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Bu tez ¢aligmasinda, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektron i¢in
polaronik etkiler ve optiksel sogurma, LLPH yontemi ve sikistirilmig
durumlar yardimiyla incelenmistir. Bu ¢alismada, ii¢ boyutlu malzemede
gomiilil bir kuantum noktasi diisiiniilmiistiir ve nokta elektronu parabolik bir
potansiyelde hapsedilmistir. Elektronu sifir boyuta sinirlayan ve boylece
kuantum noktasini olugturan hapisleyici potansiyelin eklenmesiyle elde
edilen Frohlich Hamiltoniyenini ¢dzmek igin, 6énce LLPH yaklasgiminda
kullanmilan iki kanonik doniisiim gergeklestirilmistir. Bu kanonik
doniisiimlerden sonra ortaya ¢ikan kuadratik terimler, sikistirtlmis durum
doniisiimilyle kosegenlestirilmistir ve burada sikistirma agist ek bir
varyasyon parametresi olarak kullanilarak, LO-fononlarla etkilesen
elektronun taban ve ilk uyarilmis durum enerjileri i¢in polaronik
diizeltmeler elde edilmistir. Bdylece sikistirilmig fonon durumlarinin,
kuantum noktasinda polaronik etkilerde onemli bir artiga sebep oldugu
gOrilmistiir.

Yine bu tez ¢alismasinda, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektron
icin optiksel sogurma iki farkli sekilde incelenmistir. Optiksel sogurma
katsayisini hesaplamak icin ilkinde, 6nce ara durumlar elenmistir. Daha
sonra, LLPH yaklagiminda kullanilan iki kanonik doniisiim ve sikistirilmis
durum doniigiimii  gergeklestirilerek, tiim baglasim siddeti bolgesini
kapsayan sonuclar elde edilmistir. Sonrakinde ise, LO-fononlarla etkilesen
elektronun taban ve ilk uyarilmis durumlar1 arasindaki gegislerden dogan
sogurma katsayilarmi hesaplamak i¢in, LLPH yaklasiminda kullanilan iki
kanonik doniisiim gerceklestirilmistir. Ayrica, optiksel sogurma katsayisinin
stfir ve bir-fonon katkilari, salinici siddeti oranlari ile beraber
hesaplanmistir. LO-fononlarla etkilesen elektronun taban ve ilk uyarilmig



durumlart arasindaki gegisten dogan sogurma katsayist bu defa, LLPH
yaklagiminda kullanilan iki kanonik doniigim ve sikistirilmis durum

doniigiimii  yardimiyla tekrar hesaplanmugtir. Bdoylece, &, varyasyon

parametreli Huybrechts doniisiimiiniin ilavesi tiim baglasim siddeti bolgesi
icin g¢alisma saglamistir ve sikistirilmis fonon durumlarinin, parabolik
kuantum noktasinda hapisli bir elektron igin optiksel sogurmada iyilestirme
sagladig1 goriillmiistiir.
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durumlar, optiksel sogurma
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ABSTRACT
Ph. D. Thesis

A THEORETICAL STUDY OF POLARON EFFECTS IN QUANTUM
DOTS WITH SQUEEZED STATES

Nazmiye KERVAN

Ankara University
Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Physics

Supervisor : Prof. Dr. Tacettin ALTANHAN

In this thesis, polaronic effects and optical absorption for an electron
confined in a parabolic quantum dot are investigated by means of the LLPH
method and squeezed states. In this work, it is considered that a quantum
dot is embedded in a three dimensional material, where the dot electron is
confined in a parabolic potential. In order to solve the Frohlich Hamiltonian
including the dot potential which restricts the electron to zero dimension,
first the two canonical transformations are used in the LLPH approach. The
quadratic terms arising after these canonical transformations are then
diagonalized by a squeezed state transformation, where the squeezing angle
has been used as an extra variational parameter, and the polaronic
corrections to the ground and the first-excited state energies of an electron
interacting with LO-phonons have been obtained. Thus, it is shown that the
squeezing of the phonon state leads to a significant increase in the polaronic
effects in a quantum dot.

Furthermore, optical absorption for an electron confined in a parabolic
quantum dot is investigated with two different ways. At first, the
intermediate states are eliminated, then the two canonical transformations
used in the LLPH approach and a squeezed state transformation are
performed to obtain the optical absorption coefficient for all coupling
strength. Secondly, the two canonical transformations are used in the LLPH
approach to calculate the optical absorption coefficients arising from the
transitions between the ground and first excited states of an electron
interacting with LO-phonons for all coupling strength. In addition, the zero
and one-phonon contribution to the optical absorption coefficients has been
calculated together with oscillator strength ratios. The optical absorption

il



coefficient arising from the transition between the ground and first excited
states of an electron interacting with LO-phonons has been calculated by
means of the two canonical transformations used in the LLPH approach and
a squeezed state transformation. Thus, the inclusion of the Huybrechts

transformation with a variational parameter @, makes the study for all

coupling strength and then it is shown that the squeezing of the phonon state
leads to an improvement in the optical absorption for an electron confined
in a parabolic quantum dot.

2004, 85 pages
Key Words : Polarons, quantum wells, quantum wires, quantum dots,

parabolic potential, LLPH method, squeezed states, optical
absorption
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1. GIiRiS

Nanometre mertebesindeki diisiik boyutlu sistemler, son yirmi yildir yogun
madde fiziginde yeni bir arastirma alani olusturmaktadir. Kuantum kuyulari,
kuantum telleri ve kuantum noktalar1 gibi bu diisiik boyutlu sistemlerin
iretimindeki son teknolojik ilerlemeler, bu sistemlerin yalniz ¢esitli
Ozelliklerinin altinda yatan temel fizikten dolay1 degil, ayn1 zamanda cihaz
teknolojisinde, 6rnegin, ¢cok hizli bilgisayarlarda uygulanmalarindan dolay1
hem deneysel ve hem de teorik arastirmalara tesvik etmektedir (Demel et al.
1990, Lorke et al. 1990, Johnson 1995). Atomlarla benzerlige sahip boyle
sonlu fermiyon sistemleri, insan yapimi yapilardir ve laboratuvarlarda
tasarlanip iretilmektedirler. Biitiin uzaysal yonlerden yiik tastyicilarinin
kuantum mekaniksel hapsedilmesiyle ¢ok kiigiik yariiletken yapilart
anlamak miimkiin olmaktadir. Bu yapilarda dogal uzunluk 6lgegi birkag
nanometre mertebesindedir ve ¢ogunlukla sifir-boyutlu cisimler veya daha
teknik olarak kuantum noktalar1 olarak adlandirilirlar. Bu sistemleri
yeterince ilging yapan, bu uzunluk 6l¢eginde kuvvetli kuantum etkilerinin
ortaya ¢ikmasidir. Gergekten, kuantum noktalar1 hacimsel (bulk)
benzerlerinden oldukca farkli yeni fiziksel etkiler gostermektedir (Liu et al.
1989, Hansen et al. 1989, Lorke et al. 1990, Tewordt et al. 1990, Harrison
1999, Bordone et al. 1999). Bu nedenle son zamanlarda, teorik ve deneysel
aragtirmalarin ¢ogunda oOzellikle elektronik Ozellikleri olmak iizere bu
sistemlerin gesitli fiziksel Ozelliklerini incelemek ve anlamak igin
¢alisilmaktadir (Reimann and Manninen 2002).

Bugiin elde edilebilir olan kuantum noktasi yapilarinin ¢ogu polar
yariiletkenlerden yapilmaktadir ve bu ylizden bu sistemlerde optik
polaronlarin olusumu beklenir. Hacimsel malzemelerin elektronik ve optik
ozelliklerinde 6nemli bir rol oynayan elektron-fonon etkilesmesi, diisiik
boyutlu sistemlerde ozellikle de kuantum noktalarinda belirgin etkilere
sahiptir ve bu nedenle bu sistemlerde teorik ve deneysel olarak yaygin bir
sekilde calisilmaktadir. Gergekten son yillarda, bir¢ok arastirmaci
tarafindan polar yariiletken kuantum noktalarinda polaronik etkiler dikkatle
incelenmektedir (Schmitt-Rink ez al. 1987, Roussignol et al. 1989,
Bockelmann and Bastard 1990, Klein ef al. 1990, Nomura and Kobayashi
1992, Yeung et al. 1994, Chen et al. 1997, Devreese 1999). Ornegin,
kiiresel bir kuantum noktasinda (Klimin et al. 1994, Oshira et al. 1998, Pan
and Pan 1998) ve parabolik potansiyelli bir kuantum noktasinda (Degani
and Farias 1990, Mukhopadhyay and Chatterjee 1995, Mukhopadhyay and



Chatterjee 1996, Lépine and Brunean 1998) taban durum enerjilerinin ve
ayni zamanda kiiresel (Sahoo 1998) ve parabolik (Zhu and Gu 1992,
Mukhopadhyay and Chatterjee 1998, Mukhopadhyay and Chatterjee 1998,
Kandemir and Altanhan 1999) potansiyelde hapsedilmis bir polaronun
uyartlmis durumlarinin hesab1 yapilmistir. Polaronlarla ilgili diger bir
calismada da eliptik kuantum noktasinda hapisli bir pargacigin hareketi
nlimerik ve varyasyonel olarak incelenmistir (Cantele et al. 2000). Polar
yartiletken kuantum noktalarinin taban durumuna ait polaronik 6zellikleri
bir¢ok arastirmaci tarafindan incelenmesine ragmen, kuantum noktalarinin
polaronik uyarilmig durumlart igin ¢ok az arastirmaya ulasilmaktadir. Oysa
uyartlmig durum hesaplart bu sistemlerin optiksel sogurma o6zelliklerini
anlamak icin Onemlidir. Bu arastirmalarda, elektron-fonon baglasim
siddetine bagli olarak c¢esitli teknikler kullanilmaktadir. Son yillarda,
elektron-fonon baglasim sabitinin tiim degerleri i¢in Feynman-Haken yol
integrali yontemi (Mukhopadhyay and Chatterjee 1996) ve Lee-Low-Pines-
Huybrechts (LLPH) (Mukhopadhyay and Chatterjee 1999) yaklagimlari ile
calisilmaktadir. Feynman-Haken yol integrali yaklagimi LLPH y&nteminden
daha dogru sonuglar vermesine ragmen uyarilmis durumlar i¢in uygun bir
yontem degildir. LLPH yontemi taban ve uyarilmis polaronik durumlarin
her ikisi i¢in olduk¢a makul dogrulukta sonuglar vermektedir ve ayni
zamanda deneme dalga fonksiyonu i¢in daha uygun secim yapilarak bu
yontem gelistirilebilir.

Diger yandan, optiksel sogurma deneylerinin polaronik etkilerin ortaya
¢iktig1 ilging bir saha olusturdugu iyice bilinmektedir. Hacimsel polar
malzemelerde kizilotesi optiksel sogurma birgok arastirmact tarafindan
oldukg¢a fazla calisilmis ve cok sayida ilging gdzlemler yapilmistir
(Kartheuser 1969, Devreese et al. 1972, Goovaerts et al. 1973, Eagles
1984). Hacimsel malzemelerde polaronlarin optiksel sogurma davranisi,
zayif baglasimda iki kanonik doniisimden sonra kuadratik terimlerin
birakildigi Lee-Low-Pines (LLP) yontemiyle incelenmistir (Devreese
1972). Kuantum noktalarmin optiksel o6zellikleri de deneyle dogrudan
baglant1 kurulabilen bir saha olusturmaktadir. Polar yariiletken bir kuantum
noktasinda optiksel sogurma davraniginda elektron-LO (boyuna optik)
fonon etkilesmesinin etkisi de birgok arastirmaci tarafindan incelenmistir
(Mukhopadhyay and Chatterjee 1999, Devreese et al. 2000, Fomin 2000).
Kuantum noktasinda optiksel sogurma adyabatik yaklasimla hesaplanmistir
ve bu caligmada kuantum noktasinin hapis potansiyelinin, uzak kizilotesi
optik spektroskop Olgiimlerine (Sikorski and Merkt 1989, Meurer et al.
1992) ve genellestirilmis Kohn’s teoremine (Maksym and Chakraborthy



1990, Peeters 1990, Yip 1991, Li et al. 1991) uygun olarak parabolik
oldugu farzedilmistir (Krishna ez al. 2002).

Bu tez c¢aligmasmin amaci, fonon sistemi igin taban durum olarak
sikistirilmis fonon durumlart kullanarak parabolik kuantum noktalarinda
polaronik etkileri ve optiksel sogurma davranisint kuramsal olarak
incelemektir. Aslinda elektromanyetik alan i¢in tanimlanan sikistirilmig
durumlar (Loudon and Knight 1987) son zamanlarda orgii dalgalar igin
yogun madde fiziginde de yaygin bigcimde kullanilmaktadir (Dodonov
2002). Sikistirilmig durumlar ayn1 zamanda hacimsel polaron problemlerine
de basartyla uygulanmistir (Altanhan and Kandemir 1993, Kandemir and
Altanhan 1994, Bilge and Altanhan 2000). Bu tez ¢alismasinda, biitiin
uzaysal yonlerden simetrik hapisli polar yariiletken bir kuantum noktasinda
hareket eden ve LO-fonon sistemi ile etkilesen elektron sistemi ile
calistlmigtir. Burada, ti¢ boyutlu malzemede gémiilii bir kuantum noktasi
diisliniilmiistiir ve nokta elektronu parabolik bir potansiyelde hapsedilmistir.
Fakat fononlarin biiyiikliik kuantizasyonundan dolay1 ilgili fonon kipleri,
uygun hacimsel kipler ile modellenmistir.

Bu tez calismasinin ikinci boliimiinde kuramsal temeller olarak oOnce,
koherent ve sikistirilmis durumlar kisaca agiklanmistir. Sonra, kuantum
noktalarmin yapisi ve deneysel olarak nasil elde edildigi anlatilmistir.
Polaronlar ve polaronlarmn uyarilmis durumlari hakkinda kisa bilgi ile
Fréhlich Hamiltoniyeni bu béliimiin sonunda verilmistir. Iki alt boliimden
olusan dordiincii boliimiin ilk kisminda ise dnce, fonon taban durumu olarak
sikistirilmis fonon durumlart kullanilarak, parabolik kuantum noktalarinda
polaronik etkiler i¢in elde edilmis olan Mukhopadhyay ve Chatterjee
(1999)’nin LLPH sonuglar1 gelistirilmis ve iyilestirilmistir. Bunun igin,
oncelikle LLPH yaklasiminda kullanilan iki kanonik  doniisiim
gerceklestirilmigtir. Bu kanonik doniisiimlerden sonra ¢ikan kuadratik
terimler, sikistirilmig durum doniisiimiiyle kdsegenlestirilmistir ve burada
sikistirma agist ek bir varyasyon parametresi olarak kullanilarak, parabolik
kuantum noktasinda polaronun taban ve ilk uyarilmig durum enerjileri igin
polaronik diizeltmeler ile taban durum polarizasyon potansiyel enerjisi elde
edilmistir (Kervan et al. 2003). Sikigtirtlmis durumlar genelde, islemcilerin
kuadratik terimlerini igeren herhangi bir Hamiltoniyeni kosegenlestirmek
icin kullanilir. Enerji i¢in bazi iyilestirmeler elde etmekten bagka bu
yontem, kuantum noktalarinda polaronlarin optiksel sogurmasi igin de
uygulanabilir. Bu amagla dordiincii bolimiin ikinci kisminda, parabolik



kuantum noktalarinin optiksel sogurma davramigi iki farkli sekilde
incelenmistir. ilkinde, ara durumlar elendikten sonra, LLPH yaklasiminda
kullanilan iki kanonik donlisim ve sikigtirtlmig fonon durumlart
kullanilarak baglasim sabitine bagli olarak sogurma katsayisi elde edilmistir
ve baglasim sabitinin biitiin degerleri ig¢in hapsedilme uzunluguna bagl
olarak inceleme yapilmistir. LLP yonteminde birakilan terimler sikistirilmis
durum doéniisiimilyle késegenlestirilmistir ve a, varyasyon parametreli

Huybrechts doniisiimiiniin ilavesi incelemeyi kuvvetli baglasim bolgesine
dogru tasimstir. Ikincide ise, LO-fononlarla etkilesen elektronun taban ve
ilk uyarilmig durumlari arasindaki gegislerden dogan sogurma katsayilarini
hesaplamak igin, LLPH yaklasiminda kullanilan iki kanonik doniisiim
gergeklestirilmistir. Ayrica, optiksel sogurma katsayisinin sifir ve bir-fonon
katkilari, salinict siddeti oranlari ile beraber hesaplanmustir. a, varyasyon

parametreli Huybrechts donisiimiiniin ilavesiyle tiim baglasim siddeti
bolgesi igin caligma yapilmistir ve sonuglar Landau-Pekar adyabatik
yaklasimi (Chatterjee 1984, Mitra et al. 1987, Mukhopadhyay and
Chatterjee 1996) kullanilarak elde edilen Krishna ef al. (2002)’nin sonuglart
ile karsilagtirilmigtir. Son olarak, LLPH yaklagiminda kullanilan iki kanonik
doniistimle beraber sikistirilmis fonon durumlart da kullanilarak sogurma
katsayisi tekrar elde edilmistir. Besinci boliim olan sonug boliimiinde de bu
arastirmalardan ¢ikan sonuglar 6zet olarak sunulmustur.



2. KURAMSAL TEMELLER
2.1. Koherent ve Sikistirilmig Durumlar

Bu kesimde, koherent durumlardan baslayarak sikistirtlmis durumlar
hakkinda kisaca bilgi verilecektir. Aslinda elektromanyetik alan igin
tanimlanan sikistirillmis durumlar, tek-kip sikistirmaya uygundur ve bu
durumlar gelistirilerek ¢ok-kip sikistirmaya genellestirilebilir. Bu tez
caligmasinda kullanilan sikigtirilmis durumlar, istel bigimde kanonik
doniigimle saglanir ve elektromanyetik alan i¢in ¢ok-kip duruma
genellestirilir (Lo and Sollie 1993). Bu sonraki yaklagim uyarlanir ve son
zamanlarda orgli dalgalari i¢in yogun madde fiziginde yaygin bi¢imde
kullanilir.  Sikigtirillmis  durumlar, ayni zamanda hacimsel polaron
problemlerine basart ile uygulanmistir. Sikistirtlmig durumlar genellikle,
islemcilerin kuadratik terimlerini igeren herhangi bir Hamiltoniyeni
kosegenlestirmek icin kullanilir. Boylece sikistirma yontemiyle daha kararli
durumlar elde edilmis olunur.

2.1.1. Koherent durumlar

Burada, 1simnim alanlarinin durumlari olan ve kuantum optiginde sik sik
kargilagilan koherent durumlar kisaca tanitilacaktir. Aslinda, koherent
durumun minimum belirsiz bir dalga paketi durumu oldugu gésterilecektir.

Harmonik salinici, modern fizikte bir¢cok farkli amag i¢in kullanilmaktadir.
Burada koherent durumlar, birinci kuantizasyon olarak bilinen konum-
momentum belirsizlik bagmtisiyla belirtilen esit aralikli enerji seviyeli baglt
durumu tanimlayan ve ayni zamanda, pargaciklarin yaratilmasi ve
yokedilmesi i¢in kuramsal bir yap1 oldugu bilinen ikinci kuantizasyon i¢in
temel bir dil olan, harmonik salinicidan baglayarak ele alinacaktir. ¢ konum

ve p momentum iglemcileri ile tanimlanan bir boyutlu birim kiitleli bir
harmonik salinici i¢in Hamiltoniyen

1
H:—f)2+5w2c}2 2.1)



seklindedir. ¢ ve p islemcileri, [¢, p] =ih siradegisme bagintisina uyar.
q ve p’nin Hermityen olmayan bilesimleri

aA:

1 A n
m (wq +ip) (2.2)

At

1
=——(wq—ip)
V2ho K

(2.3)

seklinde yazilabilir. Burada, 4 yokedici islemci a@* yaratici islemcidir.

Uygun siradegisme bagintist [&,&*J =1 ile verilir. Yaratici ve yokedici

islemciler, |n> foton say1 durumlari iizerine etki eder (Loudon 1983):

n)=n|n-1) (2.42)
ny=~n+1|n+1) (2.4b)

a

At
a

oyle ki |n> say1 durumu, |O> vakum durumunun cinsinden

|}’l> _ (n!)—l/z (é+)n

0) (2.5)

seklinde yazilabilir. N |n>:n|n> ifadesi ile N=a'a sayr islemcisi

tanimlanabilir.

Varyans ile tarif edilen 0] gozlenebilirindeki dalgalanmalar
A A\ 2
((20)*) = <02>—<0> (2.6)

ile tanimlanir. Burada, <y/|(3|y/> igin <0> kisaltmas1 yapilmistir ve
varyansin duruma bagli nicelik olduguna dikkat etmelidir. Aym |y/>
durumu i¢in, iki goézlenebilir niceligin <(AA)2> ve <(AB)2> varyanslari
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([4.2]

A—

2.7

ile verilen belirsizlik bagmtisina uyar ve eger esitlik saglanirsa, |l//>

durumlar1 minimum belirsizlik durumlar: olur.

Koherent durumlar birbirine esdeger su ii¢ tanimdan baslayarak olusturulur:

a |Z> , koherent durumlar a yokedici islemcinin tam 6zdurumlaridir:

&|z>=z|z> ,

burada z kompleks bir genliktir, z = |z| exp(ig) .

2.8)

(2) Koherent durumlar Glauber iiniter yerdegistirme islemcisinin (Glauber
1963, Knight and Allen 1983) etkisiyle vakum durumundan iiretilebilir

|z> = b(z)|0> .
Burada, ﬁ(z) yerdegistirme islemcisi
D(z) =exp(zd* —z'4)

seklinde tanimlanir. Koherent durumlar,

e
| 7 o0 Zrl
=e =

n=0 n!

n)

seklinde foton say1 durumlarinin cinsinden yazilabilir.

2.9)

(2.10)

@.11)

(3) Koherent durum i¢in konum ve momentum islemcilerinin beklenen

degerleri



(g)= \/%<z|(&+&*) z> - \/g(z+z*) (2.12a)
ho /1@ —&)|z> - i\/g(z*—z) (2.12b)

()=iy5(z
sifirdan farklidir ve islemcilerin karelerinin beklenen degeri

(a) l(z * 422 422 +1) (2.13a)
2w

()

seklinde elde edilir. Boylece varyanslar

—hT“’(z #2422 22|z 1) (2.13b)

(a9)?)=-~ 2.14)
A _h
((ap)?) = 7” (2.15)

seklinde bulunur ve koherent durumlar minimum belirsizlik durumlaridir
(MBD):

WY

((A2){(Aap)?) = (Ej : (2.16)
Minimum belirsizlik durumu, konum uzayinda

w(q)=(q]z)=Cexp(~q* /4((Aq))) 2.17)
ve ayni zamanda momentum uzayinda

w(p)=(plz)=C'exp(=p’ / 4{(Ap)})) (2.18)

Gaussiyen bir dalga paketidir. Burada, C ve C' normalizasyon sabitleridir.



q ve p farkli boyutlara sahip olduklari i¢in, onlari

~ 1 w

X=—(a+a)=.—0 2.19
Sa+a)=y--q (2.19)

f—i(&—&*)— ! P (2.20)
2i 2he '

kuadratiir iglemcilerle yer degistirmek uygun olmaktadir. Kuadratiir
islemcilerin varyanslari da belirsizlik bagmntisina uyar:

2 2 1
((ax))((ary)= R (2.21)

Koherent durum igin kuadratiir iglemcilerin varyanslari esittir:

(2.22)

(@x)=(@n?)=1.

Sekil 2.1.’de merkezi kompleks genlik vektorii z’de yer almis hata ¢emberi
ile, koherent durum igin ortalama genlik ve buna eslik eden belirsizlikler

y A <(AX)2>”2 _l
(K =tz [ [ | ()=
<}€L> =Rez X

Sekil 2.1. Koherent durum igin X ve Y kuadratiir islemcilerin ortalama
degerlerinin ve belirsizliklerinin faz uzayi ¢izimi



goriilmektedir. Golgeli alanin ¢ap1 kuadratiir islemcinin belirsizliginin
Olglisiine uygundur. Belirsizlik ¢emberinin merkezi <()A( +if)z>:z ile

verilir.
2.1.2. Sikistirllmis durumlar
2.1.2.1. Tek-kip sikistirilmis durumlar

Yaygin kullanista, iki esdeger fakat farkli tanim ve notasyon vardir. iki-
foton koherent durumlarla ilgili Yuen (1976)’in ¢alismalarinda, uygun
tanim

b| B)=pB|B) (2.23)
seklindedir. Yuen sikigtirilmig durum parametresi

b=pa+va* (2.24)

ile verilir. Burada, u ve v kompleks sayilar olup | ,u|2 —|v|2 =1 ve uygun

siradegisme bagintisi [5,5*} =1 seklindedir.

Caves (1981) sikistirilmig durumlari
|z,0) = D(2)S()| 0) (2.25)

seklinde tanimlamigtir. Burada ﬁ(z) , denklem 2.9. ile verilen koherent

yerdegistirme islemcisi, |0> tek-kip vakum durumu, S (@) tniter sikistirma

islemcisidir (Stoler 1970, Stoler 1971, Lu 1971, Lu 1972, Yuen 1976,
Hollenhorst 1979, Caves 1981) ve

S((”)—exp(—(ﬂ a ——40”2) (2.26)
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ile verilir. Bu ifadede ¢, sikistirma parametresidir:
p=sexp(if), 0O0<s<w, 0L6<2r7. (2.27)
Sikistirtlmis vakum durumu

0,0)=0), = S5()|0) (2.28)

seklinde tanimlanir. S () sikistirma islemcisini
S(p) = ex l(em tanhij&*&+ exps — ln{coshi} (&*&+lj
¢ P 2 2 P 2 2
xex —l(e-’ﬂ tanh 5} aa (2.29)
P12 2 '

seklinde yazmak daha uygundur (Fisher et al. 1984, Truax 1985). Bu
islemci vakum durumuna uygulanirsa

-1/2 i0
A s e s
S 0)=| cosh— exps| —tanh— |a"a”"
(@]0)=[ o p{[z 2] }

ifadesi elde edilir. Bu ifade

0) (2.30)

S(¢)|0>=(cosh%] > V(27)![§tanh%] |2n) (2.31)
—  n!

seklinde Taylor serisine agilabilir. Boylece, sikigtirilmis vakum durumu
foton durumlarinin ¢ift sayilarmin st {iste binmisi olarak yazilabilir.
Bundan dolayi, sikistirtlmis durum iki-foton koherent durum olarak da
adlandirilir (Yuen 1976).

Koherent durum, minimum belirsizlik durum oldugu i¢in dalga fonksiyonu
Gaussiyendir. z’nin degeri degistiginde Gaussiyen sekil, degismeden kalir.
Genigligi degigse bile, Gaussiyen sekil hala minimum belirsizlik verir.

Genellestirilmis bir durum olan sikigtiritlmig durum bir varyans, diger

11



varyansin uzatilmasi pahasina sikisirsa minimum belirsizlik durumu olarak
kalabilir. Degistirilmis varyanslar

<(AX)2> - %exp(—2s) (2.32)
<(AY)2> = %exp(Zs)

(2.33)
ifadesi ile uygun bir sekilde yazilir. s=0 oldugunda bu ifadeler, koherent
durum i¢in denklem 2.22.”deki sonuglart verir. Sikigtirma doniistimii

X - /\A’x = )?exp(—s) (2.34a)
Y > I}\ = fexp(s) (2.34b)
seklinde yazilabilir.

Sekil 2.2. Sikistirtlmis  durum i¢in X ve Y kuadratir islemcilerinin

ortalama degerlerinin ve belirsizliklerinin faz-uzay1 ¢izimi
Denklem 2.26. ile verilen $ sikistirma islemcisi, X ve Y eksenlerinin —
actyla dondiigi  yonde

kanonik degiskenlerin  sikigtirilmasina
uzatilmasina uygundur. Sekil 2.1.’de goriilen koherent durum hata ¢gemberi,

ve
12



simdi sekil 2.2.’de goriilen sikistirilmig durum hata elipsine donlismiistiir.
2.1.2.2. iki-kip sikistirllmig durumlar

Buraya kadar, yaratici ve yokedici islemciler tarafindan iretilen foton
durumlart incelendi. Bu iglemcilerin, yalnmiz tek g¢esit foton igin
uygulanabilir oldugu farzedildi. Fakat laboratuvar deneylerinde iki fotonun
farkl1 oldugu durumlara rastlanr. Tki-kip sikistirilmis durum (Milburn 1984,
Caves and Schumaker 1985)

|z1.2,.0) = D,(2,)D,(2,)S(9,,)]0) (2.35)
seklinde tanimlanir. Burada iki-kip i¢in koherent yerdegistirme islemcisi

D,(z,) =exp(z,a —z4,) (2.36a)

D, (z,) = exp(z,d; —z,4,) (2.36b)
seklinde ve {initer iki-kip sikigtirma iglemcisi

S(9,) = exp(9,0 @ - p,0,a,) (2.37)
seklinde verilir. |0> iki-kip vakum durumudur. Iki-kip sikistirma islemcisi

icin S(¢,,) # S(¢,)S(p,) ifadesi gegerlidir (Loudon and Knight 1987).

Bu tiniter sikistirma islemcileri dzellikle kuramsal problemlerin ¢oziimiinde
yaygin olarak kullanilmaktadir. Ornegin, kuadratik islemciler igeren

H=fa‘a+fa +f,a”+fa+ f,a (2.38)
bdyle bir Hamiltoniyeni kdsegenlestirmek icin denklem 2.37. ile verilen

S (¢,) sikigtirma iglemcisi araciligtyla {initer doniisiim gerceklestirmek ve
bununla enerji ve diger ilgili biiytikliikleri hesaplamak miimkiindiir.

Son yillarda, elektromanyetik alanlarin sikigtirtlmis durumlart kuantum

13



optiginde yaygin olarak kullanilmaktadir. Benzer tartismalar katilarda 6rgii
titresimleri icin de gecerlidir (Zheng 1988, Jayannavar 1989, Nagy 1991).
Boylece, sikistirilmis durumlarin kullanilmasi deneye daha yakin sonuglarin
bulunmasina yardimer olmaktadir.

2.2. Kuantum Noktalarinin Yapisi ve Deneysel Olarak Olusturulmasi

Kuantum noktalari, ii¢ uzay boyutunda kuantum mekaniksel olarak
hapsedilmis sifir boyutlu sistemler olarak bilinir. Bu yapilarda dogal
uzunluk Olcegi, dev atomlarla benzer Olgiilerde birkag nanometre
mertebesindedir. Kuantum noktalari, dogal atomlar gibi istenildiginde
degistirilebilen kesikli elektron sayisi igerir ve enerji seviyeleri kararl olup
kesikli spektruma sahiptir. Bu yiizden kuantum noktalar1 bazen yapay
atomlar olarak anilir. Dogal bir atomdaki gibi, bir kuantum noktasinda
elektronlar bir merkezi yere dogru ¢ekime ugrar. Baska deyisle, bu kuantum
noktasinda elektronlar aslinda potansiyel bir kuyuda hapsedilmistir.

Kuantum noktalarma olan ilgi son yirmi yildir iki sebepten dolay1
azalmayarak slirmektedir. Birincisi, bu yapilarda dogal uzunluk 6l¢eginin
birka¢ nanometre mertebesinde olmasidir. Gergekte, kuantum noktasi,
kuantum mekaniginin calisildig1 kiiciik bir laboratuvar gibi diistiniilebilir.
Bu nedenle kuantum nokta sistemleri kuantum mekanigini test etmek icin
miikemmel bir saha saglayabilir. Tkincisi, belki de daha énemlisi, kuantum
nokta sistemleri ¢ok ilging ve ayni zamanda hacimsel benzerlerinden
oldukga farkli birgok yeni fiziksel etkiler gostermektedir. Ayrica kuantum
nokta yapilarini iki ve ii¢ boyutta anlamak miimkiindiir ve bu yapilar farkli
sekil ve dlciilerde iiretilebilirler. Bu model esnekligi ve yeni fiziksel etkiler
kuantum nokta yapilarni ¢ok hizli sistemler olan mikro elektronik
cihazlarda teknolojik olarak ¢ok umut verici yapar.

Kuantum noktalar1 {i¢ yonde hapsedilmis nanoyapilar oldugu i¢in, kuantum
kuyusu ve kuantum tellerinden mantiksal ilerlemeyi gosterir. 1970’lerin
baslarinda boyutu ikiye sinirlandirilmis  kuantum kuyulari olarak
isimlendirilen sistemlerin elektronik yapilar1 iizerinde arastirmalar bagsladi
(Chang et al. 1974, Dingle et al. 1974). Bir kuantum kuyusunda elektronlar
sadece iki uzaysal yonde hareket edebilir ve diger yondeki hareketleri ise
yasaklanmistir. Bu yiizden bir kuantum kuyu yapida elektronlar iki
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boyutumsu elektron gazi olusturuyor denir. Kuantum kuyusu yiiksek
iletkenlik bant enerjisine sahip iki yariiletken tabaka arasina yerlestirilmis
¢ok ince diiz bir yariiletken tabaka olup, iki malzemenin iletkenlik bandi
enerjileri arasindaki fark, elektronlar1 ince bir tabakaya kisitlar. Genel
olarak kuantum kuyulari olusturmak i¢in kullanilan malzeme GaAs’dir ve
bariyer olarak kullanilan da Al; Ga,As’dir. Kuantum kuyulart g¢esitli
cihazlarda kullanilmaktadir. CD ¢alarlarda kullanilan lazer diyotlar ile uydu
televizyonlarinda kullanilan mikrodalga alicilar bunlara 6rnektir.

1980°lerin baslarinda teknolojideki hizli ilerleme elektronlar1 kuantum
telleri olarak adlandirilan bir boyutlu yapilara hapsetmeyi miimkiin kilmistir
(Petroff et al. 1982). Kuantum telleri, kuantum kuyusu i¢eren bir numunede
kazima yaparak minyatiir c¢izgiler seklinde ftretilir. Kuantum telinde
elektronlar tek bir yonde ozgiirce hareket ederken, diger iki yodndeki
hareketleri sinirlandirilmigtir. Elektronlarm boyle bir sistemi bir boyutumsu
elektron gazi olarak adlandirilir.

Bir kuantum noktasinda elektronlar hi¢ serbest yone sahip degildir ve
elektronlarin de Broglie dalga boyu bu sistemlerin kuantum etkilerini
sasirtict yapan hapsedilme uzunlugu ile ayni uzunluk o6lgegindedir. Bir
kuantum noktasinin hapsedilme uzunlugu ii¢ yonde de ayni mertebede ise
ii¢ boyutumsu kuantum noktasi veya basitge ii¢ boyutlu kuantum noktasi
olarak adlandirilir. Eger 6zel bir yonde hapsedilme uzunlugu diger iki yon
ile karsilagtirildiginda daha kiiglik olursa bu sistem iki boyutumsu kuantum
noktasi olarak adlandirilir.

Ozetle, elektronlarin (veya bosluklarm) ince yariiletken bir tabakaya
hapsedilmesi ile saglanan boyuttaki azalmanin, elektronlarin hareketinde
onemli degisiklige yol actigi goriilir. Bu temel kural -elektronlarin
etrafindaki boyutu iki boyutlu kuantum kuyusundan bir boyutlu kuantum
teline ve en sonunda sifir boyutlu kuantum noktasina azaltmakla
gelistirilebilir. Bu durumda boyut, elektronlarin momentumunda serbestlik
derecesi sayisini gosterir. Genellikle, bir kuantum kuyusunda elektronlar bir
yonde hapisli oldugu halde, bir kuantum telinde iki yonde hapislidir ve
boylece serbestlik derecesi bire inmistir. Bir kuantum noktasinda ise
elektronlar biitiin {i¢ yonde hapislidir ve boylece serbestlik derecesi sifira
inmistir. Serbestlik derecesi sayisi D, ve hapisli yonlerin sayist D, ile

gosterilirse biitiin katihal sistemleri i¢in
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D,+D, =3 (2.39)
ifadesi yazilabilir. Bu degerler ¢izelge 2.1.’de goriilen dort olasilik igin
belirtilmistir. Azaltilmis boyutlu sistemleri, D, hapisli yonlerin sayisindan
ziyade, elektron hareketinde geri kalan serbestlik derecesi sayisi D, ile

adlandirmak adet olmustur (Harrison 1999).

Cizelge 2.1. Dort temel boyutta sistemler i¢in D, hapisli yonlerin sayisi ile
beraber elektronlarin hareketinde D, serbestlik derecesi sayisi

Sistem D, Ds
Hacimsel 0 3
Kuantum kuyusu 1 2
Kuantum teli 2 1
Kuantum noktast 3 0

Kuantum noktalar1 bir¢ok teknik kullanilarak iretilebilir. Ancak, baslica
amag elektronlart kiiciik bir bolgeye hapsetmektir (Jacak et al. 1998). Bu
hapsi yapmanin bir yolu, ornegin metal plakayi yalitici ile kaplayarak
malzemenin smirlarimi  kullanmaktir. Ayni  zamanda, elektrik alan
uygulayarak elektronlarin hareketini yariiletken icinde kiigiik bir bdlgeye
hapsetmek de miimkiindiir (Kastner 1993). Kuantum noktalarimi tiretmek
icin kullanilan tekniklerin ¢ogunda baslangic noktasi, 6rnegin GaAs gibi
yariiletken bir kuantum kuyusunda iki boyutlu elektron gazinin
olusturulmasidir (Heitmann and Kotthaus 1993). Bir kuantum nokta yap,
simdi ilave yanal bir hapis kullanilirsa boyle bir sistemden olusur.
Molekiiler demet epitaksi gibi modern tiretim tekniklerinin gelismesiyle,
GaAs gibi yariiletken bir kristalin atomik tabakasini iiretmek miimkiindiir.
iki boyutlu elektron gazi, GaAs’dakinden daha genis bant aralikli bir
yariiletkenin daha kalin tabakalar1 arasina GaAs gibi bir yariletkenin ince
tabakasi (~10nm) sikistirilarak olusturulabilir. Kristal yapist ayni ve orgi
sabiti hemen hemen GaAs’inki ile ayni oldugundan bu amag i¢in AlGaAs
secilir. Bu iki malzemenin &rgiisii birbirine uydugu igin, i¢ ylizeyde ¢ok az
bir gerginlik olacak ve adeta kusursuz i¢ yiizeylere sahip olunabilecektir.
GaAs’da elektronlar serbestge hareket edebilirken, AlGaAs bir yalitict
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olarak gorev yapar. GaAs/AlGaAs i¢ ylizeylerinde enerji basamaklarinin
potansiyel kuyulara ve bdylece iletkenlik ve valans bantlarinin her ikisinde
kesikli enerji seviyelerine neden oldugu goriilebilir. GaAs kuantum
kuyusunda hapisli elektron gazi aslinda iki boyutludur. Kuantum kuyusu
Oyle incedir ki, diisiik sicaklikta yalniz en diisiik kuantum enerji durumu
veya daha teknik olarak en diisiik alt bant elektronlar tarafindan isgal
edilmigtir. Elektronlar kuyuda dikey yonde hareket etmek igin serbest
degildir fakat yalniz yanlamasina hareket edebilirler. Kuantum noktalar
simdi bu kuantum kuyu tabakali yapidan elde edilebilir. Kuantum noktalar1
ilk olarak Reed ve ¢alisma arkadagslari tarafindan (Reed et al. 1986) iki
boyutlu elektron gazi iceren bir yapida kazima yapilarak elde edilmistir. Bu
yontemin asamalart sekil 2.3.’de gosterilmistir. Bir veya daha fazla kuantum
kuyusu iceren bir numunenin yiizeyi polimer bir maske ile kaplanir ve
kismen 1s18a tutulur (sekil 2.3.a). Isiga tutulan kalip, olusturulacak olan
nanoyapinin sekline karsilik gelir. Yiiksek c¢oziniirliik gerektirdiginden
dolay1, maske goriiniir 151kla kesilmez, fakat elektron veya iyon demetine
maruz birakilir. Kesilen bdlgede maske kaldirilir (sekil 2.3.b). Daha sonra,
tiim yiizey ince metal tabaka ile kaplamr (sekil 2.3.c). Ozel bir ¢dziicii

polimer maske_ g.-elektron demeti




Sekil 2.3. Kuantum noktasinin kazima yontemi ile elde edilmesi
kullanilarak, polimer film ve koruyucu metal tabaka kaldirilir. Metal
tabakanin birakildig1 yer olan daha 6nce kesilen bélge diginda numunenin
temiz bir yiizeyi elde edilir (sekil 2.3.d). Sonra, maskeyle korunmayan
bdlgenin kimyasal olarak kazilmasiyla (sekil 2.3.e), kuantum kuyularinin
kesildikten sonra ¢ikan pargalarini igeren ince siitunlar olusturulur (sekil
2.3.9).

Bu yolla, ilk olarak kuantum kuyusunun diizleminde hapsedilmis
elektronlarin hareketi, capt 10-100 nm mertebesinde olan kiigiik siitunlara
kisitlanmigtir. Sekil 2.4.de bu yontem kullanilarak elde edilen gercek
kuantum noktalarinin  elektron mikroskobu ile ¢ekilen resimleri
goriilmektedir.

Sekil 2.4. Kazima yontemi ile elde edilmis olan kuantum noktalariin
elektron mikroskobu ile ¢ekilen resimleri

Sekil 2.5.’de kuantum kuyusundan kuantum telin ve bir kuantum noktasinin
nasil elde edildigi, elektronlarin hareketinde serbestlik derecesi sayisi ile
beraber ayr1 ayr1 goriilmektedir.



Gal_xAleS

— GaAs

Sekil 2.5.a Kuantum kuyusundan kuantum tellerinin elde edilmesi

Sekil 2.5.b Tek bir tel ve elektron hareketinde tek serbestlik derecesinin
biiyiitiilmiis hali
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Gal _xAleS
GaAs

Sekil 2.5.c Bir kuantum nokta igeren tek bir serbest siitun ve elektron
momentumu i¢in biitlin serbestlik derecelerinin yok oldugu
biiyiitiilmiis sekil

2.3. Polar Katilarda Elektron-LO Fonon Etkilesmesi
2.3.1. Frohlich Hamiltoniyeni

Polar bir orgiide elektron hareket ederken gevresini polarize eder ve
etrafindaki polarizasyon bulutunu da hareketi esnasinda kendisi ile birlikte
siriikler (sekil 2.6.). Elektron ve polarizasyon bulutu beraber bir
parcacigimsi yapi olusturur. Cevrenin polarize olmasi, orgiiniin bozulmasi
ve bdylece optik fononlarin uyarilmasi anlamma gelir ki optik fonon bulutu
ile g¢evrilmis bu elektrona, yani bu pargacigimsi yapiya polaron denir
(Devreese 1996). Polaronun fiziksel oOzellikleri bant elektronunun
ozelliklerinden farkhidir. Ozellikle polaron, baglanma enerjisi ve etkin
kiitlesi ile karakterize edilir.

Serbest bir polaron igin, polar yariiletkenin optiksel kipleri ile etkilesen
iletkenlik elektronu

I,
H= §—y+ Y habiby + Y (Vibge™ +Vybie™") (2.40)
q q
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Sekil 2.6. Coulomb etkilesmesiyle etrafini polarize eden iyonik bir kristalde
bir elektron

seklindeki Frohlich Hamiltoniyeni ile tanimlanir. Bu Hamiltoniyende birinci
terim elektronu, ikinci terim fononu ve {iglincii terim ise elektron-fonon

T
etkilesmesini temsil eder. Burada 1r7= hk , 4 bant kiitleli elektronun
momentumu, 7 elektronun konumudur. by (by), cl] dalga vektorlii ve hao,

daginimsiz enerjili LO-fonon igin yaratici (yokedici) islemcidir. Elektron
fonon etkilesme genligi ise
47m)],2 n?

- (2.41)

V, =-ihay(

ile verilir. Bu ifadede V' sistemin hacmi, 7, zayif baglasimli polaron

1/2

yarigapidir ve 7, = (h/2uw,)’” seklinde tanimlanir. o ise elektron fonon

baglasim sabitidir ve

a:i[;_;J; 2.42)
2, \ &(0) €(0) ) ha,
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ile verilir. Bu ifadede () ve £(0) ayri ayri polar kristalin yiliksek frekans
ve statik dielektrik sabitleridirler.

Denklem 2.40. ile verilen Frohlich Hamiltoniyeninin tam ¢oziimii simdige
degin yapilamadigindan incelemeler genelde c¢esitli yaklasiklik yontemleri
ile yapilir. a<l oldugu zayif baglasim boélgesinde ¢6ziim bulmak icin
pertiirbasyon teorisi en basit yontemdir (Frohlich et al. 1950, Larsen 1987,
Sernelius 1987). Zayif baglasimda elektronun davraniginin iyi bir tarifini
veren diger yaklasim ise Lee, Low ve Pines (1953) tarafindan
gelistirilmistir. Bu varyasyonel bir yontem olup, bu yontem kullanilarak
elde edilen sonuglar pertiirbasyon teorisi sonuglari ile aynidir. Ancak, bu
yaklagim baglasim sabitinin daha genis bir bdolgesi icin de gegerli
oldugundan dolayi, genellikle bu yaklagima ara baglasim teorisi olarak
bakilir. Hamiltoniyenden elektron koordinatlarimi eleyen kanonik bir
doniisiim olan LLP yaklasimi, oldukg¢a etkili olmustur ve birgok yayinda
onemli bir arag olarak kullanilmistir (Gross 1955, Pines 1963, Larsen 1968,
Huybrechts 1977, Tokuda 1980). Kuvvetli elektron-fonon -etkilesmesi
durumunda elektron, baglantili virtiiel fononlarin alanlariyla ortaya ¢ikan
indiiklenmis potansiyelde lokalize olmus dalga fonksiyonu ile bagl bir
durumun igine girer (Pekar 1954). Eger elektron gercekten bagl ise, orgii
deformasyonunun geri tepki gostermesi ve elektronik dalga fonksiyonunda
bazi yapilara yol a¢masi beklenir. Elektronun varligi deformasyonun
Ol¢iistinii ve seklini belirler ve devam ettirir. Bu tartisma ile sunulan bu
goriis kuvvetli baglasim teorisi olarak bilinir. Yontem, temelde taban durum
polaron ozelliklerini hesaplamak amaciyla bazi parametreler ile elektron
icin dalga fonksiyonunun Onerilmesini ve varyasyon prensibinin
kullanilmasini igerir. Literatiirde kuvvetli baglasim teorisiyle ilgili ¢ok fazla
calisma vardir (Bogolubov 1950, Allcock 1956, Whitfield and Platzman
1972, Miyake 1975, Gross 1976, Adamovski et al. 1980, Altanhan and
Kandemir 1993, Kandemir and Altanhan 1994, Chen 1994).

Denklem 2.40. ile verilen Frohlich Hamiltoniyeni he, ile bdliinerek

boyutsuz yapilir ve parametrelere bagl biitiin malzemeler boyutsuz o
sabiti iginde toplanir. Bu elektron-fonon baglasim sabitinin niimerik
degerleri, cesitli malzemeler igin . 0.01’den : 10’a kadar farklilik
gosterebilirler. Cizelge 2.2.’de bilinen ¢esitli malzemeler icin o ve ha,

enerji degerleri listelenmistir (Devreese 1972).
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Cizelge 2.2. Baz1 bilinen malzemelerin baglasim sabitleri ve LO-fonon

enerjileri
Malzeme a hw,, (meV)

KCl 5.6 26.7
NaCl 5.5 33.6
AgBr 1.56 17.1
CdTe 0.40 20.8

InP 0.11 433
GaAs 0.076 36.7
InAs 0.05 30.2

2.3.2. Polaronlarin uyarilmis durumlari

Esas itibariyle, polaronlarin uyarilmis durumlar baglagim siddetinin biitiin
. Ciqer e . I
degerlerinde vardir. Fakat genel durumda ve basitlik igin p =0 alindigina,

stirekli durumlar polaronun taban durumu lizerinde ha, ’da baslar. Fiziksel

olarak bu siireklilik, polaron {iizerinde serbest fononlarin sagilmasina
uygundur. Bu sagilmis durumlar yalnizca polaronun uyarilmalari degildir,
ayn1 zamanda kendi kendine olusan potansiyelde elektronun uyarilmalarina
uygun i¢ uyarilmig durumlar vardir. Bu i¢ uyarilmalarin iki ¢esidi vardir:

a) Orgiiniin taban durum konfigiirasyonuna ait potansiyelde
elektronun uyarilmalari;

b) Taban duruma ait olmayan fakat yeni elektronik konfigiirasyona
adapte olmus 6rgii polarizasyonunda elektronun uyarilmalari.

Elektronun taban durum potansiyelinde uyarildigr durumlar Frank-Condon
(FC) durumlar1 ve oOrgiiniin gevsemis oldugu durumlar da gevsemis
uyartlmig durumlar (GUD) olarak adlandirilir. Ara elektron-fonon
baglasimli polar malzemelerde, elektron-fonon etkilesmesi optik fononlar
arasinda giiglii bir korelasyona sebep olur. Bunun sonucu olarak, potansiyel
bir kuyu baglantili virtiiel fononlarm alani ile kuvvetlendirilir. Bu,
elektronun bu potansiyelin daha yiliksek seviyelerine uyarilabilecegi
anlamina gelir. Yani, iyonik polarizasyonun yeni elektronik konfigiirasyona
tekrar adapte olmasi ile birlikte elektron potansiyel kuyusunda daha yiiksek
bir seviyeye uyarilir. Bu, uyarilmis durumu tanimlamak i¢in kullanilan
potansiyelin, fonon alani tarafindan kuvvetlendirilen ilk potansiyele gore
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Sekil 2.7. Polaronlar i¢in kuvvetli baglasim potansiyellerinin sekli

gevsedigi anlamina gelir. Bu nedenle, son durum GUD olarak tanimlanir.
Boylece GUD, eger polarondaki elektron, orgii yeni elektronik dagilima
tekrar uyum gosterirken uyarilirsa meydana gelmektedir. Aksine, eger
elektron uyarilirken, orgii elektronun taban durumuna uyarsa FC
durumundan s6z edilir (Devreese 1972). Sekil 2.7.’de polaronlar igin
kuvvetli baglasim potansiyellerinin sekli goriilmektedir. Taban duruma ait
indiiklenmis potansiyelde, polaron taban durumda (£,) ve FC tipi uyarilmis
durumda (Egc) olabilir. Son durumda, 6rgii ayn1 zamanda gevseyebilir
(kesikli parabol) ve polaron GUD’a gider.

Dordiincii boliimiin ikinci kisminda, parabolik kuantum noktalarinda LO-
fononlarla etkilesen elektronun taban ve ilk uyarilmis polaronik durumlari
arasindaki gecislerin hakim oldugu optiksel sogurma, elektromanyetik
dalganin hareketi altinda elektronun, dnce E, enerjili taban durumdan FC
uyarilmig duruma sonra bu durumun 6rgii gevsemesinin sonucu olarak da E,
enerjili ilk GUD’a gecise ugradigi bir yontem diisiiniilerek incelenecektir.

24



3. MATERYAL ve YONTEM

Oncelikle, denklem 2.40. ile verilen Frohlich Hamiltoniyenine kuantum
noktalarindaki hapisleyici bir parabolik potansiyelin eklenmesiyle elde
edilen Hamiltoniyen, LLPH yaklagiminda kullanilan iki kanonik doniisiim
ve ikinci boliimde bahsi gegen iki-kip sikistirilmigs fonon durumlart
kullanilarak ¢oziilecek ve taban durum ve ilk uyarilmis durum enerjileri igin
polaronik diizeltmeler elde edilecektir.

Daha sonra da, ii¢ boyutlu malzemede gomiilii parabolik simetrik kuantum
noktalarinda elektron-LO fonon etkilesmesi sonucu olusan serbest
polaronlarin optiksel sogurmasi, ilkinde ara durumlar yokken, sonra taban
ve ilk uyarilmis durumlar arasindaki gegisten dogan sogurma olmak iizere
iki farkli sekilde, LLPH yaklasiminda kullanilan iki kanonik doniisiim ve
sikigtirilmig fonon durumlari kullanilarak incelenecektir.
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4. ARASTIRMA BULGULARI

4.1. Parabolik Kuantum Noktalarinda Polaronik Etkiler

4.1.1. Kuantum noktalarinda polaronik etkiler icin sikistirilmis
durumlar ile varyasyon hesabi

Bu kesimde, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektron igin
polaronik etkiler sikistirilmis durumlar yardimiyla incelenecektir. Bu
calismada, ii¢ boyutlu malzemede gdmiilii biitiin uzaysal yonlerden simetrik
hapisli bir kuantum noktasi diistiniilmiistiir ve nokta elektronu parabolik bir
potansiyelde hapsedilmigtir. Denklem 2.40. ile verilen Frohlich
Hamiltoniyenine kuantum noktalarindaki hapisleyici bir parabolik
potansiyelin eklenmesiyle elde edilen Hamiltoniyen

I
H= 5_;4+ % e’y + Y hobiby + Y (Vibre +vibe ) (@4.1)
q q

seklinde yazilabilir. Bu ifadede ikinci terim elektronu sifir boyuta sinirlayan
ve boylece kuantum noktasini olusturan hapisleyici potansiyeli
gostermektedir. Burada o hapisleyici parabolik potansiyelin frekansidir.

Denklem 4.1. ile verilen Hamiltoniyeni ¢dzmek i¢in bazi fiziksel temellere
dayanan kanonik doniigiimler yapmak adet olmustur. Bunun i¢in de burada,
oncelikle Lee-Low-Pines (LLP) (Lee et al. 1953) kanonik doniisiim
yonteminin Huybrechts tarafindan degistirilmis hali olan Lee-Low-Pines-
Huybrechts (LLPH) (Huybrechts 1977) yontemi kullanilacaktir.

LLPH yonteminde, a, varyasyon parametresi olmak iizere birinci LLP
doniisimil
. rr,,
U, =expl—ia, } q 7 biby] (4.2)
q

seklinde degistirilmistir. Bu ifadede a,, n=0 ve 1 i¢in gy taban duruma ve a,
ilk uyarilmig duruma uygun varyasyon parametresini gosterir. Oncelikle, bu
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kanonik doniisim H'=U,'HU, seklinde denklem 4.1. ile verilen
Hamiltoniyene uygulanirsa

H'=U;"HU,
R, 1, ahr r ah’ ,
=——V+—uw'r'+» [ho,———p-g+—2—q" b b:
YA Zq:[O PR TR
+ [Vb i(lfa,,)é‘; +H ]+ ajhz rr, b+b+b b (4 3)
; thre . » Zq:;qq 7 04 %4V ’

ifadesi elde edilir. LLP tarafindan kullanilan ikinci doniistim

U, =exp[ Y, (fi"b; = fi""by)] (4.4)
q

seklindedir. Bu ifadede fg("), enerji fonksiyonu minimum yapilarak
belirlenecek olan varyasyon fonksiyonudur. Yine burada fg(”), n=0 ve 1
igin f‘fo) taban durum ve fg(l) ilk uyartlmis durum igin uygun

fonksiyondur. Bu ikinci doniisiim fonon alanlart ig¢in koherent durumlar
tiretmektedir. Bu ikinci donlisiimiin denklem 4.3.”¢ uygulanmasi ile

H=U,'H'U,
h? 1 ahr r a*h?
=V = + S [ho, - p-qg+ L 1 E B
AR ;[0 PR 2ﬂq]q i
+ S B FEE T 4 H e

; q9 49

a:hz rr, F(n)+F(rl)+F(’7)F(”) 45
H o L d R (4.5)

ifadesi elde edilir. Bu ifadede F;(") =br + f‘;(") terimi ikinci doniisiimden
N . - ,
sonra ortaya ¢ikmustir. /,, by ve by ’ya gore i. mertebeyi gostermek iizere

denklem 4.5.’deki Hamiltoniyen
H=>)H, (4.6)
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seklinde yazilabilir. Bu toplamdaki H, ’ler,

H ———2V2+l a)zr2+Z[ha) _4h
0 2u 2/1 - 0 P

rroa
pq+

ISP
2u Al

azhz r 2 . rr
+ 2 (gAY + S A L e, (A7)
2/1 ; | q ; 9749

ajhz 2y £, (0% i(1-a,)q-r
H1=Z{[(ha)0+$q Vi 4V e b +H e (4.7b)

q

afhz PAY A
2 ! )by by

H, =) (ho, +
q

212
ah T Ty ) p ()t gt
o %q q'(fy" " by by

K215 0B by + £ f 7 by ), (4.7¢)

+

azhz rr, n) g+ +
" qu(fgl(, ‘bbb + H.c), (4.7d)

99’

H, =
2pu

21,2
ah

H, =
4 2,[[

r rr +7.+
244" bibybyby (4.7¢)
aq'

seklinde tanimlanmistir. LLPH y6nteminde, H’nin beklenen degere katkisi
yalnizca denklem 4.7a. ile verilen H, teriminden gelecektir. |‘I’n> icin

deneme elektronik dalga fonksiyonu segilerek ve pertiirbe olmamis |O> stfir

fonon durumu kullanilarak, |‘Pn>®| 0) deneme dalga vektoriine gore H’ nin

beklenen degeri hesaplanir ve LLPH yaklagiminda polaron enerjisi elde
edilir (Ek 1). a,=1 oldugunda, LLPH enerjisi LLP ac¢ilimina indirgenir ve
genigletilmis durum limitini temsil eder. a,=0 oldugunda ise bu yaklagim
Landau-Pekar (Chatterjee 1990) yontemine esdegerdir ve lokalize olmus
durumu verir. Boylece, a, (0< a, <l) varyasyon parametresi olarak ele
alinarak tiim parametre uzay1 i¢in uygun bir teoriye sahip olunabilir.
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Yukaridaki yaklagimin, yalniz denklem 4.5.’deki kosegen terimleri hesaba
kattigina ve b‘f ve by 'nun kuadratik ve daha yiiksek mertebeden terimlerini

biraktigina dikkat etmelidir. Bu terimlerin polaronun enerjisine ve diger
ozelliklere katkisini ilave etmenin yollarindan biri, fonon sistemi igin taban
durum olarak sikistirilmis fonon durumlart kullanmaktir. Gergekten,
kuadratik terimler iki farkli fonon kipini igeren Tgiincii bir kanonik
doniisim kullanilarak kosegenlestirilebilir. Bu yolla, art arda yayilmis
virtiiel fononlar arasindaki korelasyon hesaba katilmis ve dolayisiyla daha
kararli sonuglar elde edilmis olur.

Boylece, daha yiiksek mertebeden terimleri ihmal ederek denklem 4.6.nin
kuadratik terimlerini kosegenlestirmek icin

(1)
U, = exp[z (0;;

q#q’

(byby —bsby)] (4.8)

seklindeki sikigtirma doéniisiimii (Altanhan and Kandemir 1993, Kandemir
and Altanhan 1994, Bilge and Altanhan 2000) yapilir. Bu ifadede N, LO-

fonon kiplerinin toplam say1s1 ve (pg;r’? varyasyonel olarak elde edilecek olan

sikistirma agisidir. U, ,

Y on >S =U, |O> araciligryla fonon alt sistemi igin

n
)

sikigtirilmig vakum tiretmektedir. Yine burada (oéq ,

n=0 ve 1 igin ¢f?)

taban durum ve (ogi;), ilk uyarilmig durum i¢in uygun sikistirma agisidir.

Deneme dalga fonksiyonu iki LO-fononu igerdigi ve goég? sifir kdsegen

elemanli simetrik 2x2 matrisin elemani oldugu i¢in fonon bulutunun bu
0zelligini yansitmanin bir yolu olarak doniisiimden once denklem 4.5. ile
verilen Hamiltoniyenin H, ve H, parcalari tekrar diizenlenir. Boylece H,,

i

H. =% i(Q)+%H,.(q’) i=0 ve2 (4.9)

seklinde yazilabilir. Us; sikistirma doniisiimii uygulandiktan sonra Hy(g) ve
Hx(q),
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h’ , 1 2 2 (m? ajhz I n)*\2
Ho(q)——ZV +E,UCOV +;B‘§ f;} +E(;q|‘fg )
+ Y S0 1+ He (4.10a)
q

Ve

(1)
r(n) 2 . 2 ¢qq"
Sy | ]; sinh (—N )

(9= {Z[Br +"— WS

azhz r ’ n n n)* n)*
+ nﬂ qu f”f”+f()f()]smh( qq)
9 4

+0(by ,by) (4.10b)

haline gelir (Ek 2). Burada O, normal sirada islemcilerin bir fonksiyonudur
ve vakum durumu ile >’nin beklenen degeri hesaplandiginda yok
olmaktadir. Hamiltoniyen i¢in varyasyon durum vektorii simdi |‘Pn> ®|O>

seklinde alinir ve boylece enerji fonksiyoneli

2
fr(n)
q

R LA AT BN TR o
q

7. £(n n L Iy (ﬂgr
+Z[V;fg >p<>(q)+H.c.]+ZZ : sinh’( ‘”)
q

q q

2.2 n)
anr r! n n n)* n)* ¢
+ OZZ C] f()f() f()f() S h( 499’ )}
g 4

+—{goq) 4.11)
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seklinde ~ elde  edili. ~ Bu  ifadede, By =l+ayr;q’  ve
p(”)((g) _ <\Pn |ei(l_”'“ )q.r

niceligin boyutsuz oldugunu ve he, ile boliindiigiinii gostermektedir ve
>a
q

. . e e * . . . ..
Simdi, bu varyasyon enerjisi fi"" ve @i terimlerine gére minimum

‘Pn> ile verilir. Denklem 4.11.’de ¢izgi isareti her

2 . . .
fg(")| terimleri kuantum noktasinin simetrisinden dolayz sifirdir.

yapilirsa,

P ()" 200
(q) Y 'f smh( (p‘”) (4.12a)

q

ﬁ(n) —
Jq

Ve

()

2
(Br+Br)Slnh( )+4a q q f(")f(") cosh( qq) 0 (4.12b)

seklinde iki baglasimli esitlik elde edilir. Bu esitliklerin yardimryla denklem
4.11.”de verilen enerji ifadesi daha sade bir sekilde yazilabilir:

'l 1 wz T n L
E:—rg(\yn|v2|‘1/n)+zwgro2 (v,|r +;V5f; 'p"(q)
+1 (B: + B )sinhz(ﬁ) (4.13)
R PE B |

Varyasyon fonksiyonu fj"), ilk yaklasimda iterasyon yontemiyle
¢oziilebilen denklem 4.12a. kullanilarak belirlenir. Sikistirilmis hale uygun
olarak, fi" igin —175*/)(”)*(5)/ B; ifadesi segilir ve ((p{%.}/ N ) nin kiigiik
oldugu yaklasimi yapilirsa,

St n * r
P (@)
B:

q

ﬁ(n) —_
Jq
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Vi o™ T 72 H™ r\2
—4a:r042(5~¢r]’)2 _ Zp_ (q)_ ( qur (q)J (4143)
. (B;) (B; + ;) '

q

Ve

n) n)
oy i
NN

sinh( )

D )
=-2a.r,

— (T = I,
q-q [V:;p“(mj(@p“(q)
(B;+By)\ B By,

ifadeleri elde edilir. Bu ifadeler yardim ile a, parametresine baglh olarak

] (4.14b)

enerji agilimi elde edilebilir.

Diger ilging fiziksel bir nicelik de polarizasyon potansiyelidir ve @,
sistemin dalga fonksiyonu olmak iizere

V() ={®, o' -r)|o,)
(4.15)

seklinde tanimlanabilir. Burada
T 1 = g
v(r):—zzq:(l/gbgeq +H.c) (4.16)

ile verilir. Buna gore polarizasyon potansiyel enerjisi

—eV(;E) = <d),Z Z(Vqrb‘; e Hc)
q

<Dn> (4.17)

seklinde yazilir. |(I),1>:U1U2U3|‘Pn>®|0> ifadesi ile, polarizasyon
potansiyel enerjisi

r . n Ly gt
—eV(r)=Z(V5 A7 p" (@)e ™" + H.c.) (4.18)
q
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seklini alir. Burada sikistirma etkisi denklem 4.14a.’da verilen f;(")

araciligiyla gelmektedir.
4.1.2. Niimerik sonuclar ve tartisma

a ve o ’nin keyfi degerleri igin denklem 4.13. ile verilen enerji ifadesi
nlimerik olarak ¢oziilebilir. Bu kesimde, uygun deneme dalga fonksiyonu
secilerek taban ve ilk uyarilmis durum i¢in yapilan hesaplar verilecektir.

4.1.2.1. Taban durum

Taban durum elektronik dalga fonksiyonu igin, 4, bir varyasyon
parametresi olmak {izere

W, (F) = (%)3/2 el (4.19)

seklinde Gaussiyen bir fonksiyon secilir. Bu deneme dalga fonksiyonu ile
(OFss
P,

0 1- 0 ’ 2
P @ =enl-C ) (420)

0

seklini alir. Burada elde edilen p* (cr]) ve taban duruma uygun olarak
denklem 4.14a. ve denklem 4.14b. ile verilen fi* ve ((pf}g,’ /N ) ifadeleri

denklem 4.13. ile verilen enerji ifadesinde kullanilirsa

= 3_, 31 _ 2
Epy =SBy + 5o —a(+\20, Dl -erf ()] ¢
2 81" 1,
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2 © 2 —x
_2%;0+J2%0jw: re

o +x(2+x)°

seklinde bir parabolik kuantum noktasindaki polaronun taban durum enerjisi
elde edilir. Burada [, =/h/2uw, r,=\h/2uw, ve ®=w/w, olmak

tizere =1 /r,=1/ Jo boyutsuz hapsedilme uzunlugu, erf(f) hata

4.21)

fonksiyonu, z, =y, ve t=(1-a,)/ \/Eﬁoao a, ' yerine kullanilan yeni
varyasyon parametresidir. Bu taban durum enerji ifadesindeki son terim
sikistirilmig durumlarin etkisiyle ortaya ¢ikmustir.

Taban durum polaronik diizeltmesi (Mukhopadhyay and Chatterjee 1999)

AE, =F, —— (4.22)

D D 212

seklinde tamimlanir. Sekil 4.1.°de baglasim sabiti « 'nin {li¢ degeri
(a =1,3,7) igin hapsedilme uzunlugu /’nin fonksiyonu olarak -AE,,

¢izilmistir. Bu c¢alismada kullanilan sikigtirilmig durumlarin  etkisini
gostermek igin sonuglar (diiz ¢izgiler), Mukhopadhyay ve Chatterjee

——sD
-LLPH

D

o=7

0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0
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Sekil 4.1. I’nin fonksiyonu olarak taban durum i¢in polaronik diizeltmeler

(1999)'nin  LLPH sonuglar1 (kesikli ¢izgiler) ile karsilastirilmigtir.
Beklenildigi gibi, sikistirma yontemi daha kararli durumlar verir ve bu etki
artan o baglagim sabiti ile artar ve « ’nin bilylik degerleri i¢in polaronik
diizeltmelerde 6nemli artiga neden olur. Niimerik hesaplar incelendiginde, /
hapsedilme uzunlugu kiigiildiik¢e a, varyasyon parametresinin sifira dogru
gittigi ve taban durum polaronik diizeltmelerinin hizli bir sekilde arttig1, /
biyiidiikce g, ’1n arttif1 ve I’nin belli degerlerinden sonra a, ’in degerinin

bire yaklasarak taban durum polaronik diizeltmelerinin sabit kaldigi
goriilmektedir.

Yine, taban duruma uygun olarak denklem 4.14a. ile verilen fi” ve

denklem 4.20. ile verilen p® (5) ifadeleri, denklem 4.18.’de kullanilirsa
taban durum polarizasyon potansiyel enerjisi

23/2 ] —2x%

e 7
—eV,,(F) = —a — [ 5 (—x)
D ﬂ_l/za(l)/zrl/Z ) x1/2(1+x2) 1/2 a,

e x*2e7 cos @sin’ Gsin( )

, 16 a,

o’ —[[axao ey (4.23)
4o Q+x)(l+x+ 022 Slz )

rcosl ),
—X

seklinde elde edilir. Bu ifadede g, taban durum varyasyon parametresi

olmak iizere t=(1-gq,)/ x/E,EOaO, 7 =r/r, seklinde tanimlanmistir ve
J, ,2(Lx) Bessel fonksiyonudur. Bu polarizasyon potansiyel enerjisinde
aO

goriilen ikinci terim sikistirilmig durumlarin etkisiyle ortaya ¢cikmustir. Sekil
4.2.’de 7 ’nin bir fonksiyonu olarak « =3 ve hapsedilme uzunlugu /’nin
dort degeri (/=0.3,0.5,1 ve 5) i¢in taban durum polarizasyon potansiyel
enerjisi —eV,,(7) ¢izilmistir. Yine karsilastirma amaciyla polarizasyon
potansiyel enerjisi igin Mukhopadhyay ve Chatterjee (1999)’nin LLPH
sonuglart gosterilmistir (kesikli ¢izgiler). Fonon alt sistemi i¢in sikistirilmis
durum kullanildiginda, polarizasyon potansiyel enerjisinin daha derin
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degerler aldig1 aciktir. Dahasi, sikistirmanin hapsedilme uzunlugunun daha
kiiciik degerleri i¢in daha 6nemli oldugu goriilmektedir.

I=1.0 & I=5.0
_5 - :
I=5
e
2 LLPH
-10 4 .
° ———sD
-15 4 .
171=0.3
——————————— .
0.0 0.5 1.0 15 2.0
T

Sekil 4.2. 7 'nin fonksiyonu olarak taban durum polarizasyon potansiyel
enerjisi

4.1.2.2. Tk uyarilmis durum

Parabolik kuantum noktasinin ilk uyarilmis polaronik durumu igin
. . I . .
elektronik dalga fonksiyonu ¥, (), g varyasyon parametresi olmak {izere

2 5 1/2

T _22

‘Pl(r)z[ ’5‘2J rcos@e
n

(4.24)
seklinde secilirse, bu fonksiyon ile p " (5) :
r 1-a,)’ ¢’ cos* @ 1-a)’
P = (-G8 O o L) ooy (4.25)
2 4
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halini alir. Burada elde edilen p®(¢) ve ilk uyarilmis duruma uygun olarak
denklem 4.14a. ve denklem 4.14b. ile verilen /i ve (@i} /N) ifadeleri

denklem 4.13. ile verilen enerji ifadesinde kullanilirsa, parabolik kuantum
noktasindaki polaronun ilk uyarilmis durum enerjisi

B, -2m+> 2 fge e g (-a)
27" 8[4_4 ;mlo (1+x) 3a’ i
(1_611)4 4 2 —
+ 2007 x'p—a” Gt a)) (4.26)
1/

seklinde elde edilir. Bu ifadede G(x,,t,q,),
1 0 w0 Ve V4 27 2z
GH t,a) = =—— [dx[dx'[d6[d0' [ dop [ dg'sinOsin 6’ cos’ T
2” al 0 0 0 0 0 0

2

2
(1 -q, )2 cos’ @ (1 -q, )2 cos’ &'
2 1— x/z
2 2—2 X 2 2—2
@G a by

xX2x?1-

2
—2x2 —%x?

c ¢ 427
(2+x2+x'2)(l+x2)2(l+x'2)2 ( )

ile verilir. Burada X=arq, X'=arnq',
cosI" =cosOcos &' +sinfsin 0’ cos(p—¢'), & =pr, ve a, ilk uyarilmis

durum varyasyon parametresi olmak iizere ¢=(1—a,)/ \/Eﬁlal seklinde

tanimlanmistir. Denklem 4.26. ile verilen ilk uyarilmig durum enerjisinde
goriilen son terim yine sikistirilmis durumlarin etkisiyle ortaya ¢ikmustir.

[lk uyarilmig durum igin polaronik diizeltmeler

AE, = E. - (4.28)

up — ~ubp 212
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seklinde tanimlanabilir.

Sekil 4.3.’de baglasim sabiti « ’nin ti¢ degeri (o =1,3,7) i¢in hapsedilme

uzunlugu /’nin fonksiyonu olarak —AE,,

cizilmistir ve yine karsilastirma
amaciyla LLPH sonuglari da verilmistir (kesikli ¢izgiler). Beklenildigi gibi,
taban durumda oldugu gibi ilk uyarilmig durum polaronik diizeltmeleri ’nin
kiigiik degerleri icin oldukg¢a biiylik degerler almaktadir. Fakat burada,
sikistirilmig durumlar kullanilarak elde edilen ilk uyarilmis durum polaronik
diizeltmelerinin, taban durum polaronik diizeltmeleri ile karsilastirildiginda
LLPH sonuglarindan ¢ok farkli olmadigi goriliir. Yine de « ’nin biiyiik
degerleri igin oldukga biiyiik diizeltmeler vardir. Sekil 4.4.’de karsilastirma
amactyla sikistirllmis durumlar kullanilarak elde edilen taban durum ve
ilk uyarilmis durum polaronik diizeltmeleri, « ’nin ii¢ degeri (¢ =1,3,7)
i¢in /’nin fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Sekil 4.4.’de goriildiigii gibi, « 'nin
kiigiik degerleri icin /’nin biiyiik degerlerinde, taban durum ve ilk uyarilmis
durum polaronik diizeltmeleri ayni, fakat /’nin kiicliik degerlerinde ise ilk
uyartlmig durum polaronik diizeltmeleri taban durumundakinden daha
kiigliktiir. Diger yandan « 'min biiylik degerleri igin, /’nin biitiin
degerlerinde ilk uyarilmis durum polaronik diizeltmelerinin daima taban
durum polaronik diizeltmelerinden daha asagida oldugu goriilmektedir.

Boylece, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektron igin,
sikigtirtlmig  fonon durumlart kullanilarak tiim elektron-fonon baglagim
sabiti bolgesinde, Feynman-Haken yol integrali yonteminden elde edilen
sonuglar (Mukhopadhyay and Chatterjee 1996) kadar dogru sonuglar elde
edilmistir ve LLPH (Mukhopadhyay and Chatterjee 1999) yontemi
gelistirilmistir. Feynman-Haken yol integrali yontemi taban durum igin
olduk¢a dogru sonuglar vermesine ragmen, uyarilmis durumlar i¢in uygun
bir yontem degildir. Fakat, sikistirtlmig fonon durumlari kullanilarak,
elektron-fonon baglasim sabitinin biitiin degerleri i¢in, LLPH yaklagiminda
elde edilen parabolik kuantum noktasindaki polaronun hem taban durum
hem de uyarilmis durum sonuglar iyilestirilmis ve daha dogru hale
getirilmistir.
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Sekil 4.3. ’'nin fonksiyonu olarak ilk uyarilmig durum igin polaronik

diizeltmeler
20
1 ~TD
154 | . uD -
' 104 -
=7
5 i
| =3
a=1
o 4+—+r————F—1r—1"—""—T+— "
0.0 0.5 1.0 15 2.0 2.5 3.0

Sekil 4.4. 'nin fonksiyonu olarak taban durum (kesikli ¢izgiler) ve ilk
uyarilmis durum (diiz ¢izgiler) igin polaronik diizeltmeler
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4.2. Parabolik Kuantum Noktalarinda Polaronlarin  Optiksel
Sogurmasi

Bir katida mevcut olan kuvvetli polaronik etkiler, kuantum noktasinin
tagima ve optiksel ozelliklerini 6nemli bir sekilde degistirir. Bu nedenle
polar yariiletken bir kuantum noktasinda optiksel sogurma davraniginin
iizerine, elektron-LO fonon etkilesmesinin etkisini incelemek deneysel
acidan da 6nemlidir. Hacimsel maddelerde de kiziltesi optiksel sogurma
yaygin olarak incelenmis ve gozlenmistir (Devreese et al. 1972, Goovaerts
et al. 1973).

Bu nedenle bu kesimde, ii¢ boyutlu malzemede gomiilii parabolik simetrik
kuantum noktalarinda elektron-LO fonon etkilesmesi sonucu olusan serbest
polaronlarin optiksel sogurmasi, ilk olarak ara durumlar yokken, sonra
taban ve ilk uyarilmis durumlar arasindaki gegisten dogan sogurma olmak
iizere iki farkl sekilde, LLPH yaklasiminda kullanilan iki kanonik doniigiim
ve sikistirilmis fonon durumlari kullanilarak « baglasim sabiti ve /

hapsedilme uzunluguna bagli olarak incelenecektir. a, varyasyon
parametreli Huybrechts doniisiimiiniin ilavesiyle tiim baglasim siddeti
bolgesinde calisma yapilacaktir. Sikigtirtlmis durumlarin kullanilmasiyla da
LLPH yaklasiminda birakilan kuadratik terimlerin de katkis1 hesaba

katilacak bdylece daha kararli durumlar elde edilecektir.

Serbest polaronlarin Q frekansli 15181 sogurmasi ic¢in, ['(QQ) sogurma

katsayisi, polaronlarin taban durumunda bu polaronlar tarafindan sogurulan
fotonun P(Q) olasiligi ile orantilidir (Dexter 1958):

N
F(@) =5 ——=hP©) (4.29)

0

Bu ifadede N birbirinden bagimsiz diisiiniilen polaronlarin sayisi, &,
serbest uzayin gegirgenlik sabiti (&, =8.85x10™"> As/Vm), n polaronlarin

hareket ettigi ortamin kirilma indisi, ¢ 151k hizi ve E gelen fotonun elektrik
alan vektoriiniin boyudur.
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4.2.1. Ara durumlar yokken parabolik kuantum noktasinda
polaronlarin optiksel sogurmasi

4.2.1.1. Ara durumlarin elenmesi

Denklem 4.29.’daki P(Q) gegis olasiligi, gelen 151k bir pertiirbasyon olarak
ele alinirsa Fermi’nin Altin Kurali ile

PO =23 VL) V]i) SCE, - .~ he)
f
(4.30)

seklinde verilir. Burada V, Q frekansl 1518 indiikledigi zamana baglh
pertiirbasyondur. Bu etkilesim, 1518in dalga boyu polaron yarigap: ile
karsilastirildiginda daha biiyiik oldugu icin

V=eES 431)

seklinde elektrik dipol etkilesimi ile daha iyi tanmimlanir. Bu ifadede e
serbest elektron yiikii, 7 elektronun konum islemcisidir. |z> ilk durumu ve

E, buna uygun enerjiyi gosterirken, | f > son durumu ve £, de buna uygun

enerjiyi gostermektedir. ilk durum polaronun taban durumu iken, miimkiin
son durumlar polaronun biitiin uyarilmis durumlaridir.

P(Q) ’nin acik hesabi, serbest polaronlarmn biitiin uyarilma spektrumunun
bilgisini gerektirir. Bu spektrum ¢ok karmasiktir (Pekar 1954, Schultz 1956,
Devreese and Evrard 1964, Evrard 1965). Esas itibariyle, polaronun kendi
indiikledigi taban durum potansiyeli iginde i¢ uyarilmalar ve onlarin
sacilmig durumlari kadar, uygun sagilmis durumlari ile i¢ GUD’lar (6rgiiniin
elektronik uyarilmaya siirekli olarak adapte oldugu) bu spektruma katki
saglar.

Bu kesimde verilen hesabin baslica amaci, denklem 4.30.’da verilen biitiin
| f > uyartlmig durum dalga fonksiyonlarinin elenmesiyle, son polaron
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durumlart {izerinden toplami kaldirmaktir. Ara durumlar elemek igin, -
fonksiyonunun

0
5(x) =L Re [ ar e (4.32)
7[ —0

seklinde iyi bilinen acik bir temsili kullanilir. 6(x) ’in bu tanimu ile denklem

4.30.’da verilen P(Q) gegis olasilig1
0
P(Q) = %Rez [ ar(i| V] £)(f|V]iye e ae (4.33)
f —00

.. —iHi
halini alir. e t|

i> =" ve < f | ¢ ="' ifadeleri ile gecis olasiligt

P(Q) = %Re ;idte“m”g)’ (i|V] ) f|e™ Ve ™ i) (4.34)
seklinde yazilr.

Z/:|f><f| =1 (4.35)
ve

V(t) = " V(0)e ™ (4.36)

oldugu gergegi denklem 4.34.’de kullanilirsa gegis olasilig1 su hale gelir:

P(Q)= %Re j dt e (i V)V ()] i) (4.37)

Esas itibariyle, denklem 4.30.’da verilen | f > , |z> ’den farkli olmalidir, fakat
simetriden dolay1 <i|V|i> =0 oldugu icin bu sart otomatik olarak

saglanmustir.
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R(Q) = T dt e VOV (0)]i) (4.38)

tanimi ile gegis olasilig

P(Q) = %ReR(Q) (4.39)

halini alir. P(Q) i¢in denklem 4.37.de uyarilmis durumlarin dalga
fonksiyonlart elenmistir. Zorluk simdi, <i |V(O)V(t)|i> matris elemanin
elde etmek icin gerekli olan islemci cebrinden kaynaklanmaktadir. Ayni
zamanda, yeterince dogru |z> ilk durum dalga fonksiyonunu kullanmak

gerekecektir.

4.2.1.2. Ara durumlar yokken sikistirilmis durumlar ile sogurma
katsayisinin hesabi

Biitiin uzaysal yonlerden simetrik hapisli parabolik kuantum noktasinda 1gik
ile etkilesen siirekli bir polaron sistemi i¢in toplam Hamiltoniyen

H,,,=H+V cos Q¢ (4.40)

seklindedir. Bu ifadede H, li¢ boyutlu malzemede gémiilii parabolik
kuantum noktasinda elektron-LO fonon etkilesmesi sonucu olusan serbest
polaron i¢in Fréhlich Hamiltoniyenidir ve denklem 4.1. ile verilmistir. V ise
polaron ve 11k arasindaki etkilesimden dolay1 pertiirbasyondur.

Simdi bu boliimiin ilk kisminda yapildig1 gibi, 6nce LLPH yaklagiminda
kullanilan iki kanonik doniisiim, daha sonra da sikistirilmis durumlar
kullanilarak R(Q) ve bdylece gecis olasiligi hesaplanacaktir. LLPH
yonteminde, once a, taban durum varyasyon parametresi olmak fiizere
denklem 4.2. ile verilen birinci LLP doéniisiimii denklem 4.40. ile verilen
Hamiltoniyene uygulanirsa denklem 4.3. agilimi elde edilir. Bu agilimda,
;9 sistemin toplam momentumunu temsil eder ve Hamiltoniyene gore c-

1
sayidir; basitlik i¢in burada 1r75 K =0 alinarak optiksel sogurma katsayisi
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hesaplanir. R(C2) ’y1 hesaplamak i¢in serbest polaronun |l> ilk durum dalga
fonksiyonuna ihtiya¢ vardir. Bu ilk durum dalga fonksiyonu i¢in burada
LLP doniisiimleri ve sikistirilmis durumlar kullanilacaktir. <i |V(O)V(t)|i>
dogrudan hesaplanirsa zorluklarla karsilagilir. Bu zorluklar LLP deneme
dalga fonksiyonunun tam gecis degismezligi ile ilgilidir. Fakat R(€Y) icin
integral temsilinde zamana gore iki defa kismi integral ile ve R(Q)’nin

ifadesindeki matris elamaninin zamana gore degismezliginin kullaniimasi
ile bu zorluklar giderilir ve sonugta R(Q) igin

R(Q):é(i|vz|i>+

i

h’Q’

(i| VIH V], i)

0

+h4i22 Idt e M| [H V) [H V], ) (441)

acilimi elde edilir. Bu ac¢ilimda ilk iki terim tamamen sanaldir ve bdylece

yalniz tiglincii terim hesaba katilir.

R(QY) 'nin agilimindaki <i|[H,V]0[H,V][ |l> ifadesi, simdi |l> =U,U,U, |0>
seklinde segilirse
22
(i|lHV1,[H.V],]i) = hﬂ—f(o| UIULUNE- ULUT
E- p(0)U, U, U, | 0) (4.42)

halini alir. Bu ifadede U; ve U, birinci ve ikinci LLP déniisiimleri, Uz
sikistirma doniigiimiidiir.

a, taban durum varyasyon parametresi olmak iizere denklem 4.2. ile verilen
U, momentuma uygulanirsa

4T r r, .,
U;' p(U, = p- aohzq by (1)by (1) (4.43)
q

1

ifadesi elde edilir. Optiksel sogurma igin ;EK =0 oldugu kullanilirsa,
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denklem 4.42.’deki agilim

22
he <0|UUUEpUUEp(t)UUU|O>

=0

h4ea rr ., rr .,
% —(0|U;'y; ( E~qb,;b,;j(ZEqb{;(t)b;(t)JUzU3|O> (4.44)
q q

seklinde yazilir. |0> vakum durumu, ay 0>:0 ile tanimlanir. Denklem

4.44. ile verilen matris elemaninin hesabina

h'e” "0 =2 o|u;'y; [ZE qbrbrj(ZEcr]bg(t)bg(t)jU2U3 |0)

o q

r ar-lyr-l ’
_hea <0|U3'1U; [ZEEI b;bngzUﬁlUJ U H U1U3tU3-1U£1
q

(ZE -q bib; ]U2U3 e ) (4.45)
q

seklinde devam edilir. Oncelikle bu agilimda ¢V U:"'":"' ifadesi, £

taban durum varyasyon fonksiyonu olmak iizere denklem 4.4. ile verilen U,
ile
Uz'lbéU2 = b; +f5(0)

g+ + (0)* (4.46)
U, b(; U, Zb; +f;

seklinde doniigen ve daha sonra @if) taban durum sikistirma agist olmak

iizere denklem 4.8. ile verilen U; ile
Ui'biU, =D (byayr +br fyr)
k

: , (4.47)
Ui'byUy = (byays +b] Byr)
k

45



seklinde doniisen bu ifadeler kullanilarak
eiU;'UiIII'UZUﬁ = o oW (4 483)

seklinde yazilir. Burada

H, :—ZV2+;ua) r +Z(ha)0 q )|f(°)|

. rr
+Z [Vgiﬂg(o)e’“*”“‘“ + H.c.]
q

+O(bi by (4.48b)
ve
W=U;'U;'H,,U,U, (4.48¢)

. . Py _ ) _ )
seklindedir. Denklem 4.47.’de as; —cosh(¢ /N) ve ﬂrr smh((p /N)

seklinde tanimlanmigtir. Burada kuadratik terimlerin de katkisini ilave
etmek i¢in sikigtirma doniistimii kullanilmistir. Denklem 4.48b.’de goriilen

O(by,by), yaratict ve yokedici islemcilerin kuadratik bilesenlerinden

olusmaktadir (Ek 3). Denklem 4.48c. ile verilen W ifadesi, by ve br’ya

gore 1., 3. ve 4. mertebeden terimleri icermektedir ve bu terimler ihmal
edilmistir. Once, U, kullanilarak elde edilen denklem 4.46. déniisiimleri ile
denklem 4.45. ag¢ilim1

ht
ha0

u

(o|u; ZE q@bibs + i b + fiOBF + 1O L0 YU, M

B Lr, . * N . _iH,
U 2 E-qbiby + 137 by + f3705 + £ f37 Wse ™ [0) - (4.49)

q

seklinde ve daha sonra U; kullanilarak elde edilen denklem 4.47.
doniistimleri ile
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2h4

{(Z (O)erar Ye™ ( ZE q f‘o)*br ;ag,]g,)e"ﬂ”’
q

r . r )
+2(;E 5 f,}(o)b,g ;0‘51 )elHot (;E . cr]' f,}(ro);b,ffﬂ(;,,{')eﬂkl"t }| 0> (4.50)

1
seklinde yazilr. Burada K=0 ve Z;E g fOF =0 oldugu
q

kullanilmustir.

Denklem  4.48b. ile verilen H;’m  a¢ilmindan  yalnizca

0] by) = ¥ hey +3

q )br br  terimi almrsa, by igin hareket

denklemlnden

dby i ah’ , .

_:_[ P H, | = E(ha)OJr Oﬂ 7’ )b (4.51)
elde edilir. Simdi kolaylikla

iHyt 3.+ —iHyt + it(hay + ;i‘qu)

e'bre™ = by (0)e (4.52)

hesabi yapilabilir. Boylece denklem 4.42. ile verilen matris elemani

212
h

r(hwﬂ +qu)
2u

(i|tH V1 [H V), i) = ““e L {

212
agh
TLEPES

& }4—0(0{3)

t(he, +

I I op, i
Y E-GE-D 1 By e
g9 4
(4.53)

halini alir. Burada o’ ve daha yiiksek mertebeden terimler ihmal edilmistir.
Denklem 4.37. ile verilen gegis olasilig1
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P(Q) = %Re R(Q)

Zh2
2 it(hay+ 2 g?)
(0) 2
ﬁ; e

2a§e2 R jld v Z(é r)2
e te*l n(2+ie .q
he’Q? Y T

212
agh
it (hay +—2

rr I, )
+ZZZ(E QE-q) i fi) Bise 2u } (4.54)
q q

veya

P(Q) = M{Z(E-fnz

2 r r I r,
A+ EDE g )ﬁ(mﬁ"”ﬂ&‘?}
949’

h’Q |4
ah?

><5(hQ—(ha)0+§ q%)) (4.55)
Y7,

acilimi ile verilir. Simetrik parabolik bir kuantum noktasinda polaronun
enerji fonksiyonunun minimum yapilmasi ile belirlenen #n=0 igin taban

duruma uygun olarak denklem 4.14a. ile verilen fi” ve denklem 4.14b. ile
verilen [ = sinh((oég? /N); (Qgg,’ / N) ifadeleri denklem 4.55. ile verilen

P(QY) 'nin agiliminda kullanilirsa gecis olasiligi

Q 1
22 1 G o
py= B¢ |taNo S

—-1 (-q) O

5 2 5 1)
+2 o @, (2—2)6 2@a} @

9 1d (2)3 @,
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1—a.)?
7( ) el

o 2 4

2
Idx re o eger Q >1
o (1+x*) 1+ +x7) @
@,
. Q
P(Q)=0 eger — <1 (4.56)
0)0
seklinde elde edilir.

Boylece, parabolik kuantum noktalarindaki serbest polaronlarin  Q
frekansli 15181 sogurmasi i¢in sogurma katsayist

= _(1-ap)’

_ (@)
— 2a~NQ 1e2’75“5

[(Q)=-—-—
) 3aq, O
f et oo~ an
+2_a_#(g_2)e 2Hyay
9 ma, Q
_(=a)’ »
2, 2ha _
xjdx xz ez = eger Q>1
o d+x)(1+Q+x7)
[(Q)=0 eger Q<1
(4.57)
. . . = - = — Ne’
seklinde elde edilir. Bu ifadede Q=Q/w, ve I'(Q)=T'(Q)/[———
g,cnumyh

seklinde tanimlanmistir. Sogurma katsayisinin bu ifadesinde ikinci terim,
sikistirilmis  durumlarin  etkisiyle ortaya cikmistir. Burada g, = g7,
seklinde tanimmlanmistir ve q, (0<qg,<1) taban durum varyasyon

parametresi olarak ele alinir ve bdylece tiim parametre uzay1 i¢in uygun bir
teoriye sahip olunur. a, =1 oldugunda LLPH yontemi LLP agilimina
indirgenir ve hacimsel polar malzemelerde, serbest polaronlarn Q)

frekansl 15181 sogurmasi igin sogurma katsayis1 T'(Q) = %a% halini
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alir (Devreese 1972).

Sekil 4.5.’de baglasim sabiti ¢ =1 ve hapsedilme uzunlugunun ii¢ degeri
(/=0.4,0.5,1) i¢in parabolik kuantum noktasinda polaronun taban durum
enerjisini minimum yapan a, ve #, degerleri kullanilarak, denklem 4.57. ile
verilen T(Q) sogurma katsayis1 Q ’nin fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Bu
grafikte kesikli ¢izgiler, a, =1 oldugu LLP yaklasiminda elde edilen
hacimsel polar malzemelerde serbest polaronlar tarafindan sogurma igin,
sogurma katsayisimin o =1 icin Q ’ye gore degisimini gostermektedir.
Sekil 4.6.’da ise a =3 ve hapsedilme uzunlugunun ii¢ degeri (/=0.4,0.5,1)
i¢in sogurma katsayis1 Q ’nin fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Beklenildigi
gibi, Q *nin birden kiiciik degerlerinde sogurma katsayisinin sifir oldugu,
Q ’nin birden biiyiik degerlerinde sogurma katsayisinin maksimum degere

ulastigi ve artan Q ile hizh bir sekilde azaldig: goriiliir. Baglagim sabiti
arttikca sogurma katsayisinin maksimum degeri de artmakta ve bu artig
I'nin kiiciik degerleri i¢in daha fazla olmaktadir. Sogurma katsayisinin
maksimum degerinin « ’ya gore arttigii gostermek igin sekil 4.7.’de /=1
i¢cin, sogurma katsayisi, baglasim sabitinin degisik degerleri icin Q ’nin

0.5-:
0.4-:
0.3-:
0.2-:

0.1

o A —
0.0 05

Sekil 4.5. Baglasim sabiti o =1 ve hapsedilme uzunlugunun ii¢ degeri
(1=0.4,0.5,1) i¢in Q’mn fonksiyonu olarak = T(Q)

sogurma katsayis1
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Sekil 4.6. Baglasim sabiti o =3 ve hapsedilme uzunlugunun {i¢ degeri
(1=0.4,0.5,1) i¢in Q’mn fonksiyonu olarak T(Q)

sogurma katsayis1

fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Sekil 4.8.’de ise « 'nin ii¢ degeri (« =1,3,5)
icin sogurma Kkatsayismin Q ’ye gore maksimum oldugu degerlerde
T, ., (Q), hapsedilme uzunlugunun fonksiyonu olarak cizilmistir. Grafik

incelendiginde, hapsedilme uzunlugu azalirken l:mak (Q) ’nin biiyiik degerler

aldigi, artan / ile azaldigi ve /’nin belli degerinden sonra sabit kaldigi
goriiliir.

Boylece bu kesimde ara durumlar yani uyarilmis durumlar yokken, LLPH
yaklagiminda kullanilan iki kanonik donilisim ve sikistirilmig fonon
durumlart  kullanilarak elde edilen parabolik kuantum noktasinda
polaronlarmm Q frekanshi 15181 sogurmasi i¢in sogurma katsayisi, taban
durum varyasyon parametreleri a, ve 1, ’a bagh olarak, o baglasim sabiti

ve [ hapsedilme uzunlugunun fonksiyonu olarak incelenmistir. q,

varyasyon parametreli Huybrechts doniistimiiniin ilavesi tiim baglasim
siddeti bolgesi icin ¢alisma saglamistir ve sikistirma ydnteminin
kullanilmasiyla da daha kararli durumlar elde edilmistir.
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Sekil 4.7. Hapsedilme uzunlugu /=1 ve baglasim sabitinin degisik degerleri
i¢in Q "nin fonksiyonu olarak T(Q) sogurma katsayisi

T T T T T
1.6 -
1.24 E
K]
g
I ] ]
0.8 E
o=5
] 0=3 ]
0.4 =
o=1
L o e
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

|
Sekil 4.8. Baglasim sabitinin ii¢ degeri (« =1,3,5) icin hapsedilme

uzunlugu /'nin fonksiyonu olarak T’ (Q) sogurma katsayisinin

mak

maksimum degerleri
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4.2.2. Ara durumlar varken parabolik kuantum noktasinda
polaronlarin optiksel sogurmasi

Kuvvetli hapsedilme bolgesinde, polar yariiletken bir kuantum noktasinda
optiksel sogurmaya, taban ve ilk uyarilmig polaronik durumlar arasindaki
gegigler hakim olacaktir. Bu kesimde, elektromanyetik dalganin hareketi
altinda elektronun, 6nce E, enerjili taban durumdan FC uyarilmig duruma
sonra bu durumun Orgii gevsemesinin sonucu olarak da E| enerjili ilk
GUD’a gecise ugradigt bir yontem disiiniilerek, parabolik kuantum
noktalarinda hapisli bir elektron icin optiksel sofgurma davranisi
incelenecektir. Tabandan ilk GUD’a gegis, hi¢ fonon yayilmasi olmaksizin
veya bir veya daha fazla fonon yayilmasi ile gerceklesebilir. Burada yalniz
sifir ve bir fonon yoOntemleri disiiniilecektir. Parabolik kuantum
noktalarinda hapisli bir elektron i¢in optiksel sogurma once, yalniz LLPH
yontemi kullanilarak ve daha sonra da LLPH yontemi ile beraber
sikistirilmig durumlar kullanilarak incelenecektir.

4.2.2.1. Ara durumlar varken LLPH yontemi kullanilarak sogurma
katsayisinin hesabi

Bu kesimde, yine ii¢ boyutlu malzemede gomiilii biitiin uzaysal yonlerden
simetrik hapisli parabolik yariiletken bir kuantum noktasinda polaronlarin
optiksel sogurmasi incelenecektir. Diger kesimden farkli olarak burada,
LLPH yontemi kullanilarak parabolik kuantum noktalarinda hapisli bir
elektronun taban ve ilk uyarilmis durumlar1 arasindaki gecislerden
kaynaklanan sogurma katsayilar1 hesaplanacaktir. Ayrica, optiksel sogurma
katsayisinin sifir ve bir-fonon katkilari, salinici siddeti oranlari ile beraber
elde edileceltir. a, varyasyon parametreli Huybrechts doniisiimii ilave

n

edilerek baglagim sabitinin biitiin degerleri i¢in inceleme yapilacaktir. Elde
edilen sonuglar, a, =0 almarak adyabatik yaklasimda Landau-Pekar

yonteminin (Chatterjee 1984, Mitra et al. 1987) kullanildig1 Krishna et al.
(2002)’nin sonuglart ile karsilagtirilacaktir.

Izotropik harmonik salinic1 potansiyelinde LO-fononlarla etkilesen elektron
denklem 4.1. ile verilen Frohlich Hamiltoniyeni ile tanimlanir. Bu
Hamiltoniyen ile tanimlanan kuantum noktasinda hapisli bir elektron i¢in
optiksel sogurma, kuvvetli hapsedilme bdlgesinde incelenecektir. Kuvvetli
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hapsedilme bdlgesinde, elektron igin lokalizasyon potansiyeli oOrgii
polarizasyonu ve hapisleyici parabolik potansiyelin birlesik etkisinden
meydana gelir. Denklem 4.1. ile verilen Frohlich Hamiltoniyeni, LLPH
yaklagimi kullanilarak iki kanonik doniisiimiin gergeklestirilmesiyle ¢oziiliir
ve taban durum ve ilk uyarilmig durum enerjileri elde edilir (Ek 1).

Optiksel sogurma genellikle, QQ frekansh bir foton icin T'(Q) sogurma
katsayisi ile karakterize edilir. I'(€2) 'nin tersi malzeme iginde sogurulan
151810 uzunluk Slgegini verir. Optiksel sogurma katsayist I'(QQ) i¢in burada

I(Q) = sabit hQY |( f|z|1) 5(E, —hey) (4.58)
S

tanimi kullanilacaktir. |z> ve | f > ilk ve son durumlar ve E, bu iki durum

arasindaki enerji farkidir. Sifir-fonon sogurmasi igin |l> ilk durum,

,iaoz é,r biby Z(ﬁw)b? A
T (o)elw,) (4.59)

|i>:e
ile ve son durum | f >,

rr N *
7ialz g biby Z(jé”bj—f;f”bé)
|f)=e 7 e’ |0y®|¥,) (4.60)
ile verilir. Boylece, sifir-fonon sogurmasi i¢in matris elemant

+ ~ . rr
—Z(ﬁ{mbg 7]’5” by) mlz q-r bgbg
e !

(f1z1i), = (. [@(0fe *

i 340y UL A
q q

ze e |0)®|¥,) (4.61)
seklinde yazilir.
~iay Y, i bty iay Y 4+ bby Cor
e ! bye ' =bye™"” (4.62)
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ile verilen 6zdeslik denklem 4.61.’de kullanilirsa

(el e 00T T
Z|l>0=€ ! e

N 2L A exptitay—a) 41
<[, P ze ¥, (F)dr (4.63)

matris elemani basit bir formda elde edilir (Ek 4).

LLPH yonteminde, enerji fonksiyonunun minimum yapilmas: ile elde
edilen fi” ve fi" (Ek 1) agihmlari denklem 4.63.’de kullamilirsa, sifir-

fonon sogurmasi i¢in matris elemant
1
(flzli), =" r“j\}f;‘(ﬁ) rcosd W, (1) dr (4.64)

seklinde yazilir. Bu ifadede \PO(I{) taban durum dalga fonksiyonu denklem

4.19.1le ¥, (’g) ilk uyarilmig durum dalga fonksiyonu ise denklem 4.24. ile
verilir. Burada F, F, ve Fj,

(= “U) 2

20( 2/40”0
{0
F = Z|f |_ j—(Hx) dx, (4.652)
(= ‘71) 2
© Zylal 1— 2 26 2
=ijdx'jsmae _ 2{ L “)_CZOSZ al }dﬂ, (4.65b)
Ta % 1+x") 24 a,

rr
— () £(0) =i(ag=a)q-r
F= 2 A fe
q
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_(= ao) 2 _a- ”1) 2
4/’0“0

Yyt
e My ay

- wdx_[sm@’d@jd(o

2 2
27 ay %

0 0 (1+x> )(1+ x%)

0

(ag—a)) _
1-a,)’ cos® @'x> | -~ xreosy
% e ® (4.65¢)

24, a,

x|1—

seklinde integral acilimlan ile verilir. Bu ac¢ilimlardaki yeni degiskenler
X =4qa,1 , x'=qayr,, My = [Ty 5 My = Ty ¥ =rfr ve
cosy =cosBcos ' +sinfsin ' cos(p —¢") seklinde tanimlanir. Burada yine

=h/2uwm, ile verilir. &, a, ve &, a, LLPH ydntemi kullanilarak

elde edilen taban durum ve ilk uyarilmis durum enerjilerini minimum yapan
varyasyon parametreleridir.

Denklem 4.65a. - 4.65c. ifadelerindeki integraller ile sifir-fonon optiksel
sogurma katsayisi

I, (Q) = sabit Q[z“l J[ Hy ] 1 e S(E - E, - Q) (4.66)

3/2 1/2
T

seklinde yazilir ve bu ifadede Jg,

F+F
J, =07 ——1[

(/ln *ﬂ] )V F.

eh ] (4.67)

Td’jfdﬁ.[ do 7 sin @ cos® e 2
0

seklinde tammlanir. E, ve E,, LLPH yontemi kullanilarak elde edilen
taban durum ve ilk uyanlmis durum enerjileridir ve E,=E,/ha,,
E =E /ho, , Q=Q/w, seklinde tanimlanmstir.

Bir-fonon yayinlanmasi ile sogurma igin, |z> ilk durum yine denklem 4.59.

ile verilir fakat | f > son durum
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. rr (1 (1Y%
=i 3w by > (Ve Ay

q e’ bl_+

it

|f)=e

0)®|¥,) (4.68)
ile verilir. Boylece matris elemani

« T Z[.f}l‘lwgo)cxp(—i(ao-al),}_ﬁ)J
1 (r)ze'

Lo _Lso)anp
=

[ﬁ?(p)e-f(a“-al )T —f;(rl)]\yo(’{)d’l; (4.69)

seklinde yazilir. Bir-fonon optiksel sogurma katsayist

3
A e O 2/_15 H 2 ~(F+F)
T',(Q) = sabit Q—27r2 0 (—ﬁylz J[ﬂ'l?z rpe it

© V4 2z © T 2z 1 24272 2
[av[a6sine [ ag'|[ar[a6[ dp7sinfcos’oe """ eHL
0 0 0 0 0 0
xS(E, +1-E, - Q) (4.70)
seklinde elde edilir ve bu ifadedeki L,
(-4 ) C(-q) I
a5 —i 174D eosT 1—a)?cos? "> A a
L= — ¢ o —{1—( “1;_02052 'y }e . 4.71)
(1+y ) H 4, (1+%y2)
0

ile verilir. Burada, cosI" =cosfcos@"+sinfsinf"cos(p—") ve

y=ayr,q" seklinde tanimlanir. Denklem 4.70. ile verilen T, (Q) ifadesi,
Krishna et al (2002)’ nin yaptig1 gibi J’ye bagh olarak yazilamaz.

Toplam optiksel sogurma katsayisi, o zaman sifir ve bir fonon katsayilarinin
toplanmasi ile elde edilir. Burada iki ve daha fazla fonon sogurma
yontemlerinin ilave edilmedigine dikkat etmelidir.
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Sekil 4.9. / hapsedilme uzunlugunun g¢esitli degerleri igin, « 'nin

fonksiyonu olarak J; 'nin degisimi

Sekil 4.9.°da J;, [ = 1/ J@ ile tanimlanan hapsedilme uzunlugunun cesitli
degerleri igin « elektron-fonon baglagim sabitinin bir fonksiyonu olarak
cizilmistir. Karsilastirma amaciyla a, =0 oldugu adyabatik yaklasim
sonuglar1 da verilmistir (kesikli ¢izgiler). Denklem 4.67. ile verilen J ’'nin
acilimi 7 {zerinden integral icerirken, Krishna et al. (2002)’nin J,
acilimi, 7 {lzerinden integral sabit bir parametre verdigi i¢in bu katkiy1
icermez. Huybrechts doniisiimiiniin etkilerini karsilagtirmak igin, burada
Krishna et al. (2002)’nin J, agilimina bu parametreler ilave edilmistir.
Inin kiiciik degerleri i¢in, a, =0 almmarak elde edilen sonuglar, LLPH

yontemi kullanilarak  elde  edilen  sonuglardan  daha asagidadir.
/=0.8’den sonra Huybrechts doniisiimiiniin etkisi tersine doner ve bu
doniisiimiin etkisi « azalirken azalir. ’nin 0.5’den sonraki degerlerinde,

a azalirken J,; *nin degeri hizl1 bir sekilde azalmaktadir.
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Sekil 4.10. « baglagim sabitinin ¢esitli degerleri i¢in, ’nin fonksiyonu
olarak J; 'nin degisimi

Sekil 4.10.’da ise o ’nin gesitli degerleri i¢in J,, I’nin fonksiyonu olarak
cizilmigtir. Diiz ¢izgiler LLPH sonuglarin1 gosterirken, kesikli ¢izgiler
a,=0 oldugu adyabatik yaklagim sonuglarma uygundur. a, varyasyon
parametreli Huybrechts doniisiimiiniin ilavesi o artarken, a, =0 aliarak

elde edilen sonuglart 6nemli sekilde asagi ¢ekmistir. Hapsedilme uzunlugu
azalirken J 'nin degerinin hizl bir sekilde arttif1 da goriilmektedir.

Denklem 4.58.’de goriildigi gibi, optiksel sogurma katsayist matris
eleman1 ile orantili oldugundan, sifir ve bir-fonon optiksel sogurma
katsayilarinin, / hapsedilme uzunlugu ve « baglasim sabitine gore
degisimini de incelemek yararli olacaktir. Bunun igin, Sekil 4.11.’de

|<f|z|i>0|2/(2r02/7r3) ifadesi, /I’nin ¢esitli degerleri icin ¢ ’'nmn
fonksiyonu
olarak gizilmistir. Sekil 4.12.°de ise |(f|z]i),[ /s /7°) ifadesi, @ *mn

cesitli degerleri i¢in /’nin fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Yine Huybrechts
doniistimiiniin etkisini gostermek i¢in, @, =0 oldugu adyabatik yaklasim
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sonuglart da verilmistir (kesikli ¢izgiler).
B e

16 4 -
=1 z
144 - 3

12 3 R 3

|<f|z|i>0|2/(2r§/n3)

Sekil 4.11. [ hapsedilme uzunlugunun ¢esitli degerleri igin, « 'nin
fonksiyonu olarak |(f|z]i),| /22 /) *nin deisimi

R R R R R SR R
16 o=1 -

o ]

£

oo ]

~ 12 -

s ] )

A ]

= ] o=2

T e ]
4—- P -
i a=4._
04— T T
0.0 1.2 1.4

Sekil 4.12. « baglagim sabitinin ¢esitli degerleri i¢in, ’nin fonksiyonu
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|<f|z|i>l|2/(2r§/n3)

olarak |<f|z|i>0|2/(2r02 / ) *nin degisimi

14
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10

(2]
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Sekil 4.13. [ hapsedilme uzunlugunun ¢esitli degerleri igin,

fonksiyonu olarak |<f|z|i>1 |2/(2r02 /) *nin degisimi
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Sekil 4.14. o baglagim sabitinin ¢esitli degerleri i¢in, ’nin fonksiyonu
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olarak |<f|z|i>l|2/(2r02 /) *nin degisimi
Sekil 4.13.°de |<f|z|i>] |2/(2r02/7z3) ifadesi, /’nin ¢esitli degerleri icin
a 'nin fonksiyonu olarak, sekil 4.14.’de ise & 'nin gesitli degerleri igin I’ye

bagl olarak cizilmistir. Karsilastirma amaciyla a, =0 alinarak elde edilen
Landau-Pekar adyabatik yaklasim sonuglari da verilmistir.

Salinic1 siddetleri kizilotesi optiksel sogurma deneylerinde gdzlenebilen
bazi yapilar sergiler. Bu nedenle sifir-fonon ve bir-fonon gegisleri igin

uygun olan salinict siddetlerini belirlemek yararli olacaktir. |1> ilk

durumdan | f > son duruma gegis icin salinici siddeti

£y =2E, —E)[(f] 2|0 (4.72)

seklinde verilir. Salmicr  siddetinin  ( f;” = f;) bir-fonon kismunm,

(/3" = f,) sifir-fonon katkisina orani

Q)
fo if

Q)]
R/ (4.73)

ifadesi ile verilir.

Simdi LLPH yé6nteminin etkisini gormek i¢in, Sekil 4.15.’de f,/f, oram
I'nin ¢esitli degerleri i¢in « ’ya bagli olarak ¢izilmistir. Diiz ¢izgiler LLPH
sonuglarmi gosterirken, kesikli ¢izgiler a, =0 oldugu Krishna et al
(2002)’nin sonuglarina uygundur. g, varyasyon parametreli Huybrechts
doniistimiiniin etkisi, Krishna et al. (2002)’nin sonuglarint /’nin biiyiik
degerleri i¢in daha fazla olmakla beraber yukar1 ¢ekmistir. Sekil 4.16.’da
ise f;/f,, a’nm gesitli degerleri i¢in I’ye bagh olarak ¢izilmistir. Bu
grafikte de yine diiz ¢izgiler LLPH sonuglarin1 gosterirken, kesikli ¢izgiler
a,=0 oldugu Krishna et al. (2002)’nin sonuglarma uygundur. « 'nin
biiyiik degerleri i¢in, / artarken f,/f, orammnin da arttig1 goriilmektedir. Bu
iki grafik ve sekil 4.13. ile sekil 4.14.de goriilen egriler (diiz ¢izgiler) elde
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edilirken, teknik imkanlardan dolayi, /=0.8 ve 0.5 arasindaki degerleri
niimerik olarak hesaplamak miimkiin olmadigi i¢in, niimerik olarak

4-0:'"'|""|""|""|""|""
35
3.0-5
2.5—3

2.0

fIf,

1.5
1.0

0.5

0.0

0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0

Sekil 4.15. [ hapsedilme uzunlugunun ¢esitli degerleri i¢in, « 'nin
fonksiyonu olarak £,/ f; *nin degisimi

hesaplanan degerler araciligi ile tahmini degerler elde edilmistir. Fakat
1=0.4’den kii¢iik oldugunda ise f; ve fy *1n degerleri i¢in niimerik olarak sifir
sonucu elde edilmektedir.

Boylece bu kesimde, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektronun
taban ve ilk uyarilmis durumlari arasindaki gegislerden kaynaklanan
sogurma Kkatsayilari, LLPH yaklasiminda kullanilan iki kanonik doniisiim
yardimiyla elde edilmistir ve o Dbaglasim sabitine ve [ hapsedilme
uzunluguna bagl olarak incelenmistir. a, varyasyon parametreli

n

Huybrechts doniisiimiiniin ilavesiyle baglagim sabitinin biitiin degerleri i¢in
calisma yapilmistir ve @, =0 alinarak elde edilen Landau-Pekar adyabatik

yaklagiminin kullanildigi Krishna ef al. (2002)’nin sonuglari iyilestirilmistir.
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Sekil 4.16. o baglagim sabitinin ¢esitli degerleri icin, /’nin fonksiyonu
olarak f,/f; 'nin degisimi

4.2.2.2. Ara durumlar varken sikistirilmis durumlar Kkullamilarak
sogurma katsayisinin hesabi

Bu kesimde de son olarak, {i¢ boyutlu malzemede gomiilii biitiin uzaysal
yonlerden simetrik hapisli parabolik yariiletken bir kuantum noktasinda
polaronlar i¢in, LLPH ydntemi ve sikistirtlmis durumlar kullanilarak taban
ve ilk uyarilmig durum arasindaki gegisten kaynaklanan sogurma katsayisi
hesaplanacaktir. Bunun igin yine oOncelikle, izotropik harmonik salinici
potansiyelinde LO-fononlarla etkilesen elektron igin denklem 4.1. ile
verilen Frohlich Hamiltoniyeni, bu bdliimiin ilk kisminda yapildig: gibi
LLPH yontemi ve sikistirtlmis fonon durumlart kullanilarak ¢oziiliir ve
taban durum ve ilk uyarilmis durum enerjisi elde edilir.

Denklem 4.58. ile verilen I'(€2) optiksel sogurma katsayisindaki matris
eleman1 simdi ilave olarak sikistirilmig fonon durumlart kullanilarak elde
edilecektir. Bu nedenle, sifir- fonon sogurmasi igin |z> ilk durum
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ile verilir. Boylece, sifir-fonon sogurmasi i¢in matris elemant

otb”
Z( ‘]’3 )b b b br ) 72(/;‘”1;3715‘”’1;5) ialzé-ﬁbm
q

(/1z]i), = (¥, [@(0]e q ¢

—iaDZ b by Z(ﬁ“”bf ) Z( oo )b b —bg by )
z e q e‘l“{

0)®|¥,) (4.76)
seklinde yazilir. Yine denklem 4.62. ile verilen o6zdeslik ve

1 B,|A,B +l A,|A,B| | olmak iizere
([BIAB]]+ {[A[AB]

A(A+B AA 2B _2°C, 2’C
M AB) = AR ABAC A

4.77)

ile verilen Zassenhaus formiili (Wilcox 1967) denklem 4.76.’da
kullanilirsa, sifir-fonon sogurmasti i¢in matris eleman
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ey ¥ (F)dr (4.78)

seklinde ¢ok uzun bir formda elde edilir.

Simdi, LLPH yontemi ve sikigtirilmig durumlar kullanilarak, parabolik
kuantum noktasinda polaronun enerji fonksiyonunun minimum yapilmasi
ile elde edilen taban durum ve ilk uyarilmig duruma uygun olarak, denklem

(9) (b
4.14a. ile verilen fi” ve fi" ve denklem 4.14b. ile verilen (%) , (%)

acilimlart denklem 4.78.’de kullanilirsa, sifir-fonon sogurmasi igin matris
eleman1 ¢ok uzun bir agilimda elde edilir. Bu matris elemaninda «” ’ye
kadar terimler alinmis, «’ ve daha yiiksek mertebeden terimler ihmal
edilmistir. Boylece, LLPH yontemi ve sikistirilmis durum dontisimii

kullanilarak elde edilen sifir-fonon optiksel sogurma katsayisi, denklem
4.66. ile verilen agilimda goriildiigii gibi J; "ye bagh olarak yazilabilir.

Sikistirilmig durumlarin etkisini gérmek icin, Sekil 4.17.’de J,, [ = 1/ Jo
ile tanimlanan hapsedilme uzunlugunun iki degeri (/=1 ve 4) igin «
elektron-fonon baglasim sabitinin bir fonksiyonu olarak ¢izilmistir. Bu
grafikte diiz ¢izgiler sikigtirtlmis durum  sonuglarini  gosterirken,
karsilastirma amaciyla LLPH yontemi kullanilarak elde edilen sonuglar
(noktal ¢igiler) ve a, =0 alinarak elde edilen Landau-Pekar adyabatik

yaklasim sonuglari (kesikli ¢izgiler) da verilmistir. Burada, LLPH ydntemi
ile beraber sikistirilmis durum kullanilarak elde edilen J ’nin niimerik
hesab1 yapilirken, « baglasim sabitinin « <3 degerlerine kadar, /
hapsedilme uzunlugunun bir ve birden biiylik degerleri i¢in @, taban durum
ve a, ilk uyarilmig durum varyasyon parametreleri aq, ; @, oldugundan,
tam sonuglar1 elde etmede teknik imkanlar yeterli olmadif1 i¢in a, = ¢,

almarak yaklasik sonuglar elde edilmistir. Sekil 4.17. incelendiginde, /
hapsedilme uzunlugu arttikca sikistirilmig durumlarin etkisinin de arttig1
aciktir. Boylece beklenildigi gibi, sikistirilmis fonon durumlarinin,
parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektronun taban ve ilk uyarilmig
durumlart arasindaki gecisten kaynaklanan optiksel sogurma igin,
iyilestirme sagladig goriilmiistiir.
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Sekil 4.17. 1 hapsedilme uzunlugunun iki degeri (/=1 ve 4) i¢in, a 'nin
fonksiyonu olarak J ’nin degisimi
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5. SONUC

Bu tez caligmasinda, {i¢ boyutlu malzemede gomiilii biitiin uzaysal
yonlerden simetrik hapisli polar yariiletken parabolik bir kuantum
noktasinda polaronik etkiler ve optiksel sogurma davranisi, LLPH
yaklagiminda kullanilan iki kanonik donilisim ve sikistirilmig fonon
durumlar1 kullanilarak kuramsal olarak incelenmistir.

Bunun i¢in Once, parabolik kuantum noktasinda elektron-LO fonon
etkilesmesi sonucu olusan serbest polaronun taban ve ilk uyarilmig durum
enerjilerini elde etmek i¢in varyasyon hesaplari yapilmistir. Mukhopadhyay
ve Chatterjee (1999) tarafindan LLPH yontemi kullanilarak gelistirilen
varyasyon tekniginden elde edilen polaronik sonuglar, fonon
korelasyonlarini ilave ettigi bilinen ve daha iyi sonuglar veren sikistirilmig
durumlar kullanilarak iyilestirilmigtir. Bunun i¢in de, LLPH yaklagiminda
kullanmilan iki kanonik doniisim ve sikigtirillmig fonon durumlari
kullanilarak taban ve ilk uyarilmis durum polaronik diizeltmeleri ile taban
durum polarizasyon potansiyel enerjisi elde edilmistir. Sikistirilmig
durumlarin etkisini gérmek icin, taban ve ilk uyarilmig polaronik
diizeltmeleri, « baglasim sabitinin biitiin degerleri i¢cin / hapsedilme
uzunluguna bagli olarak ¢izilmistir ve sonuglar Mukhopadhyay ve
Chatterjee (1999)’nin LLPH sonuglar ile karsilastirilmistir. Beklenildigi
gibi, sikistirma yonteminin daha kararli durumlar verdigi, bu etkinin
baglasim sabiti ile arttigi ve « 'nin biiyiik degerleri ic¢in polaronik
diizeltmelerde Onemli artisa sebep oldugu, fakat uyarilmis durumlar
iizerinde sikigtirmanin etkisinin taban durumunkinden daha az oldugu
goriilmiistiir. Buradan, sikistirilmig fonon durumlarinin kuantum noktasinda
polaronik baglanma enerjisinde dnemli bir artisa sebep oldugu sonucuna
varilir. Bu beklenen bir sonugtur, ¢iinkii sikistirllmig fonon durumlarinin,
LLPH yonteminde ihmal edilen art arda yayilmis virtiiel fononlar arasindaki
korelasyonu dikkate aldig1 bilinmektedir. Ayrica, taban durum polarizasyon
potansiyel enerjisi de hapsedilme uzunlugunun c¢esitli degerleri igin
baglasim sabitine bagli olarak incelenmistir. Fonon alt sistemi igin
sikigtirtlmig durum kullanildiginda, taban durum polarizasyon potansiyel
enerjisinin daha derin degerler aldigi ve sikistirmanin hapsedilme
uzunlugunun daha kiigiik degerleri i¢in daha 6nemli oldugu gorilmiistiir.
Boylece, sikistirilmis fonon durumlari kullanilarak, tim elektron-fonon
baglasim sabiti bolgesinde parabolik kuantum noktasinda hapisli bir
elektron i¢in, Feynman-Haken yol integrali yonteminden elde edilen
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sonuglar (Mukhopadhyay and Chatterjee 1996) kadar dogru sonuclar elde
edilmistir ve LLPH (Mukhopadhyay and Chatterjee 1999) yontemi
gelistirilmistir. Feynman-Haken yol integrali yonteminin taban durum igin
oldukga dogru sonuglar vermesine ragmen, uyartlmig durumlar i¢in uygun
bir yontem olmadig1t bilinmektedir. Fakat, sikistirtlmig fonon durumlari
kullanilarak, elektron-fonon baglasim sabitinin biitiin degerleri i¢in, LLPH
yontemi kullanilarak elde edilen parabolik kuantum noktasindaki polaronun
hem taban durum hem de uyarilmig durum sonuglart iyilestirilmis ve daha
dogru hale getirilmistir (Kervan et al. 2003).

Daha sonra, parabolik kuantum noktasinda hapisli bir elektron i¢in optiksel
sogurma davrams iki farkli sekilde incelenmistir. Ilkinde, ara durumlar
yokken, kuantum noktalarindaki serbest polaronlarm €2 frekansh 15181
sogurmasi i¢in sogurma Kkatsayisi, LLPH yaklagiminda kullanilan iki
kanonik doniisiim ve sikistirtlmig fonon durumlari kullanilarak baglagim
sabitine bagli olarak elde edilmistir. Burada LLP ydnteminde birakilan
terimler, sikigtirilmig durum doniistimilyle kosegenlestirilmistir ve a,

varyasyon parametreli Huybrechts doniisiimiiniin ilavesi incelemeyi
kuvvetli baglagim bolgesine dogru tasimistir. Sikistirtlmig durumlarin
etkisini goérmek igin, elde edilen sogurma katsayisi, baglagim sabitinin ve
hapsedilme uzunlugunun g¢esitli degerlerine bagli olarak ¢izilmistir.
Sogurma katsayisinin maksimum degerlerinin, baglasim sabiti arttik¢a
arttig1 ve hapsedilme uzunlugu arttik¢a azaldig1 goriilmistiir. Yani kuvvetli
baglasim i¢in ve kuvvetli hapsedilme bdlgesinde polaronlarin optiksel
sogurma katsayismin daha biiyiik oldugu sonucuna varilmustir. Ikincide ise,
parabolik kuantum noktalarinda hapisli bir elektronun taban ve ilk uyarilmis
durumlart arasindaki gecislerden kaynaklanan sogurma katsayilarini
hesaplamak icin, 6nce LLPH yaklagimi kullanilarak iki kanonik doniigiim
gergeklestirilmistir. a, varyasyon parametreli Huybrechts doniisiimiiniin
ilavesiyle biitiin baglasim siddeti i¢in ¢alisma yapilmistir ve sonuglar
a,=0 almarak elde edilen Landau-Pekar adyabatik yaklagiminin

kullanildigi Krishna ez al. (2002)’nin sonuglari ile karsilagtirilmistir. Fakat,
teknik sebeplerden dolayr niimerik hesaplarin imkan verdigi olgiide
baglasim sabitinin ve hapsedilme uzunlugunun c¢esitli degerleri igin
inceleme yapilmis ve ilging sonuclarla karsilagilmistir. @, varyasyon

parametreli Huybrechts doniigiimiiniin ilave edilmesiyle Krishna et al.
(2002)’nin  sonuglart iyilestirilmistir. Son olarak, bu kez LLPH
yaklagiminda kullanilan iki kanonik doniisiimle beraber sikistirilmig fonon
durumlart da kullanilarak, parabolik kuantum noktalarinda hapisli bir
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elektronun taban ve ilk uyarilmis durumlarn arasindaki gegisten kaynaklanan
sogurma katsayist baglasim sabitine bagli olarak ¢ok uzun bir acgilimda
tekrar elde edilmistir. Sikistirilmis durumlarin  etkisini  karsilastirmak
amaciyla, teknik imkanlardan dolay1 yaklasiklik yapilarak sonuglar elde
edilmigtir. Boylece, a, varyasyon parametreli Huybrechts doniisiimiiniin
ilavesiyle baglasim sabitinin biitiin degerleri icin inceleme yapilmistir ve
sikistirilmis fonon durumlart kullanilarak, a, =0 almmarak elde edilen

Krishna et al. (2002)’nin sonuglar1 daha da iyilestirilmistir.
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EKLER

EK1 LLPH Yaklasiminda Polaron Enerjisinin Elde Edilmesi

EK 2 U; Sikisirma Déniisiimiiniin islemcilere Uygulanmasi
EK 3 Q(b;,b;) Agiiminin Elde Edilmesi

EK4 (f|z|i), >m Elde Edilmesi
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EK1

[zotropik harmonik salinic1 potansiyelinde LO-fononlarla etkilesen elektron,
denklem 4.1. ile verilen Frohlich Hamiltoniyeni ile tanimlanir. Bu
Hamiltoniyen burada LLP kanonik doniisim yonteminin (Lee et al. 1953)
Huybrechts tarafindan degistirilmis hali olan LLPH yo6ntemi (Huybrechts
1977) kullanilarak ¢oziilecektir (Mukhapadhyay and Chatterjee 1999).

LLPH ydnteminde, a, varyasyon parametresi olmak {izere birinci LLP
doniistimii denklem 4.2 ile ve fa(") varyasyon fonksiyonu olmak {iizere

ikinci LLP donilisimii denklem 4.4. ile verilmistir. Bu iki doniisiimiin
denklem 4.1. ile verilen Hamiltoniyene art arda uygulanmasiyla

H=U;'U'HU,U,
2
= —h—V2 +l/4a)2r2
2u 2
21.2

ahr r ah N ny* n
+;[th -, p-q+ﬁq2](ba + £y + £,)

+ Z[\/re“l’a")‘r“F(br + ")+ He]
q q q o
q

aZhZ
2u

+

Zé Q0]+ FE0F + F)by + fE)bE + B (LD
q.q'

ifadesi elde edilir. ‘I’n(?) elektronik dalga fonksiyonu ve |0> pertiirbe

olmamis sifir-fonon durumu olmak iizere varyasyon enerjisi

E=(¥,|®(0|H|0)®|¥,) (E1.2)

) oldugu

fﬁ(n)

seklinde yazilabilir. Simetrik kuantum nokta i¢in Za
q

kullanilirsa varyasyon enerjisi
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EK 1 (devam)

E=—r02(‘1’n|V2|‘1‘n>+4afoz)roz (W, [r[¥,)
P B O SV o™ (@) + H e (E1.3)
Zq: qfq Zq: qq

halini alir. Bu ifadede p™(q)= (¥, |ei(]'a‘”)‘r"F |¥,) ve B;=l+ar’q’
seklinde tanimlanir. Denklem E1.3.°de ¢izgi isareti her niceligin boyutsuz
oldugunu ve ha, ile boliindiigiinii gdstermektedir. Simdi, bu E varyasyon

enerjisi fa(") ’a gbre minimum yapilirsa

o Vir" @

Y El.4
! 1+ ar'q’ EL
ifadesi elde edilir. Bu esitligin yardimi ile varyasyon enerjisi
21 L2
ST Wy R | A4 I
X 02 1+ a.ZI..ZqZ

seklinde yazilir.

M, taban durum varyasyon parametresi olmak iizere taban durum igin
elektronik dalga fonksiyonu, denklem 4.18. ile verildigi gibi Gaussiyen
secilir ve taban duruma uygun olarak p(o)((r] ) denklem 4.19. seklinde elde

edilir. Taban durum varyasyon fonksiyonu f;” ise

(=)
Vr —
Y = ——ge (EL.6)
1+a0r q’

halini alir. Boylece, LLPH yontemi kullanilarak parabolik kuantum
noktasinda polaronun taban durum enerjisi
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EK 1 (devam)

- 3, 31 _ .
0 = 2+ o ———a(l+2, D)1 —erf(t)] €
2 81"k,

seklinde elde edilir. Burada |, =\/h/2uw , v, =\/b/2uw, ve ®=w/o,
olmak iizere |=1,/r, =1/ Jo boyutsuz hapsedilme uzunlugu, erf(t) hata
fonksiyonudur. z, = g1, ve t=(1-a,)/ \/Eﬁoao seklinde tanimlanmustir.

(E1.7)

4, ilk uyarilmig durum varyasyon parametresi olmak {iizere, ilk uyarilmis
durum i¢in elektronik dalga fonksiyonu, denklem 4.23. ile verilir ve ilk
uyarilmis duruma uygun olarak p®(q) denklem 4.24. seklinde elde edilir.

IIk uyarilmig durum varyasyon fonksiyonu f;" ise

o -a) ,
(o o[y (&) cos 04 ) T (E1.8)
a - 1+a2r2 2 2 2 .
1 Oq lul

halini alir. Boylece LLPH yontemi kullanilarak parabolik kuantum
noktasinda polaronun ilk uyarilmis durum enerjisi

= 5, 51
UD_E:ul +§W

0 gt { C(1-a)'x +(1_al)4x4} (EL.9)

_a_
73, -([ (1+x%) 3alm’ 20a; iz

seklinde elde edilir. Burada gz, = g1, ve a, ilk uyarilmis durum varyasyon

parametresi olmak iizere t = (1-a,)/ \/Eﬁl a, seklinde tanimlanmustir.

Mukhopadhyay ve Chatterjee (1999), 1, =(h/uw,)"* ve |, =(h/uw)"’
olmak iizere | hapsedilme uzunlugunu I=1,/r :1/ Jo  seklinde

tanimlamistir. h = ¢ =@, =1 alarak Feynman birimlerinde enerji ve ilgili
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biiyiikliikleri elde etmislerdir.
EK 2

Denklem 4.8.’de verilen iki-kip sikistirma agist ¢y, @ simetrik matrisin

elemanlar1 olarak

0 rr,
®= Pt (E2.1)
Py O

seklinde tanimlanir. Burada ¢g =@, op =@ =0 ve Py =Py =0
seklindedir.

® matrisinin bu 6zelliklerinin sonucunda, doniismiis islemciler

U;'bU, :;{br cosh( 28 by smh((p,: } (E2.2)
U;'byu, = Z{b cosh( )+b* nh( } (E2.3)
q

U;'bibU, = Z[Sinhz(%wo (by ,bq)} (E2.4)
q

U;'bibiU, = Z{smh( )cosh( )+o (b; ,ba)} (E2.5)
k

U,'bbrU; = Z{smh( )cosh( )+o (b; ,ba)} (E2.6)
k"

)+o (b ,by) (E2.7)

—lp+ _
U;'bibyU, =
Tr
kk
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EK 2 (devam)

halini alir (Altanhan and Kandemir 1993). Burada O, normal sirada

igslemcilerin bir fonksiyonudur ve vakum durumu ile > nin beklenen
degeri hesaplandlgmda yok olmaktadlr Ba51thk icin, denklem E2.5.’in

toplaminda k q ve denklem E2.6.°da k = q almmustir ve bu yaklagimda

taban durumu enerjisi, ilk uyartlmis durum enerjisi ve polarizasyon
potansiyel enerjisi hesaplanmigtir. @ ’nin 6zelliginden dolayr denklem
E2.7.°deki terimler yok olur ve katki vermez.
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EK3

Q(by ,by) *nin agilim

h? 1 a§h2 2
U)HU, =——V? +—uo’r* + > (ha, +——q*)|f”
2 2 2 2/4 Zq:( o 24 q )| q |

N rr
+Z [V& f(l_‘i(o)el(]fa")q'r +H .C.]

+Z(ha)0

2h2 £ *
;/4 Za ’ a’ ( fa(O) fcrl('O) bgbg’ + fcrl(O) fﬁ('O)bgbg’)"'U;Hl’uUz (E3.1)
aq’

b+a0 Zcﬁ & 10 £ by

+

ifadesinden baglayarak elde edilecek. Yaratict ve yokedici islemciler,
denklem 4.8. ile verilen Us sikistirilmis durum doniistimii kullanildiginda

denklem 4.47. seklinde doniigmektedir. Boylece U;U;'H'U,U, = H,+
W tanimi kullanilirsa,
2
. =_;_ﬂvz +;,ua) r +Z(ha)0
DIV .c.]

H H[tof

+Q(by ,by)
Ve

W=U;'U;'H/,,U,U,

134

olmak iizere, Q(by,b; ) 'nun agtlimi

Q(bj ,by) = Z(ha)o a’)
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EK 3 (devam)

gk gk’ 99 k ok’

XZ(O{rTO.’r"b b '|'ar"ﬂr"bfb+'|'ﬂgI (043 bfb +ﬁrkﬂa"b" ,)
kk’

f(O) f (0)*2(0& (0493 blfbl’ +arrﬁr,r,br+br+, + rrar,r,b '

gk g’k'Taq ak

ag’

==

a§h2 T I’, (0)* £ (0)* )
+ 2 qq’q.q [fg1 fa, %(aaa b br +ay ﬂrl’brbr +ﬂ arrb bé)

k gk’

+ 1 137 D (agragcbyby + oy frpbgby + B biby )]+ 0(a) (E3.2)
Kk’

seklinde elde edilir. Burada W=U;'U;'H/;,U,U, ifadesi, b; ve by ’ya gore
1., 3. ve 4. mertebeden terimleri icermektedir ve bu terimler ihmal
edilmistir. Denklem 4.50.°de e"™'bje ™" ifadesi, denklem E3.2.’de

Zaal{ =1 ve z ay = 1 oldugu kullanilarak ve yalniz ilk terim
k K

b (E3.3)

Q(b; ,by) = Z(ha)o

seklinde alinarak hesaplanir.
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EK 4

Denklem 4.61. ile verilen matris elemaninda eger |O> ket vektoriinden once

i2y > 8-Forby —iag 3 8-Fbgg
e e =1 (E4.1)

Ozdesligi ve <0| bra vektoriinden sonra da a, parametreli benzer 6zdeslik
yerlestirilirse,

—laDZq Fogby D CH by £{"hy) g 3 &-F by
q

e e’ e =e (E4.2)
doniisiimii elde edilir. Burada
-iag D0 Fophy ia A foby
T bye T =t (E4.3)

acilimi kullanilmigtir. Burada, eger exp[—ia Zq rbr by ] >—|O> ozelligi

kullanilirsa, o zaman

br+[br,|aOZ Fbibs ]+... = b g™t (E4.4)

q

ifadesi ile denklem 4.62. 6zdesligi elde edilir. Benzer tartisma, a, ve " li

acilm i¢in de gegerli olur. Sonugcta, exp[Z:(fa(o)ba+ - fa(o)*ba )] ve
a
exp[Z(fa(”bg - fa“)*ba )] birbiriyle sira degistirdigi i¢in, denklem 4.63. ile
a

verilen basitlestirilmis matris elemani elde edilir.
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