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AlGaAs/GaAs Heteroyapilarda Oz Uyumlu Potansiyel Hesabi
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Ozet

Bu ¢alismada, birbirine paralel ikili, iki boyutlu elektron gazin1 (2BEG) modellemek igin I11-V grubu yari iletken elementlerinden
AlGaAs/GaAs heteroyapisinin enerji bant dagilimt Schrodinger ve Poissson denklemlerinin 6z uyumlu ¢6ziimiiyle elde edilmistir.
AlGaAs/GaAs heteroyapilarin elektronik 6zellikleri katkilamanin 2BEG’in tek ve her iki tarafina yapilmasi durumunda
katkilamanin bir fonksiyonu olarak incelenmistir. Ayrica; enerji bant dagilimmim Al konsantrasyonuna bagh degisimi sistematik

olarak arastirilmistir.

Anahtar kelimeler: AlGaAs/GaAs heteroyapisi, 2BEG, iki kuyulu sistem

Self-Consistent Calculation of the Potential at AlGaAs/GaAs Heterostructures

Abstract

In this work, energy bant dispersion of AlGaAs/GaAs heterostructure, one of the I11-V group elements of semiconductors is
obtained by solving the Schrdédinger and Poisson equations self-consistently for the modeling of double (bilayer) 2DEGs placed
parallel. We investigate the electronic properties of AlGaAs/GaAs heterostructures as a function of the doping level in a condition
where we obtain several different donor exist on one side and on both sides of the 2DEG. Besides, changes in the energy bant

dispersion due to different Al concentrations are systematically investigated for these systems.
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1. Giris

Yariiletken teknolojisinde 80’lerin basinda nano-yapilarin bazi fiziksel biiytikliiklerini 6l¢mek ve
nano dlgekte malzeme liretmek maksadiyla kullanilabilecek bazi yontemler ve aygitlar gelistirilmistir [1].
Bu caligmalar, hem nanometre 6lceklerinde, fizigin anlagilmasini saglamis hem de atom ve molekdllerin
bir araya getirilmesi ve nanometre Ol¢eklerde iglevli yapilarin olusturulmasi ile de ortaya g¢ikan yeni
teknolojik gelismelere yol agmistir.

Bu teknolojilerin itici giiglerinden biri yariiletken teknolojileridir. Diisiik boyutlu yariiletken
sistemlerden olusan nanometre boyutunda elektronik ve optoelektronik cihazlar [2] bilgisayardan
haberlesme endiistrisine, kullanilan devrelerin temel yapitaglarii olusturmaktadir. Ayrica temel fizik
yasalarinin anlagilmasi ve sinanmast i¢in 6nemli laboratuvar 6zelligi gostermektedirler [3-5].

Kristal 6rgl sabitleri birbirine yakin, ancak enerji bant aralig1 farkli olan AlGaAs ve GaAs gibi
yartiletkenlerin olusturulmasinda yararlanilan en yaygin epitaksiyel yontemler Moleculer Beam Epitaxy
(MBE) [6-8], Molecular-Organic Chemical Vapor Deposition (MOCVD), Molecular-Organic Vapour
Phase Epitaxy (MOVPE) teknikleridir. Heteroyapilar olusturulurken goézlenmek istenen etkilere bagh
olarak 6zellikle son zamanlarda tek yonde blyitiilerek olusturulan iki boyutlu kuantum kuyulari, iki
yonde biiyiitillerek olusturulan [8-11], ve aygitin tizerinde gesitli kesme ve kap1 yontemleri kullanilarak
elde edilen tek boyutlu kuantum telleri veya sifir boyutlu kuantum noktalar olarak [12] yapilarin
literatiirde uygulama ve arastirma alanlar1 c¢okca genis yer tutmaktadir. Bu yapilarm 6nemli
uygulamalarindan biride iki boyutlu elektron gazidir [13]. iki boyutlu elektron gaz1 (2BEG)
AlGaAs/GaAs tabakalar halinde biiyiitiiliirken kristallerin {ist iiste geldigi eklem bdlgelerinde olusur.
Heteroyapilarin ara yiizeylerinde, diisiikk sicaklikta yiik tastyicilarinin diizleme dik yondeki hareketleri
kisitlanirken, diizleme dik yonde uygulanan kuvvetli manyetik alan sistemi kuantumlayarak, elektronlarin
Landau seviyelerine yerlesmesini saglar [14]. Bu sistemlerin, temel kuantum taginim deneyleri [15] gibi
temel fizik arastirmalarinin yapilmasi yaninda kuantum algilayicilart gibi teknolojik uygulamalar1 da
vardir. Diisiik boyutlu sistemlerin ayrintili olarak incelenmesi bu cihazlarin ¢aligma prensiplerinin
anlasilmasinda 6nemli rol oynayacaktir.

Bu ¢aligmada, ilk olarak yariiletken malzemeler AlGaAs /GaAs heteroeklemlerinde olusturulan
birbirine paralel iki kuantum kuyusu i¢in bant yapilari, yap1 i¢indeki elektron davranislar: gibi 6zellikleri
Poisson denkleminin 6z uyumlu ¢o6ziimleri ile yapilmigtir. Ayrica enerji bant dagiliminin Al

konsantrasyonuna bagli degisimi sistematik olarak incelenerek tiinelleme olasiliklari tartisilmistir.

2. Materyal ve Metot

Bu calismada Al,Ga;As, Al katkili malzemenin yasak enerji araligi;; x < 0,45 i¢in
Eq = 1,424 + 1,247x ve x’in daha biiyiik degerleri i¢in Eq = 1,424 + 1,247X + 1,147(X-0,45)2 seklindedir
[16].

Oz uyumlu potansiyel hesabi, baslangig olarak sisteme katkilamalarla elde edilen yiik yogunlugu
Poisson denklemine yerlestirilir, sistemin potansiyeli elde edilir. Daha sonra Schrodinger denklemi
cozulerek dalga fonksiyonu bulunur. Elde edilen dalga fonksiyonu yardimiyla elektron yogunlugu tekrar
elde edilir ve Poisson denklemi tekrar ¢ozilir. Bu islem elde edilen son potansiyel degeri ile bir 6nceki

potansiyel degeri birbirine ¢ok yakin degerde sonug elde edene kadar devam eder (Sekil 1). Bu slirece 6z
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uyumlu potansiyel hesab1 denir. Islem tamamlandiginda sistemin elektron dagilimi, 2BEG olusumu ve

buna bagl bant biikiilmeleri ile potansiyel profili elde edilmis olur.

Poisson denklemi

Serbest yiik 5 g > V(2
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Sekil 1. Oz uyumlu potansiyel hesabi sematik gdsterimi

3. Bulgular
3.1 Cift Katmanh Heteroyapimn Sistematik incelenmesi

Bu bélimde, uygun katman kalinliklar1 ve dondr katkilamast ile olusturulan sistemde ¢ift kuyulu
(bilayer) yapt olusturulmus ve yapir icindeki elektron dagilimi ve tuzaklama potansiyeli Poisson
denkleminin 6z uyumlu ¢6zlmiyle sistematik olarak incelenmistir [17]. Ayrica kuyular i¢indeki enerji
diizeylerinin degerlerini karsilikli olarak etkileyen faktorler sistematik olarak arastirilmistir. Enerji
diizeylerinin birbirinden farkli olmasi, tiinelleme olayini etkileyen en 6nemli parametrelerden biridir.
Yapilan deneylerde, her iki kuyudaki enerji diizeyleri birbirine esit oldugunda tiinelleme olay1
gerceklesmekte ve kuyularin mobilitelerinin birbirinden farkli olmasi durumunda iletkenlik azalmaktadir.

Bu ¢alismada ilk olarak z-yéninde 300 nm Al,Ga; ,As alttas iizerine 10 nm GaAs sonrasinda 4
nm bariyer ve tekrar 9 nm GaAs Uzerine 22 nm Al,Ga;,As blyitullip en st tabaka 10 nm GaAs ile
sonlandirilmis bir 6rnek igin hesaplamalar yapilmustir (Sekil 2). Dondr yogunlugu 1.3x10%° cm® olarak
almmuistir.

Heteroyapinin kiilge (bulk) yapida olmasi ve heteroeklem bolgelerinde 6rgi uyumunun ¢ok iyi
olmasi sebebiyle yap1 igerisinde yer alan elektronlarin termal dengede oldugu varsayimi kullanilmaktadir.
Eger T sicakliginda N pargacikli sistem termal dengede ise tiim N durumlar {izerinden ortalamasi alarak
hesaplanmaktadir. Yani bir sistemin termal elektrokimyasal dengede bulunmasi, tim sistemin bir E ile

temsil edilmesi anlamina gelmektedir. Burada malzeme sicakligi T = 0,4 K olarak alinmustir.
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Sekil 2. Tki farkli heteroyapinin iletkenlik bant durumlari (X ve Xg farkli Al katki oranmi gdstermektedir)

Al katkis1 GaAs yariiletkenlerin yasak enerji bant araligini artirmaktadir. Al katkisi degistirilerek
bilayer sisteminin orta bolgesindeki Al,Ga;4As yariiletkeninin neden oldugu potansiyel bariyeri
yiiksekligi degistirilmis ve boylece kuyu icerisindeki elektron yogunlugu ve tiinelleme olasilig1 sistematik
olarak incelenmistir. Birbirinden 4nm genisgliginde bariyer ile ayrilan iki kuantum kuyulu (bilayer) bir
heteroyapinin x (kuyular arasindaki bariyer bolgesi hari¢ tiim yapimin Al-katkisi) ve xg (kuyularmn ara
bolgesinde kalan bariyerin Al-katkist) degerleri birbirinden bagimsiz degistirilmistir. Bariyerden gegis,

elektronun enerjisi, bariyer yiiksekligi ve bariyerin kalinhig: ile iligkilidir. Genel bir ifadeyle bariyerden

gegis,

[ AV 2sin? k,d :|
T=|1+
4(E _VGaAs )(VAIGaAs - E)

seklindedir. Burada k;

_ \/2m(VAIGaAs - E)
/)

dir. AV ise Al,Ga; 4As ile GaAs arasindaki iletkenlik bandi enerji seviye farkidir.

k2

Sekil 2 6rneginde iki kuyu arasinda kalan bariyerin disindaki Al,Ga;4As katmanlarinin Al-
konsantrasyonu x=0,4"te tutulup, kalinligi d=4 nm olan aradaki katmaninin Al-konsantrasyonu 0 < Xg <

0,4 araliginda farkli degerler i¢in incelenmistir (Sekil 3).
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Sekil 3. Bariyer Al-katkisina bagli olarak kuyu igindeki elektron yogunluk degisimi
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Sekil 4. Bariyer yiiksekligine bagli olarak kuyu icinde elektronun bulunma olasilig1 (Al-katkalari; (a) xg=0.1, (b) Xg=0.2, () Xg=0.3
ve (d) xg=0.4)

Sekil 4 de iki kuantum Kkuyulu heteroyapinin enerji bant diyagrami gdsterilmistir. Burada,
kuyular arasinda kalan bariyerin yiiksekligini belirleyen parametre Al katkisidir. Bariyer yiiksekligine
bagl olarak elektronlarin taban durum enerjisinde kuyularda bulunma olasilik yogunluklari bu sekil
Uzerinde mavi ile ¢izdirilmistir. Bariyer yiikseklikleri degistik¢e tlinelleme olasiliginin verilen parametre

degerleri i¢in xg < 0,3 olmas! durumunda arttig1 gézlemlenmistir.

3.2 Cift kuyu arasindaki bariyer kalinhigina bagh durumlar
Bu kisimda ornegin katki yogunlugu, kuyu arasindaki bariyer disinda kalan katmanlarin

kalinliklari, sicaklik vb. parametreler sabit alinmis, degisim sadece bariyer kalinlig tizerinden yapilmistir.
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Farkli bariyer kalinliklar1 ile elde edilen potansiyel profilleri Sekil 5’te gosterilmektedir. Tiim yap1 i¢in

Al, konsantrasyonu x = xg = 0,3 katkilanmustir.
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Sekil 5. Farkl: bariyer kalinliklari i¢in elde edilen sekiller: (a) 2 nm, (b) 3 nm, (c) 6 nm, (d) 9 nm bariyer kalinliklari igin.

3.3. Kenar potansiyeli sifirda tutulmus heteroyapi icin sistematik inceleme

Burada katkilama katmaniyla kuyu arasindaki mesafe yalnizca 10,4 nm’dir. Yiiksek mobiliteli
ornekler elde edebilmek icin dondr katmaniyla kuyu arasindaki Al,Ga;«As tabakasinin kalinligi 6nemli
bir parametre olarak ortaya ¢ikmaktadir.

Bu ayrracin kalinligini mobiliteyi azaltmayacak bir miktarda tuttugumuzda tek tabaka delta-
katkilama yeterli olmamakta, ¢ift dondr katmani yapilmasi gerekmektedir. Mobilite, sisteme elektron
saglayan donorlerle iki boyutlu elektron gazi (2DEG) arasindaki mesafenin biiyiimesiyle artmaktadir. Bu
duruma moddilasyon katki ad1 verilmektedir.

Sekil 6 da 10 nm kalinhginda simetrik iki kuyu (QW1 ve QW2) arasinda 3 nm’lik bir bariyer
vardir. Ayirict ara tabakalarin kalmligi sol i¢in 72 nm, sag i¢in 800 nm olarak alinmistir. Katkilama
yogunlugu 10" mertebesindedir. En son tabaka (Cap layer) GaAs sol igin 15 nm, sag i¢in 20 nm ile yap1
tamamlanmistir. Ek olarak, yapinin son tabakasi GaAs katmani sifir potansiyelde tutulmustur.

Sekil 6 ile verilen 6rnek igin farkl katkilama yogunluklari ile bant profilinin nasil degisecegi
Sekil 7°de goriilmektedir. Zayif katki durumunda (kirmizi ve siyah ¢izgiler) elektronlar yizeye
yerlesmektedir. Sonug olarak yeterince zayif katki i¢in kuyu bolgesinde elektron yerellesmemektedir.
Donor sayist arttirildiginda normal diizey katkilamada (pembe ¢izgi) dipol potansiyeli yapi igerisinde
oOzellikle de kuantum kuyu bélgesinde azalmaktadir. Eger katki daha da arttirthilirsa kuantum kuyudaki en
diisiik enerji 6zdegeri Fermi enerjisinden daha diisiik olur ve boylece 2DEG olusmus olur. Donér sayisi
daha da arttirildiginda (asir1 katkilama) Sekil 7°de (mavi ¢izgi) dondr tabakasinin bulundugu bélgelerde

paralel kuantum kuyular1 meydana gelmektedir.

20



Nevsehir Bilim ve Teknoloji Dergisi Cilt 3(2) 15-24 2014

GaAs
X =033 a xu=033
‘:_’% AlGaAs
. o-katkilama
o SR
[
iyl :
= ‘8 &
61 62
‘_
Z (nm)
Sekil 6. iki farkli heteroyapinin iletkenlik bant durumlar:
N
5
5]
e
]
-
1 . L . ! . .

0 200 400 600 800 1000 1200 1400

z (nm)
Sekil 7. Tki kuyulu bir sistemde potansiyel profili

Cift kuyunun sol ve sag donér katkist (5x10*° cm™®) ve donérler ile kuyular arasindaki mesafe
esit alindiginda simetrik kuyular olusmakta ve kuyular igerisindeki elektron yogunlugu birbirine esit
olmaktadir (Sekil 8). Burada agik¢a goriildiigli gibi sisteme elektron saglayan dondr katkilamasinin hepsi
iyonize olmamustir. Bu durumda ayrica Sekil 8 (d)’de goriildiigii iizere iyonize yiik yogunlugu 5x10*° cm’
3 den daha diisiiktiir. Yani serbest elektronlarin bir kismi dondr katki bolgesinde lokalize olmustur
denilebilir.

Sekil 8 Heteroyapinin bant profili ve elektron yogunluklari. (a) iletkenlik bandinda kuantum
kuyularinin potansiyel profili, (b) donor katkilama orani 5x10*° cm™ olan heteroyapimnn iletkenlik bant
profili, (c) kuyular icerisindeki elektron yogunlugu dagilimi, (d) negatif bolge elektronlarin yerellestigi

bolgeyi ve pozitif bolge pozitif yiik yogunlugunu gostermektedir.
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Sekil 8. Heteroyapinin bant profili ve elektron yogunluklari
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Sekil 9. Donor katk: orant sol taraf igin 5X10%° cmve sag taraf icin 2x10° cm™ olan sistemin potansiyel profili ve yik

dagilimi gosterimi

Farkl1 donor katkilamalarinin etkisine bakmak i¢in Sekil 6 ile verilen 6rnegin tim parametreleri
sabit tutulup sadece sag donor katki orami 5x10™ cm®den 2x10" cm™®ye indirilmistir. Boylece,

heteroyapinin elde edilen potansiyel profili ve yik yogunlugu dagilimi Sekil 9 da goriildiigii gibi bir
degisim gostermektedir.
4, Tartisma ve Sonug¢

Bu caligmada farkli enerji bant araliklarina sahip AlGaAs/GaAs heteroyapisinda AlGaAs

tabakasina Si katkilama, bu tabaka i¢in donor etkisi goriir ve iyonize olarak elektronlarin bityiik bir
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cogunlugunu sisteme verirken geride biiylik cogunlugu pozitif iyonlardan olusan bir delta katman birakir.
Elektronlar, beklenecegi gibi daha diisiik enerjili durumda olmak igin GaAs tabakalara dogru hareket
edeceklerdir. Yiizeye yakin katkilama elektronlarin once yiizeye hareketine sebep olurken Coulomb
etkilesmeleri sonucunda elektronlarin bir kismu alttaki GaAs tabakasina itilecektir. Pozitif delta katmani
etkisiyle elektronlarin bilyiikk ¢ogunlugu eklem bolgesinde toplanacaktir. Bu durumun bir etkisi olarak
potansiyel biikiilmeleri gerceklesecektir.

Esit kuyu genisliklerinde ve D1 # D2 durumunda farkli dondr yogunluklarina sahip bir yap1
olusturuldugunda uygun dondr katkilama degerleri igin tlinelleme olabilecegi goriilmiistiir. Ayrica farklt
konumda farkli donér yogunluk degerleri de heteroyapimin bant biikiimiinii ve kuyularin seklini farklh
etkilemektedir. iki kuyulu yapida, katkilama bolgesinin kuyudan uzakhig: mobilite iizerine etkin bir rol
oynamaktadir. Ancak kuyu ile katkilama katmani arasindaki mesafe biiyiiditkge elektronlarin kuyular
icerisinde yerlesmesi zorlasmaktadir. Bu nedenle kuyularin saginda ve solunda c¢ift dondr katkilamasi
yapilmaktadir. Cift donor katkilamasmin asitmetrik yapilmast durumunda kuyular igerisine yerlesen
elektron yogunluklarinin asimetrik oldugu gozlemlenmistir. Stiphesiz bu tiir yapilarin sicaklik bagimlilig
ve her bir kuyunun farkli bir genislikte modellenmesi de oldukgca énemlidir, fakat burada bu etkiler

arastirilmamustir.
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