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Oz: Bu calismada iki elektronlu kuantum nokta yapinin dis elektrik alan etkisi altinda elektronik
ozellikleri Pertiirbasyon yontemiyle incelendi. Hesaplamalarda helyum benzeri safsizliga sahip olan iki
elektronlu kuantum nokta yap1 ele alind1 ve sonsuz derinlikli kiiresel simetrik siirlayici potansiyel géz oniine
alindi. Sistemin dalga fonksiyonlar1 tek elektron spin orbitallerinden olusan Slater determinanti ile tanimlandi.
Tek elektron spin orbitalleri ise Slater Tipi Orbitallerin (STO) lineer bilesimleri olarak kuruldu. Kuantum
Genetik Algoritma (KGA) teknigi ile Schrédinger denkleminin olasi ¢oziimleri olan dalga fonksiyonlari
belirlendi ve bu dalga fonksiyonlar1 kullanilarak iki elektronlu kuantum nokta yapinin taban ve bazi uyarilmis
durumlarim enerjilerinin beklenen degerleri Hartree-Fock-Roothaan Metodu (HFR) ile hesaplandi. ki elektronlu
kuantum nokta yapinin dig elektrik alan etkisinde iken bu enerji seviyelerine gelen katki Pertiirbasyon
yontemiyle hesaplandi.

Anahtar kelimeler: Hartree-Fock Roothaan Metod, Kuantum nokta yapi, Kuantum Genetik Algoritma
Perturbasyon Yontemi, Slater Tipi Orbital

Investigation of the Electric Field Effect by Perturbation Method in Two Electron
Quantum Dot

Abstract: In this study electronic properties two-electron quantum dots under an external electric field
were investigated by using Perturbation method. In calculation we used helium-like quantum dot with two
electron confined with infinite spherically symmetric potential. The wave function of the system is defined by a
Slater determinant constructed single-electron spin orbitals. The single electron spin orbitals were created as
linear combinations of Slater type orbitals (STO). The wave functions which are the possible solutions of the
Schrédinger equation were determined by using Quantum Genetic Algorithm (QGA). The energy eigenvalues of
ground and excited states quantum dot with two electron were calculated using Hartree-Fock-Roothoon Method
(HFR). The contributions came from the external electric field on these states of two electron quantum dot were
calculated using Perturbation method.

Keywords: Hartree-Fock Roothaan Method, Quantum dot, Quantum Genetik Algorithm, Perturbation
Method, Slater Type orbital.

1. Giris malzemelerin ¢ok kuglk yasak enerji
Mikroelektronik, uretimi kolay  araligina sahip olmasi pratik uygulamalara
Silisyum temelli, yiiksek mekanik ve 1sisal elverisli hale getirmistir. Mikroelektronik

iletkenlige sahip bir malzeme bilimidir. Bu ~ malzemeler, farkli elektronik O6zelliklere
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sahip amorf, polikristal ve tek-kristal gibi
malzemeleri elementlerle alasim ve katki
yapilarak {retilebilmektedir. Son yillarda
iletisim ve haberlesme alanlarindaki yogun
talepten dolayr bu alanlardaki deneysel ve
teorik caligmalar1 hiz kazandirmistir. Hafiza
ve hesaplama sistemlerine olan ihtiyag,
sinyal iletim hizlarinin yiikseltilmesine
yonelik arastirmalarin yani sira yari iletken
malzeme bilimi ve teknolojisinde gelismeler
optoelektronik ve mikroelektronik aygitlarin
gelistirilmesine zemin hazirlamistir.
Teknolojideki son gelismeler yapay
atom olarakda bilinen kuantum nokta
yapilarinin iiretilmesi olanak saglamaktadir.
Bu ozelliklerini

yapilarin  elektronik

anlasilmas1  pratik  uygulamalar  igin

onemlidir. Bir ve iki elektronlu kuguk

boyutlu  yapilarin  elektronik  yapisini
inceleyen bazi ¢aligsmalar yapilmistir (Cakir
ve ark., 2007-2008; Ozmen ve ark., 2005a,
b; Yakar ve ark., 2010a; Yakar ve ark.,
2010c, 2013, 2015a). Kuantum nokta
yapilarin lineer ve lineer olmayan optiksel
ozelliklerini inceleyen bazi c¢alismalar da
yapilmigtir (Cakir ve ark., 2015; Karabulut
ve Duque, 2011; Kirak ve ark.,, 2013;
Sadeghi, 2011b; Yakar ve ark., 2010g;
Yakar ve ark., 2010b; Yakar ve ark., 2015b;
Yesilgil ve ark., 2011). Kuantum nokta
yapilar lizerine disaridan bir elektrik veya
onlarin

Bu

manyetik  alan  uygulanirsa,
elektronik o©zellikleri etkilenmektedir.

yapilarin dis elektrik alan etkisi altinda iken
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elektronik o6zelliklerini inceleyen bir Kkac
deneysel ve farkli hesaplama ydntemleri
kullanarak teorik caligmalar
gerceklestirilmistir (Dane, ve ark., 2008;
Duque ve ark., 2011; He ve Xie, 2010;
Huangfu ve Yan, 2008; Rezaei ve ark.,
2011; Rezaei ve ark., 2011; Sadeghi, 20113;
Vazquez ve ark., 2004; Yesilgil ve ark.,
2011).
Dis manyetik ve elektrik alan
etkisindeki kuantum nokta yapinin taban
baglanma enerjisine etkisini nokta yapi
yarigapina bagli olarak incelediler (Ribeiro
ve ark., 1997). Yariiletken kuantum nokta
iizerine

yapilarinin  elektronik  yapilar

elektrik alanin etkilerini  etkin kitle

yaklasimi i¢inde kuantum nokta yapinin
boyutlarina bagl olarak incelediler (Chang
ve Xia, 1998). Karabulut ve Baskoutas bir
elektrik alana maruz kalan safsizligin

varliginda parabolik potansiyelle
siirlandirilmis nokta yapmin nanolineer
optiksel sagurma katsayilarin1 ve kirtlma
indislerini hesaplamiglardir (Karabulut ve
Baskoutas, 2008). Hakanson ve ark. (2003),
InP  kuantum nokta

bireysel yerlesen

yapilarda  emisyon  spektrumlart  ile

topografileri kolere etmek icin taramali
tinelleme mikroskopu (STM) ve taramali
kullandilar ve

tinelleme liiminesans’mi

STM ile indiiklenen elektrik alanin kuantum

nokta yapilarda emeisyonunun  nasil
etkiledigini incelediler. Jiang ve ark.
GaN/AlGaN silindirik  kuantum  nokta
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yapisinda hidrojenik  donor  safsizligin
baglanma enerjisini etkin kiitle yaklagimi
altinda  gelistirilmis  fonksiyon  teorisi

yaklagiminda ylizey dalga fonksiyonlarini
kullanarak hesapladilar (Jiang ve ark.,
2009). Lin ve ark. (2010), diisiik sicaklik
bolgesinde (30-100 K) InAs/GaAs kuantum
nokta yapisinda elektron emisyonunun
elektrik alanina bagliligimi incelediler. Xia
ve ark. (2010b), InGaN/GaN asimetrik
ciftlenmis kuantum nokta yapisinda s1g
donor safsizligin enerji seviyelerini teorik
olarak hesaplanmasini dis elektrik alaninin
varliginda hesapladilar. Xia ve ark. etkin
kiitle yaklagimi altinda GaN/AlGaN simetrik
ciftlenmis kuantum nokta yapisinin yiizeyine
yerlestirilmis  safsizligin  taban  durum
baglanma enerjisini dis elektrik alaninin
etkisi ile hidrostatik basincin birlesmesini
g6z onune alarak incelediler (Xia ve ark.,
2010a). Kirak ve ark. (2011), kuantum nokta
yapisinin taban ve bazi uyarilmig durumlarin
elektronik o&zellikleri iizerine dis elektrik
alanin  etkisini ve nanlineer optiksel
ozelliklerini incelediler. Dujardin ve ark.
(2012), diskinde

sinirlandirilmasinda  iizerine dis elektrik

ince kuantum
alanin etkilerini etkin kiitle yaklagiminda ve
varvasyonel metodla hesapladilar.

Kirak ve ark. (2013), dis elektrik alan
icindeki kiiresel kuantum nokta yapidaki
donor safsizligin baglanma enerjisi ve
optiksel enerjileri lizerine hidrostatik basing

ve sicakligin etkisini varyasyonel yéntemle
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incelediler. Cakir ve ark. (2013), sonsuz
kiiresel kuyuda smirlandirilmis hidrojen
atomunun enerji  seviyelerini, statik ve
dinamik kutuplanabilirligi lizerine ossilator
strenght ve elektrik alan etkisini kuantum
genetik algoritma yontemiyle incelediler. ki
elektronlu kuantum nokta yapinin taban ve
bazi uyarilmis enerjileri kuantum genetik

algoritma yontemiyle hesaplanmistir (Yakar

ve ark, 2011). Fry ve ark. (2000),
fotoliiminesans ve tamamlayici fotoakim
spektroskopisiyle  kullanarak  InAs/GaAs
kuantum nokta yapmin elektrik alan

etkisinde iken GaAs kuantum noktasinin

yiksek akimlarda tasiyici yakalamaya

duyarli oldugunu incelediler. Vinolin ve
(2014), silindirik GaAsP/GaAsP

sinirlandirilmis  kuantum  yapisinda

Peter
dot
yarigapmin bir fonksiyonu olarak extion
baglanma enerjilerine elektrik ve manyetik
alan etkisini incelediler.

Yukarda bahsedilen c¢aligmalar tek
veya iki elektronlu nokta yapilarin genellikle
taban ve bazi uyarilmis durumlarn elektronik
enerjileri incelenmigstir. Kuantum nokta
yapilarda sinirlandirilan  yiik sayisini  ve
safsizlik  yikiinii  artinnlmasi,  yapinin
optoelektronik 6zelliklerini degistirecektir.
Bu vyapilarin elektronik enerjilerine dis
elektrik alanin nasil etkiledigi, 6zellikle iki
elektronlu  nokta

yapilarin  uyarilmig

durumlan ile ilgili c¢alismalar c¢ok az

sayidadir. Biz bu calismada, merkezinde

helyum benzeri safsizlik bulunduran sonsuz
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derinlikli  kiiresel  simetrik  sinirlayici 2. Materyal ve Metot

potansiyel ile sinirlandirilmis iki elektronlu Etkin kiitle yaklasimi altinda, z-

kuantum nokta yapmin taban ve baz yoniinde dis elektrik alaninin varliginda

uyarilmis durumlarinin enerjileri iizerine bir ~ merkezinde Helyum tipi bir safsizlik

dis elektrik alaninin etkisini inceledik. bulunduran, sonsuz kiresel kuyu icinde
sinirlandirilmig iki elektronlu bir sistemin
rolativistik olmayan elektronik

Hamiltoniyenini,

2 B’ Ze? & e’ 2
H = o=V - + > —)+V (r,r,)+ > |e|Fr; cos\@, 1
2t om o D) Ve ) Dl coslo;) ®
biciminde yazabiliriz. Burada m* elektronun H=H,+ H' 3)

etkin kiitlesi, Z safsizlik yiikli, ¢ ortamin yazilabilir. Burada H, pertirbe olmamis

statik dielektrik sabiti e de elektronun

yukudur. F ise z-yoninde uygulanan elektrik hamiltoniyen, Ise pertiirbe hamiltoniyen

alan biiylikligi, r ise elektron ile safsizlik olup,

arasindaki uzaklik 6 ise yer vektori ile

. 2 hZVZ Zez 2 ez

elektrik alan arasindaki agi, V_(r.,r,) ise HOZZ(- — = _).|.V r,r,) (4
=R A

sinirlandirici potansiyel olup,

0, r<a
V. (r,r,)= 2
c(l 2) {oo, r>a () ve

2

biciminde sonsuz kiresel simetrik potansiyel H' = Z|e|FrJ cos(ej) (5)
j=1

alimmistir.  Denk.(1)’teki doérdincu terim

diger terimlerle karsilastirlldiginda kiigiik
Biciminde yazilabilir. Pertiirbe olmamis

H

olacagindan pertiirbe hamiltoniyen olarak

alinabilir ~ ve  pertiirbasyon olarak  Hamiltoniyen " '© icin Shrodinger denklemi,

hesaplanabilir. Bu durumda Denk.(1) i

H
oy = EPy” (6)
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ile verilir. Burada z/)l.(o) ve El.(o) I. duruma
karsilik

hamiltoniyenin

gelen pertiirbe olmamig

Ozfonksiyonu ve enerji
Ozdegeridir. Hartree-Fock-Roothaan
yaklagiminda normalize &zfonksiyonlarin
uzaysal kismi1 Slater tipi orbitallerinin lineer
kombinasyonu seklinde asagidaki gibi ifade

edilebilir.

@ = X7 cug, (o T (7)

Burada i ve g sirasiyla atomik orbitallerin

ve baz setlerinin kuantum sayisidir. ® baz

EO) (i) = eF 4?”

D o [ el (T
ZZcich'r”*”*le dr
0

n'lI'm’"nim

o o .
x Y e,

n'lI'm" nlm

a
J‘ r n'+n+le—(§'+§)f dr
0

ile wverilir. Burada Lyin = max{ll —

Ulim —m'l}, L=+, <Imi'mILM>

T : k!
A =|redr=————

! v
olup, incomplette gama integralidir
(Arfken1985). Paritenin  korunumundan

Lmax

seti sayisl, ¢;; a¢ilim katsayist ve é/ x baz

setlerinin perdeleme katsayisidir. x4, nin bag
yoriinge ve manyetik  kuantum sayilari
sirastyla ny, [, ve my dir. Pertiirbasyon
teorisinde birinci derece enerji dizeltmesi

icin shordinger denklemi
H'y® = £ gy ®)
ile verilir. Burada ESM (i), i. durum icin
enerji duzeltmesidir ve bu Stark enerjisi

olarak adlandirilir. Uyarilmis durumlar igin

birinci derece Stark enerji dizeltme terimi,

> Al m‘L,m’ —m>5L’15m_m,0

=Lin

k
1_ea(é“’+é.“)
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(9)

Gaunt katsayisi, L =M ve M=Im-m'l dir.

Ayrica burada,

[a¢"+ )]

ol (10)

I

dolay1 dejenere olmayan taban durum ig¢in

birinci derece enerji diizeltmesi sifirdir.



iki Elektronlu Kuantum Nokta Yapilarda Elektrik Alan Etkisinin Pertiirbasyon Yéontemiyle incelenmesi

Egl) (Is)= |e| F <‘// 100

i|e|Frj cos(6;)
=t

V/100> =0 (11)

Diger taraftan 1s? taban durumunu ikinci

dereceden gelen Stark enerji dlizeltmesi

j=1

2

(Wi (P, €OS(O, |10 ()

EP (s) =|e]'F ZZ‘

n>1

ifadesi ile hesaplanir.

3. Arastirma Sonuglari ve Tartisma

Bu calismada merkezinde helyum tipi

bir safsizlik bulunan sonsuz kiiresel

simetrik potansiyelle sinirlandirilmis  iki
elektronlu GaAs kuantum nokta yapisinin
dis elektrik alan ig¢inde iken elektronik

ozellikleri pertirbasyon yontemiyle

incelendi. Sistemi temsil eden dalga

fonksiyonu tek elektron spin orbitallerinden
olusan bir  Slater determinant1 ile
tanimlandi. Tek elektron spin orbitalleri ise
Slater Orbitallerin  (STO)
bilesimlerinden segildi. Kuantum Genetik

Algoritma (KGA) teknigi ile Schrodinger

Tipi lineer

denkleminin olas1 ¢Oziimleri olan sistemin
dalga fonksiyonlar1 belirlendi ve bu dalga
fonksiyonlarim1 kullanilarak iki elektronlu
kuantum nokta yapilarin taban ve uyarilmis
beklenen

durumlarin enerjilerinin

(0) (0)
E np E100
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(12)

degerlerini Hartree-Fock Roothaan Metodu
(HFR) ile hesapladik. Taban ve uyarilmig
seviyelerin enerjilerini ve dalga
fonksiyonlarin1 kullanarak iki elektronlu
kuantum nokta yapinin dis elektrik alan

etkisinde iken bu enerji seviyelerine gelen

katkiy1 pertiirbasyon yontemiyle
hesaplandi. Hesaplamalarda atomik
birimleri kullanildi. Atomik birimlerde

0
a =100 A e etkin

etkin 1 Bohr yarigap1
Ry=5.72 meV alindi.
Meteryal parametreleri olan etkin kuitle

m*=0,067mo ve &=13.18 olarak alind.

Rydberg enerjisi

Burada mo serbest elektron kiitlesidir.
Denk. (1)’de

olmamis Schrodinger denkleminin olasi

verilen  pertirbe

cozimlerini  kuantum genetik algoritma
yontemi ile belirlendi. Belirlenen bu dalga
fonksiyonlart sinir sarti sagladiktan sonra
Gram-Smith

yontemiyle  ortanormalize

edildi. Bu dalga fonksiyonlar1 kullanilarak
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pertirbe  olmamis  enerji  seviyeleri
belirlendi. Bu pertiitbe olmamis dalga
fonksiyonlar1 ~ ve  enerji  seviyeleri

kullanilarak iki elektronlu kuantum nokta
yapinin dis elektrik alan etkisinde iken bu
enerji seviyelerine gelen katki kuantum
nokta yapilarinin taban ve uyarilmis durum
enerjilerinin nokta yaricapina baglh olarak
degisimi zamandan bagimsiz pertiirbasyon
yontemiyle hesaplandi.

Paritenin korunumundan dolay1 taban
enerji seviyesine gelen 1. derece stark enerji
diizeltme terimi sifir oldugu icin sadece
taban duruma 2. dereceden bir stark enerji
diizeltmesi gelmektedir. Sekil 1°de taban

enerji seviyesine gelen 2. derece Stark

enerji dizeltme terimi 100 kV/cm elektrik
alan degerleri i¢in nokta yapinin yaricapina
gore degisim grafigi gosterilmistir. Tablo
I’de ise bu terimlerin degeri verilmistir.
Sekil 1 ve Tablo 1°deki degerlerden de
goriilecegi gibi taban durumuna gelen 2.
derece Stark enerji dizeltmesi ¢ok kiguk
olup, dot yaricap1 arttikga artmakta ve
belirli bir degerden sonra azalmaktadir.
Taban durum icin nokta yapt R=8a"
degerinden sonra sabit kalmaktadir. Giicli
sinrlandirma bdlgesinde elektrik alaninin
etkisi ¢ok kucukte olsa gortilmektedir. Stark

enerji diizeltme degeri elektrik alaninin

degerine gore ,~10~1°H mertebesindedir.

-10)

Stark enerji diizeltme terimi (Hartree x10

— 100 kViem

10

15 20

Nokta yapi yarigap1

Sekil 1: Taban durum (1s”) gelen stark enerji diizeltmesinin nokta yap1 yaricapina gore degisimi.

70



iki Elektronlu Kuantum Nokta Yapilarda Elektrik Alan Etkisinin Pertiirbasyon Yéontemiyle incelenmesi

Tablo 1: Taban durum (1s?) enerjileri ve bu seviyeyenin enerjilerine gelen 2. derece Stark enerji dizeltme
teriminin taban enerji seviyelerine eklenerek nokta yapi yarigapina gore degisim degerleri. Tim degerler atomik

birimde verilmistir.

Nokta Yaricapi Pertiirbe Olmamis Eneji ~ Duzeltme Terimi Pertuirbe Enerji
R (1s?) (1s?) (1s?) (100 kV/cm)
0.5 22.8017 0.000000000279 22.801700000279
0.7 7.9733 0.000000000286 7.973300000286
1.0 1.0612 0.000000000298 1.061200000298
1.2 -0.6646 0.0000000003046 -0.664599999695
1.3 -1.1874 0.0000000003079 -1.187399999692
1.5 -1.8642 0.0000000003180 -1.864199999682
2.0 -2.5626 0.0000000003401 -2.562599999660
3.0 -2.8310 0.0000000003583 -2.830999999642
4.0 -2.8586 0.0000000003177 -2.858599999682
5.0 -2.8614 0.0000000002543 -2.861399999746
7.0 -2.8617 0.0000000001581 -2.861699999842
8.0 -2.8617 0.0000000001112 -2.861699999889
9.0 -2.8617 0.0000000000959 -2.861699999904
10.0 -2.8617 0.0000000000872 -2.861699999913
15.0 -2.8617 0.0000000000704 -2.861699999930
20.0 -2.8617 0.0000000000695 -2.861699999930

Sekil 2’de birinci uyarilmis singlet
1p(1s2p) ve triplet 3P(1s2p) seviyelerine 1.
dizeltme
elektrik

dereceden gelen Stark enerji

teriminin 100  kV/cm alan
degerlerinde nokta yaricapina gore degisimi
gosterilmistir. Sekil 2’den goriilecegi gibi
nokta yaricapi artarken dis elektrik alandan
dolay1 bu seviyelere gelen katki hizli bir
sekilde azalmaktadir ve R=2a™’dan sonra
azalarak neredeyse sabit kalmaktadir. Bagka
bi deyisle giiclii siirlandirma bolgesinde
elektrik sekilde

alan etkisi etkin bir

71

gortliirken, zayif smirlandirma bolgesinde
az etki gostermektedir. Uyarilmis singlet
1p(1s2p) ve triplet 3P(1s2p) seviyelerine
Sekil 2 ve Tablo 2 ve 3’deki degerlere
bakilacak olursa singlet seviyesine Stark
teriminden gelen enerji dlzeltme terimi
triplet seviyesine gelen terimlerden fazla
oldugu goriilmektedir. Tablo 2 ve 3’e
bakildiginda singlet ve triplet seviyeye
gelen katk1 yaklasik ~107°H
mertebesindedir. Bu da kiziltesi bolgeye

karsilik gelmektedir.
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8

——— Ps2p)
6 - *P (1s2p)

100 kViem
4
2 -
O 1 L) 1 1
0 5 10 15 20
&
Nokta yap1 yaricapi (a )

Sekil 2: Uyanlmis (1s2p) seviyesine gelen stark enerji diizeltmesinin nokta yap1 yaricapina giire degisimi.

Tablo 2: P(1s2p) singlet enerji seviyesi ve bu enerji seviyesine gelen 1. dereceden Stark enerji dizeltme
teriminin, !P(1s2p) singlet seviyesine eklenerek nokta yapi yarigapma gore degisim degerleri. Tiim degerler
atomik birimde verilmistir.

‘ 1P(1s2p) _ 1P(1s2p)

0.5 45.7702 0.0000747 45.7702747
0.7 20.2333 0.0000559 20.2333559
0.8 14.2831 0.0000501 14.2831501
1 7.5302 0.0000423 7.5302423
1.5 1.4265 0.0000325 1.4265325
2 -0.4236 0.0000296 -0.4235704
3 -1.5406 0.0000273 -1.5405727
4 -1.8670 0.0000271 -1.8669729
5 -1.9980 0.0000275 -1.9979725
6 -2.0590 0.0000267 -2.0589733
7 -2.0899 0.0000265 -2.0898735
8.5 -2.1054 0.0000263 -2.1053737
9. -2.1101 0.0000262 -2.1100738
10 -2.1156 0.0000258 -2.1155742
15 -2.1222 0.0000225 -2.1221775
20 -2.1224 0.0000204 -2.1223796
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Tablo 3: 3P(1s2p) triplet enerji seviyesi ve bu enerji seviyesine gelen 1. Derece Stark enerji diizeltme teriminin
3P(1s2p) triplet seviyesine eklenerek nokta yap1 yarigapina gore degisim degerleri. Tiim degerler atomik birimde
verilmistir.

3P(1s2p) 3P(1s2p)
3P(1s2p)

0.5 45.0632 0.0000744 45.0632744
0.7 19.7509 0.0000554 19.7509554
1.0 7.1965 0.0000416 7.1965416
1.2 3.7952 0.0000367 3.7952367
1.5 1.2138 0.0000320 1.2138320
2.0 -0.5675 0.0000283 -0.5674717
3.0 -1.6117 0.0000265 -1.6116735
4.0 -1.9038 0.0000264 -1.9037736
5.0 -2.0193 0.0000264 -2.0192736
6.0 -2.0733 0.0000264 -2.0732736
7.0 -2.1004 0.0000259 -2.1003742
8.0 -2.1147 0.0000255 -2.1146745
9.0 -2.1224 0.0000250 -2.1223750
10.0 -2.1266 0.0000246 -2.1265754
15.0 -2.1312 0.0000211 -2.1311789
20.0 -2.1314 0.0000186 -2.1313814
Tesekkiir

Bu calisma Selcuk Universitesi Fizik boliimiinde Ahmet TURKER tarafindan hazirlanan

Yiiksek lisans tez calismasinin bir bolimiidiir.
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