
 

31/04/1397:  افتیدر خیتار | پنجم سال   | دوم شماره  1397 تابستان   169 
26/06/1397:  تاریخ پذیرش  

 

 ومیژرمان - کانیلیس مرکب ينانوساختارها در تونیاکس چند ریتکث ندیفرآ

  *یفرش مروج کاظم محمد  |یارمکي گردي مهد

 رانیت مدرس، تهران، ایوتر، دانشگاه تربیبرق و کامپ یک، دانشکده مهندسینانو پلاسمو فوتون یپژوهشهسته  

moravvej@modares.ac.ir 

 

 مقدمه  -1

ها ـــال  قاط یاخ يدر س هاي نوري در ن ند ر، بهره گیري از فرآی
کارآیی افزارهمهی) نQDs( یکوانتوم نا براي افزایش  ـــا  يهارس
کاربرد این افزارهیتحول چشـــمگ يک نوریالکترون به ري در  ها 

ـــت.  بارز آن فرآیند تکثیر چند  يکی از نمونه هایوجود آورده اس
ست  ساختارهاي نقطه کوانتومی ا سیتون در اثر جذب نور در نانو اک

ـــال اخیر بوده اســـت.  14که از جمله مباحث داغ علمی در  با  س
شتر از  شرایط خاص احتمال تولید بی جذب یک فوتون پُرانرژي در 
هاي  تاکنون تلاش  یل  به همین دل یک اکســـیتون وجود دارد. 

سوم برپایه سل  شیدي ن سلول هاي خور ي  زیادي براي طراحی 
صار این فرآیند، که به  صورت گرفته نامیده می MEGاخت شود، 

 ].1-3است [

نه بدبیشـــی بازده ت ـــاس اصـــول ل پیشیي  ـــده بر اس بینی ش
دي تک پیوند همگون یک ســـلول خورشـــینامیک، براي یترمود

کان ـــت [ 33، یســـیلی ـــد اس بات 4درص حاســـ ]. همچنین درم
درصد از توان تابشی  8/46ترمودینامیکی نشان داده شده است که 

ا . ب]5[در داخل افزاره با فرآیند پراکندگی فونونی تلف می شـــود 

همبراي پیوند  این حال، بیشـــترین بازدهی که در عمل تاکنون
ست آمده  سیلیکان بلورین جنس شده  7/26به د صد گزارش  در

]. از طرف دیگر، نشان داده شده است که استفاده از نقاط 6است [
ن یک چنیتوان بازده یو با فرض تکثیر دو اکســـیتون م یکوانتوم

ش داد. البته با افزایش انرژي یدرصد افزا 40دي را تا یسلول خورش
 ].5فوتون بازده بیشتري نیز قابل تصور است [

ـــاختار کپه  اي و تفاوت فاحش در رفتار دینامیک حامل در دو س
سانا را میکوانتومی نیم سنجی نوري ر سه نتایج طیف  توان با مقای

در این دو ساختار مشاهده کرد. پس از جذب فوتون پُرانرژي برخی 
شوند. اما انرژي هاي تولیدشده به اکسیتون تبدیل میلاز زوج حام

مل حا یه این  ندهاي متنوع واهلش بق هاي پُرانرژي از طریق فرآی
کاهش یافته تا در نهایت سیستم به حالت پایدار برسد. فرآیندهایی 

ها سهیم باشند عبارتند از: بازترکیب توانند در واهلش حاملکه می
سی. اوژه، پراکندگی فونونی و گ سان سیل فونون، و بازترکیب لومین

بعضـــی از این فرآیندها بســـیار ســـریع اند، به طور مثال آهنگ 
. این فرآیندها براي کاهش بازترکیب اوژه در مرتبه تراهرتز اســت

شده با یکدیگر رقابت می ضافی حامل تولید  کنند و در هر انرژي ا
مانی یکی از  هاي  هاآنبازه ز ند ته،  فرآی ند بود. الب لب خواه غا

 در و شود منجر تونیاکس کی از شیب دیتول به تواندیم نیمع طیشرا در فوتون کی جذب تون،یاکس چند ریتکث ندیفرآ در: چکیده
 ندیفرآي سازهیشب از حاصل جینتا ،يا ذره بس یروش از استفاده با نوشتار نیا در. دهد شیافزا را نور جاذب يافزاره بازده جهینت

 تعداد شیافزا دهندیم نشان هايسازهیشب جینتا. شودیم ارائه ومیژرمان-کانیلیس مرکبي نانوساختارها در تونیاکس چند ریتکث
 .شودیم ينور جذبي شنهیب شیافزا زین و تونیاکس کی از شیب رِیتکث يآستانه شیافزا باعث نانوساختار در کانیلیس يهااتم

 ومیژرمان-نالیکیبی سیترک ي، نانوساختارهاMEG یتون، احتمال کوانتومیر چند اکسیتکث :واژگان کلیدي 
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ساختار کپه شرایط متفاوتی دارند. با واهلش در دو  اي و کوانتومی 
ـــاختار، برهمکنش کولنی حامل هاي درون آن نیز  کاهش ابعاد س
افزایش می یابد. وقتی ابعاد ســاختار کوانتومی کوچکتر از شــعاع 

ــد، انرژي پیوند (انرژ ــیتون در آن ماده باش ي لازم براي بوهر اکس
شکیل) اکسیتون افزایش می شدیدي ت یابد و در نتیجه برهمکنش 

کند. و نهایتاً احتمال تکثیر چند اکسیتون را بین حامل ها ایجاد می
ــاختار ممکن اســت بیشــتر می کند. از طرف دیگر، کاهش ابعاد س

فاصـــله دو تراز انرژي مجاز متوالی را از انرژي فونون نوري نیم
بیشتر کند. دراین صورت،  احتمال وقوع پراکندگی  رساناي مربوط

فونونی -یابد. همچنین، احتمال پراکندگی چندفونونی کاهش می
τphonon−cooling−1 با تبعیت از رابطه ∼ ωexp[−ΔE/kT]   با

کاهش می بد [آهنگ بزرگتري  طه، 7یا فرکانس  ω].  در این راب
سیل یافته و صله دو تراز انرژي متوا ΔE فونون گ ست. این فا لی ا

به  یده  گاه فونونی"پد هاي  "گلو تار ـــاخ ـــت و در س معروف اس
ـــدن فرآیند پراکندگی فونونی و در نتیجه  ند ش کوانتومی باعث کُ

]. 8شـــود [افزایش احتمال وقوع فرآیند تکثیر چند اکســـیتون می
شبکه بلورین متناوب  ساختارهاي ،  بعلاوه، با کاهش ابعاد در نانو 

ــتار نخواهد ماند [رود و دیگر ازبین می ] . درنتیجه 9تکانه در پایس
فرآیند تکثیر چند اکسیتون با سهولت و با درجه آزادي بیشتري رخ 

 دهد.می

س يبرا يمتعدد يهاشیدر دهه اخیر آزما در  MEGند یفرآ یبرر
نانومواد مختلف انجام شــده اســت. اما تاکنون گزارشــی که بیانگر 

جاد یفاصـــله زمانی میان ا عنیی MEGند یاندازه گیري آغاز فرآ
سیتون تا تبد سیتک اک شده یل آن به چند اک شاهده ن شد، م تون با

ـــت. اما از گزارش آید که این زمان از هاي موجود چنین بر میاس
ند یتوصــیف فرآ يل براین دلیصــد فمتو ثانیه کمتر باشــد. به هم

MEG ست که هر کدام با تعدادیزم پیسه مکان شده ا از  يشنهاد 
تا ـــه مکانیزم  یشـــگاهی همخوانیزماج آین  MEGدارد.  این س

کان ند از: (الف) م بارت ندگیع مدوس کولنیغ یزم پراک . دراین یره
ــدن  "آزاد"احتمال   يک فوتون پُرانرژیمکانیزم، پس از جذب  ش
ند یک فرآیوجود دارد. حامل پٌر انرژي در  يیک زوج حامل پُرانرژ

شود. ه واهلیده مییخود را به یک پیوند داده به تراز پا يع انرژیسر
ک زوج یدرنتیجه، پیوند در اثر جذب انرژي شـــکســـته شـــده و 

جد -الکترون که عکس ین فرآیشـــود. اید مید تولیحفره  ند 
 يونیزاســیون برخوردیاي به ب اوژه اســت در ســاختار کپهیبازترک

ست  [ سبه توسط برخی از MEG]. این توصیف 10معروف ا محا
یتا یاتم يهاهاي مبتنی بر روش ].  (ب) 11و10شـــود [ید می

کان ند  یزم برهم نهیم تک اکســـیتون و چ لت  حا مدوس دو  ه
] بیان میکنند هرگاه انرژي 12اکســیتون؛ الینگســون و همکاران [

نانو ســاختار بیشــتر باشــد، یک  يیک فوتون از دو برابر گاف انرژ
حالت برهم نهشـــته همدوس از دو حالت تک اکســـیتون و چند 

به اختلاف  MEGف، بازده ین توصیشود. در ایجاد میاکسیتون ا
لت حا ـــدن  فاز ش نه بر اثر یخته یهاي برانگنرخ دِ نه و چندگا گا

ستگی دارد [ یپراکندگی فونون ]. همانطور که از 14و13کشسان  ب
ــ ــت، در انام آن مش ، یزم قبلیزم  برخلاف مکانین مکانیخص اس

رود ســـرعت فرایند نرو، انتظار مییدهد.  از ارخ نمی يتبادل انرژ
MEG (ج) .ـــد باش یاد  هاي موجود ز یت  طابق واقع کانیزم  م م

]، ممکن است فوتون 15مستقیم؛ طبق توصیف شالر و همکاران [
شده، طی  يپُرانرژ ا چند یگ دو ، بلادرنیند اختلالیک فرآیجذب 
خته دو یهاي مجازي برانگکه حالتطوريد کند. بهیتون تولیاکســ

ن یاز محقق یبعضـــ اند.(چند) گانه و تکی به شـــدت جفت شـــده
تون را در یده شــدن تک اکســیو ند MEGند یفرآ يســرعت بالا

 یزم مین مکانیلی بر صحت ایشگاهی دلیري آزمایاندازه گ يابتدا
ستقیمکان]. در واقع 16-21دانند [ ستقل از وجود یزم م ا عدم یم م

ست. در واقع، در ا یده گلوگاه فونونیوجود پد زم  ین مکانیمحتمل ا
ند  بازترکیندهاي واهلش نظیبا دیگرفرآ  MEGفرآی ب اوژه و یر 

ن یشـــتر ایکند. ما نیز بدلیل انطباق بیگســـیل فونون رقابت نم
سازي براي شبیهشگاهی مبناي روش تئوري یج آزمایزم با نتایمکان
 ایم.م قرار دادهیزم مستقیرا مکان MEGند یفرآ

س ضر به برر شبیه يتئور یمقاله حا ر یند تکثیفرآ يسازي عددو 
) SiGeژرمانیوم (-چند اکســیتون در نانوســاختارهاي ســیلیکان

شب ست. در این  سازیپرداخته ا  ياذرهن و بسی، از روش آغازيه 
شده« شه جفت  ستفاده کرده» معادله حرکت خو ستفاده از یاا م. ا
شیچن ص ین رو افتن یندهاي برانگیزش چندگانه، یق فرآیف دقیتو

را میسر می هاآن يف جذب نوریط یز بررسیو ن MEG يآستانه
ستفاده از نانوساختارهاي یسازد. در سال هاي اخ ویژه به SiGeر، ا

ساخت افزاره سترش ناهموند یها با پدر  ست [یجنس گ ]. 22افته  ا
ـــاختارها تاکنون  MEGاما براي توصـــیف فرآیند  در این نانوس

گزارشی منتشر نشده است. درحالیکه این فرآیند در نانوساختارهاي 
Si  وGe ] اي ]. گرچه گاف بلور کپه23قبلا بررســی شــده اســت
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SiGe ــتقیغ ــتقیم در نانو یر مس ــتیابی به گاف مس ــت، دس م اس
تار ـــاخ گاف انرژي ا SiGeهاي س ـــت. در واقع،  ن یممکن اس

ـــاختارها با دو درجه آزاد ـــت. این تنظیم یتنظ ينانوس م پذیر اس
با تغییر یپذیري یکی از طر ـــاختار و دیگري  نانوس عاد  ق تغییر اب

سر می شکیل دهنده آن می سبت دو اتم ت شود. در نتیجه، کاربرد ن
ساختار در افزاره شمها انعطاف پذیري این نانو گیري دارد. وجود چ

ــبت به مواد تک  SiGeکُرنش در ماده مرکب  برتري دیگر آن نس
صري  ست. کُرنش قابل Geو  Siعن را  SiGeت حرك حفره در یا

کت در  یت حر قابل به  بت  هد [افزایش می Geو  Siنســـ ]. 22د
حد ماده  SiGeدر  ید فونونیبعلاوه، ت ند آن در  مان  ي، قوGeه

ـــت [ ـــده اس  MEGوجود  يخود عاملی برا]. این 24گزارش ش
 شود.می ین ماده تلقیکارآمد در ا

معادله حرکت خوشه جفت « ياذرهسازي بسدر ادامه، روش شبیه
 یچگونگ 3توضیح داده میشود. سپس، در بخش  2در بخش » شده

تم مربوط شرح داده خواهد یهندسه نانوساختار و الگور يسازنهیبه
ها، به بررسی و سازيایج شبیهي نت، پس از ارائه4شد. در بخش 

گیري پایان شود. سرانجام مقاله با نتیجهپرداخته می هاآنتحلیل 
 یابد.می

 يسازهیشب روش -2

شده«روش  شه جفت  صار » معادله حرکت خو -EOMیا به اخت
CC هاي پساهارتري فاك است که توانایی توصیف از جمله روش

نانوســاختارهاي با ابعاد  زش چندگانه را دریندهاي برانگیق فرآیدق
سط دارد [ سوم 26و25کوچک و متو ]. در این روش، حالت پایه مو

با اعمال عملگر نمایی برانگیزش به » حالت خوشه جفت شده«به 
 آید:دست میدترمینان مرجع به

|Ψ0〉 = eT|Φ〉                                                      )1(  

نان مرجع اســت. در یدترم 〈Φ| عملگر برانگیزش و Tکه طوريبه
فاك متناهی به  ينان هارتریطور معمول، از دترمها، بهسازيشبیه

شود. بعلاوه، براي پرهیز از حجم پردازش عنوان مرجع استفاده می
سط محدود بسیلی زیخ ختهیبه تراز برانگ Tعملگر  ياذرهاد، از ب
 شود:استفاده می mT ي

T = T1 + T2 + ⋯+ TmT = ∑ Tℓ
mT
ℓ=1                      )2(  

،  T(A) ذره اي،که براي نمایش حد بالاي مولفه بسدر صـــورتی
mT(= N)  ،شود ساختار در نظر گرفته  با تعداد الکترون هاي نانو

 کنش آرایشی حاصل خواهد شد. بعلاوه،دقت روش کامل برهم

Tℓ = 1
(ℓ!)2

∑ ta1⋯aℓ
a1⋯aℓa1 ⋯ aℓa1 ⋯ aℓa1⋯aℓ.a1⋯aℓ        )3(  

T  ،ta1⋯aℓ امℓ يمولفه  Tℓکه
a1⋯aℓ ها،ضرایب خوشهaℓ(aℓ) 

ي توابع عملگرهاي بالابر (پایین بر) فرمیونی مربوط به مجموعه
 اسپین اند.-پایه متعامد بهنجار اربیتال

به  ، Rμ توان، با اعمال یک عملگر برانگیزش خطی،ســـپس می
شده براي حالت پایه سبه  شهتابع موج محا شده، ي خو ي جفت 

را نیز به دســـت ، μ هاي برانگیخته،موج دقیق ســـایر حالتتابع 
 آورد:

|Ψμ〉 = Rμ|Ψ0〉                                                   )4(  

 که درآن

Rμ
(A) = rμ0 + ∑ Rμ.n

mR
n=1                                       )5(  

mR کهبه طوري < N، rμ.0  ضریب تصحیح حالت پایه است و
Rμ.n شود:یف میتعرن یز چنین 

Rμ.n = ∑ ra1⋯an
a1⋯ana1 ⋯ ana1 ⋯ ana1⋯an.a1⋯an        )6(  

براي پرهیز از حجم بسیار زیاد محاسبات عددي، اغلب لازم می
شود حد بالایی براي عملگرهاي برانگیزش در نظر گرفت. براي 
محاسباتی که بیشینه برانگیزش دو مرتبه در نظر گرفته شود، این 

شود، و در نامیده می EOM-CCSDروش محاسبات به اختصار 
 آن عملگر برانگیزش خطی عبارت است از: 

Rμ
CCSD = rμ.0 + Rμ.1 + Rμ.2                              )7(  

 MEG یاحتمال کوانتوم -2-1

CCSD ه است که یدستیابی به حالت پا يک روش مناسب برای
به » خوشه جفت شده«ه یخته از حالت پایبرانگ يهادر آن حالت

 يهاک از حالتین روش، هر یدر ا یآیند. در حالت کلمی دست
خته پیشین یبرانگ يهاتمام حالت ینهخته به صورت برهمیبرانگ

که شامل  ینچنین تابع موجیشود. اتوصیف میهیحاصل از حالت پا
تواند گویاي شدت  یمرتبه بالا است، م يهاآرایشی از حالت
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چندگانه  يهازشیتمال برانگز وجود احیا و نیپو یالکترون یهمبستگ
 در اثر جذب فوتون باشد.

بیانگر مشاهده تولید تک اکسیتون یا دو  MEGاحتمال کوانتومی 
اکسیتون در فرآیند جذب فوتون در یک تراز انرژي خاص است، و 

rهاي برانگیزش یگانه (هاي ضریببا مجموع مربع
ai
ap و دوگانه (

)r
aij
apq (EOM  یعنی) در تراز مربوطB = ∑ |r

aij
apq|2i.j;p.q  و

A = ∑ |r
ai
ap|2i;p (.هاي بدست یکی از روش رابطه مستقیم دارد

، محاسبه نسبت احتمال برانگیزش MEG آوردن احتمال کوانتومی
 یگانه و دوگانه است:

QPMEG =
∑ n�Φ�(Rk.n)†Rk.n�Φ�2
n=0

∑ �Φ�(Rk.n)†Rk.n�Φ�2
n=0

= A+2B
(r0)2+A+B

 )8(  

گر یکی از بیان =n)0، 1، 2شماره تراز مورد بررسی و ( kکه در آن 
هاي پیکربندي) است. 2) و دوگانه (1)، یگانه (0هاي مرجع (مولفه

قبل و بعد از جذب فوتون با هم متفاوت اند، و هرکدام  kحالت 
گر سهم یا وزن آن ضریبی مخصوص به خود دارد که بیان

طور کلی پیکربندي در ساختار الکترونی تابع موج نهایی است. به
احتمال تولید تک اکسیتون به ازاي جذب فوتون باشد،  A>Bاگر 

با  MEGصورت، احتمال بیشتر خواهد بود. در غیر این kدر تراز 
 .اکسیتون افزایش خواهد یافت تولید چند

 بحث و جینتا -3

 نانوساختار هندسه يسازنهیبه -3-1

هی، شبEOM-CCSDاد محاسبات با روش یبراي پرهیز از حجم ز
با هفت اتم محدود  SiGe يبه نانوساختارها هاي این مقالهيساز

است. براي دستیابی به هندسه پایدار نانوساختار شامل طول و شده 
وندهاي مجاور، به عنوان اولین و ضرورري ترین یهاي میان پهیزاو

انرژي » کمینه فراگیر«مرحله دستیابی به خواص آن ساختار، باید 
دستیابی به هندسه پایدار  تابع موج آن نانوساختار را محاسبه کرد.

نانوساختار معمولاً دشوار است. این دشواري با افزایش تعداد اتم 
شود. بدین منظور، با (الکترون) هاي نانوساختار به مراتب افزون می

و روش )» DFTي تابعیت چگالی (نظریه«مند روش ترکیب نظام
تار ي پایدار نانوساخهندسه» بهینه سازي جمعیت ذرات«هوشمند 

 را محاسبه شده است.

افزار ي نرممند، از بستهبراي پیاده سازي قسمت اول روش نظام
GAMESS ]27گیري از روش نظري ] استفاده شده است. با بهره

-تجربیروش نیم] و B3PW91 ]28با تابعیت  DFTکوانتومی 
] انرژي نهایی تابع موج نانوساختارها محاسبه PM3 ]29کوانتومی 

ي سبکُ ي توابع پایهدر هر دو روش از دو مجموعهشده است. 
)STO-G) 311-6) و سنگینG+* استفاده شده است. باید توجه (

سازي آن نیز تر باشد زمان شبیهداشت که هرچه ابعاد ساختار بزرگ
تر خواهد بود. از اینرو، براي برقراري موازنه میان دقت و طولانی

استفاده شده است. علیرغم گفته سرعت از دو روش محاسباتی پیش
زمان لازم براي همگرایی در این روش  DFTتر بودن روش دقیق

است. با توجه  MP3طولانی تر از زمان براي همگرایی در روش 
به منظور بهینه سازي  که براي یافتن انرژي نانوساختاربه این
ي آن، ممکن است به چند صد هزار عملیات تکراري نیاز هندسه

درصد ابتداي  70رو، براي برقراري موازنه مورد نظر در اینباشد. از 
درصد پایانی مراحل  30و در  MP3مراحل محاسبه از روش سریعتر 

 استفاده شده است. DFTترسازي از روش دقیقشبیه

ي متلب نوشته شده توسط براي پیاده سازي قسمت دوم از کد بهینه
 .استفاده شده است] براي جمعیت ذرات مقید 30سمَ و همکاران [

دهد. سازي هندسه نانوساختار را نشان میروندنماي بهینه 1شکل 
سازي هندسه شود که این الگوریتم توانایی بهینهیادآوري می

]. براساس الگوریتم نمایش 1نانوساختارها تا سی اتم را نیز دارد [
براي هر یک از نانوساختارهاي  ، پایدارترین هندسه1داده در شکل 

7iS  7وGe .محاسبه شده است 

هاي دو ماده، نتایج هاي زیاد ویژگیبر طبق انتظار به خاطر شباهت
 7Siدار یپا يي نانوساختارهادهد که هندسهسازي نشان میشبیه

ها، اي آنکپه يرساناکسان همانند حالت نیمیط یدر شرا 7Geو 
نانوساختارهاي هفت  ساختار هندسه پایدار 2هم اند. شکل شبیه به

آنان به ترتیب  اتمی سیلیکان (ژرمانیوم) را به همراه گروه تقارن
ر یند تکثیدر ادامه، فرآدهد. کاهش پایداري ساختار نشان می

کنیم. الف) را بررسی می-2دارترین ساختار (شکل یاکسیتون در پا
هشت ساختار هندسی ممکن براي نانوساختارهاي  3شکل 

x)-7(Ge)7≤x≤0(Si ي سازي با توجه به نحوهحاصل از بهینه
هاي سیلیکان و ژرمانیوم با بالاترین گروه تقارن را قرارگیري اتم

 دهد. نمایش می
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 در MEG یکوانتوم احتمال سهیمقا -2-3
 SiGeي نانوساختارها

 EOM-CCSDي ي عددي بر پایهنخستین گام براي محاسبه
تواند دقت نهایی و ي پایه است. این انتخاب میانتخاب مجموعه

ي آن هاي تشکیل دهندهسرعت همگرایی را با توجه به مولفه
نشان داده است براي  ]23[هاي قبلی ما نتایج بررسی تعیین کند.

سازي نانوساختارهاي سیلیکان و ژرمانیوم وجود حداقل یک شبیه
ي پایه ضروري است. افزودن در مجموعه» dمولفه با قطبیدگی «

یی ، شکل نهاdاي بالاتر مانند ي حرکت زاویههایی با اندازهاوربیتال
ن صورت یکند. در اها در فضا را اصلاح میها و توزیع آناوربیتال

ز منتقل شده و دقت جواب یچگالی بار به مناطق دور از هسته ن
هاي مقاله حاضر سازيیابد. بنابراین در شبیهبهبود چشمگیري می

 ایم.استفاده کرده def2-SVPي ي پایهاز مجموعه

 
برازش شده برحسب انرژيِ  MEGنمودارهاي احتمال کوانتومی 

نشان  4در شکل  3، براي هشت نانوساختار شکل )OPE/E(بهنجار 
براي دستیابی به این نمودارها ابتدا با استفاده از  داده شده است.

مربوط به گذارهاي  MEGهاي احتمال کوانتومی) اندازه8رابطه (
ها را براي هرکدام از تقارن تراز انرژي، 100نوري مجاز میان اولین 

در  csapsي تابع اسپلاین ها را به وسیلهمحاسبه کرده و سپس آن
ایم. مبناي بهنجارش برازش کرده p=0.9نرم افزار متلب با ضریب 

، است. قبلاً در گزارش دیگري OPEي گاف نوري، انرژي، اندازه
، HLE، یا LUMO-HOMO، استفاده از گاف ]23[ایم نشان داده

گزارش  ]20و18[به عنوان مبناي بهنجارش انرژي همانند آنچه در 
تواند خطاي زیادي را در بر داشته باشد. بعلاوه، براي شده است می

بر  MEGافزایش سرعت همگرایی، محاسبات احتمال کوانتومی 

 سازي هندسه نانوساختار: روندنماي الگوریتم بهینه1شکل 

هاي هندسی پایدار نانوساختارهاي هفت اتمی : نمایش شکل2شکل 
آنان (الف) تا (د) به ترتیب  به همراه گروه تقارنسیلیکان (ژرمانیوم) 

 کاهش پایداري.

 هندسی ممکن براي نانوساختارهايهشت ساختار : نمایش 3شکل 
x)-7(Ge)7≤x≤0(Si ي قرارگیري اتمسازي با توجه به نحوهحاصل از بهینه

 با بالاترین گروه تقارن. Geو  Siهاي 
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 abelianاي هر نانوساختار در گروه اساس بالاترین گروه نقطه
گذار  C2Vاي انجام شده است. به عنوان مثال، در گروه نقطه ]31[

، A1 يهاته، تنها براي تقارننوري از تراز پایه به ترازهاي برانگیخ
B1  وB2 .مجاز است 

 

 
، براي MEG ،ThEي ، اندازه آستانهHLEو  OPEعلاوه بر مقادیر 

است.  هآمد 1تقارن مربوط در جدول با  3هشت نانوساختار شکل 
از برخورد خط مماس بر هر نمودار در  ThEي براي تخمین اندازه

درصد دامنه) با محور افقی (انرژي  55تا  5ي (در گستره 4شکل 
توان هاي این جدول میبهنجار شده) استفاده شده است. از داده

با گروه  x−7GexSiدر نانوساختارهاي  xنتیجه گرفت که با افزایش 
یابد، درحالیافزایش می ThEو  HLEهاي اي یکسان، اندازهنقطه

توان دید که آستانهصحت ندارد. بعلاوه می OPEکه این روند براي 
درصد کوچکتر از آن در  8حدود  7Geدر نانوساختار  MEGي 

) است. این 7Si )0Ge7Si-ThE×0.92 ≈ 7Ge0Si-ThEنانوساختار 

تر قوي 7Geدر نانوساختار  MEGدهد که فرآیند مقایسه نشان می
ي دتر بودن درجهیتواند به علت شد یاین تفاوت احتمالاً م است.
ند یسه بهتر فرآیمقا يدر این نانوساختار باشد. برا ید کوانتومیتحد

MEG ن نانوساختارها از نسبت شعاع بوهر اکسیتون به قطر یدر ا
λ نانوساختار؛ یعنی(بزرگترین فاصله بین دو اتم)  = ab r�  به

م. شعاع یکنینانوساختار استفاده م ید کوانتومیعنوان درجه تحد
 ب حدودیبه ترت 0Ge7Siو  7Ge0Siبوهر اکسیتون در ساختارهاي 

مربوط  ید کوانتومین درجه تحدیآنگسترم و همچن 14.9و  44.3
) λ( ید کوانتومیدرجه تحد افزایشاست.  3.7و  10.3ب یبه ترت
توابع موج الکترون و حفره و همچنین  یش همپوشانیافزا باعث

در نانوساختار و به تبع آن تقویت  هاآنکُنش میان تشدید برهم
هاي تجربی شود. نتیجهیم ThEو در نتیجه کاهش  MEGند یفرآ

در ژرمانیوم دهند اثر تحدید کوانتومی گزارش شده نیز نشان می
ها ن دیگر بررسیی. همچن]34-32[تر از آن در سیلیکان است قوي

باعث افزایش میانگین طول پیوند  xدهند افزایش نشان می
 شود.نانوساختار می

 SiGeدر نانوساختارهاي  جذب نوري -3-3

بر حسب انرژي  SiGeطیف جذب نوري نانوساختارهاي هفت اتمی 
شود. همانطور که از این شکل دیده می 5شکل (الکترون ولت) در 

، بیشینه جذب xهاي سیلیکان، با افزایش تعداد اتمشود دیده می
یابد (شیفت هاي بیشتر سوق میو به انرژي یافته نوري افزایش

 آبی). 

 
نمودارهاي مشابهی براي طیف جذب نوري همان نانوساختارها 

است. نمایش داده شده 6انرژي بهنجارشده در شکل برحسب 

براي  OPE/E: نمودار برازش شده احتمال کوانتومی بر مبناي  4شکل 
 SVP-2defه یبا مجموعه هاي پا x)-7(Ge)7≤x≤0(Siنانوساختارهاي 

برحسب  x)-7(Ge)7≤x≤0(Si: طیف جذب نوري نانوساختارهاي  5شکل
 هاي ورودي.انرژيِ فوتون
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توان را میشکل این نمایش داده شده در نمودارهاي طیف جذب 
به سه دسته کلی تقسیم کرد: (الف) طیف جذب نوري براي دو 

؛ (ب) طیف (خط چین) CSبا تقارن  2Ge5Siو  5Ge2Siنانوساختار 
 با تقارن 6Ge1Siو  7Ge0Siجذب نوري براي دو نانوساختار 

C2V (نقطه چین)؛ و (ج) طیف جذب نوري براي چهار نانوساختار
4G3Si ،3Ge4Si ،1Ge6Si  0وGe7Si  داراي تقارنV2C  خط)

تر از تقارن ساختاري دو ي (الف) پایین. تقارن ساختاري دستهممتد)
ها آنطور که در جدول ي دیگر است و در نتیجه گاف نوري آندسته

کوچکتر از گاف نوري شش ساختار دیگر است. شود، ملاحظه می 1
هاي بهنجار ي (الف) در انرژيدر نتیجه، قله جذب در دو طیف دسته

ي طیف جذب نوري دستهي بزرگتر واقع شده است. هر دو قلهشده
واقع شده  opE/E( 2.85(ي ي (ب) در حدود انرژي بهنجارشده

ي (ج) با ههاي جذب نوري دستهاي طیفکه، قلهاند. در حالی
 واقع اند. opE/E( 3.04(ي اختلاف جزئی، حدود انرژي بهنجارشده

 
هایی که در بالا و رسد که اتمبه نظر می 3با بررسی مجدد شکل 

-2در شکل  2و 1پایین ساختار پنج ضلعی قرار دارند (اتم هاي 
ي طیف جذب نوري نانوساختار بر حسب الف) در محل وقوع قله

کنند. اگر هردو اتم مذکور انرژي بهنجار شده، نقش اساسی ایفا می
Ge ترین انرژي بهنجارشده واقع میي جذب در کوچکباشند قله

ي طیف جذب در بزرگترین باشند قله Siشود. اما اگر هردو اتم 
و  Si گیرد. اما اگر یکی از این دو اتمانرژي بهنجار شده قرار می

زهي جذب بسته به انداباشد، آنگاه محل قرارگیري قله Geدیگري 
با شودگفته واقع میجایی میان دو انرژي بهنجار شده پیش xي 

ي طیف جذب نانوساختار ي قلهیابیم که اندازهدرمی 6 بررسی شکل
0Ge7Si  ي مربوط به نانوساختار ي قلهبرابر اندازه 2.37تقریبا
7Ge0Si ي طیف جذب نوري است. در عین حال، محل وقوع قله

ThE/E-ي ي تولید چنداکسیتون (ناحیهپنجرهدو نانوساختار در  هر
1.2≈ MEG واقع شده  است. به عبارت دیگر، شرایط جذب نوري (

 اند.و ناحیه تکثیر اکسیتون مشابه MEGدو نانوساختار از نظر 

  خلاصه و نتیجه گیري -4

اي ذرهگیري از روش بسبار، با بهرهدر پژوهش حاضر براي اولین
-EOM» (شدههاي جفتحرکت خوشهي معادله«آغازین 
CCSD به بررسی فرآیند تکثیر چند اکسیتون در نانوساختارهاي (

x)-7(Ge)7≤x≤0(Si ایم. در این مسیر براي بهینه سازي پرداخته
ارائه کرده و پایدارترین  يمندهندسه نانوساختار، روش نظام

ایم. در ادامه احتمال کوانتومی را بدست آورده SiGeنانوساختارهاي 
MEG را تعریف کرده و طیف جذب نوري را با روش عددي پیش

در  MEGطور کلی، فرآیند ایم. بهگفته به دست آورده
هاي سه کمیت: احتمال توان با بررسی اندازهنانوساختارهاي را می

ي ي انرژي فوتون ورودي، آستانهدر گستره MEGکوانتومی 
MEG ي شدت جذب نوري در گستره انرژي فوتون و بیشینه

ورودي مقایسه کرد. نتایج محاسبه شده براي احتمال کوانتومی 
MEG ي گذر از ناحیه دهد علیرغم شباهت زیاد روندنشان می

ي گانه به چندگانه براي تمام نانوساختارها، هرچه اندازهیبرانگیزش 
x  در نانوساختارx)-7(Ge)7≤x≤0(Si تر باشد، به فرض ثابت کوچک

تر خواهد کوچک ،MEG ،ThEي آستانهماندن تقارن ساختاري، 
نسبت ي تحدید کوانتومی (بود. دلیل این امر بزرگتر شدن درجه

 rبزرگترین بعٌد نانوساختار، ا ی، به قطر baشعاع بوهر اکسیتون، 
λ عنیی( = ab r�  (ي با کاهش اندازهx  طیف جذب است. بررسی

برحسب انرژي نشان  گفتهنانوساختارهاي هفت اتمی پیشنوري 
ي جذب نوري نانوساختار با افزایش اندازهي بیشینهدهد، اندازهمی
ي نانوساختار ي بیشینهکه، اندازهیابد. به طوريافزایش می xي 

7Si 2.37  7برابر آن در نانوساختارGe ایم، است. بعلاوه، نشان داده
ي طیف جذب مربوط به سمت انرژي هاي قله xبا بزرگتر شدن 

یابد. از طرف دیگر، بررسی طیف جذب بزرگتر سوق (شیفت آبی) می
دهد جنس بالاترین و نوري برحسب انرژي بهنجارشده نشان می

ي طیف ترین اتم در پایدارترین نانوساختار در موقعیت قلهپایین

: طیف جذب نوري برحسب انرژي یهنجار شده براي سه دسته  6شکل
(خط چین)،  CSبا تقارن  2Ge5Siو  5Ge2Siنانوساختارهاي (الف) 

، 4G3Si ،3Ge4Si(نقطه چین) و (ج)  6Ge1Siو  7Ge0Si(ب) 
1Ge6Si  0وGe7Si  داراي تقارنV2C .(خط ممتد) 
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کند. یجذب نوري نسبت به انرژي بهنجار شده نقش اساسی ایفا م
ي طیف جذب نانوساختار باشند قله Siیعنی، اگر هر دو اتم مذکور 

 Geشود. اما اگر هردو در بزرگترین  انرژي بهنجار شده  واقع می
ي طیف جذب مربوط در کوچکترین انرژي بهنجار شده باشند، قله

ي  طیف توان نتیجه گرفت، چون اندازهگیرد. در مجموع میقرار می
ي به مراتب بزرگتر از اندازه 7Siجذب نوريِ مربوط به نانوساختار 

است، نانوساختارهاي سیلیکانی براي  7Geمتناظر براي نانوساختار 
تر از کاربردهاي جاذب نوري از جمله سلول خورشیدي مناسب

 نانوساختارهاي مشابه از جنس ژرمانیوم اند.
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Abstract: In the multiple exciton generation (MEG) process, absorption of a photon in a given condition can lead 
to the generation of more than one exciton, increasing the efficiency of the light harvesting devices. In the present 
study, we have investigated the generation of multiple exciton in SiGe nanostructures by using a many-body 
approach. In this way, by particle swarm optimization method and a special algorithm, we obtained the most stable 
geometry of SiGe nanostructures. Then, we define the MEG quantum probability parameter and obtain the optical 
absorption spectrum. In general, the comparison of the MEG process in various nanostructures can be done by 
comparing the magnitudes of three parameters knowns as the MEG quantum probability, the MEG threshold, and 
the intensity of the light absorption in the range of energy of the incoming photon. The simulation results show 
that the larger the number of silicon atoms in the nanostructure, the larger the MEG threshold and the stronger the 
optical absorption. Furthermore, the numerical results also show that the smaller the number of Ge atoms in the 
SiGe nanostructure, the larger is the peak intensity of the absorption spectrum. 
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