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 تاٌثير جرم مؤثر فضايى بر روى ترازهاى انرژى نقاط کوانتومى
 

 دانشگاه ياسوج: ابراهيم صادقى

 
 چکيده

. با استفاده از نظريه جرم مؤثر، ويژه مقادير انرژى الکترون ها و حفره ها در مکعب کوانتومى محاسبه شده است                  

ر حامل ها، ارتفاع سد پتانسيل نيز محدود در         در اين تقريب ضمن ارائه شکل خاصى براى وابستگى مکانى جرم مؤث              

AsAlGaGaAs داده هاى موجود براى سيستم هاى            با استفاده از        .است  گرفته شده    نظر  و    /37.063.0

InPAsInGa  ويژه مقادير انرژى محاسبه و با نتايج  به دست آمده از روش هاى نظرى ديگرمقايسه                      53.047.0/

 .شده اند

 مقدمه
يم رسانايى که در آن ها تکانه حامل ها در هر سه                 ن ى اخير مطالعه خواص الکترونى ساختارهاى         در سال ها 

حرکت )  ١نقاط کوآنتومى (در چنين ساختارهايى  . جهت کوانتيده است توجه زيادى را به خود معطوف داشته است            

زرهاى ساخته شده با چنين      بينى مى شود که ترانزيستورها و لي        الکترون ها در هر سه جهت کوانتيده است و پيش            

سيستم هايى با اشکال مختلف از قبيل          . ]٤[،]٣[،]٢[،]١[ساختارهايى داراى مشخصه هاى اجرايى بهترى باشند         

ه دليل   ب جايى در ترازهاى انرژى اين گونه ساختارها        ه    تهيه شده و جاب        ]٦[،]٣[،]٢ [ و هرمى   ]٥[اى   استوانه

که سد پتانسيل نامحدود و ساختارها داراى          ين سيستم هايى در صورتى    در چن . بعدى ديده شده است     کوانتيدگى سه 

شکل هندسى ساده اى همانند مکعب، متوازى السطوح، استوانه و يا کره باشند ترازهاى انرژى به سادگى محاسبه               

ثال در  طور م ه  ب(يم رسانا از دو ناحيه، چاه و سد تشکيل شده                 ن اما از آن جا که اين گونه ساختارهاى          . مى شوند

AsAlGaGaAsساختار 37.063.0/   ،GaAs  عنوان ماده چاهى و       ه    بAsAlGa دهنده سد     ماده تشکيل     37.063.0

اين ترازهاى انرژى     بر  است، بنا   ٢٥٠ meVو ارتفاع سد پتانسيل در اين سيستم ها محدود و در حدود                  ) است

 .  متفاوت خواهند بودواقعى نسبت به حالت سد بينهايت کاملاً

که از اين گونه ساختارها در ساخت ابزارهاى دقيق نورى و الکترونيکى استفاده مى شود لازم است                 اينه  نظرب

براى محاسبه ترازهاى انرژى چاه هايى با ارتفاع       . محاسبات دقيقى بر روى خواص کوانتومى آن ها صورت گيرد         

در چنين  .  توجه به شرايط مرزى متناسب با هندسه ساختار حل گردد             معادله شرودينگر با   بايدسد پتانسيل محدود    

 ه دست مى آيد و  بـصورت تحليلىـه ا تقارن کروى بـراى ساختارهايى بـرودينگر فقط بـهاى معادله ش حالتى جواب
 

 ١-Quantum Dots  اثرات تحديد کوآنتومى ، تابع پوشا، نقاط کوآنتومى، جرم مؤثر: واژه هاى کليدى
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ه دليل متفاوت بودن جرم      ب از طرف ديگر  . کار گرفته مى شود  ه   روش هاى عددى ب   ]٩[،]٨[،]٧[ر بقيه ساختارها  د

مؤثر حامل ها در نواحى سد و چاه براى محاسبه ويژه مقادير انرژى مى توان از معادله شرودينگر در تقريب جرم               

  :]١٠[مؤثر استفاده کرد

)١                                (            EFVFF
m

=+∇
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
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


⋅∇− *

2 1
2

   

، ارتف͜͜اع س͜͜د پتانس͜͜يل، وي͜͜ژه مق͜͜دار )١ت͜͜ابع پوش͜͜ا( ترتي͜͜ب ت͜͜ابع م͜͜وج ه  بm͜͜* و F ، V ، Eدر رابط͜͜ه ف͜͜وق 

له صدق أ منظور نخست تابع موج مناسبى که در شرايط مرزى مس         براى اين . ان͜رژى و ج͜رم مؤث͜ر حامل ها هستند         

گ͜اه نحوه تغييرات جرم مؤثر حامل ها را در مناطق چاه و سد تعيين کرده،              آن. ع͜نوان پاي͜ه ان͜تخاب م͜ى ش͜ود         ه  ک͜ند ب͜   

 .  کنيمگزارى مى جاى) ١(را محاسبه نموده و در معادله  گراديان آن

ئ͜ه ش͜ده اث͜ر تغيير جرم در فصل مشترک ناحيه چاه و سد در نظر گرفته         در مقال͜ه ه͜اى تحقيقات͜ى ک͜ه تاک͜نون ارا           

اما از آن جا که در .  فرض شده است ]١٣[،]١٢[)٢براى سيم کوانتومى(اى  ص͜ورت ت͜ابع پل͜ه     ه   و ي͜ا ب͜     ]١١[نش͜ده   

 ، در   ]١٠[گيرد صورت پيوسته صورت مى   ه  دن͜ياى واقع͜ى تغي͜ير ج͜رم مؤثرحامل ها در فصل مشترک دو محيط ب               

مقال͜ه تاٌث͜ير ج͜رم مؤث͜ر وابس͜ته به مکان را بر روى ويژه مقادير انرژى حامل ها در مکعب کوانتومى بررسى                        اي͜ن   

ان͜رژى حال͜ت پاي͜ه ب͜ا در نظ͜ر گرفت͜ن آث͜ار ج͜رم مؤث͜ر در مرز و همچنين بدون در نظر گرفتن اين آثار                              . اي͜م  نم͜وده 

 .محاسبه گرديده و با يکديگر مقايسه شده اند

 

 روش محاسباتى
zyx کن͜يد ک͜ه س͜اختار محدود کوانتومى مورد نظر، مکعبى با ابعاد               ف͜رض  LLL در غياب هرگونه   .  باشد ××

 :صورت زير بيان مى گردده نيروى خارجى ، معادله شرودينگر در تقريب جرم مؤثر براى چنين ساختارى ب

)٢( ),,(),,(),,(
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1
2 *
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 و براى     wmرا براى حامل هاى داخل ناحيه چاه            م مؤثر حامل ها است، مقدار آن            جر  m*در رابطه فوق    

),,(براى تعيين پتانسيل       .  در نظر مى گيريم      bmحامل هاى خارج از ناحيه چاه         zyxV           ابعاد منطقه چاه را ، 

321 LLL ),,(0گيريم ، بنابراين براى ناحيه داخل چاه          در نظر مى    ×× =zyxV         و براى نقاط خارج از چاه  

0),,( VzyxV از آن جا که معادله فوق      . ه دست مى آيد   ب با حل معادله فوق ويژه مقادير انرژى حامل ها        .  است =

هاى  يکى از روش  . کرديب هاى عددى استفاده    براى ساختار ذکر شده جواب تحليلى ندارد براى حل آن بايد از تقر             

صورت ه  ، را ب   Fبراى اين منظور مى توان تابع موج،          . کارگيرى بسط فوريه تابع موج است        ه  مورد استفاده، ب   

 :اى از توابع متناوب و متعامد در نظر گرفت مجموعه
-١ Envelope Function -٢ Quantum Wire 
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lmnφبعدى با ابعاد  صورت توابع يک جعبه سهه ها را بzyx LLL  : در نظر مى گيريم××

)٤(                                  )()()(),,( zuyuxuzyx nmllmn =φ    

 :  ها عبارتند از iuکه در آن
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'''گزي͜ن ک͜رده و طرفين معادله حاصل را در          اىج͜ ) ٢(را در ) ٣(معاد͜له    nmlφ     گيرى   ضرب مى کنيم، با انتگرال

 : از آن بر روى حجم مکعب به معادله ماتريسى زير مى رسيم
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 :صورت زير بيان مى گردده  بTکه در آن
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) ١١(براى محاسبه عبارت    . انتگرال بر روى حجم نقطه کوانتومى محاسبه مى گردد        ) ١١(و) ١٠(در روابط   

در سيستم هاى چندگانه، همانند چاه کوانتومى، سيم کوانتومى و           . بايد نحوه تغييرات جرم مؤثرحامل ها تعيين گردد       

ر هر لايه توسط دو ويژگى، يکى جرم مؤثر حامل ها و ديگرى انرژى لبه نوار                       کوانتومى ساختا ) مکعب(نقاط  

ين صورت که   احضور لايه هاى مختلف سيستم را مى توان در رفتار حامل ها منعکس کرد  به                  . مشخص مى گردد 

*),,(مى توان حامل ها را در محيطى پيوسته با جرم مؤثر و متغير              zyxm   و تحت پتانسيل ),,( zyxV   در نظر 

  مى توان در نظر گرفت اما از آن m*اين با توجه به شکل سيستم مورد نظر مدل هاى متفاوتى براى     بر بنا. گرفت
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 :صورت زير در نظر مى گيريمه  داراى رفتارى يکنواخت است، تغييرات جرم مؤثر را ب١ تابع خطا جا که
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zyxدر معاد͜͜له ف͜͜وق ,,=υ وσاي͜͜ن فاک͜͜تور دام͜͜نه تغي͜͜يرات ج͜͜رم مؤث͜͜ر را تعيي͜͜ن   .  اس͜͜ت٢ فاک͜͜تور پاش͜͜ندگى

 :صورت زير بيان مى گردده  بm*بر طبق رابطه فوق، مشتق. مى کند
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منظور  به دست ه ب. صورت عددى محاسبه مى گردد ه  و ب ) ١٠(ان͜رژى حال͜ت پاي͜ه سيس͜تم ب͜ا استفاده از معادله              

که براى  ن͜امحدود ف͜رض شود،  ولى درصورتى       ) ٣(ه͜ا ب͜ايد تع͜داد جم͜لات در معاد͜له             ژىآوردن مقادي͜ر دق͜يق ان͜ر      

zyxمکع͜͜ب کوانتوم͜͜ى   LLL 321 را دو براب͜͜ر ,, ,, LLL     در نظ͜͜ر گرف͜͜ته و ه͜͜ر ک͜͜دام از متغ͜͜يرهاى nml  را ,,

 . نتيجه خواهد شددر انرژى% ١/٠ فرض کنيم عدم دقتى کمتر از٦برابر

 

 نتايج و بحث
براى محاسبه انرژى حامل ها به پارامترهايى نظير جرم مؤثر الکترون ها و حفره ها در نواحى چاه و سد و                           

AsAlGaGaAsاين مقادير براى سيستم هاى              . همچنين ارتفاع سد پتانسيل نياز است                   و       /37.063.0

InPAsInGa  .]١١[ده اند آورده ش١  در جدول 53.047.0/

 

-١ Error  Function 
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  جرم مؤثر در ناحيه سد،bm جرم مؤثر حامل ها در ناحيه چاه ، wm:هاى فيزيکى مواد  ثابت-١جدول 

0V ارتفاع سد پتانسيل (meV) 

 ساختار           حفره سبک        حفره سنگين             الکترون

   wm    bm    0V   wm   bm    0V   wm bm  0V    

/GaAs

AsAlGa 37.063.0

 

١٨٤ /١١٠٧ /٠٩٠٥ ١٨٤ /٣٨٦٥ /٣٧٧٤     ٢٧٦ /٠٨٥٨ /٠٦٦٥ 

/53.047.0 AsInGa
InP 

٦/٣٧٠ ١٢/٠ ٠٣٨/٠ ٦/٣٧٠ ٦١/٠ ٤٧/٠ ٢٤٠ ٠٧٩/٠ ٠٤٢/٠ 

===٦ر   گزارى مقادي   براى تعيين انرژى حالت پايه نخست با جاى                nml    تابع موج را     ) ٣( در رابطه

 هاميلتونى   ماتريس اً محاسبه گشته و نهايت    Aالمآن هاى ماتريس   ) ١٠(مشخص مى کنيم، سپس با استفاده از معادله        

  ت پايه سيستم    آن انرژى حال     با قطرى کردن اين ماتريس و انتخاب کوچکترين ويژه مقدار                   . تشکيل مى گردد  

InPAsInGaبا استفاده از روش فوق انرژى حالت پايه حامل ها براى دو ساختار                 . ه دست مى آيد   ب  و   53.047.0/

AsAlGaGaAs در .  آورده شده اند    ٣و٢هاى    بر حسب ابعاد مختلف مکعب محاسبه گشته و در جدول            /37.063.0

ه هاى سبک و حفره هاى سنگين با در نظر گرفتن آثار جرم مؤثر               اين جدول ها انرژى حالت پايه الکترون ها، حفر       

آورده شده  ) wbE(، مدل ذکر شده در اين مقاله، و مقادير محاسبه شده بدون آثار مرز                    )bE(در نواحى مرزى     

ديگر در اين محاسبات فرض شده که         عبارت  ه   در نظر گرفته شده است، ب        ١در محاسبه انرژى حالت پايه     . است

 . بر روى يک تک لايه از ساختار انجام گرفته است ) فصل مشترک(تغييرات جرم مؤثر حامل ها در مرز 

که آثار مرز در نظر گرفته شده کاهش            که از نتايج فوق مشاهده مى شود انرژى حالت پايه هنگامى              چنان هم

کوانتومى مختلف، متفاوت بوده و بستگى به عوامل مختلفى از )  هاىمکعب(ميزان کاهش انرژى در نقاط   . مى يابد

براى مکعب کوانتومى       . ، ابعاد مکعب، فاکتور پراکندگى وارتفاع سد پتانسيل دارد                    اقبيل جرم مؤثر حامل ه       

AsAlGaGaAs  اين کاهش براى الکترون ها، حفره هاى سبک و حفره هاى سنگين در مکعبى با ابعاد                    /37.063.0

Aبترتيب حدود    ٥٠  meV بوده و به مقادير     ٣/٠ و ٧/٨،  ٣/١٥meV براى مکعبى با ابعاد       ٠/٠ و ٤/٠،  ٧/٠ A

InPAsInGaاين کاهش درانرژى حالت پايه براى مکعب کوانتومى       .  تنزل پيدا مى کنند   ٢٠٠ ترتيب ه   ب 53.047.0/

 ٣و٢با توجه به جداول      . ل مى يابند  تقلي ٠٤/٠ و   ٣/٧ ،   ٩/٣  meV بوده که به مقادير     ٤/٢ و   ١/٩٢،  ٧/٤٨حدود  

 که  طورىه   بيشتر نمايان مى گردد، ب    ٢آثار تحديد کوانتومى  ) نقاط(ديده مى شود که با کوچک شدن ابعاد مکعب ها           

 

 
-١ monolayer1=σ   -٢ Quantum Confinement   
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 در همين راستا    . متر آشکار مى شود   تر اين تفاوت ک      تر و در ابعاد بزرگ        در ابعاد کوچک تفاوت انرژيها بيش         

AsAlGaGaAsانرژى حالت پايه الکترون ها و حفره هاى سنگين  بر حسب ابعاد مکعب در ساختار                     37.063.0/  

،  ويژه   )منحنى هاى نقطه چين  (در اين شکل علاوه بر انرژى حالت پايه با آثار مرز             .  ترسيم شده است   ١در شکل   

که از   چنان هم.  نيز براى مقايسه آورده شده اند    ) منحنى هاى خط پر    (گرفتن آثار مرز    مقادير انرژى بدون در نظر      

اين شکل نيز ديده مى شود با کوچک شدن ابعاد مکعب اختلاف بين دو نمودار افزايش مى يابد و با بزرگ شدن                              

ه دليل   ب  حفره سنگين  در نمودارهاى مربوط به   . (اختلاف ها ناچيز مى گردند  ) ١اى سمت کپه ه  ميل کردن ب  (مکعب  

 حفره هاى سبک wbE وbEعلت اختلاف زياد بين ).ناچيز بودن اختلاف ها، دو نمودار بر روى هم منطبق شده اند        

InPAsInGaدر ساختار  . حفره سبک دانستwm و bm را مى توان ناشى از اختلاف زياد بين 53.047.0/

 
AsAlGaGaAsويژه مقادير انرژى حامل ها در مکعب کوانتومى  : ٢جدول 37.063.0/ . bEانرژى  

 (meV.) انرژى حامل ها بدون آثار جرم در مرز wbE با در نظر گرفتن آثار جرم مؤثر در مرز، 

           الکترون (A) ابعاد

     wbE           bE 

           حفره سبک

    wbE             bE 

        حفره سنگين

     wbE            bE 

    ٨٩/٧٠     ٦٢/٧٠      ١٣/١٧٦    ٣٧/١٦٧    ٠١/٢٤٢     ٧١/٢٢٦    ٥٠ 

   ٢١/٢٤     ١٦/٢٤     ٩١/٦٩    ٢٩/٦٧    ٧٣/٩٦     ٢٠/٩٢    ١٠٠ 

   ١٨/١٢     ١٦/١٢     ٥٩/٣٨    ٦٣/٣٧    ٣٢/٥٣     ٦٨/٥١    ١٥٠ 

   ٣٢/٧     ٣٢/٧     ٥٨/٢٤    ١٦/٢٤    ٩٢/٣٣     ٢١/٣٣    ٢٠٠ 

 
 

InPAsInGaويژه مقادير انرژى حامل ها در مکعب کوانتومى : ٣جدول /53.047.0 . bE انرژى  
 (meV) انرژى بدون در نظر گرفتن آثار جرم مؤثر در مرز wbEبا آثار مرز ، 

ابعاد 

(A) 

 الکترون

wbE            bE 

 حفره سبک

wbE            bE 

 حفره سنگين

wbE            bE 

٧٠/٦٨ ٢٤/٦٦ ٥٠/٢٧٣ ٣٩/١٨١ ٠٩/٢٦١ ٣٧/٢١٢ ٥٠ 

١٠/٢٢ ٦٩/٢١ ٠/١٢٩ ٨٢/٨٩ ٩٦/١١٣ ١٠/٩٥ ١٠٠ 

٧٠/١٠ ٦٥/١٠ ٤٠/٧٧ ٩٤/٦٠ ٤٠/٦٧ ٠٩/٥٩ ١٥٠ 

٤٢/٦ ٣٨/٦ ٠/٥٢ ٦٢/٤٤ ٩٠/٤٤ ٩٨/٤٠ ٢٠٠ 

 

١-Bulk 
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اى آن نيز    ازاء ابعاد مختلف مکعب متفاوت بوده و با مقدار کپه            ه  از طرف ديگر انرژى حالت پايه حامل ها ب         

 يل کوچک شدن   ه دل  ب جايى در انرژى الکترون ها و حفره هاى سبک وسنگين          ه  تفاوت دارد، به همين منظور جاب       

جا به جايى انرژى به صورت تفاوت بين انرژى حامل ها در                . ابعاد مکعب کوانتومى نيز مشخص گرديده است         

 بر حسب ابعاد مکعب و         ١اين جابجايى انرژى   . ابعاد مختلف و انرژى حامل ها در حالت کپه اى تعريف مى شود              

AsAlGaGaAsبراى سيستم   .  ترسيم شده است) ه چينمنحنى نقط (٢ در شکل /37.063.0

ه دليل عدم     ب .که از شکل فوق ديده مى شود با افزايش پهناى مکعب، جابجايى انرژى کاهش مى يابد                     چنان هم

نيز ) منحنى خط پر   (]١١[ و  همکاران    ٢ گانگوپاديا وجود مقادير تجربى براى مقايسه، مقادير محاسبه شده توسط         

 همکارش با استفاده از روش تابع پوشا، اما بدون در نظر گرفتن                         وگانگوپاديا   .  آورده شده است      ٢در شکل     

 .تغييرات جرم مؤثر در مرز ، جابجايى انرژى را محاسبه کرده اند

در اين مقاله اثر تغييرات پيوسته جرم مؤثر حامل ها در مرز بر روى ترازهاى انرژى نقاط کوانتومى بررسى  

InPAsInGaمحاسبات براى دو ساختار       . گرديد AsAlGaGaAs و    53.047.0/ ه  ب  انجام شد و نتايج      /37.063.0

دست آمده نشان مى دهند که ويژه مقادير انرژى کمتر از مقادير محاسبه شده بدون اثر مرز هستند، و همچنين                               

 . انرژى الکترون ها و حفره هاى سبک نسبت به حفره هاى سنگين داراى تفاوت بيشترى هستند

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

 
-١ Energy Shift   -٢ Gangopadhyay 

١  انرژى حالت پايه                  -١شکل
بر حسب ابعاد مکعب درحامل ها   
ساختار
AsAlGaGaAs 37.063.0/   

منحنى نقطه چين انرژى حالت پايه
منحنى خط پر، با اثرات جرم مؤثر   
 بدون اثرات جرم
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اجايى انرژى حامل ه     ه    جاب  -٢شکل
 حفره سنگين و-گذار الکترون  در   

حسب ابعاد حفره سبک بر     –الکترون
  کوآنتومى سيستمنقاط

AsAlGaGaAs 37.063.0/   
منحنى نقطه چين جابه جايى انرژى با
در نظر گرفتن اثرات جرم در مرز و 
منحنى خط پر بدون در نظر گرفتن 

 اثرات جرم مؤثر
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