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رٍش تٌگ تست  تِ InAs/GaAs ّزهي ضكل يخَاظ ًَری ًقطِ کَاًتَهتحليل 

 Hückelتعوين دادُ ضدُ 

 ػتاسُ صذالت، هؼؼَد تشّوي، هحوذ حؼیي ؿیخی ٍ ػثاع ظشیفکاس

 ، ؿیشاصداًـکذُ هٌْذػی تشق ٍ کاهپیَتش، داًـگاُ ؿیشاص

 

قاتليت گذار درٍى تاًدی در طَل هَج ّای هادٍى قزهش را داراست. تِ  ،سِ تعدی هحدٍديت ساختار ًقطِ کَاًتَم تِ دليل  –چكيدُ 

يي راستا، اّزهي ضكل تا اًداسُ ّای هتفاٍت پزداختِ ضدُ است. در  InAsّويي هٌظَر در ايي هقالِ تِ تزرسي رفتار ًَری ًقطِ کَاًتَم 

ضزية  Kubo- Greenwoodَاتع هَج تِ دست آهدُ ٍ رٍش هحاسثِ ضدُ ٍ تا استفادُ اس ت EHTاتتدا رفتار الكتزًٍيكي ساختار تا رٍش 

جذب هحاسثِ هي ضَد. تا هقايسِ ًتايج هطاّدُ هي ضَد کِ تا افشايص اًداسُ ساختار ًقطِ کَاًتَهي ، اًزصی ٍ هيشاى جذب کاّص هي 

 ياتد.

 .InAs/GaAs ی، ضشیة جزب ًَسی، ًمطِ کَاًتَهHückelتٌگ تؼت تؼوین دادُ ؿذُ  -کلیذ ٍاطُ

 

 

Analysis of the Optical Properties of Self-Assembled Pyramidal InAs/GaAs 

Quantum Dot Using the Extended Hückel Tight-Binding Method 

Setareh Sedaghat, Masoud Berahman, Mohammad Hossein Sheikhi, and Abbas Zarifkar 

School of Electrical and Computer Engineering, Shiraz University, Shiraz 

Abstract- Quantum-dot (QD) structures have the capability of the infrared intraband transitions because of their 3-

dimensional confinement. In this paper, a self-assembled pyramidal InAs/GaAs QD is considered and the effects of the 

quantum dot geometry, such as the dot height and aspect ratio on the intraband transitions are theoretically studied by EHT 

formalism. The results show that QD size increase leads to considerable reduction of the beam absorption. 

Keywords: Extended Hückel Tight-Binding, InAs/GaAs Quantum-Dot, Optical absorption coefficient.  
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 هقدهِ-1

هَی  اَتً اّی مًطِ ک دَ اثًاؿتگی InAsػاختاس ؽ خ  self) سؿذ یافتِ تا سٍ

assembled)  حؼاػیت ِ ِ دلیل داؿتي هضایایی اص جول ِ اخیش ت ذٌیي دّ طی چ

ىٍ ذٌگی الکتش ؾ پشاک دَی، کاّ ی ػو اّی تاتـ سَ  ً اّی -راتی تِ ًَى، تشاص فَ

سَد  ٍ دهای ػولکشد تالاتش ه تـش، جشیاى تاسیک کوتش  ِ تا صهاى پایذاسی تی تشاگًیخت

ِ اذً جَثات [1]تشسػی لشاس گشفت هَی ه اَتً ِ ک سَ . ایي هضایا دس مًط آؿکاسػاصیً 

نّ کشدُ اػت ى لشهض سا فشا لَ [2]هادٍ هَی دس ط اَتً . سفتاس جزتی ایي مًاط ک

نْ  ى لشهض تؼیاس ه سَی هادٍ اّیً  ٍ هیضاى حؼاػیت آؿکاسػاص جَ ػولکشدی  ه

 ِ سَی مًط ٌِ تشسػی خاصیتً  یـي دس صهی اّی ظًشی پی ٍّؾ  اػت. پظ

دَ:  اَى تمؼین وً دٍػتِ هی ت هَی سا تِ د اَتً ؽ صً -1ک اٍس سٍ جیشُ 

(continuum )2- .ی تش هذلؼاصی اتوی ؽ هثتٌ اّی هذلؼاصی  سٍ ؽ  دس سٍ

ى  نّ چَ سَد ظًش دس  ab initioاتوی  اَى دلت ه ٍ ظًشیِ تاتؼی چگالی هی ت

ِ دلیل حجن تالای هحاػثات  لٍی ت سٍد  ِ دػت آ ِ تاذً اشًطی ػاختاس سا ت هحاػث

ى اتن( اً ذٌ هیلیَ اٍلؼی ػیؼتن )چ اٌی اذًاصُ  ِ کِ تش هث ى ت دَ، همشٍ جام هی ؿ

ِ 3-4صشفِ وًی تاؿذ] اٌػةٍ  ػذم یًاص ت [. دس تًیجِ تشای داؿتي دلت ه

ؽ  یَی اص سٍ اٍت اًً سَی اد  ً یًکیٍ  گٌیي دس تشسػی سفتاس الکتشٍ هحاػثات ػ

گ تؼت هتؼاهذ  ؽ تجشتی تٌ گ تؼت اػتفادُ ؿذُ اػت. دس سٍ تجشتی تٌ

(OTBػَِ پا اّی هختلف )هجو اّی ػایت  سٍتیتال  نّ (، ا ِ( ساً ؼثت تِ  ی

اَى  اّی تِ خصَصی هی ت ؽ تشای ػاختاس ذٌ. اص ایي سٍ هتؼاهذ فشض هی کٌ

 ِ ػَِ پای جَ اتوی هتؼاهذ یًؼت، دس تًیجِ هجو اػتفادُ کشد. اص آًجا کِ تاتغ ه

یٍظُ  OTBاّی  اّی  اَذً تِ دسػتی حالت  ًَیوًی ت ذٌ.  وّیلت اتوی سا تیاى ک

اٌتشایي، تشای تحلیل ػیؼتن دس هشص ت اٌػة ت ت ه اّی هتفاٍ غ  ِ تا جٌ ٍ لای یي د

مَ 5یًؼت] اَتً ِ ک ِ مًط ِ ایي ک ِ ت جَ ٍ، تا ت شٌ ِ  InAs[. اص ای داسای  GaAsتا صیش لای

 ِ گ تؼت 7اختلاف ثاتت ؿثک ؽ ؿثِ تجشتی تٌ تْش اػت اص سٍ % هی تاؿذ، ت

ؽ سا  دَ. ایي سٍ اّی غیش هتؼاهذ اػتفادُ ؿ ػَِ پایِ   nonorthogonalتا هجو

Tight-Binding وّکاساًؾ دس ػال  هی ؼکیٍ   ذٌ. صیلیٌ ، تشسػی 2010اًه

ؽ  ِ سٍ ِ ت هَی سؿذ یافت اَتً ِ ک ضٌی ؿکل مًط سَی ػاختاس ل  ًٍ یًکی  سفتاس الکتشٍ

دَ اثًاؿتگی سا تا هحاػثِ هاتشیغ  ًَیخ ٍ  وّیلت گ تؼت هتؼاهذ  ؽ تٌ تا سٍ

اّی  ُ اذً] Slater-Kosterپاساهتش  [. 4اًجام داد

 ،ِ لٍیي تاس، دس ایي همال مَ تشای ا اَتً یًکی مًطِ ک شّهی ؿکل  InAsسفتاس الکتشٍ

 ِ ی صیش لای ِ تش سٍ ِ تجشتی غیش هتؼاهذ  GaAsسؿذ یافت ؽ ؿث  Extendedسا تا سٍ

Hückel Tight-Binding(EHT)  اّی سٍتیتال  spتشای ا
3
s
ٍ تا اػتفادُ اص  *

اّی تشاصؽ اّدی  GW (Greenwood) پاساهتش  ِ سَد   GaAs  ٍInAsتشای یًو ه

ؽ ؿذُ اػتتشسػی لشاس دادُ  سَی ایي ػاختاس یًض تا سٍ  ً -Kubo. سفتاس

Greenwood  هَی دس سفتاس اَتً ِ ک ُ مًط یٌي تغییش اذًاص نّ چ ُ اػت.  ِ ؿذ هطالؼ

سَد تشسػی لشاس گشفتِ اػت. سَی ػاختاس ه ِ، دستخؾ  ً ، تِ هؼشفی 2دس اداه

ذٌػِ ػاختاس هی پشداصین. ػپغ دس تخؾ  ٍ هثاًیً ظشی کاس اسائِ ؿذ 3ّ  ُ

ط دس تخؾ  اّی هشتَ ی تش آى، تًایج تحلیلٍ  تحث  ٍ  4هثتٌ دَ  تیاى هی ؿ

ذٌی یًض دس تخؾ  ذّ گشدیذ. 5جوؼث اَ ِ خ   اسائ

 ی ساختار ٌّدسِ -2

شّهیً 1دس ؿکل  اَتًوی  دس سؿذ اـى دادُ ؿذُ اػت. ، ػاختاس یک مًطِ ک

هَی  اَتً ؽ  InAsػاختاس مًطِ ک ، ػذم اًطثاق دس Stranski–Krastanovتا سٍ

عَ هادُ   ً ؾ تیي دٍ لایِ تا   GaAs  ٍInAsثاتت ؿثکِ دٍ جَة ایجاد کـ ه

غ دَ.  اّی هختلف هی جٌ ِ اتتذاییؿ ذٌ لای ٍ تؼذی ت یک لایِ  InAsچ اًم ِ ی د

 ِ ذٌ.  ایجاد هی wettingلای اًـی اداهِ یاتذکٌ  ً اـذًى ،اگش لایِ ًInAs   دس دٍ تؼذ

سَت دَ تِ ص دَ تِ خ ی صیش لایِ  خ دس  GaAsػِ تؼذیٍ  حالت جضیشُ تش سٍ

ُ  .[6]آیذ هی دَ آهذ جٍ  ِ ُ  ؿکل شّهیجضایش ت ِ ؿذ ِ ٍ دس ظًش گشفت اص آًجایی ک

ت ) GaAsصیش لایِ  تْش تیي  سؿذ دادُ ؿذُ اػت تشای (100دس جْ اًطثاق ت

اّی  InAs، اّ لایِ یٌي، اتن  نّ چ دَ.  ت سؿذ دادُ هی ؿ وّاى جْ ، Inیًض دس 

As  ٍGa  سَیدس ػایت اتوی ػاختاس ک تل ذٌ -صیٌ ٍ اتؼاد  داسذًلشاس  GaAsتلِِ

GaAs هحاػثاتی سا تؼییي هی ُ دٍ ُ، هحذ ذٌ ِ کٌ ذٌ. احاط  ک

 
 .[7]ّشهی ؿکل InAs: ػاختاس ًمطِ کَاًتَم 1ؿکل 

 

 هثاًي ًظزی تحليل -3

تشسػی سفتاس الکتشًٍیکی ٍ  ًظشیدس ایي تخؾ، سٍؽ ّای 

تَضیح دادُ هی ؿَد. تشای  یًَسی ػیؼتن ًمطِ کَاًتَه

اػتفادُ هی  EHTتشسػی سفتاس الکتشًٍیکی ػیؼتن اص سٍؽ 

 یؿَد. دس ایي سٍؽ، ػاختاس الکتشًٍیکی ًمطِ کَاًتَه

تَػط هجوَػِ پایِ ّای اٍستیتال ّای اتوی هحلی تؼط 

 (:LCAOَد)دادُ هی ؿ
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ٍ 1،2،1Cاٍستیتال ّای اتوی هحلی تَػط پاساهتشّای 

2C  تیاى هی ؿًَذ کِ ایي پاساهتشّای تشای اٍستیتال ّای

تؼشیف  ًَع ًیوِ ّادییا ّش  اتن اص ػیؼتنٍالاًغ ّش 

 ؿذُ اػت.

 یک الکتشٍى خَاّذ تَد: ّویلتًَی

( )                                                       

1 1
 ( )( ) ( ( ) ( ))

4 2

i H i

ij

i j i j ij H i H j ij

E V R

H
E E S V R V R S
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   


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   



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(4) 
 

 دسایِ هاتشیغ i،ijSاًشطی اٍستیتال  iEکِ دس آى 

تَدُ کِ هؼوَلاً  Hückel تشاصؽپاساهتش  i ّوپَؿاًی ٍ

). [7]اختیاس هی ؿَد 75/1 )  H iV R  پتاًؼیل ّاستلی

اػت کِ اثش الکتشٍى ّای دیگش دس ػیؼتن تش تاتغ هَج 

تک الکتشٍى هَسد ًظش سا ًـاى هی دّذ. ایي پتاًؼیل  دس 

لحاظ ًـذُ ٍ تا حل هؼادلِ  Hückelهذل اػتاًذاسد 

. تا داؿتي دسایِ [7]پَاػَى هی تَاى آى سا تِ دػت آٍسد

ٍ ّوپَؿاًی هی تَاى تا حل  تًَیّویلّای هاتشیغ 

هؼادلِ هـخصِ ، همادیش ٍیظُ ٍ حالت ّای ٍیظُ اًشطی سا 

تشای تشسػی طیف جزتی تایؼتی ضشیة  تِ دػت آٍسد.

جزب سا هحاػثِ کشد. تِ ّویي هٌظَس، اتتذا تا اػتفادُ اص 

سا هحاػثِ  پزیشفتاسیًؼَس ات Kubo-Greenwood سٍؽ

کِ ًـاى دٌّذُ استثاط ( 6کشدُ ٍ تا داًؼتي هؼادلِ )

اػت، گزسدّی ًؼثی  پزیشفتاسیًؼَس اگزسدّی ًؼثی تا ت

 تِ دػت هی آیذ. 

(5)
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i
nm ِهؤلفi کِ ّواى  (هوٌتناًذاصُ حشکت ) ام هاتشیغ

هی   n  ٍmاػت تیي دٍ حالت  ّویلتًَیهاتشیغ هـتك 

تاتغ فشهی  fپاساهتش پْي ؿذگی ٍ  حجن،  Vتاؿذ. 

 اػت.

(6) ( ) (1 ( ))r     

r  ،همذاسی هختلط تَدُ کِ لؼوت هََّهی آى؛ یؼٌی

تا ضشیة جزب تا ساتطِ صیش دس استثاط  extinctionضشیة 

 اػت:

(7 )

2 2
(Re( )) (Im( )) Re( )

Im( )
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 تحليل ٍ تحث ًتايج -4

ًمطِ کَاًتَم ّای هذل ؿذُ دس ایي همالِ تِ صَست ًمطِ 

ًـذُ ٍ ّشهی ؿکل تِ سٍؽ خَد  جفتکَاًتَم ّای 

هَسد تشسػی لشاس گشفتِ اًذ. ػِ  InAs/GaAsاًثاؿتگی 

ًمطِ کَاًتَم هَسد هطالؼِ داسای اتؼاد ٍ تؼذاد اتن ّای 

 هؼیٌی کِ دس ریل تِ آى ّا اؿاسُ ؿذُ اػت، هی تاؿٌذ.

دسٍى لاصم تِ رکش اػت کِ لطثیذگی ًَس ٍسٍدی تِ صَست 

، 1ًمطِ کَاًتَم  دس ًظش گشفتِ ؿذُ اػت.صفحِ ای 

2داسای ػطح همطؼی تا اتؼاد )
A° )27/4×54/7  استفاع ٍ

A° 27/4  ِاتن دس تشسػی سفتاس چٌیي  54هی تاؿذ ک

، داسای ػطح 2ًمطِ کَاًتَهی هؤثشًذ. ًمطِ کَاًتَم 

2)همطؼی تا اتؼاد 
A°) 56/10×5362/8  استفاع ٍA° 29/4 

، 3اتن سا ؿاهل هی ؿَد ٍ ًمطِ کَاًتَم  190تَدُ کِ 

2)داسای ػطح همطؼی تا اتؼاد 
A°) 804/12×58/13  ٍ

اتن هی تاؿذ. دس  426هی تاؿذ ٍ ؿاهل  A° 402/6استفاع 

ٍ  ایي ػِ ًمطِ کَاًتَهی (DOSاداهِ چگالی حالت ّا )

دس ؿکل  دس ًْایت ضشیة جزب آى ّا تشسػی هی ؿَد.

  ًـاى دادُ ؿذُ اػت. ًماط کَاًتوی ، چگالی حالت ّای2
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. ب( 1ی: الف( ًمطِ کَاًتَهیکَاًتَه : چگالی حالت ًمط2ِؿکل 

 . 3. ج( ًمطِ کَاًتَهی2ًمطِ کَاًتَهی

ضشیة جزب هحاػثِ ؿذُ تشای ػِ اًذاصُ  3دس ؿکل 

هختلف ًمطِ کَاًتَم آٍسدُ ؿذُ اػت. دس ّش حالت 

دس ًظش گشفتِ ؿذُ  meV 20(  پاساهتش پْي ؿذگی )

ضشیة جزب ایي ًمطِ کَاًتَم ، 3اػت. تا تَجِ تِ ؿکل

cm) تِ تشتیة 3ٍ  1،2ّای 
-1) 45966، (cm

-1) 1466 ٍ

(cm
 هی تاؿذ. 3/8151  (1-

 

 .: ضشیة جزب ًمطِ کَاًتَم3ؿکل 

هَی  اَتً تـشیً ؼثت تِ دٍ ػاختاس دیگش  3مًطِ ک ػطح همطغٍ  استفاع تی

جَِ داسد. هَی تا ت اَتً ِ ک ٍ ضشیة جزب مًط سَد استثاط ػطح همطغ  ِ  دس ه ت

اَى گفت کِ تا افضایؾ ػطح همطغ3ؿکل  ؾ  ، هی ت ضشیة جزب کاّ

 ِ اّ دس مًط هَی ضؼیف تش حاهل  اَتً شـدگی ک ؾ اص ف هی یاتذ. ایي کاّ

ً ؼثت اتؼاد یًض تا  دَ. اصآًجایی کِ تـش اًؿی هی ؿ مَ تا ػطح همطغ تی اَتً ک

 ًِ ِ ظًش هی سػذ ک ِ ت ًَ ُ اػت ایي گ مَ صیاد ؿذ اَتً ِ ک ُ مًط ِ افضایؾ اذًاص مط

هَی داسد. تحذیذ  اَتً ٍ  سفتاسی ضًدیکتش تِ چاُ ک مَ صاف تش ؿذُ اَتً ک

ىٍ ِ الکتش ؾ فاصل ِ کاّ جٌش ت هَی ضؼیف ه اَتً ٍ دس -ک  ُ ِ تؼذ ؿذ ُ دس ػ حفش

ٍ  هتؼالثاً جاتِ جایی تِ اشًطی  ؾ یافتِ تًیجِ گاف اشًطی هؤثش اکؼایتي کاّ

دَ] ُ هی ؿ ذّ اـ مَ [. اص طشفی، دسً 8-9پاییي تش دس طیف جزب ه اَتً ِ ک مط

ؾ یافتِ دس  ى تاذًی کاّ اّی گزاس دسٍ تـش فاصلِ حالت  اّیی تا استفاع تی

ؾ هی یاتذ ِ اشًطی گزاس کاّ ؾ ضشیة جزب  .[10]تًیج یکی اص دلایل کاّ

مَ اَتً ِ ک ؾ چگالی  دس مًط اَذً کاّ تـش هی ت ٍ استفاع تی اّیی تا ػطح همطغ 

ِ هوکي اػت چگ ِ اشًطی گزاس تاؿذ؛ الثت ط ت الی حالت افضایؾ یاتذ حالت هشتَ

ِ حؼاب هی آیذ. نْ ت سَ ه دَ یک فاکت اّ یًض خ صَیغ حاهل  دس  لٍی احتوال ت

ؾ هی  هَی ضشیة جزب کاّ اَتً ِ ک ُ مًط عَ تا افضایؾ اذًاص ِ، دس هجو تًیج

 یاتذ.
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مَ  اَتً یًکی مًطِ ک ؽ  InAsدس ایي همالِ اتتذا سفتاس الکتشٍ شّهی ؿکل تا سٍ

EHT ل ٍ تا فشهَ ِ دػت آهذ  اّی  ٍ kubo- Greenwood ت تا داؿتي حالت 

ُ اص  ِ دػت آهذ ُ اشًطی ت ِ  لطثیذگیضشیة جزب دس  EHT یٍظ ى صفح دسٍ

ً ؼثت اتؼاد  اٍّ  مَ تا اذًاصُ  اَتً ِ ک ذً تشای ػِ مًط ای هحاػثِ گشدیذ. ایي سٍ

 ِ ذُّ ؿذ کِ تا افضایؾ اتؼاد مًط اـ هختلف اًجام ؿذ. دس ایي هحاػثات ه

ؾ  ىٍ تاذًی کاّ اّی اشًطی دس ِ تشاص ؾ فاصل ِ دلیل کاّ مَ، اشًطی گزاس ت اَتً ک

ؾ ضشیة جزب یًض ت یٌي کاّ نّ چ ؾ یافتِ اػت.  دس  DOSِ دلیل کاّ

دَ.  ُ هی ؿ ذّ اـ مَ تا اتؼاد تضسگتش ه اَتً ِ ک  مًط
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