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Abstract

In this study, we have calculated the energy states and the wavefunctions of the spherical
quantum dot with finite and infinite confining potential. In addition, we have investigated the
binding energies of the ground and excited states of the spherical quantum dot as a function of
dot radius. In order to calculate the energy eigenvalues and the wavefunctions Quantum Genetic
Algorithm and Hartre-Fock Roothaan method have been employed. The results show that dot
radius and confinement potential has a great effect on the energy states and binding energies.
In large dot radii, the effect of confinement potential on energy states is disappeared and energy
states go to the energy values of hydrogen atom.
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Ozet

Bu ¢aligmada sonlu ve sonsuz sinirlandirict potansiyele sahip kiiresel kuantum nokta yapinin
taban ve bazi uyarilmis enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonlar1 hesaplandi. Bununla beraber
taban ve cesitli uyarilmis durumlarinin baglanma enerjileri nokta yapinin yarigapina bagh
olarak incelendi. Enerji 6z degerlerini ve 6z fonksiyonlarini hesaplamak i¢in Kuantum Genetik
Algoritma ve Hartree-Fock Roothaan metodu kullanilmistir. Sonuglar gostermistir ki kuantum
nokta yapinin enerji seviyeleri lizerinde yarigapin ve sinirlandirici potansiyelin biiyiik etkisi
vardir. Buna karsilik biiyiik nokta yarigaplarinda sinirlandirict potansiyelin etkisinin ortadan

kalktig1 ve enerji seviyelerinin hidrojen atomunun degerlerine gittigi goriildii.

Anahtar Kelimeler
Kdiresel Kuantum Nokta Yapi, Baglanma Enerjisi, Sinirlandirma Potansiyeli
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1. GIRIS

Modern teknolojideki olaganiistii gelismeler sayesinde kuantum tel, kuantum kuyu ve kuantum
nokta gibi nanometre boyutundaki diisiik boyutlu yapilari iiretmek miimkiin hale gelmistir.
Diisiik boyutlu yapilarin elektronik ve optiksel dzellikleri, yiik tasiyicilarinin sayisi ve tipleri
gibi parametreleri modifiye edilmek suretiyle dnemli dl¢lide degistirilebilir. Diisiik boyutlu
yapilar arasinda kuantum nokta yapilar mikro-elektronik ve opto-elektronik cihazlardaki
potansiyel uygulamalarindan dolay1 olduk¢a fazla ilgi ¢cekmektedir. Kuantum nokta yapilarda
yiik tastyicilari (elektron ve desikler) ii¢ boyutta sinirlandirilmistir. Yiik tastyicilarinin uzaysal
siirlandirilmas: sistemde kesikli enerji seviyeleri ve kabuklu yapilar gibi essiz 6zelliklerin
olusmasina neden olmaktadir. Bu 6zelliklerin atomlara ait olmasi1 nedeniyle, kuantum nokta
yapilar sik sik 'yapay atomlar' olarak da adlandirilir [1]. Kuantum nokta yapilarin elektronik ve
optiksel 6zelliklerinin degismesine neden olan diger bir etki de safsizligin (impurity) olmasidir.
Safsizlik kuantum nokta yapinin enerji dagilimida 6nemli degisiklie neden olmakta ve
optiksel 6zelliklerinin kontrol edilmesine imkan saglamaktadir. Biitiin bu nedenlerden dolay1
son 10 yilda ¢esitli arastirmacilar tarafindan kuantum nokta yapilarin elektronik yapisi [2-6],
baglanma enerjisi [7-10], optiksel [11-18] ve diger 6zellikleri [19-22] gibi ¢esitli parametreleri
yogun olarak ¢alisilmaktadir. Yukarida belirtilen ¢alismalar arasinda Cakir ve ark. [2-5] sonlu
ve sonsuz sinirlandirict potansiyele sahip bir ve iki elektronlu kiiresel kuantum nokta yapilarin
elektronik 6zelliklerini incelediler. Bose ve Sarkar [7] yiizeysel hidrojenik safsizligin baglanma
enerjisini varyasyonel ve pertiirbasyon yontemiyle sonlu sinirlandirict potansiyel icin
hesapladilar. Porras-Montenegro ve Perez- Merchancano [9] hidrojenik safsizligin taban durum
enerjisini ve baglanma enerjisini kuantum nokta yaricapinin fonksiyonu olarak farkli kuyu
derinlikleri i¢in ¢alistilar. Yakar ve ark. [11-13] sonlu ve sonsuz sinirlandirici potansiyele sahip
kuantum nokta yapilarin gesitli optiksel 6zelliklerini kuantum nokta yarigapimin fonksiyonu
olarak hesapladilar. Onlar hesaplamalarinda etkin kiitle yaklasiminda modifiye edilmis
varyasyonel yontemi kullandilar. Kasapoglu ve ark. [16] elektrik ve manyetik alanin basamak
seklindeki kuantum nokta yapimnin optiksel 6zelliklerine olan etkisini incelediler. Bunlarin
yaninda Yesilgiil ve ark. [ 18] etkin kiitle yaklasiminda kuantum telde manyetik alan, hidrostatik
basing ve sicakligin lineer ve nonliner optiksel 6zelliklere olan etkilerini incelerken, Mandal ve
ark. [16] sogurma katsayilari iizerine manyetik alanin etkisini ¢alistilar. Yakar ve ark. [19]
merkezinde hidrojenik safsizlik olan sonlu ve sonsuz sinirlandirict potansiyele sahip kuantum

nokta yapinin asir1 ince yapi sabitlerini hesapladilar.
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Bu ¢alismada sonlu ve sonsuz sinirlandirict potansiyele sahip kiiresel kuantum nokta yapilarin
taban ve cesitli uyarilmis durumlariin enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonlar1 kuantum nokta
yaricapinin fonksiyonu olarak elde edildi. Buna bagli olarak kuantum nokta yapilarin taban ve
uyarilmis durumlara ait baglanma enerjileri hesaplandi. Enerji seviyeleri ve dalga
fonksiyonlarin elde edilmesinde Kuantum Genetik Algoritma (KGA) ve Hartree-Fock
Roothaan (HFR) metodu kullanild.

2. TEORI VE TANIMLAR
Etkin kiitle yaklagiminda, sonlu ve sonsuz siirlandirici potansiyele sahip merkezinde safsizlik
olan kiiresel kuantum nokta yap1 gz Oniine alinirsa, bdyle bir sistemin Hamiltoniyeni atomik
birimlerde asagidaki gibi verilir:
2v7 2
e —$+vc<r) @
Burada Z safsizligin yiikii, r elektron ve safsizlik arasindaki uzaklik, m* elektronun etkin kiitlesi

H=-

ve g de ortamin bagil elektriksel gecirgenligidir. V.(r) terimi ise kiiresel smirlandirict
potansiyeldir ve onun sekli sonsuz smirlandirici potansiyel olmasi durumunda V(r) = 0 igin
r <R veV(r) = oo igin r > R seklinde olurken, sonlu sinirlandirict durumunda ise V(r) = 0 icin
r<R ve V(r) =V, i¢in r >R seklindedir. Burada R kuantum noktanin yarigap1 ve V, da
potansiyel yiiksekligidir. Denklem (1)’de esitligin sag tarafindaki birinci terim elektronun
Kinetik enerjisini, ikinci terim elektron-safsizlik potansiyel enerjisini ve lgilincii terimde

sinirlandirict potansiyeli gostermektedir.

HFR yaklagiminda, tek elektron dalga fonksiyonlarinin uzaysal kismi Slater tipi orbitallerin
(STOs) lineer kombinasyonu seklinde asagidaki gibi yazilabilir:

Vi =icikXik(CikaF) (2)

k=1
Burada k = n/m baz fonksiyonlarinin kuantum sayilari, o baz seti sayisi, C, a¢ilim katsayilari

ve &, de perdeleme sabitidir. Normalize olmamis kompleks STO, ;. , nun genel formu

Zun($T)=1""eY,, (69) ©)
ile verilir. Burada Y, (8¢) Condon-Shortly fazinda kompleks kiiresel harmonik fonksiyondur.
Denklem (1)’de verilen Hamiltoniyen i¢in zamandan bagimsiz Scrodinger denklemi asagidaki
gibidir:
Hy; = Ejy; (4)
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Burada Ej ve y; Hamiltoniyen operatériiniin 6zdeger enerjisi ve 6zfonksiyonudur. Kuantum

nokta yapinin E; enerjisi ve y; 6zfonksiyonu modifiye olmus varyasyonel yontemle KGA ve

HFR nin birlesimi olan metod kullanilarak hesaplanacaktir. Bu metodun detaylar1 [2, 3]
referanslarinda verilmistir. Denklem (1), (2) ve (3), Denklem (4)’te yerine konulursa STO’lar

cinsinden kinetik enerjinin beklenen degeri

_vz - 3 o o . V2
Zm* )WJ (r)d r= % %Fn'l’m' Cnlm<;(n'l’m' | _W

R
<T >:J‘\IIT(F)( anm> (5)
0

elektron-safsizlik etkilesim potansiyel enerjisinin beklenen degeri

nim n'lI'm’

R
s T2 SR Z
<V >= [yl (O =2w(08% =3 Y Gl Con{ o |~ Zom) — (6)
0 r

ve sonlu siirlandirici potansiyel enerjisinin beklenen degeri

<Vc (r) >= jl//|* (r)vc (r)l//i (r)d 3r = i ZG:C:’I’m' Cnlm<Zn’I’m' [VO| anm> (7)

nim n'I'm’

ile verilir.

3. TARTISMAVE SONUCLAR

Bu calismada merkezinde bir safsizlik olan sonlu ve sonsuz siirlandirict potansiyel sahip
kiresel bir kuantum nokta yapinin, GaAs/AlxGai-xAS, taban ve ¢esitli uyarilmig durumlarinin
enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonlar1 hesaplandi. Buradan hareketle yine kuantum nokta
yapinin taban ve uyarilmis durumlara ait baglanma enerjileri hesaplandi. Hesaplamalarda
malzeme olarak kuyu bolgesinde GaAs’nin malzeme parametreleri ve kuyu disginda  AlxGas-
xAs’nin malzeme parametreleri kullanildi. Burada X aliiminyum katkilanma orani veya

stokiyometrik orandir (stoichiometric ratio). GaAs ve AlxGaixAs’nin bant araliklari arasindaki

fark AE, (x)= (1.155x +0.37x? )&V, etkin dielektrik sabiti &(x)= (13.18 —3.12x) ve elektronun

etkin kiitlesi m(x)=(0.0665 +0.0835x)m, olarak almnmustir; burada m, serbest elektron

kiitlesidir. Hesaplamalarimizda Ref. [23]’te Onerildigi gibi smirlandirici potansiyelin
blytikliginii belirlemek i¢in bant araligi farkinin %60’ kullandik. Yukarida verilen
GaAs(x=0)"mn parametreleri kullanilarak herhangi biri etkin Bohr yarigap1 ve etkin Rydberg

enerjisini =101A ve = 5.72meV olarak hesaplayabilir.

Kiiresel kuantum nokta yapilarin kuantum mekaniksel analizinde STO’lar tercih edilmistir.
Ciinkii bu baz setlerinin elektronik dalga fonksiyonlar1 ¢ekirdege cok yakin ve ¢ok uzak
bolgelerde daha gergekgi davranis sergilemektedir. Boylece biz s (veya p, d ve f) tipi atomik

orbitaller i¢in farkli perdeleme sabitlerine sahip s (veya p, d ve f) STO’larin lineer
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kombinasyonunu sectik. Orbitalin ortogonalligini olusturmak icin, ayni agisal momentuma
sahip tek elektron dalga fonksiyonlarin tiimiinde ayni perdeleme parametrelerinin seti
kullanildi. Enerjinin beklenen degerini hesaplamak icin sonlu siirlandirici potansiyelde 7,
sonsuz siirlandirici potansiyelde 5 tane baz seti kullanilmistir. Her bireyin orbital seti Gramm-

Schmidt prosediiriine gére ortonormalize edilmistir.

50 6
g ] €
= T ]
2 30 | = 4
2 s 3
2 20 - pu’
® £
S 10 5 °
& | o
W g 1
m
O 4
0
0 1 2 3 4 ] 0 1 2 3 4 5
Nokta yaricapi R Nokta yarigapl R

Sekil 1. Nokta vyarigapmin fonksiyonu olarak  Sekil 2. Nokta yaricapinin fonksiyonu olarak kiiresel
merkezinde safsizlik olan (Z=1, sirekli ¢izgi) ve kuantum nokta yapinin baglanma enerjileri

safsizlik olmayan (Z=0, kesikli ¢izgi) kiresel kuantum

nokta yapinin enerji seviyeleri

Sekil 1’de kiiresel kuantum nokta yapinin taban ve ¢esitli uyarilmis durumlarina ait enerji
seviyelerinin grafigini nokta yaricapinin fonksiyonu olarak c¢izildi. Sekilden goriilecegi gibi
nokta yarigapr artarken enerji seviyeleri monotonik olarak azalmaktadir. Daha biiyiik nokta
yarigaplarina gidildiginde enerjilerin sabit degere gittigi goriilmektedir. Kiiclik nokta
yarigaplarina giderken, R — 0, enerjinin hizli bir sekilde raksadig: goriilmektedir. Bu durum
nokta yarigapinin uzaysal etkisini yani sinirlandirma etkisini gostermektedir. Heisenberg
ilkesine gore bu bdlgede nokta yarigapinin degeri azalirken elektronun kinetik enerjisi artmakta
ve bu da sistemin toplam enerjisini pozitif olarak blyutmektedir. Sekil 1’de Z=1 durumundaki
enerji seviyelerinin digerlerinden daha kiiciik oldugu goriilmektedir. Bunun fiziksel nedeni,
Z=1 durumunda, elektron-safsizlik potansiyel etkilesim enerjisinin olmasidir. Bu enerji negatif

isaretli olmasindan dolay1 toplam Hamiltoniyende azaltici bir etkiye sahiptir.

Bir elektronun safsizliga baglanma enerjisi EL, = E,;(Z =0) —E(Z = 1) seklinde
tanimlanabilir. Burada E,,;(Z = 0) safsizhigin olmadigi durumdaki kuantum nokta yapinin
enerjisini gosterirken, E,;(Z = 1) de safsizligin oldugu durumdaki kuantum nokta yapinin

enerjisini gostermektedir. Bu durumda elektronun baglanma enerjisi pozitif olarak ifade edilir.

Aksaray J. Sci. Eng. 1:1 (2017) 41-50 46



F. Yilmazer et al. Aksaray University Journal of Science and Engineering, 1(1) (2017) 41-50.

Sekil 2°de sonsuz sinirlandirict potansiyele sahip kuantum nokta yapinin baglanma enerjilerini
yarigapin fonksiyonu olarak c¢izdik. Buradan goriilecegi lizere ayni enerjide oldugu gibi
baglanma enerjisinin de nokta yarigapmin artmasiyla azaldigi ve sabit degerlere gittigi
gorilmektedir. Kiigiik nokta yarigaplarina giderken, R — 0, baglanma enerjinin de hizli bir
sekilde raksadig1 goriilmektedir. Bunun nedeni elektron uzaysal olarak daha dar bir bolgeye
hapsedilmesidir. Ayn1 zamanda Sekil 2’de goriilecegi gibi daha dis orbitallere dogru gidildikce
baglanma enerjisinin degeri azalmaktadir, bu da beklenilen bir durumdur. Yani elektron dis

orbitallerde i¢ (core) elektronlara gore ¢ekirdege daha zayif baghdir.

30 30
= 25 - x=0.1 (V,=72meV) = = 25 |
8 Z=1 E Ko x=0.3 (V,=228meV)
= 20 1 2p = 20 1~ Z=1 E15
2 Esq 2 - £
2 151 _E 2 15 | — By
= 4 = E
Q O 3d
“ 10 w 10 E
= = - HAf
w i
01 i 01 \
0 1 2 3 4 5 6 0 1 2 3 4 5 6
Nokta yang¢ap! R(@*) Nokta yangapi R(@*)
30 30
o 25 _’%“ 25 - x=0.4 (V,=313msV)
© —
~ | x=0.2 (V,=148meV) ~ | zZ=1
5 20 et — E. 5 20
£ 15, — By 215
S ’ E o
» 10 - = ® 10 |
= — BEyf =
g2 5 g 51
w w
0 0 1 | ‘ ‘ ‘ ‘ i
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Sekil 3.Kuantum nokta yarigapmin fonksiyonu olarak Al konsantrasyonunun X dért farkli degeri i¢in kiiresel
kuantum nokta yapimin 1s, 2p, 3d ve 4f seviyelerinin enerjileri

Sekil 3 nokta yaricapmin fonksiyonu olarak sonlu sinirlandirict potansiyele sahip kiiresel
Kuantum nokta yapinin taban ve ¢esitli uyarilmig durumlarinin enerji seviyeleri dort farkli Al
konsantrasyon x degeri i¢in ¢izilmistir. Egrilerden goriilecegi gibi nokta yarigapi artarken
beklenildigi gibi tiim enerjiler azalmaktadir. Nokta yaricapinin daha biiyiik degerlere
artirilmasiyla, sistem atom modeline benzeyecegi i¢in, enerji degerleri hidrojen atomunun
enerji degerlerine gittigi goriilmektedir. Bu durum Tablo 1°de agik sekilde goriilebilir. Yani ¢ok
biiylik nokta yarigaplarinda 6rnegin R=20 icin 1s seviyesinin enerji degeri -0.5 ab ye, 2p
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seviyesi -0.1250ab degerine yaklastigi goriilmektedir. Ayni sekilde ¢ok daha ileri nokta
yarigaplarinda 3d ve 4f seviyelerinin enerjileri de yaklasik -0.0538ab ve -0.0173ab olarak
bulunmustur. Bu degerlerde hidrojen atomunun enerji degerlerine karsilik gelmektedir. Sekil
3’te goriilecegi gibi, enerji seviyeleri tizerinde kuyu derinliginin sinirlandirma etkisi agik bir
sekilde goriilmektedir.

Tablo 1. Al konsantrasyonu x=0.2, 0.3 ve 0.4 degeri i¢in sonlu simirlandirici kuantum nokta

yapinin bazi nokta yarigaplarinda 1s, 2p, 3d ve 4f seviyelerinin enerji degerleri. Burada e-t
ifadesi (107%)’ yi géstermektedir

x R Eqq E,p E3q Eyf
02 03 9.8645 12.7200 12.8156 12.8488
0.5 5.3482 12.6112 12.8156 12.8488
1 1.1442 5.0420 9.2271 12.8488
2 -0.2420 1.1820 2.6012 4.2152
3 -0.4454 0.3736 1.0825 1.8724
6 -0.4993 -0.0644 0.1605 0.3875
10 -0.5000 -0.1190 -6.6981e-3 0.0934
20 -0.5000 -0.1249 -0.0539 -0.0198
0.3 03 12.8825 19.7300 19.8421 19.8806
0.5 6.2750 16.4325 19.8421 19.8806
1 1.2868 5.4590 10.0858 15.3023
2 -0.2276 1.2359 2.7040 4.3811
3 -0.4418 0.3888 1.1128 1.9214
6 -0.4994 -0.0629 0.1659 0.4137
10 -0.5000 -0.1170  -4.2029¢-3 0.1023
20 -0.5000 -0.1249 -0.0538 -0.0173
04 03 14.9225 27.1235 27.2591 27.3033
0.5 6.8683 18.3714 27.2589 27.3033
1 1.3758 5.7092 10.5690 16.1587
2 -0.2183 1.2687 2.7653 4.4793
3 -0.4380 0.4041 1.1432 1.9696
6 -0.4993 -0.0615 0.1689 0.4173
10 -0.5000 -0.1174  3.1981e-4 0.1116
20 -0.5000 -0.1250 -0.0540  1.1300e-3

Kiiciik nokta yarigapinda enerjinin maksimum degerleri kuyu derinliginin biiyiikliigline (Al
konsantrasyon oranina) bagli olarak degismektedir. Yani nokta yarigcap1 azalirken enerji artiyor
ve kuyu yiiksekligine karsilik gelen bir limit degere (kritik nokta yarigapina) yaklasiyor.
Enerjilerin maksimum degeri Vo kuyu derinligi degerine kadar ¢ikabilmektedir. Diger taraftan
cok biiyiik nokta yaricaplarinda kuyu potansiyelinin sinirlandirma etkisinin ¢ok zayifladig: ve

enerji seviyeleri iizerinde bir etkisinin olmadig1 bu sonuglardan sdylenebilir.
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Sekil 4. Nokta yarigcapinin fonksiyonu olarak Al konsantrasyonun X'in ii¢ farkli degeri i¢in kiiresel kuantum
nokta yapinin 1s, 2p ve 3d seviyelerinin baglanma enerjileri
Sekil 4’te Al konsantrasyonu x’in ii¢ degeri igin nokta yarigapinin fonksiyonu olarak kiiresel
kauntum nokta yapmin baglanma enerjilerini cizdik. Sekil 4’ten goriilecegi gibi sonlu
potansiyel kuyuda safsizligin baglanma enerjisi nokta yaricapr azalirken maksimum degere
kadar artiyor ve daha sonra bir limit degere diisliyor. Bu limit degerden sonra kuyuda artik
enerji 6zdegerleri yoktur. Halbuki sonsuz siirlandirici potansiyel durumunda nokta yarigapi

azalirken baglanma enerjisi artarak iraksamaktadir. Sekil 4’te kuyu derinliginin sinirlandirma
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etkisi baglanma enerjileri lizerinde agik olarak goziikmektedir. Piklerin keskinligi giiglii bir
seklide kuyu derinligine baglidir. Bunun yaninda kuyu derinligi arttik¢a baglanma enerjilerinin
pik degerleri daha diisiik kritik nokta yaricapina dogru kaydigi goériilmektedir. Bu durumun
fiziksel nedeni kuyu derinligin artmasinin daha diisiik nokta yarigapinda sistemin daha kararli

oldugu seklinde yorumlanabilir [9].
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