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 8X8Ga (X=P, As, Sb)نانوخوشه های  در MEGبر آستانه  تاثیر تحدید کوانتمی

 2محمدکاظم مروج فرشی، 2و1مهدی گردی ارمکی

 تهران ، شرفتهیپ یهایپژوهشگاه توسعه فناور 1
 مدرس، تهران تیدانشگاه ترب وتر،یبرق و کامپ یدانشکده مهندس ک،یپلاسمو فوتونی نانو هسته پژوهش 2

ضر تاثما  -چکیده  ستانه فرآ یکوانتوم دیتحد ریدر کار حا س ریتکث ندیرا بر آ شه ترکMEG) یتونیاک سه نانوخو 8X8Ga یبی( در 

(X=P,As,Sb) س ستفاده از روش بس ذره ا ریتاث نی. مطالعه امیکرده ا یبرر  یاحتمال کوانتوم" میمفاه فیو تعر EOM-CCSD یبا ا

MEG"  یکوانتوم دیدرجه تحد"و، λ " شدددن صن ددر  نتریدهند که با سددنگ ینشددان م جیانجام شددده اسددت. نتاX دی، درجه تحد 

ساختار ب یکوانتوم ستانه فرآ HLLUMO (E-HOMO(باصث کاهش گاف  نیشده که ا شتریدر  سیتونی ندیو آ در  )THE( تکثیر اک

شه م شب ینانوخو شان م یها یساز هیشود.  سنگ کهدهند  یما ن شک نیبا  شدن اتم ت برخلاف افزایش  شه،دهنده نانوخو لیتر 

 .می باشد یبه صورت خط بایتقر THEو  HLEکاهش  ، یکوانتوم دیدرجه تحدغیرخطی 

 ، نانوکلاستر تحدید کوانتومی ،اکسیتونی تکثیر :کلید واژه
 

The Effect of Quantum Confinement on MEG Threshold in Ga8X8 

(X=P, As, Sb) Nanoclusters 
Mahdi Gordi-Armaki 1,2, Mohammad Kazem Moravvej-Farshi 2 
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Tarbiat Modares University, Tehran  

Abstract- In this work, we investigated the effect of quantum confinement on the threshold of the multiple exciton 

generation (MEG) in three Ga8X8 composite nanoclusters (X = P, As, Sb). The study of this effect was studied 

using the EOM-CCSD many-body method and the definition of the concepts of "MEG quantum probability" and 

"degree of quantum confinement, λ". The results show that as element X becomes heavier, the degree of quantum 

confinement in the structure increases, which reduces the HOMO-LUMO (EHL) gap and the threshold for MEG 

(ETH) in the nanocluster. Our simulations show that as the atom of the nanocluster becomes heavier, the decrease 

in EHL and ETH is almost linear, despite the nonlinear increase in the degree of quantum confinement. 

Keywords: Multiple exciton generation, Quantum confinement, Nanocluster.
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 مقدمه

تکثیر  ندیفرآ مطالعات زیادی درباره ریدر دو دهه اخ

گروه  به خصوص در  ها ستالیدر نانوکر (MEG)اکسیتونی 

III-V ی. برخلاف کارها]1-4[ صورت گرفته است 

کاملا  طیشرا جادیا زیو ن طیکه کنترل شرا یشگاهیآزما

 یدر آن نسبتا سخت است، در تئور شیدو آزما یبرا کسانی

 یرا برا یکسانیقابل کنترل و  طیشرا توانیتر مراحت

 لمعقو یا سهیمقا جیانتظار نتا نیکرد و بنابرا جادیا سهیمقا

انجام شده مربوط به  قاتیتحق نیشتریداشت. تاکنون ب یتر

 ینانوساختارها در" یانرژشکاف "بر  یکوانتوم دیتحد ریتاث

 ری. کار حاضر به  تاث]5[بوده است  یو دوبُعد کیصفر، 

 خوشهنانو سه در یتونیاکس ریتکث ندیبر فرآ یکوانتوم دیتحد

 ،یساز هیشب نی. در استا پرداخته III-Vگروه  از یاتم 16

« معادله حرکت خوشه جفت شده» یاذرهاز روش بس

 استفاده شده است. 

 محاسباتیروش 

به اختصار  ای« معادله حرکت خوشه جفت شده»روش 

EOM-CC فاک است که  یپساهارتر یهااز جمله روش

چندگانه را در  زشیبرانگ یندهایفرآ قیدق فیتوص ییتوانا

 نی. در ا]6[با ابعاد کوچک و متوسط دارد  ینانوساختارها

با « حالت خوشه جفت شده»موسوم به  هیروش، حالت پا

مرجع که  نانیبه دترم زشیبرانگ یینمااعمال عملگر 

دست است، به یفاک متناه یهارتر نانیمعمولا، دترم

به تابع موج  یخط زشیعملگر برانگ کی. با اعمال دیآیم

جفت شده، تابع  یخوشه یهیحالت پا یمحاسبه شده برا

 توان بدست آورد. یم زیا نر ختهیبرانگ یهاحالت قیموج دق

 یبدست آوردن احتمال کوانتوم یهااز روش یکیبنابراین 

MEGو دوگانه در  گانهی زشی، محاسبه نسبت احتمال برانگ

  باشد؛یم EOM-CCSDروش 
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شماره تراز مورد   kدرجه برانگیزش خطی و  n در رابطه بالا

قبل و بعد از جذب فوتون  kتراز  یبندکرهی. پباشدیم یبررس

 آندارد که  یبیضر کی یبندکرهیبا هم متفاوت است. هر پ

را در ساختار  یبندکرهیوزن آن پ ایمشارکت  زانیم بیضر

مشخص  ییو تابع موج نها kشده  ختهیتراز برانگ یالکترون

 زشیبا برانگ یشیآرا بیاگر در مجموع، وزن ضرا .کندیم

باشد، احتمال  شتریدوگانه ب زشیآن در برانگ ریاز نظا گانهی

 شتریب kجذب فوتون در تراز  یبه ازا تونیتک اکس دیتول

با  یها یبندکرهیخواهد بود. در طرف مقابل اگر وزن پ

با  MEG ندیفرآ جادیباشد احتمال ا شتریدوگانه ب زشیبرانگ

 نی. در مجموع چنافتیخواهد  شیافزا تونیدو اکس لیکتش

 یاحتمال کوانتوم زانی( م1رابطه ) یگفت که خروج توانیم

 خواهد بود. kدر تراز   MEGوقوع 

 جزئیات شبیه سازی و نتایج

چند  ریتکث ندیفرآ یعدد یسازهیدر کار حاضر به شب

، 8P8Ga یعنی V-IIIگروه  ستالینانوکر سهدر  یتونیاکس

 8As8Ga 8 وSb8Ga  پرداخته شده است.  به علت حجم

و محدود  EOM-CCSDمحاسبات در روش  یبالا اریبس

 16مذکور  ی، تعداد اتم نانوکلاسترهایبودن منابع پردازش

نانوکلاستر  داریبه هندسه پا یابیدست یانتخاب شدند. برا

مجاور، به عنوان  یوندهایپ انیم یها هیشامل طول و زاو

به خواص آن ساختار،  یابیمرحله دست نیتر یو ضرور نیاول

تابع موج آن نانوکلاستر را محاسبه  یانرژ ریفراگ نهیمک دیبا

 ینانوکلاسترها یبرا نگیمنظور ما از ساختار ر نیکرد.  بد

استفاده کرده و در ادامه با استفاده از بسته نرم  یاتم 16

و با  B3PW91 تیبا تابع DFTو روش  GAMESS یافزار

 نیتر نهیبه Sapporo triple zeta هیاستفاده از مجموعه پا
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. مینانوکلاسترها بدست آورداین  یرا برا یاتم یساختارها

 کسانی طیکه تحت شرا دهدیمحاسبات ما نشان م جینتا

مشابه  آنها در حالت ینانوکلاستر، ساختار اتم سه یبرا

مانده و تنها طول  یباق نگیبوده و همچنان ر گریکدی

هندسه  1شکل کند.  یم رییآنها تغ یاتم یوندهایپ

حداکثر  ریمقاددهد.  ینانوکلاسترها را نشان م یساختار

از قطر در  یاری( به عنوان معd) یباند نیطول ب

 آمده است. 1شده، در جدول  نهیبه ینانوکلاسترها

 
که با  8Sb8Gaو  8P8Ga  ،8As8Gaساختار نانوخوشه های : 1شکل 

 به حالت پایدار رسیده اند. DFTروش 

 هیاز مجموعه پاما  EOM-CCSDمحاسبه روش  یبرا

LANL2DZ استفاده کرده  یاتم 16 ینانوکلاسترها یبرا

 هیدر ناح تیظرف یها تالیمحاسبات تنها اورب نیدر ا .میا

 نیاز بزرگتر ییهمگرا شیافزا یفعال درنظر گرفته شده و برا

استفاده  C2V یگروه نقطه ا یعنیممکن  نیابل رگروهیز

عدد  150 یهمه تقارنها برا یها برا یساز هیشده است. شب

 یانجام گرفته و در مجموع برا یانرژ ین ترازهایتر نییاز پا

را شامل  یتراز انرژ نیتر نییپا 600هرنانوکلاستر حداقل 

  شده است.

  )LUMO-HOMO )HLE یگاف انرژ یساز هیشب جینتا

درج  1نانوکلاستر در جدول  سه یولت برا-برحسب الکترون

دهند که مقدار  یها نشان م یساز هیشب نیشده است. ا

است.  کسانیمذکور  یهانانوخوشه یبرا HLEو   یگاف نور

 یبا کاهش عدد اتم شودیم دهیهمانگونه که از جدول د

 نیشتریب کهیشود، به طور یبزرگتر م HLE، مقدار  Xعنصر 

 یمربوط به نانوکلاسترها بیبه ترت یگاف انرژ نیو کمتر

8P8Ga  8وSb8Ga باشد. یم 

 هیو بق یگاف انرژ راتییکاهش ابعاد نانوساختارها بر تغ ریتاث

 دیبا اصطلاح تحد یهاد مهین یکیالکترون اتیخصوص

شناخته شده است و شدت آن در مواد مختلف  یکوانتوم

دهند که  ینشان م ]5[تواند متفاوت باشد. مطالعات  یم

به اندازه  یدیشد یتوانند وابستگ یم III-Vمواد گروه 

 یحالت بالک اتیاز خصوص یریو انحراف چشمگ رساختا

 ندیرآبهتر ف سهیمقا ینشان دهند. ما در کار حاضر برا شانی

MEG بوهر، به  یتونیاز نسبت شعاع اکس هادر نانوخوشه

دو اتم در  نیحداکثر فاصله ماب نجایدر ا-قطر نانوخوشه 

/) -نانوساختار br a  ، )دیدرجه تحد یابیارز یراب 

 یتونی. شعاع اکسمی، در آنها استفاده کرده ا λ ،یکوانتوم

 حفره –جفت الکترون  کی نیماب ی، فاصله احتمال𝑎𝑏بوهر،  

توده  یهاد مهین کیدر  یکولن یرویکه توسط ن باشدمی

نانوخوشه  ی، برا λ نیو همچن 𝑎𝑏 ریمحصور شده است. مقاد

درج شده اند. همانگونه که  1مورد مطالعه در جدول  یها

8X8Ga  یاتم 16در ساختار  شودیم دهیاز جدول د

(X=P,As,Sb) عنصر  یاتمعدد  شیبا افزاXدی، درجه تحد 

و  نیشتریب کهیشود، به طور یم شتری، ب λ ،یکوانتوم

 یمربوط به نانوکلاسترها بیبه ترت  λ ریمقاد نیکمتر

8Sb8Ga  8وP8Ga باشد. یم 

توان به  یدر جدول م HLEو  λ ریمقاد سهیو مقا یبا بررس

دو پارامتر  نیا نیب یکه اگرچه رابطه خط دیاستنتاج رس نیا

در  یکوانتوم دیدرجه تحد شیاما عموما با افزا ستیبرقرار ن

 ینانوخوشه با نمونه  بالک ینانوخوشه ها، تفاوت گاف انرژ

 .شود یم شتریاش ب

برحسب الکترون ولت  MEG یاحتمال کوانتوم ینمودارها

 ینشان داده شده است. برا 2نانوکلاستر در شکل  3 یبرا

( 1نمودارها ابتدا با استفاده از رابطه ) نیبه ا یابیدست

 600 نیمربوط به اول MEG یاحتمال کوانتوم یهااندازه
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از نانوکلاسترها محاسبه شده و  کیهر یبرا ،یتراز انرژ

در نرم  csaps نیتابع اسپلا یلهیبه وس ریمقاد نیا سسپ

 نیتخم یبرازش شده اند. برا p=0.95 بیافزار متلب با ضر

 سه ی،  براThE ،یتونیاکس ریتکث ندیفرآ یاندازه آستانه

، ابتدا معادله خط 1شکل  ینمودارها ینانوکلاستر از رو

 یدرصد 70تا  10 یشده بر هر نمودار در گستره برازش

خط با  نیآن نمودار محاسبه شده و از برخورد ا ی هدامن

آن در  ریشود که مقاد یمحاسبه م ThEمقدار  ،ینمودار افق

 درج شده اند. 1جدول 

نمودارها،  بیش هیمشخص است زاو 2همانگونه که از شکل 

به  یتونیتک اکس هیسرعت انتقال از ناح گر،یبه عبارت د ای

هستند.  گریکدیشابه م یلیدر نانوکلاسترها، خ یتونیدواکس

که آستانه  دیتوان د یمندرج در جدول م جیاز نتا نیهمچن

MEG  در نانوکلاسترها رابطه معکوس با پارامتر درجه

 شیباعث افزا λ شی، دارد. در واقع افزا λ ،یکوانتوم دیتحد

توابع موج الکترون و حفره شده و برهمکنش آنها  یهمپوشان

 ندیرا در نانوخوشه افزوده و به تبع آن باعث شدت اثر فرآ

MEG شودیو کاهش آستانه آن م. 

 
 8P8Gaنانوخوشه های برای  MEGنمودار احتمال کوانتومی : 2شکل 

 ،8As8Ga  8وSb8Ga  ولت -برحسب الکترون 

، ")ba( شعاع اکسیتونی بوهر": نتایج شبیه سازی برای 1جدول 

آستانه "، ")HLE( LUMO-HOMO، گاف ")d( قطر نانوکلاستر"

MEG )THE("  درجه تحدید کوانتومی"و )λ(" 

8Sb8Ga 8As8Ga 8P8Ga  

8/37 71/15 14/5 ]7[ )nm(b a 

51/7 90/6 57/6 d (Å) 

09/1 44/1 78/1 )eV( HLE 

80/5 78/6 68/7 )eV( ThE 

3/50 8/22 8/7 λ 

 

 گیرینتیجه

در  تاثیر تحدید کوانتومی قوی یدر کار حاضر ما به بررس

 .میپرداخته ا 8Sb8Ga و 8P8Ga ، 8As8Ga ینانوکلاسترها

در  یکوانتوم دیدرجه تحد افزایشدهند که  ینشان م جینتا

و آستانه   HOMO-LUMOکاهش گاف  منجر بهساختار 

 شود. ی( در نانوخوشه مTHE) یتونیاکس ریتکث ندیفرآ
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