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Es-eksenli Al, As ve Ga Alasim Katmanlarindan Olusan Silindirik Kuantum Tellerinde Eksiton
Baglanma Enerjilerinin Dis Elektrik Alanlar Altinda incelenmesi

Abdullah BILEKKAYA

OZET: Igten disa es-eksenli silindirik AlAs/GaAs/Al, Gay_, As/GaAs/Al,,Ga;_y,As
katmanlarindan olusan bir kuantum telindeki agir-desik ve hafif-desik eksitonlarinin baglanma enerjileri
dis elektrik alan etkisi altinda elde edilmistir. Hesaplamalar sayisal olarak 4. Derece Runge-Kutta ve
varyasyonel yaklagim yontemlerinin birlesimi kullanilarak yapilmistir. Eksiton baglanma enerjileri
yapidaki GaAs tel kalinliklarina ve uygulanan dis elektrik alan siddetine bagli olarak bulunmustur.
Sonuglar eksiton baglanma enerjilerinin belli yapisal parametre degerlerinde teknolojide kullanigh
olabilecegi diisiiniilen keskin degisimler gosterdigi ve elektrik alanin da baglanma enerjileri tizerinde
onemli etkilere sahip oldugu gozlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Eksiton, kuantum teli, elektrik alan

An Investigation of Exciton Binding Energies in Cylindrical Quantum Wires Consist of Various
Coaxial Al, As and Ga Alloys under External Electric Fields

ABSTRACT: The binding energies of the heavy-hole and light-hole excitons in a cylindrical quantum
wires composed of coaxial AlAs/GaAs/Al, Ga;_, As/GaAs/Al,,Ga,_,,As layers from inside to
outside are calculated under the external electric fields. The numerical calculations were carried out by
combining 4th order Runge-Kutta method and variational approaches. The exciton binding energies
were found as functions of inner GaAs wire thicknesses and the external electric field strengths. The
results show that, the exciton binding energies exhibit sharp changes at the certain values of structural
parameters and the electric field has significant effects on the binding energies. These properties are
thought to be useful technological applications.
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GIRIS

Bir eksiton, iletim bandindaki bir elektron ile valans bandindaki bir desigin bagli durumudur.
Diisiik boyutlu yariiletken sistemlerdeki eksitonlarin fiziksel 6zellikleri elektronik ve optoelektronik
cihazlarda yiiksek kullanim potansiyeline sahip olmasindan dolayr son yillarda genis bir bigcimde
arastirilmaktadir (Zhai ve ark., 2011; Lopes ve ark., 2013; Harris ve ark., 2015; Rojas ve ark., 2017).
Yariiletken kuantum noktalarindaki bir eksitonun temel optik kontrol 6zellikleri Kolodka ve arkadaglar
tarafindan arastirilmistir (Kolodka ve ark., 2020). Ayrica InAs/AlGaAs kuantum noktalarindaki eksiton
kuantum durumlarmin spektrumu Galimov ve arkadaslari tarafindan deneysel olarak incelenmistir
(Galimov ve ark., 2019). Chafaia ve arkadaslar1 bir GaN/AIN kuantum noktasinda boyutsal
sinirlamalarin ve uygulanan dis elektrik alanin eksiton baglanma enerjileri iizerindeki etkilerini
arastirmiglar ve bu etkilerin tek ve iliskili parcaciklar1 modiile etmek i¢in i1yi bir yol olusturdugunu
gostermislerdir (Chafaia ve ark., 2019). Aktirk ve arkadaslar1 ¢ok kabuklu bir kuantum
nanokristalindeki eksiton, bieksiton ve yliklii eksitonlarin elektonik ve optik 6zelliklerinin ayrintili bir
arastirmasini sunmuslardir (Aktiirk ve ark., 2014).

Uygulanan dis elektrik ve manyetik alanlar ile boyutsal sinirlandirmalar eksitonlarin fiziksel
ozellikleri iizerinde belirgin etkilere sahiptir. Yapilan ¢alismalarda elektrik alanin eksiton baglanma
enerjisi tizerinde etkili oldugu gosterilmistir (Wu, 2011; Saravanan ve ark., 2015). Kuantum tellerindeki
eksitonlarin baglanma enerjileri ve bantlar aras1 optik sogurma Kasapoglu ve arkadaslar tarafindan
incelenmis, eksiton baglanma enerjisinin telin boyutlarima ve uygulanan elektrik alana bagl olarak
degistigi gosterilmistir (Kasapoglu ve ark., 2003). Wang ve arkadagslari InGaAsP/InP silindirik kuantum
tellerinde eksiton durumlarini inceledikleri bir ¢alismada tel yarigapinin, malzeme bilesiminin ve
uygulanan elektrik alanin eksiton baglanma enerjisi tizerinde ¢ok etkili oldugunu gostermislerdir (Wang
ve ark., 2016).

Cok katmanli kuantum teli ve kuantum noktalarindaki yabanci atom baglanma enerjileri
tizerindeki geometrik etkiler, elektrik ve manyetik alan etkileri daha 6nce bir ka¢ calismada ele alinmagtir
(Boz ve ark., 2005, 2009, 2010, Aktas ve ark., 2005, 2008, 2009, Karki ve ark., 2007, Kes ve ark., 2017).
Yakin zamanda ise Kes ve arkadaslar1 ¢cok katmanli kuantum telinde eksitonlar1 ve manyetik alan
etkilerini arastirmiglar, manyetik alanin eksitonlarin elektronik 6zelliklerini belirgin bigimde etkiledigini
gostermislerdir (Kes ve ark., 2020).

Bu calismada silindirik AlAs malzemesi GaAs ve AlGaAs malzemeleriyle sirasiyla tabakalar
halinde sarilmistir. Es-eksenli Al, As ve Ga alasim katmanlarindan olusan silindirik kuantum telinde
eksiton baglanma enerjileri farkli yapisal parametre degerlerinde ve farkli elektrik alan siddetleri altinda
incelenmistir.

MATERYAL VE METOT

G0z Oniine alinan es eksenli diisiik boyutlu yap1 sematik olarak Sekil 1’ de gosterilmektedir. Bu
yapy; yalitkan bir AlAs silindirinin sirasiyla, GaAs, Al Ga,_x, As, GaAs, Al,,Ga;_,,As tabakalar ile
cevrelenmesiyle olusturulmustur. Bu yapidaki GaAs tabakalari kuantum kuyu telleri olarak gdrev
yaparken, Al, Ga;_, Asve Al,,Ga,_,,As tabakalari sonlu potansiyel bariyerlerini olusturmaktadir.
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Sekil 1. Es-eksenli Al, As ve Ga alagim katmanlarindan olusan silindirik kuantum telinin sematik
gosterimi ve potansiyel profili

Etkin kiitle yaklasimi icinde, ¢ok katmanli kuantum telinde bir agir-desik (Ing.: heavy-hole)

eksitonun x yoniinde uygulanan F elektrik alan1 altindaki Hamiltonyeni silindirik koordinatlarda
pZ 2

—_— 1
2mpn(Pnh) (1)

olarak verilir. Bu denklemde e alt indisi iletkenlik bandi elektronlarini ve hh alt indisi ise uluslararast

2
H=—2—+V,(p) + 1 pecos ¢ +

B 2mg(pe)

+ Vin(Pnn) — 1 Prrcos @ —

&lfe—Thnl ’

bilimsel notasyona uygun bigimde agir-desigi géstermektedir. 13; ve ﬁhh momentum operatorler, &, statik
dielektrik sabitidir ve n = |e|. F olarak verilir.
Yukaridaki denklemde |7, — 73,;,| elektron-desik cifti arasindaki uzaklig1 tanimlayan parametredir

Ve /p2 + p2y — 2PePrn €0S(0e — ) +(2e — zpp)? ile ifade edilir.

Hafif-desik (Ing.: light-hole) eksitonlar1 icin hesaplamalar Denklem 1 ve asagida izleyen tiim
denklemlerde hh alt indisi yine uluslararasi bilimsel notasyonda hafif-desikleri temsil edecek bi¢gimde lh
alt indisi ile degistirerek hafif-desik eksitonlarini incelemek i¢in gerceklestirilmistir.

Denklem 1°deki Hamitonyen asagidaki gibi elektron ve agir-desik i¢in taban durumlarinda ayr

ayri
2
[Zmizpe) +Ve(pe) + 1 pecos QD] Voe(Pe) = EgetPoe(pe) (2a)
2
[ "o+ Van(Pnn) = 1 Prncos ‘P] Yor(Prn) = Eonnonn (Prn) (2b)
2mpp(Pnn)

olarak ifade edilir. Elektrik alan yokken #=0 Denklem 2a yardimiyla elektron taban durum dalga
fonksiyonu ,.(p.) taban durum enerjisi E,, niimerik olarak 4. Derece Runge-Kutta metodu
kullanilarak hesaplanir (Kes ve ark., 2017). Aynm1 hesaplamalar Denklem 2b {izerinden agir-desik i¢in
Wonn(pPnp) taban durum dalga fonksiyonunu ve Ey,;, taban durum enerjilerini bulmak i¢in tekrarlanir.

Tel eksenine dik olarak pozitif x-ekseni boyunca uygulanan elektrik alan altinda elektronun
degisen enerjisiyle Denklem 2a Hamiltonyeni {izerinden

We (p, @) = Neoe (pe)e™Pe o5 #/ae (32)
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elektrik alan etkisini iceren deneme dalga fonksiyonunu kullanarak, ancak bu defa varyasyon yontemiyle
a, varyasyon parametresi ile Ee enerji beklenen degeri minimize edilir.

Denklem 3a’da N normalizasyon sabiti, ¢ silindirik koordinatlarda ag1 parametresidir. Agir-
desikler i¢in ise Denklem 2b hamiltonyeni

Vo, ®) = Nponn (ppp) e Pk €OS®/ann (3b)

deneme dalga fonksiyonunu kullanarak ay;, tizerinden Ej;, enerji beklenen degeri bulunur.
Elektron ve agir-desik arasindaki Coulomb etkilesmesinin dahil edilmesiyle, varyasyonel
¢oziimde kullanilan eksitonik deneme dalga fonksiyonu

Ye_nn = NYE () Php (pnp)e Ve Tnnl/2 "
olarak se¢ilmistir. Burada N normalizasyon sabiti ve Bohr yarigapt olan 4 sistemin toplam enerjisini

minimize etmek i¢in sistematik bigimde degistirilen varyasyonel bir parametre olarak kullanilmistir
(Wang ve ark., 2016). Toplam eksiton enerjisinin beklenen degeri

; (lpe—h|H|¢e—h>
Eep= Y 5
o = G o) ©
denkleminden bulunur. Eksiton baglanma enerjisi
bas
Eefl% = Ee + Eh — Ye-h (6)
bagintisindan hesaplanir.

BULGULAR VE TARTISMA

Sekil 1’deki es-eksenli kuantum tellerinde yalitkan AlAS telinin yarigapi pyai ve tiim yapinin dis
yaricap R ile gosterilmistir. i¢ GaAs tabaka tel kalmlig1 Ri= p1-pyar, bunu izleyen engel potansiyeli
olugturan Aly, Ga,_y, As tabaka tel kalinligin1 Ro= p2-p1, dis GaAs tabaka tel kalinligin1 Ra3= p3-p2 ve son
olarak tiim yapiy1 gevreleyen engel potansiyeli Al,,Ga,_,,As tabaka kalmlhigini da Rs= R — p3
parametreleri ile tanimlayalim.

Eksiton baglanma enerjileri elektrik alan altinda kuantum telinde potansiyel kuyusu islevi géren
i¢ telin kalinligina bagl olarak hesaplanmistir. Al konsantrasyon degeri x=0.3 olarak alinmistir.
Hesaplamalarda kullanilan yap1 parametreleri pya=40 A, R1=50 A, R,=60 A, R3=40 A’ dir. Agir-desik
(hh) eksitonlar i¢in R* = 3.7401 meV, a*=155.2408 A ve hafif-desik (1h) eksitonlar icin R*=4.4525 meV,
a*=130.4038 A olarak alimmustir. Farkl1 tabakalardaki elektron ve desik kiitleleri ve potansiyelleri Tablo
1’ de verilmistir (Kes ve ark. 2020).

Tablo 1. Tabakalardaki elektron, agir-desik (hh) ve hafif-desik (1h) kiitleleri ve potansiyelleri.(mo=9.11x10"! kg).

Tabaka m, */m, m,, */m, m,, */m, Ve(meV)  Vin(meV)  Vin(meV)
Al As 0.180 0.500 0.149 0 0 0
GaAs 0.067 0.340 0.095 0 0 0

Alo3 Gag.7As 0.098 0.0382 0.109 224 149 149

Ik 6nce Sekil 2°de F=0, F=1 kV/cm ve F=2 kV/cm degerlerinde agir-desik igin, i¢ tel kalinliginin
(R1) eksiton baglanma enerjisine etkisi gosterilmistir. Bu inceleme sirasinda yapinin toplam kalinligi
sabit tutulmustur (R1+R2+R3=150A, R,=110-R1, R3=40 A). Ayrica bu sekillerde F=0 degerinde eksiton
baglanma enerjilerinde ¢arpict degisimlerin goriildiigii kritik Ry degerlerindeki (Ri=46A, R1=49A ve
R1=59A) elektron ve agir-desikler icin olasilik dagilimlar da Sekil 2 i¢ grafiklerinde gosterilmistir.
Rs=40 A icin Ri=10 A’dan R1=80 A’a arttirilirken, R, degeri ise R,=100A’dan R=30A’a kadar
diismektedir. Goriildiigii gibi baglanma enerjisi 1. kritik degere kadar (R1=46A) degismeyip bu degerden
sonra keskin bir diisiis ile minimum degerine ulagmaktadir. Ikinci kritik degerden sonra (R1=49 A)
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baglanma enerjisi bir maksimum degere kadar artmakta ve daha sonra hafif bir azalig gostermektedir.
Bu davranisin sebebi kritik Ry degerlerine ait elektron ve agir-desik dalga fonksiyonlarinin Sekil 3’te
gosterilmesiyle agiklanmistir. Sekil 3’te goriildiigii gibi elektron ve agir-desik, birinci kritik degerde
hemen hemen ayni olasilik dagilimi ile dis telde lokalize olmay1 tercih ederken, ikinci kritik degerde
agir-desik i¢ telde, elektron da dis telde lokalize olmay1 tercih etmektedir. Uciincii kritik degerde
(R1=59A) ise elektron ve agir boslugun i¢ telde lokalize olmay1 tercih ettigi ve baglanma enerjisinin

maksimum degerini aldig1 gériilmektedir.

12 T T T T T T T T T T T
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Sekil 2. Es-eksenli ¢cok katmanli kuantum telindeki agir-desik eksiton baglanma enerjilerinin farkl
elektrik alan siddetleri altinda i¢ tel kalinlig1 Ry ile degisimi. Diiz ¢izgi F=0, kesikli ¢izgi F=1 kV/cm ve

noktali ¢izgi F=2 kV/cm i¢in verilmistir

Sekil 3. F=0 degerinde elektron ve agir-desik (hh) igin dalga fonksiyonlari. Sekil a-b’de R1=46 A,
Sekil c-d > de Ri=49 A ve Sekil e-f *de Ri= 59 A olarak alinmistir
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Sekil 2°de bu yapiya elektrik alan uygulandiginda baglanma enerjisinin 1. kritik degere kadar
arttigi, 1. kritik noktadan 3. kritik noktaya kadar olan kisim arasinda elektrik alan siddetinin etkili
olmadigi gozlenmistir. Elektrik alan siddeti etkisinin 3. kritik noktadan sonra belirgin bigimde ortaya
ciktig1 goriilmiistiir. Bu davraniglar Sekil 4’te gosterilen F=2 kV/cm degerindeki elektron ve agir-desik
icin gosterilen dalga fonksiyonlari ile daha iyi agiklanabilir. Elektrik alan siddetinin artmasiyla elektron
ve agir-desik zit yonde yonlenmis olmasina ragmen ikisi de dis telde lokalize olmustur. Elektrik alan
yokken dalga fonksiyonlart X-y diizleminde homojen olarak dagilmakta iken, elektrik alan
uygulandiginda ise elektron ve agir-desik ayni telde ve x yoniinde lokalize olup dalga fonksiyonlar1 da
X yoniinde yogunlastig1 i¢in baglanma enerjisi artmigtir.

Sekil 4. F=2 kV/cm degerinde elektron ve agir-desik (hh) dalga fonksiyonlari. Sekil a-b’de Ri=46 A,
Sekil c-d *de Ri=49 A ve Sekil e-f *de Ri= 59 A olarak alinmistir
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Sekil 5. Es-eksenli ¢ok katmanli kuantum telindeki hafif-desik eksiton baglanma enerjilerinin farkli elektrik alan
siddetleri altinda i¢ tel kalinlig1 Ry ile degisimi. Diiz ¢izgi F=0, kesikli ¢izgi F=1 kV/cm ve noktali ¢izgi F=2 kV/cm
icin verilmistir.
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Sekil 5’de elektron ile hafif-desik arasindaki baglanma enerjisi, i¢ tel kalinligi R1’e bagli olarak
incelenmistir. Bu inceleme sirasinda yapinin toplam kalinlig1 yine sabit tutulmustur (R1+R2+R3=150A,
R2=110-R1, Rs= 40 A). F=0 degerinde eksiton baglanma enerjisinde ¢arpic1 degisimlerin goriildiigii
kritik Ry degerlerindeki (R1=46 A, R1=55 A ve Ri1=64 A) elektron ve hafif-desikler igin olasilik
dagilimlar1 Sekil 5 i¢ grafiklerinde verilmistir. Buradaki baglanma enerjisi karakteristik olarak Sekil
3’teki elektron ve agir-desik baglanma enerjisine benzese de, kritik noktalar i¢in verilen olasilik
dagilimlarindan baglanma enerjisindeki degisimlerin Sekil 3’e gore daha az keskin oldugu goézlenmistir.
Bu durum elektrik alan yokken Sekil 6’da dalga fonksiyonlar 2. kritik nokta i¢in verilen hafif-desik ve
elektron dalga fonksiyonlari ile agiklanabilir. Buna gére R1=55 A degerinde elektron olasilik yogunlugu
bir miktar dis telde yer aldigi ig¢in ¢ok keskin bir davranig gostermemistir. F=2 kV/cm igin kritik
noktalardaki hafif-desik ve elektron dalga fonksiyonlarina bakilmig ve bunlarin Sekil 4’teki durumlara
benzedigi gorlilmiistiir.

Sekil 2 ve Sekil 5 birbiriyle karsilastirilirsa elektrik alanin agir-desik eksiton baglanma enerjileri
tizerinde daha etkili oldugu goriilebilir.

b

Sekil 6. F=0 degerinde elektron ve hafif-desik (Ih) dalga fonksiyonlari. Sekil a-b’de Ri= 46 A, Sekil c-
d’ de Ri=55 A ve Sekil e-f *de Ri= 64 A olarak alinmigtir

SONUC

Sonug olarak agir-desik ve elektron ile hafif-desik ve elektron arasindaki baglanma enerjileri ig tel
kalinliginin artmasiyla ilging degisimler gostermistir. Teorik olarak agir-desik ve elektron arasindaki
baglanma enerjisinin elektrik alan yokken veya varken belirli bir yapisal deger araliginda keskin
degisimler gosterdigi bulunmustur. Ayrica elektron ve hafif-desik baglanma enerjilerinde elektrik alan
etkisinin, elektron ve agir-desik baglanma enerjilerinde oldugu kadar etkili olmadig1 gozlenmistir. Bu
sistemlerde elektrik alan etkisi 6nemli olsa da agir-desikler iizerinde ¢alismanin daha dogru olacag:
goriilmektedir.
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