mO0 = 0.511 * 10**6 #eV
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def mw(T, P):
returnmO /(1 +7.51 * (2/ Eg(T, P) + 1/ (Eg(T, P) + 0.341))) # Denklem (4.12)
# h’1 belirleme kismi1
def x(n):
return x0+n*h
n=6000; a=0; b=80.; x0=0; h=(b-a)/n
print(h)
En =np.zeros((100,100), dtype=object)
wave = np.zeros((100,100), dtype=object)
NNmax = np.zeros((100,100), dtype=object)
def k(n,ml,en,sigma,T,P,B,E1): # k(n,en)**2
return 2*mw(T,P)/hc**2*(en-Veff(n,ml,sigma,T,P,B,E1))
# Numerov metodu algoritmasi
def numerov(n,ml,en,sigma,T,P,B,E1):
psi = np.zeros(n)
psi[0] = 0.0
psi[1] =1
for n in range(0,n-2):
psi[n+2]=( 2*( 1 - (5./212)*h**2*k(n+1,ml,en,sigma,T,P,B,E1))*psi[n+1]-(1 +
1/12.*h**2*k(n,ml,en,sigma,T,P,B,E1))*psi[n] ) /(1 +
1/12 *h**2*k(n+2,ml,en,sigma,T,P,B,E1) )
return psi

def energy(emax,emin,nr,ml,sigma,T,P,B,E1):
wavel= np.zeros(n)
# determining En ---> En[nr,ml]
while abs(emax-emin) > 1e-10:
en=(emax+emin)/2.
wavel = numerov(n,ml,en,sigma,T,P,B,E1)
k=0
for i in range(1,n):
if wavel[i-1]*wavel[i]<O:
k=k+1
if k>nr:
emax=en
else:
emin=en
En[nr,ml]=en

# determining Derivative of wave --> derivative_wave
derivative_wave=np.gradient(wavel, h)

# determining rmax--->Nmax
for j in range(n,0,-1):
if derivative_wave[j-1]*wavel[j-1]<O:
Nmax=j
break
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NNmax[nr,ml]=Nmax

# determining normalized wave function ---> wave[nr,ml]

integ=0.;

for i in np.arange(0,Nmax-1):

integ=integ+(wavel[i]**2+wavel[i+1]**2)*h/2.

normal=1/np.sqrt(integ)

wave[nr,ml]=normal*np.array([wavel[i] if i<NNmax[nr,ml] else O for i in
np.arange(0,n,1) ])

# print input and output
#print("nr=",nr,"ml=",ml,"V0=",round(VO(T,P),4),"eV","sigma=",sigma,"'nm","T=",T,"
K""P="P,"B=",B,"T","
E"f{nr,ml}"'="f{En[nr,ml]:.5f}',"eV","NNmax"f'{nr,mI}"'=",NNmax[nr,ml],
"normal=", f'{normal:.5f}',"h=", f'{h:.3f})

# Plot the wave function
""" r=np.linspace(a,b,n)
plt.grid(color="lightgray’, linestyle='dashed’)  # determine grid of figure
plt.plot(r[:NNmax[nr,ml]], wave[nr,mI][:NNmax[nr,ml]],linestyle="solid',color="red’,
label=r'$\psi(r)$', lw=2)
plt.legend(loc="best")
plt.xlabel('$r$ $[nm]$', fontsize=12) # determine label of x-axes
plt.ylabel("$\psi(r)$ ', fontsize=12) # determine label of y-axes
plt.grid()
plt.show()

#energy(emax,emin,nr,ml,sigma,T,P,B,E1)
energy(20,-20,0,0,10,100,0.001,2,0.00)
energy(20,-20,1,0,10,100,0.001,2,0.00)

r=np.linspace(a,b,n)

plt.grid(color="lightgray’, linestyle='dashed’)  # determine grid of figure
plt.plot(r, wave[0,0],linestyle="solid',color="red', label=r'$\psi_0(r$', Iw=2)
plt.plot(r, wave[1,0],linestyle="solid',color="blue’, label=r'$\psi_1(r)$', Iw=2)
plt.plot(r, np.array(wave[0,0])*r*np.array(wave[1,0]),linestyle='solid",color="black’,
label=r'$\psi_0(r)*r*\psi_1(nN$', lw=2)

plt.legend(loc="best")

plt.xlabel('$r$ $[nm]$', fontsize=12) # determine label of x-axes
plt.ylabel("$\psi(r)$ ', fontsize=12) # determine label of y-axes

plt.grid()

plt.show()

from scipy.integrate import quad
def Integral_phi(mf,mi):
return np.real( 1/(2*np.pi)*quad(lambda phi:np.exp(1j*(mf-
mi)*phi),0*1,2*np.pi*1)[0] )
Integral_phi(0,0)
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def Integral_radial(nrf,mf,nri,mi):

f = np.array(wave[nrf,mf])*r*np.array(wave[nri,mi])

|_simp = (h/3.) * (f[0] + 2*sum(f[:n-2:2]) + 4*sum(f[1:n-1:2]) + f[n-1]) # simpson
integration

return np.abs(l_simp)
np.trapz(wave[0,0]*np.array(wave[1,0]), dx=h);
Integral_radial(1,0,0,0)

#Dipol matris elemani
def Mfi(nrf,mf,nri,mi):
return Integral_radial(nrf,mf,nri,mi)*Integral_phi(mf,mi) # [nm/C]
Mfi(1,0,0,0)
def Mfi_SI(nrf,mf,nri,mi):
return Integral_radial(nrf,mf,nri,mi)*Integral_phi(mf,mi)*e*10**(-9) # [C.m]
Mfi_SI(1,0,0,0)
def Efi(nrf,mf,nri,mi):
return En[nrf,mf]-En[nri,mi] # eV
Efi(1,0,0,0)
def Efi_SI(nrf,mf,nri,mi):
return (En[nrf,mf]-En[nri,mi])*1.602176634*10**(-19) # [j]

Efi_SI1(1,0,0,0)

import math

# All parameter converted to Sl unit system
nR =3.2;

T21=0.2*10**(-12) # [s]
Gamma21=1/T21 # [1/s]

mu=4*np.pi*10**(-7) # [N/AN2]

epsilon0=8.854*10**(-12) # [F/m]

epsilon_R=nR**2*epsilon0 # [F/m]

#sigmav=3*10**22 # [1/m"3]

11 =0.1*10**10 # [J/s.m"2] =2.4966036515999*10**28 [eV/s . m"2]

def alphal(Ef,nrf,mf,nrimi): #[1/m]

return
Ef/hbar*np.sqrt(mu/epsilon_R)*(Mfi_SI(nrf,mf,nri,mi))**2*sigma_v(100,0.001)*hbar*
Gamma21l/((Efi_SI(nrf,mf,nri,mi)-Ef)**2+(hbar*Gamma21)**2 )
alphal(9.90091805831587e-21,1,0,0,0)

def alpha3(Ef,11,nrf,mf,nri,mi): # [1/m]
pay=(Mfi_SI(nrf,mf,nrf,mf)-Mfi_SI(nri,mi,nri,mi))**2*(3*Efi_SI(nrf,mf,nri,mi)**2-
A*Efi_SI(nrf,mf,nri,mi)*Ef+Ef**2-(hbar*Gamma21)**2)
payda=Efi_SI(nrf,mf,nri,mi)**2+(hbar*Gamma21)**2
last_term=4*(Mfi_SI(nrf,mf,nri,mi))**2-pay/payda
return -
Ef/hbar*np.sqrt(mu/epsilon_R)*11/(2*epsilon0*nR*c)*(Mfi_SI(nrf,mf,nri,mi))**2*sig
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ma_v(100,0.001)*hbar*Gamma21/((Efi_SI(nrf,mf,nri,mi)-
Ef)**2+(hbar*Gamma21)**2 )**2*last_term
alpha3(9.90091805831587e-21,11,1,0,0,0)

#Sogurma katsayilari i¢in data dosyalar1 olusturma.
def alpha(Ef,11,nrf,mf,nri,mi):
return alphal(Ef,nrf,mf,nri,mi) + alpha3(Ef,11,nrf,mf,nri,mi)
alphal_list_T100=[ alphal(Ef,1,0,0,0) for Ef in np.arange(0.001e-19,0.2e-19,0.001e-
19)]
alpha3_list_T100=[ alpha3(Ef,11,1,0,0,0) for Ef in np.arange(0.001e-19,0.2e-
19,0.001e-19) ]
alpha_list_T100 =[ alpha(Ef,11,1,0,0,0) for Ef in np.arange(0.001e-19,0.2e-19,0.001e-
19) ]
Ef list =[ Ef*l/e for Ef in np.arange(0.001e-19,0.2e-19,0.001e-19) | #
convert joule to eV
with open(“absorption_T100 alphal_ new.dat", "w") as f:
for alphal, Ef in zip(alphal_list_T100, Ef_list):
f.write(f*{Ef}\t{alphal}\n™)
with open(“absorption_T100_alpha3_new.dat", "w") as f:
for alpha3, Ef in zip(alpha3_list_T100, Ef_list):
f.write(f"{Efp\t{alpha3}\n™)
with open(“absorption_T100 alpha_new.dat", "w") as f:
for alpha, Ef in zip(alpha_list_T100, Ef_list):
f.write(f"{Ef}\t{alpha}\n™)

104



OZGECMIS

KUBRA BAYRAK

OGRENIM BILGILERI

Doktora Akdeniz Universitesi

2018-2024 Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik Anabilim Dali, Antalya

Yiiksek Lisans Yildiz Teknik Universitesi

2016-2018 Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik Anabilim Dali, Istanbul
Lisans Yildiz Teknik Universitesi
2011-2016 Fen Edebiyat Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Istanbul

MESLEKI VE IDARI GOREVLER

Aragtirma Gorevlisi Akdeniz Universitesi
2018- Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Antalya
ESERLER

Uluslararasi hakemli dergilerde yayimlanan makaleler

1- Bayrak, K., Kaya, D. ve Bayrak, K. (2023). The effect of position-dependent effective
mass on the optical properties of a spherical quantum dot confined in inverse square root
truncated and deformed exponential potential. The European Physical Journal Plus, 138(6),
1-11.

2- Bayrak, K., Kaya, D. ve Bayrak, O. (2024). Optical properties of a quantum dot confined

in inverse square root truncated exponential potential under varied conditions of tempe-



rature, hydrostatic pressure, and electric/magnetic fields. The European Physical Journal
Plus, 139(8), 719.

3- Bayrak, K., Kaya, D., Gok, G.B. ve Bayrak, O. (2025). A new position-dependent ef-
fective mass for a hydrogenic donor embedded in a quantum dot. (Yayinlanmamis makale-
Dergiye gonderildi)

4- Bayrak, K., Bayrak, O., Kaya D. (2025). Magnetic and thermodynamic behavior of
GaAs quantum dots under inverse square root exponential confinement. (Yaymlanmamis
makale-Dergiye gonderildi)

Ulusal hakemli dergilerde yayimlanan makaleler

1- Kam, E., Yiimiin, Z. U., Acikgoz, G. ve Bayrak, K. (2018). Concentrations of envi-
ronmental radioactivity in sediment cores from Kulak¢ayiri Lake. Journal of the Turkish
Chemical Society Section A: Chemistry, 5(3), 1371-1374.

2- Ates, N. Z., Bayrak, K., Turgay, M. E., ve Kam, E. (2020). Evaluation of Excess Lifetime
Cancer Risk Caused by External Exposure due to Natural Radioactivity in Bolu, Turkey.
Sigma Journal of Engineering and Natural Sciences, 38(2), 945-954.

3- Bayrak, K., Kam, E., Yiimiin, Z., ve Once, M. (2022). Investigation of Heavy Metal
Concentrations in The Gulf of Izmit (Marmara Sea) Altinova Shipyard Region. Journal of

the Turkish Chemical Society Section A: Chemistry, 9(4), 1263-1276.



	tez_template_fotoğraflı-10
	Fotoğrafsız tezim
	TEZ kapak imza son (1)
	tez_template_fotoğrafsız
	ÖZET
	ABSTRACT
	ÖNSÖZ
	AKADEMİK BEYAN
	SİMGELER VE KISALTMALAR
	ŞEKİLLER DİZİNİ
	ÇİZELGELER DİZİNİ
	GİRİŞ
	KAYNAK TARAMASI
	Yarı İletken Yapılar
	E-k Bant Diyagramı
	Kuantum Noktaların Enerji Seviyeleri ve Durum Yoğunluğu
	Yarı İletken İçinde Elektronun Kütlesi
	Elektronların Periyodik Potansiyeldeki Davranışları ve Kronig-Penney Modeli
	Kuantum Noktaların Üretim Yöntemleri ve Teknolojik Uygulamalar
	Lineer ve Lineer Olmayan Optik
	İkinci ve üçüncü mertebe optik süreçler

	Yoğunluk Matrisi
	Yoğunluk matrisinin pertürbasyon teorisi ile çözümü
	Lineer ve lineer olmayan optik alınganlıklar

	Lineer ve Lineer Olmayan Soğurma Katsayısı ve Kırılma İndisi
	Optik Gözlenirlerin Keşfi, Ölçümü ve İlgili Çalışmalar
	Termodinamik Gözlenirler
	İç enerji
	Helmholtz serbest enerji
	Isı kapasitesi
	Entropi

	Kuantum Yapıların Termodinamik Gözlenirleri: Literatür İncelemesi
	Manyetik Gözlenirler
	Mıknatıslanma ve manyetik duygunluk

	Kuantum Yapıların Manyetik Gözlenirleri: Literatür İncelemesi

	MATERYAL VE METOT
	Runge-Kutta (RK) Metodu
	Numerov Metodu
	Sonlu Farklar Metodu
	Kök Bulma Metodu

	BULGULAR VE TARTIŞMA
	Bir Kuantum Noktanın Konuma Bağlı Etkin Kütle İle İncelenmesi
	Konuma bağlı etkin kütle ve potansiyel profili kapsamında Schrödinger dalga denklemi
	Schrödinger dalga denkleminin RK metodu ile nümerik çözümü
	Konuma bağlı etkin kütlenin optik gözlenirler üzerine etkisi

	Elektrik ve Manyetik Alan Altında Bir Kuantum Noktanın Sıcaklık ve Hidrostatik Basınç Etkisinde İncelenmesi
	Sıcaklık ve hidrostatik basınç bağımlı kütle ve potansiyel profili kapsamında Schrödinger dalga denklemi
	Schrödinger dalga denkleminin Numerov metodu ile nümerik çözümü
	Sıcaklık, hidrostatik basınç, elektrik, manyetik alan ve potansiyel parametresinin gözlenirler üzerine etkisi

	Manyetik Alan Altında Bir Kuantum Noktanın Termodinamik ve Manyetik Gözlenirlerinin İncelenmesi
	Sıcaklık ve hidrostatik basınç bağımlı potansiyel profili kapsamında Schrödinger dalga denklemi
	Termodinamik ve manyetik gözlenirler
	Sıcaklık ve manyetik alanın termodinamik ve manyetik gözlenirler üzerine etkisi


	SONUÇLAR
	KAYNAKLAR
	EKLER

	TEZİN EKLER KISMI-112-116




