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Kuantum Genetik Algoritma Yontemiyle Incelenmesi
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Ozet:

Bu calismada sonlu kuresel kuyudaki kuantum nokta yapisinin taban durum elektronik
Ozellikleri incelendi. Merkezinde hidrojen benzeri safsizlik olan GaAs/AlyGaixAs
kuantum nokta yapisinin farkli kuantum nokta yarigaplari icin taban durum enerijileri
nokta yarigapina ve katkilanma oranina bagli olarak hesaplandi. Slater tipi baz
fonksiyonlari cinsinden olusturulan dalga fonksiyonu Kuantum Genetik Algotirma (KGA)
yontemi kullanilarak elde edildi ve Hartree-Fock-Roothaan (HFR) yéntemi ile taban
durumu enerjisi hesaplandi.

Anahtar kelimeler: Kuantum Genetik Algoritma, sonlu potansiyel kuyu, kiiresel kuantum

nokta yapi.

Investigation of Ground State of Hydrogenlike Quantum Dot Structure
with Quantum Genetic Algorithm

Abstract:
In this study, the electronic structure of the ground states of a quantum dot structure with
spherical well was investigated. The ground state energy depending on dot radius and
stoichiometric ratio was calculated for GaAs/AlxGaixAs quantum structure including
hydrogenlike impurity on center. Wave function was constructed in terms of Slater type
basis functions and it was obtained by using Quantum Genetic Algorithm (KGA) method
and the ground state energy was calculated by Hartree-Fock-Roothaan (HFR) method.
Key words: Kuantum Genethic Algorithm, finite potential well, quantum dot structure.

Girig

Son yillarda, nano boyuttaki yari-iletken yapilar Uzerinde yapilan c¢alismalar ve bunlarin
teknolojideki kullanimlari artarak devam etmektedir. Yari-iletken nano yapilar, tek elektron
transistoérleri, kuantum infrared foto dedektoérleri gibi gesitli birgok uygulamalarda yaygin olarak
kullaniimaktadir [1, 2]. Kuantum nano yapilari kesikli enerji seviyelerine ve atomlarda oldugu
gibi kabuk yapilarina sahip olduklari i¢in “yapay atom” olarak adlandiriimaktadir [3, 4]. Kuantum
kuyusu olarak adlandirilan iki boyutta sinirlandiriimis elektronik yapilar, daha yiksek iletim
bandi enerjisine sahip olan iki ayri diizlem yari-iletken tabaka arasina, disuk bant aralikli yari-
iletken bir dizlem tabaka eklenmesiyle elde edilir. Kuantum kuyusunun ¢ok ince yapiya sahip
olmasi ve elektronun bu yapi iginde tutulmasi, sistemin elektronik 6zelliklerinin incelenmesi
bakimindan birgok arastirmacinin ilgisini gekmistir. Bu sayede yari-iletken teknolojisinde biytk
ilerlemeler kaydedilmistir.

Genetik Algoritma (GA) teknigi ilk olarak Holland [5] tarafindan kullaniimis olup mihendislik ve
malzeme bilimince yaygin olarak kullaniimaktadir. Kuantumlu yapilarda kullanildigi zaman KGA
olarak da adlandirilan bu yéntem, varyasyon yonteminde oldugu gibi enerjiyi minimize ederek
Schrodinger denkleminin  ¢ézimini bulmak amaciyla kullaniimaya baslanmistir.  Son
zamanlarda bu ydéntem, kuantum noktanin elektronik yapisi, taban ve uyariimis durumlarin
enerjileri, baglanma enerjileri ve diger fiziksel parametrelerin hesabinda sik¢a kullaniimaktadir
[6-14].

Bu calismada, merkezinde hidrojen tipi safsizlik bulunan sonlu klresel simetrik potansiyelle
sinirlandiriimis bir elektronlu kuantum nokta yapisi g6z éntine alindi. Dalga fonksiyonu olarak
ise Slater Tipi Orbitallerin (STO) lineer bilesiminden olusan tek-elektron spin orbitalleri kullaniidi.
KGA teknigi ile Schrédinger denkleminin olasi ¢ézimleri olan dalga fonksiyonlari belirlendi ve
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bu fonksiyonlar kullanilarak HFR yéntemiyle taban durum enerjisi hesaplandi. Ayrica kuantum
nokta yapisinin taban durum enerjisinin degisimi nokta yarigapina bagh olarak incelendi.

Materyal ve Metot
Merkezinde hidrojen tipi safsizlik olan, sonlu kiiresel bir potansiyel engeline sahip GaAs/Al,Ga;.
xAs kuantum nokta yapinin elektronik Hamiltoniyeni etkin kutle yaklagimiyla atomik birimlerde,
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seklinde yazilabilir. r elektronun safsizliga olan uzakligi m" etkin kitle, ¢ ortamin dielektrik
sabitini ifade etmektedir. V(r) sinirlayici potansiyeli,
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seklinde sonlu kiresel simetriktir. Burada a nokta yarigapini géstermektedir. Denklem (1) deki
Hamiltoniyen ifadesi nokta yapinin i¢cinde ve disindaki durumlar igin,
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olarak iki kisma ayrilir. Toplam Hamiltoniyen kuyu i¢indeki ve kuyu disindaki Hamiltoniyenlerin
toplami olarak,

H=H"%+H (5)
yazilabilir. y(1,2,...,n) ler, Hamiltoniyen operatdriiniin antisimetrik 6z fonksiyonlari olmak Uzere

kapali kabuklu sistemler igin tek elektron spin orbitalleri olan ¢, lerin olusturdugu Slater
determinant dalga fonksiyonu,

W(L.2,.0)=(1/Vn) det|pp W (2).¢p ()| ®)
olarak yazilirsa tek elektron spin orbitalleri cinsinden kuantum nokta yapisinin enerjisi,
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yazilabilir. Burada ¢, ler gekirdege yakin ve uzak bdlgelerde iyi davranigh yx Slater tipi
orbitallerin lineer toplami cinsinden,
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seklinde yazilabilir. Burada O(X) Heaviside fonk5|yonudur. Normalize olmayan Slater atomik
orbitalleri ise
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Genetik Algoritma (GA), ortama iyi uyum saglayan bireylerin hayatta kalmasi, saglayamayan
bireylerin ise elenmesi olarak tanimlanabilen bir arama ve sayisal optimizasyon yontemidir [10].
Kuantumlu yapilara uygulandiinda KGA olarak adlandirilan bu ydntem sonlu kiresel
potansiyel ile sinirlandiriimis, merkezinde hidrojen benzeri safsizlik olan kuantum nokta yapinin
Schrodinger denklemini gézmek igin kullanildi.

KGA yeniden olusum (veya kopyalama), caprazlama ve mutasyon olmak Uzere (¢ temel sireg
Uzerine kurulmustur. Yeniden olusum slrecinde bireylerin hayatta kalma olasiliklari belirlenir.
Hayatta kalma olasiligi ylksek olan bireyler bir sonraki nesle aktarilirken hayatta kalma olasihgi
disik olan bireyler ise elenir. Caprazlama (Crossover) surecinde biyolojide kullanilan dogal
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¢aprazlama igslemine benzer bir sirece tabi tutulur. Caprazlama islemi, yeniden olusumda elde
edilen bireyler Uzerine uygulanir. Bu bireyler icinden rastgele segilen iki birey (zerinden
yuratalar. Bu iki bireyin genetik bilgileri rastgele bir noktadan kesilerek, birinci bireyin kesilen
noktanin solunda kalan bilgiler ikinci bireyin kestigimiz noktanin saginda kalan bilgilerle, birinci
bireyin kesilen noktanin saginda kalan bilgiler ikinci bireyin kestigimiz noktanin solunda kalan
bilgilerle eslestirilir. Boylece her iki bireyde birbirlerinin genetik bilgilerini tasimis olurlar.
Mutasyon iglemi yerel minimumlardan kurtulmak igin uygulanan bir suregtir. Mutasyon islemi
nifus icinden rastgele secilen bir birey lzerinden gergeklestirilir. Caprazlama ve mutasyon
sureglerinin uygulanmasinda bir gerceklestirme olasiligi belirlenir. Caprazlama slrecinde
gerceklestirme olasiligi nifuzundaki gesitliligi artirmak igin yiksek secilir. Mutasyon strecinde
gerceklestirme olasiligi yanlis ¢6zimlere gitmemek igin disuk segilir. Yani olasihik blylk
secilirse yakinsama glglesir ve rastgelelik ¢ok artar. Bu ydntem uygulanirken, problemin olasi
¢ozumlerini iceren baslangi¢ nifusu bireyleri s atomik orbitalleri, farkli s tipi STO lardan
olusturuldu. Baslangi¢c nifus sayisi 100 olarak alindi. Baz seti sayisi kuantum kuyusunun
icerisindeki bolgede 7, diginda ise tek bir STO olacak sekilde segildi. Baslangi¢c nifusundaki her
bir birey normalize edilerek, ayni tip atomik orbitallerin diklestirimesinde Gram-Schmidt yontemi
kullanildi. Normalize edilen baglangi¢ bireyleri kullanilarak her bir bireyin enerji beklenen degeri
Ref. [11] de verilen yontemle hesaplandi. Bu enerji degerleri Gzerinden KGA yéntemi yurutaldu.

Sonug ve Tartisma

Bu galismada, sonlu kiiresel potansiyel ile sinirlandiriimis, merkezinde hidrojen benzeri safsizlik
olan GaAs/Al,Ga;,As yapisinin taban durum enerjisi nokta yarigapina ve katkilanma oranina
bagh olarak hesaplandi. Hesaplamada atomik birimler kullanildi. GaAs icin etkin Bohr yarigapi
a =100 A, etkin Rydberg enerjisi Ry,=5.72 meV dir. Malzeme parametreleri olarak kuyu iginde
GaAs’ In kuyu disinda ise AlGaAs’ Iin parametreleri alindi. Bu materyal parametreleri mgaas=
0.0665M,, £gans=13.18 Ve Mpgaas = 0.0665+0.083X, eacans=13.18-3.12x olarak alindi [12].
Burada m, serbest elektron kiitlesi ve x katkilama oranidir. Potansiyel engeli yiiksekligi, GaAs
ve AlGaAs enerji bant yapilarinin birbirlerine gére durumunu diizenleyen katkilama orani x’ e
bagh olarak V = 0.6(1.55x + 0.37x2) eV olarak ve. katkilanma oranlari ise 0.1, 0.2 ve 0.3 alind1.
Kuantum noktanin yarigapi taban durum igin 0.5a* dan 7.9a* ya kadar secildi. Merkezinde
hidrojen tipi safsizlik bulunan bir elektronlu kuantum nokta yapisinin baz fonksiyonu sayisi 7
iken elde edilen taban durum enerjisinin nokta yarigapina ve katkilanma oranina gore degisimi
Sekil 1 de verildi.

Nokta yapinin bazi yarigap degerleri icin hesaplanan enerji degerleri Cizelge 1 de verilmigtir.
Sekilden de gorilecegi gibi katkilanma oranini artirmak, elektronun safsizliga baglanmasini
degistirmektedir ve elektron yaklagik olarak taban durumda x=0.1 icin r=1.61a* safsizliga
baglanirken, x=0.2 ve x=0.3 igin daha blyilk yaricaplarda safsizlia baglanmaktadir. Nokta
yarigap! buyudikge taban enerjisinin, hidrojen atomunun taban durum enerijisi olan -1
Rydberg degerine gittigi gértlmektedir [14].

Kuantum nokta yapinin kiglk yarigap degerlerinde katkilanma orani kuantum nokta yapi
Uzerinde etkili olurken blylk yarigap degerlerinde bu etki nerdeyse yok denecek kadar az
olmaktadir. Kuantum nokta yarigapi kiguldikge elektron kinetik enerjisi artmakta ve ¢ok kigik
degerleri icin iyonize olmaktadir. Dolayisiyla yiksek enerjili parcaciklari nokta yapinin iginde
tutmak igin potansiyel engelinin ylksek olmasi gerekmektedir. Ayrica kuantum nokta
yarigapinin kiigiik degerlerinde enerji seviyeleri arasindaki farkin artigi, buyik degerlerinde ise
bu farkin kayboldugu goérilmektedir. Bu da katkilanma oraninin kuantum nokta yarigapinin
kuguk dederleri icin 6nem kazandigini, yani blyuk kuantum nokta yaricaplarinda sinirlandirici
potansiyelin etkisinin nerdeyse yok denecek kadar az oldugunu gdstermektedir [14]. Elde edilen
sonuglar literatiirle uyumlu olup [15-17], kuantum nokta yapilarin elektronik &zelliklerinin
incelenmesinde KGA metodunun oldukca basaril oldugu séylenebilir
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Cizelge 1. Merkezinde hidrojen benzeri safsizlik olan GaAs/AlyGai.xAs kuantum nokta yapinin farkli
kuantum nokta yarigaplari igin hesaplanan taban durum enerjileri. o baz fonksiyonu
sayisini, X ise katkilanma oranini gostermektedir.

Taban durumu (1s) enerjisi (Ry)

Nokta yarigapi (a*)
c=7,x=01 o=7,x=02 o=7,x=03

0.5 7.231792 10.705020 12.545956
0.7 4.216982 5.748330 6.503356
1.2 0.823689 1.160480 1.340674
1.6 -0.112683 0.018209 0.086338
2.2 -0.671818 -0.625224 -0.594542
2.8 -0.866504 -0.850899 -0.837845
3.2 -0.928374 -0.914179 -0.910040
4.2 -0.983448 -0.981989 -0.981035
5.2 -0.995048 -0.993913 -0.989188
6.2 -0.999084 -0.998825 -0.998314
7.5 -0.999524 -0.999799 -0.999754
7.9 -0.999737 -0.999854 -0.999817

Taban durum enerijisi (R y)
(o]

Kuantum nokta yapi yari ¢api (a*)

Sekil 1. Bir elektronlu GaAs/AlxGaixAs kuantum nokta yapisinin taban durum enerjisinin
kuantum nokta yarigapina goére ve katkilanma oranina gore degisimi.
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