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Ozet: Bu calismada, cekirdek/kabuk/kuyu/kabuk yapisina sahip CdSe/ZnS kuantum nokta heteroyapidaki cift
elektronun, elektronik oOzellikleri arastirilmustir. Ilk olarak, merkezdeki donor safsizligimin varliginda ve
yoklugunda, bu yapiya ait enerji 6zdegerleri ve dalga fonksiyonlari tabaka kalinliklarinin fonksiyonu olarak
hesaplanmistir. Bu amagla, Poisson-Schrodinger denklemleri, etkin kiitle ve Hartree yaklagiminda 6z-uyumlu
olarak ¢oziilmiistiir. Elde edilen sonuglar, ¢ekirdek yarigapinin ve tabaka kalinliklarinin fonksiyonu olarak,
safsizligin oldugu ve olmadigi durumlar i¢in ayrintili bir sekilde analiz edilmis ve fiziksel yorumlari yapilmistir.
Elektronik o6zelliklerin, tabaka kalinliklarina siki bir sekilde bagli oldugu ve safsizlik atomunun varliginda

onemli sekilde degistigi gozlenmistir.

Anahtar kelimeler: Cok tabakali kuantum nokta, matris késegenlestirme, Schrodinger-Poisson denklemi.

ELECTRONIC PROPERTIES OF A MULTI-LAYERED SPHERICAL QUANTUM
DOT WITH DOUBLE ELECTRONS

Abstract:  In this study, the electronic properties of a core/shell/well/shell CdSe/zZnS quantum dot
heterostructure with double electron have been investigated. First, the energy eigenvalues and corresponding
wave functions of this structure have been calculated as a function of the layer thicknesses for cases with and
without an on-center donor impurity. For this purpose, the Poisson-Schrédinger equations have been solved self-
consistently in the frame of effective mass approximation and Hartree treatment. The results have been analyzed
in a detail as a function of the core radius and layer thicknesses for cases with and without the impurity and
physical reasons have been discussed. We have observed that the electronic properties are drastically dependent
on the layer thicknesses and these properties can change importantly with existing of the impurity atom.

Keywords: Multi layered quantum dot, matrix diagonalization, Schrédinger-Poisson equation.

1. Giris
Nanofabrikasyon teknolojisindeki son gelismeler, diisiik boyutlu yariiletken kuantum

nanoyapilarin iiretilmesini miimkiin hale getirmistir. Kuantum kuyulari, kuantum telleri ve
kuantum noktalar1 gibi bir, iki ve ti¢ boyutta sinirlandirilmis nano boyutlu yapilar, elektronik
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ve optoelektronik uygulamalar i¢in oldukga dikkat ¢cekmistir. Gegtigimiz yillarda, yariiletken
kuantum nanoyapilar arasinda en ¢ok ilgiyi, aygit uygulamalar1 ve ilging temel fiziksel
Ozellikleri nedeniyle sifir boyutlu kuantum nanoyapilar gérmiistiir. Pek cok arastirmaci
tarafindan kuantum noktalarin ¢esitli elektronik ve optik ozellikleri, hem teorik hem de
deneysel olarak yogun bir sekilde arastirilmaktadir (Zhu ve ark., 1990; Niculescu ve
Niculescu, 1997; Lien ve Trihn, 2001; Peter, 2005).

Kuantum noktalardaki hidrojenik safsizlik problemi, bu yapilarin elektronik ve optik
Ozelliklerinin anlasilmasinda oldukga faydali bir model olmasi nedeniyle ilgi ¢eken bir konu
olmustur. Bu nedenle kuantum nokta yapilarda hidrojenik safsizlik problemi, ¢esitli analitik
ve niimerik yontemler kullanilarak, bircok yazar tarafindan incelenmistir (Xie, 2010; Zhang
ve ark., 2010; Boichuk ve ark., 2011; Rezaei ve ark., 2011; Tas ve Sahin, 2012b; Sahin ve
Koksal, 2012; Riberio ve Latge, 1994; Bose ve Sarkar, 2000; Sadeghi, 2009; Nasri ve Sekkal,
2010). Kiiresel kuantum noktalarda merkezde (Porras-Montenegro ve Perez-Merchancano,
1992; Deng ve ark., 1994; Chuu ve ark., 1992; Bose ve Sarkar, 1998; Bose,1999; Safarpour
ve ark., 2012a) veya merkez disinda (Zhu ve Chen, 1994; Rezaei ve ark., 2012) konumlanan
hidrojenik safsizlik, etkin kiitle yaklasiminda, farkli yontemler kullanilarak pek c¢ok
aragtirmaci tarafindan incelenmistir (Murillo ve Porras-Montenegro, 2000; Dane ve ark.,
2008; Stojanovic ve Kostic, 2012). Yariiletken kuantum nokta yapilara uygulanan dis elektrik
alan, manyetik alan, hidrostatik basing ve sicaklik etkileri, kuantum noktalarin elektronik
ozellikleri hakkinda ¢ok 6nemli bilgiler saglamaktadir. Bir ¢ok arastirmaci tarafindan elektrik
alan (Gerardin Jayam ve Navaneethakrishnan, 2003; He ve Xie, 2010; Vazquez ve ark.,
2004), manyetik alan (Wu ve Wan, 2012), hidrostatik basing (Perez-Merchancano ve ark.,
2008; Sivakami ve Mahendran, 2010; Dane ve ark., 2011) ve sicaklik etkisi (Elabsy, 1999;
Liang ve Xie, 2011; Safarpour ve ark., 2012b) altinda, hidrojenik bir safsizligin baglanma
enerjisi ¢calisilmistir.

Nano fizikte bir elektronlu kuantum nokta yapilar yaygin olarak kullanilmaktadir. Iki ve
daha fazla elektronlu kuantum noktalarin elektronik ve optik 6zelliklerinin anlasilmasi, bu
yapilarin, tek elektron transistorleri, kuantum nokta gece goriis sistemleri gibi aygit
uygulamalar1 agisindan son derece onemli ve kritiktir (Lu ve ark., 2011; Mengesha ve
Mal’nev, 2012; Xie, 2006). Kuantum noktalardaki elektronlarin sayisinin artmast durumunda,
elektronlar arasi Coulomb etkilesmesi oldukga Onemli hale gelir ve yapimin bir¢ok temel
fiziksel 6zelligini degistirir (Gu ve Liang, 2005; Garcia ve ark., 2006; Xie, 2008a; Xie, 2008b;
Xie, 2009a; Xie, 2009b; Gomez ve Romero, 2010; Boda ve Chatterjee, 2012).

Son yillarda nanoyapi tiretim teknolojilerindeki gelismeler sayesinde, ¢ok tabakali kiiresel
kuantum nokta yapilarin iiretilmesi miimkiin hale gelmistir. Cok tabakali yapilarin elektronik
ozellikleri, tabaka kalinliklarina bagl olarak kontrol edilebilmektedir. Ornegin iki kuantum
simirlandirma bdlgesini ayiran potansiyel engelinin kalinligina bagli olarak parcaciklarin
tiinelleme yapma olasiliklar1 kontrol edilebilmektedir. Ayrica elektronik 6zelliklerin tabaka
kalinliklartyla boylesi bir kontrolii bu tiir yapilarda optik 6zelliklerinde kontroliine imkan
saglamaktadir. Bu durum kizilotesi bolgede calisan cihaz uygulamalari agisindan da son
derece dnemlidir. Buna bagli olarak bu tiir yapilar iizerinde son yillarda deneysel ve teorik
calismalar yapilmaya baslanmistir (Hsieh, 2000; Hsieh ve Chuu, 2000; Zheng, 2008; Aktas ve
Boz, 2008; Boz ve ark., 2009; Boz ve ark., 2010; Mikhail ve Sayed, 2011; Sahin ve ark.,
2012; Tas ve Sahin, 2012a; Akgiil ve ark., 2012).

Bu calismada, iki elektrona sahip c¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk yapisina sahip bir
CdSe/ZnS kuantum nokta heteroyapinin, elektronik ozellikleri safsizligin varliginda ve
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yoklugunda tabaka kalinliklarina bagli olarak incelenmis ve olast fiziksel nedenleri
tartisilmastir.

2. Materyal ve Metot

2.1.Elektronik Yap1 Hesabi

Bu ¢aligsmada iki elektronlu ve ¢ok tabakali ¢ekirdek/kabuk/kuyu/kabuk yapili kiiresel bir
CdSe/zZnS/CdSe/ZnS kuantum noktasi goz Oniine alinmistir. Bu heteroyapinin potansiyel
profili Sekil 1’de goriildiigi gibidir.

V()A

CdSe zms |V CdSe ms |V

0 R1 R2 R3 r

Sekil 1. Cok tabakal kiiresel kuantum nokta yapisinin potansiyel profile

Etkin kiitle yaklasiminda ve BenDaniel-Duke smir sartlarinda, iki elektronlu kiiresel
simetrik bir kuantum nokta ic¢in safsizlik atomunun varligi durumunda tek parcacik
Schrédinger denklemi

2

h?_ 1 - Ze B
I_ ?Vr (m;(r) Vr) - e¢sc - W + Vb (T) Rnl(r) - Sannl(r) (1)

ile verilir. Burada ilk terim elektronun kinetik enerji terimi, A indirgenmis Planck sabiti,
my(r) elektronun konuma bagl etkin kiitlesi, e elektronik yiik, ¢, elektronlar arasindaki 6z
uyumlu Hartree potansiyelidir. Ugiincii terim elektronla hidrojenik donor safsizlik arasindaki
Coulomb etkilesimi, Z ise safsizlik yiikiidir. V,(r) elektronun konuma bagli sinirlandirici
potansiyeli, k(r) konuma bagl dielektrik sabitidir. &, tek pargacik enerji ozdegerleri,
R, (r) elektronun radyal dalga fonksiyonunu gostermektedir. Burada Z = 1 ise kuantum
noktanin merkezinde bir hidrojenik donor safsizlig1r vardir ve bu yap1 negatif yiiklii donor
merkezi ( D7) olarak adlandirilir. Ancak Z = 0 ise safsizlik atomu yoktur ve yap1 iki
elektronlu kuantum nokta olarak adlandirilir.
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Sekil 1’de sematik olarak gosterilen potansiyel profilinin matematiksel ifadesi,

0, 0<r<R,
Vb, R1<T<R2

vir) = 0, R, <7 <R, (2)
Vb, Tr >R3

bicimindedir. Burada V},,, CdSe ve ZnS malzemeleri arasindaki iletim bandinda olusan
siirlandirma potansiyelidir. Cok tabakali kiiresel simetrik bir kuantum nokta yapi igin
Denk.(1) ile verilen Schrodinger denklemini ¢ozerken kuantum mekaniksel siireklilik sartinin
saglanmas1 i¢in BenDaniel-Duke sinir sartlar1 uygulanmigtir. Sekil 1’de géz Oniine alinan
potansiyel profiline goére Denk.(1)’deki Schrodinger denklemi i¢in BenDaniel-Duke sinir
sartlar1

Ry(7) |r=R1 = R,(r) |r=R1
Ry (1) |r=R2 = R3(r) |r=R2
R3(r) |r=R3 = R,(7) |r=R3

1 dR.(r)
Megse AT

1 dRy(1)
_mZnS dr

T'=R1 T=R1

1 dR,(r)
Myps  dr

1 dR;(r)

T
r=g, Cdse d

T=R2

1 dR;(r)
Megse AT

1 dR,(r)
R _mZnS dr
3

(3)

r= r=R3

ile ifade edilebilir. Burada mc4g, Ve my,s sirasiyla elektronun, CdSe ve ZnS malzemeleri
igerisindeki etkin kiitleleridir.

Yap1 icerisinde birden fazla elektron olmasi durumunda elektronlar arasi etkilesmeden
kaynaklanan elektrostatik Coulomb potansiyeli, Poisson denkleminin ¢oziilmesiyle belirlenir.
Poisson denklemi ara yiizey kutuplanmalarini da igerecek bigimde

Ve (r)Vebs. = :iope ) )
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olarak yazilabilir. Burada p,(r) elektron yogunlugu, &, boslugun dielektrik gegirgenligidir.
pe(r) elektron yogunlugu

1 2 1 2
per) == 20+ 1) ) [ReE ()" + o alRaker, ) (5)

ifadesinden belirlenir. Burada 2(2[0+ 1) terimi, spin ve manyetik dejenerelikleri, p ve np
sirasiyla tam dolu kabuklarin agisal momentum kuantum sayisi ve bas kuantum sayisini, g
kismen dolu son kabuktaki elektronlarin ve desiklerin sayisini, nq ve Ig sirasiyla son kabugun
bas kuantum sayisini ve agisal momentum kuantum sayisini gostermektedir. Hartree
yaklagiminda iki elektronun olusturdugu ortalama bir potansiyelde bir elektronun hareket
ettigi gbz Oniine alinir. Bu ¢alismada Hartree yaklasimi, biraz farkli uygulanmistir. Ayrintisi
bagska bir calismada verilen (Aydin, 2013; Aydin ve Sahin, 2013) bu uygulamada, bir
elektronun olusturdugu ortalama bir elektrostatik potansiyelde, diger elektronun hareketi gz
ontline alinmigtir. Dolayisiyla yiik yogunlugu

1 2
Pe (T) = E qugée,lcq (T) | (6)

ifadesi ile belirlenmistir.

Sistemin elektronik 6zelliklerini belirlemek i¢in ¢ok tabakali iki elektronlu kuantum
nokta yap1 kiiresel simetrik kabul edildi. Hesaplamalar Hartree yaklagsiminda Denk. (1), Denk.
(4), Denk. (6), Poisson-Schrodinger denklemlerinin tam sayisal 6z-uyumlu (self-consistent)
coziimlerine bagh olarak gerceklestirildi (Aydin, 2013; Aydin ve Sahin, 2013). Tek parcacik
enerji Ozdegerlerini ve dalga fonksiyonunu belirlemek ic¢in karsilasilan denklemlerin
¢Oziimiinde sayisal analiz tekniklerinden matris kdsegenlestirme teknigi kullanildi. Bunun icin
Hamiltoniyen operatdrii sonlu fark denklemlerinden yararlanilarak yazildi ve Schrodinger
denklemi bir matris 6zdeger denklemine indirgendi. Bu matrisin 6zdeger ve Ozvektorleri
EISPACK altprogrami kullanilarak belirlendi.

3. Arastirma Sonuclar1 ve Tartisma

Hesaplamalarda m = e = A = 1 olan atomik birim sistemleri kullanilmis ve sonuglar
bu birim sisteminde verilmistir. Burada gz oniine alinan yapt CdSe/ZnS/ CdSe/ZnS ¢ok
tabakali bir kuantum noktasi olup malzeme parametreleri olarak bu yapiya ait malzeme
parametreleri kullanilmistir. Yani €45, = 9.3€), Mcyse = 0.13my, €4, = 8.1E, mz,s =
0.28m, dir (Sahin ve ark., 2009; Hamizi ve Johan, 2012). Buradaki €;, boslugun dielektrik
gecirgenligi, m,, serbest elektron kiitlesidir. Dolayisiyla CdSe i¢in etkin Bohr yarigap1

v = 411+ 37,84 & ve etkin Rydb jisi ise R = ——™ _ = 20.44 meV “dir. Yine b
ao_m=37.8 ve etkin Rydber enerjisi 1se Y = Samzpiez = 0.44 meV ‘dir. Yine bu

yap1 i¢cin smirlandirict potansiyelin yiiksekligi V;, = 1.05 eV olarak alinmistir (Aydin ve
Sahin, 2013).
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Iki elektronlu ve ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum noktast icin, safsizligin
olmadigi durum (Z=0) ve safsizligin oldugu durum (Z=1) i¢in, tabaka kalinliklarina bagh
olarak, elektronlarin taban durum yogunluk dagilimlar1 Sekil 2°de verilmektedir.

Sekil 2’de iist panelde (a, b, c¢) bariyer genisligi Ts= 0.2ao, alt panelde (d, e, f) ise
bariyer genisligi Ts= 0.4ay dir. Siyah ve kirmizi ¢izgiler sirasiyla, safsizligin olmadigi (Z=0)
ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise tek parcacik
enerji seviyelerini gostermektedir.

Grafikten de goriildiigii gibi, R; c¢ekirdek yaricapinin kii¢iik degerlerinde, gerek
safsizligmm olmadigi durum, gerekse safsizligin oldugu durum igin, elektronlarin kuyu
bolgesinde bulunma olasiligl, c¢ekirdek bolgesinde bulunma olasiligindan daha fazla
olmaktadir. Cekirdek yaricap1 arttik¢a, enerjinin minimum olma ilkesi geregi, elektronlarin
cekirdek bolgesinde bulunma olasiligr artmaya baslamaktadir.

1.2 25
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Sekil 2. Cesitli ¢ekirdek yarigaplari (R;), farkli bariyer genislikleri (Ts) ve kuyu genisligi T,, = 0.6a, i¢in
yarigapin fonksiyonu olarak elektronlarin olasilik dagilimlari. Siyah ve kirmizi ¢izgiler sirasiyla, safsizligin
olmadig1 (Z=0) ve safsizligin oldugu (Z=1) duruma karsilik gelmektedir. Kesikli ¢izgiler ise tek parcacik enerji
seviyelerini gostermektedir.

Bununla birlikte elektronlar, kuyu bdlgesinin etkisini hala hissetmektedir. Belirli
yaricap degerlerinden sonra, hem Z=0 durumunun hem de Z=1 durumunun olasilik
yogunluklari, ¢ekirdek bolgesinde maksimum olmaktadir. Yani elektronlar, artik kuyu
bolgesinin etkisini hissetmemekte ve dolayisiyla kuyu bdlgesinin, enerji seviyeleri izerindeki
etkisi kaybolmaktadir.

Sekil 2’den de gorildiigi gibi safsizligin olmadigt Z=0 durumunda elektronlar,
birbirlerinden Coulomb itmesi nedeniyle uzaklasacaklari i¢in, olasilik yogunlugu kuantum
noktasinin duvarina dogru kaymaktadir. Safsizligin oldugu Z=1 durumunda ise safsizlik,
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elektronlart birbirine yaklastirip daha dar bir alanda yogunlastiracag i¢in olasilik yogunlugu
kuantum noktasinin merkezine dogru kaymaktadir.

Sekil 2 {ist ve alt panellerden bariyer genisligi Ts nin olasilik yogunluklari {izerine olan
etkisine bakildiginda, safsizligin oldugu durumda, bariyer genisligi Ts=0.2a, ve ¢ekirdek
yarigap1t R;=0.4a oldugunda (Sekil 2a) elektronlarin az da olsa ¢ekirdek bolgesinde bulunma
olasiligindan s6z edilebilirken, Ts=0.4a; oldugunda (Sekil 2d) elektronlarin ¢ekirdek
bolgesinde bulunma olasilig1 yaklasik sifir olur. Burada, bariyer kalinliginin Ts=0.2ay kiigiik
olmasi nedeniyle, pargacik g¢ekirdek bolgesine bir miktar tiinelleme yapabilmektedir. Fakat
artan bariyer kalinligi, artik c¢ekirdek bolgesinin etkisini hissettirmemektedir ve elektronlar
tamamen kuyu bolgesinde lokalize olmaktadirlar. Safsizligin olmadigr durumda Ts=0.2a, ve
R;=1.0a igin (Sekil 2c¢), elektronlarin kuyu bolgesinde bulunma olasiligindan az da olsa
bahsedilebilirken, seklin alt panelinden de goriilebilecegi gibi, aynmi ¢ekirdek yaricapinda,
Ts=0.4ay oldugunda (Sekil 2f), elektronlarin kuyu bodlgesinde bulunma olasilig1 yok olur.
Burada bariyer kalinliginin (Ts=0.4ap) artmasiyla tlinelleme olasiligi azalmaktadir ve artan
bariyer kalinligir arttk kuyu bolgesinin etkisini hissettirmemektedir. Boylece elektronlar
neredeyse tamamen ¢ekirdek bolgesinde lokalize olmuslardir. Buradan, iki elektronlu ve ¢ok
tabakal1 bir kuantum noktasinin elektronik 6zellikleri iizerinde, bariyer kalinlig1 Ts nin biiyiik
bir etkisinin oldugu goriilmektedir.

Iki elektronlu ¢ok tabakali yariiletken kiiresel bir kuantum noktasi igin, safsizligin
olmadigr durum ve safsizligin oldugu durum igin, ayr1 ayr1 taban durum (1Is) ve uyarilmis
durum (1p) tek pargacik enerji seviyelerinin R; ¢ekirdek yaricapina bagli degisimleri, Sekil
3’te verilmistir. Hesaplamalarda, bariyer genisligi Ts=0.2ay olarak alinmis olup sonuglar ii¢
farkli kuyu genisligi i¢in, T\,=0.4ay, T\w=0.6a9 ve T,,=0.8a9, karsilastirmali olarak verilmistir.

Grafikten de goriildiigii gibi, enerji ile yaricap arasinda Ex 1/R? seklinde bir iligki
oldugu i¢in hem taban durum tek parcacik enerjileri, hem de uyarilmis durum tek parcacik
enerjileri artan R; degerleri ile birlikte azalma egilimi sergilemektedir. Yine grafiklere
baktigimizda, farkli kuyu genislikleri i¢in, T\,=0.4ay, T\,w=0.6a9 ve T,,=0.8a9, hem Z=0 hem de
Z=1ldurumlarinda, taban ve uyarilmis durum tek pargacik enerjileri belirli bir Ry degerine
kadar, farkli degerlere sahipken, bu yaricap degerinden sonra taban durum tek parcacik
enerjileri kendi aralarinda, uyarilmig durum tek parcacik enerjileri de kendi aralarinda
birbirlerine yaklasmakta ve c¢ekirdek yaricapinin daha da artmasiyla birlikte, ayn1 enerji
degerlerine sahip olmaktadirlar.

Sekilden de anlasilacagi gibi, safsizligin varliginda, hem taban hem de uyarilmis
durum tek parcacik enerji seviyesi, safsizligin olmadigi, durumdaki tek parcacik enerji
degerlerinden daha kiiciiktiir. Bu durum, safsizlik atomunun ¢ekici Coulomb potansiyelinden
kaynaklanmaktadir. Ayni zamanda bu potansiyelin taban durum tek parcacik enerji seviyesine
olan etkisi daha fazla oldugundan dolayi, Z=1 durumunda taban durum tek parcacik enerjisi
ile uyarilmis durum tek parcgacik enerjisi arasindaki farkin, Z=0 durumundaki farktan, daha
bliylik oldugu goriilmektedir.

Safsizligin olmadigr durumda tek parcacik enerji seviyelerine, sadece potansiyel
duvarlarmin etkisi s6z konusu iken, safsizligin oldugu durumda, bu etkiye ilaveten bir de
cekici bir Coulomb potansiyelinden kaynaklanan etki gelmektedir. Coulomb potansiyelinin
cekici etkisinin taban durum iizerine olan etkisi, uyarilmis durum iizerine olan etkisinden daha
fazla oldugundan, taban durumda hissedilir bir azalma meydana getirmekte ve bdylece bu iki
seviye arasi enerji farki daha biiyiik olmaktadir.
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Sekil 3. Sabit bariyer kalinlig1 (T=0.23,) ve farkli kuyu genislikleri i¢in, T,=0.4ay, T,=0.6a, ve T,=0.8ay,
safsizligin olmadigr (Z=0) ve oldugu (Z=1) durumlar i¢in, taban durum ve uyarilmis durum tek pargacik
enerjilerinin ¢ekirdek yaricapi (R;) ile degisimi
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