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 تشکر و قدردانی
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 چکيده

بار پایاي ترك باات ياوا  الکترونای  اپت کای و مط ا  سای ناانو ساايتارهای كار در این 

 روش دراین مطالعاي اخ . ده اسن مطالعي رو کای محاسباتیبا استراده اخ  III-V ی گروهن مرسانا

ورد ی بایااس -مونن كارلو-ژنت کترك بی    ورد ی-مونن كارلو-ژنت کترك بی   مونن كارلو های

مارخ   مااتری  انتقاال  مااتری  چگاالی فشارده  تراضل محدود  (روش برون یابی)ترك ب با   ده

 ساترادها  ش نواره يودساخگار k.p و ظریي تابعی چگالی اسپ  ی وابستي بي دمان  عبوری كوانتومی

 ریادیه ب محاساباتی روش هاای الگاوریتم هاایاین رساالي  دوم و سوم های فرل در. ه اسن د

 كوانتاومی یگانايهاای یاک اكسا تون مق اد در  چااه  بررسی رفتاار .اند استراده  ده تشریح  ده

/GaAs0.3As0.7GaAl  و/GaAs0.3Sb.70GaAl  و مقایسي نتایج بدسن آمده با كارهای دیگران نشانگر

معادلي  رودی گر باا كماک تقریاب  4در فرل  می با د.  دها اره ترك بی  های روشدقن بالای 

با عرض كل ثابن  GaAs0.3As0.7GaAl/و  GaN/AlNكوانتومی چ دگاني  های توابع پوش برای چاه

مورد بررسی قارار  این ترك باتاپت کی ویژگ کای  الی فشردهماتری  چگ روشو با كمک   دهتل 

اثر تعداد چاهکا روی انرژی خیر نوارها  انرژی های گشار  انرژی فرمای  تاابع در این كار . ي اسنگرفت

یب  کسان يطای  ا  ضرایب  شب يطی  غ ر يطی وكل وهمچ  ن ضر س ستمموج تالن پای ن 

 اثار همچ ا ن . ده اسانيتلف و  ول كلی ثابن بررسی غ ر يطی و كل بي اخای تعداد چاهکای م

 فاوق الاشكر و همچ ا ن پارامتر هایروی  سايتارها در راستای ر داعمالی م دان مط ا  سی  یک

  مااتری  انتقاالباا كماک رو اکای   5در فرال  . ي اسنمورد بررسی قرار گرفت ینوسانگرقدرت 

باا  GaN/AlNریزنوارها در ابر  ابکي هاای  دروند تول  مرخ عبوری كوانتومیو روش  تراضل محدود

باا كماک محاسابي  بررسای ایان . ه اسن دای ميتلف بررسی  ول موثر كلی ثابن و تعداد چاهک

. سپ  باا انجام  دمستق م خیرتراخها و همچ  ن محاسبي ضرایب عبور برپایي روش ماتری  انتقال 



 ح 

ی با اسپ ن باالا و پاای ن و همچ ا ن كمک روش مرخ عبوری كوانتومی ضرایب عبور برای الکترونکا

در تضاور بارهمک ش اساپ ن مادار درسالکاوس   GaAs 0.3As0.7GaAl/سايتار درقطبش اسپ  ی 

 نظریي تابعی چگالی اسپ  ی وابستي بي دماااخ با استراده  6در فرل   .ي اسنمورد  بررسی قرار گرفت

اخ الکترون دو بعدی محراور در یک گ رفتار همبستگی و دما–ل برهمک ش تبادلیدر تضور پتانس 

باا در ایان فرال همچ ا ن . ه اسن د بررسی  GaAs0.3As0.7GaAl/چاه های كوانتومی چ دگاني 

یک گاخ ترره دو  قطبش اسپ  ی بي بررسی  ش نواره يودساخگار وابستگی دمایی k.pكمک روش 

 . پردايتي  ده اسن GaAs/GaMnAs0.3As0.7GaAl/بعدی در چاه كوانتومی 

رو اکای    III-Vترك بات ن مرسانای گروه  :  نانو سايتارهای ن مرسانا ات كليديكلم

  روش مونن كارلو  روش الگوریتم ژنت ک   نظریي تابعی چگالی اسپ  ی وابستي محاسباتی ه بریدی

  قطبش   روش تراضل محدود  روش ماتری  انتقال  روش مرخ عبوری كوانتومی k.pبي دما  نظریي 

 .برهمک ش اسپ ن مدار درسلکاوسخ الکترون دو بعدی  گاخ ترره دو بعدی    گااسپ  ی
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اي بر فيزیک : مقدمه1فصل 

هاي ا و رهيافتنيمرسانمواد 

 محاسباتی 
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 مقدمه 1-1
 

می  وند. مقاومن الکتریکای  ب دی و ن مرساناها تقس م رساناان  رسانامواد  امد اخ نظر الکتریکی بي 

می رساناها انن ز برسد و  cm .Ω41-41كوچکمقدار مواد رسانای يالص در دماهای كم می تواند بي 

با  د. مقاومن الکتریکی ن مرساناها ب ن ایان cm .Ω 241یتوان د دارای مقاومن الکتریکی بي بزرگ

 .]4[قرار دارددو مقدار 

 

 (نارساناهاو  مرساناها )رساناها  ن مواد یکیمقاومن الکتر سترهگ4-1   کل
 

. مو ود در آنکاا مای پارداخدف زیک تالن  امد بي  ور گسترده ای بي مطالعي بلورها و الکترونکای 

( ایجاد می  وند. ب ابراین بلورها یاک آرایاي 4ورها اخ تکرار م ظم س گ ب اهای همان د)سلول واتدبل

 قسي بعدی دوره ای اخ اتمکا هست د. مواد ن مرسانا كي معمولا سايتار بلوری دا تي و در صرر مطلا

لکتارون ا 4الای  4هست د بي علن ویژگ کای  الب تو ي اخ  ملي ت وع گاف ناواری )تادود  نارسانا

ولن( بطور گسترده ای در صا ایع اپتوالکترون اک و اساپ  ترون ک  ماورد تو اي قارار گرفتاي اناد. 

                                                 
1 Unit cell 

“‘There’s plenty of room at the bottom! “                     
                                             Richard P. Feynman, 1959 



 0 

ویژگ کای ن مرساناها می توان د تا تد خیادی تحن تاث ر عواملی مان اد دماا  فشاار   ناوع و م ازان 

 تط  ر ك  د.  یگآلای د

 ر می گ رند. الکترونکای دايل بلورها در تالات مجاخ نوارهای انرژی قرا

 

مجاخ اسن. م ا ق ها ور  یها ی عبي ها نشانگر انرژ یدر مواد ميتلف. ضلع عمود  کاف انرژیانداخه  3-1   کل

اسن كي  نیا کون ل مثل س مرسانا ن کیو  سموت ب ر فلز نظ مي ن کیخده م ا ق پر  ده با الکترونکا اسن. تراوت 

 .]4[اسن نارساناالص( )يکون ل در صرر مطلق س
 

  در ابتدا اتم های مجزا را در نظر می گ اریم و  3-4برای در  بکتر مرکوم نوارهای انرژی در  کل

 امد را تشک ل ده د. ه گامی كي اتمکا را   سمسپ  آنکا را در ك ار یکدیگر قرار می ده م تا یک 

جاور و همچ  ن الکترونکای همسایي بي یکدیگر نزدیک می ك  م  الکترونکا تحن تاث ر هستي ها ی م

 قرار يواه د گرفن. 

 

توابع موج  یبا كاهش ثابن  بکي. با كاهش ثابن  بکي همپو ان یاتم یاخ تراخها یانرژ ینوارها ل تشک 2-1   کل

با كاهش ثابن  بکي  نی ود. ب ابرا یچ دگاني بردا تي م ی ابجا  ده و تبکگ  یانرژ ی ود  تراخها یم شتر ب یاتم

 .رند گ یپک تر  ده و نوارها  کل م یاتم یتراخها
 

الکترونکا بي تدریج با نزدیک  دن ب شتر اتمکا اثرات ب شتری بر هم می گشارند و خماانی كاي ایان  

نزدیکی اتمکا م جر بي تشک ل مولکول گردد هر تراخ اتمی بي تراخهای مولکولی چ دتایی  کافتي می 
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(. این تراخهای انرژی پ وساتي پک اای 2-4پدیده پکن  دگی تراخ گرتي می  ود) کل   ود  بي این

 .]3[انرژی مشيری دارند و بي نوارهای انرژی معروف د

 

 فناورينانو 1-2

در مق اس نانو بي خمانکای بسا ار گش اتي بااخمی گاردد. در آن ه گاام كاي  مواد پ ش ب  ی يوا 

دسامبر  36يود در تاری.    در سي رانی معروف4665یزه نوبل ریچارد فای من  ف زیکدان و برنده  ا

دربااره  4«خیاادی و اوددارد در پای ن دسان  فضاای» در انجمن ف زیک آمریکا تحن ع وان 4656

ب  ای كارد كاي ابزاری را پ ش ومباتثی را مطرح نمود موتورهای الکتریکی بي انداخه ناين انگشن  

كارد كاي روخی ایان كاار باور نمی   كسی ای دهدک سوخن تواند متن كتاب مقدس را درسر یمی

اگر قطر یک تارموی معمولی انسان را برای دا تن مع اری اخ مق اس نانو باید گرن   ود.پشیر امکان

ف اوری ا لاعاات  ف ااوری ناانو و ف ااوری . رس دمی ك  د  بي ابعاد یک نانومتر تربار كوچک هزار 21

 تساي ر ياود در بي آی ده دن ا راكي بي نظر می رسد  ف اوری عمدهسي را می توان بي ع وان  خیسن

د. ك   وند و بي هم ربم پ دا میهمگرا می بس اری اخ مواردف اوری در سي این نام برد.  آورديواه د 

دان اد كاي در می تری با د خیرا آنکا بکتارترور كار در ابعاد نانو برای خیسن   اسان كار ساده  اید

رنگ مو  ر د استيوان  رین سلول انسانی  همي ا لاعات مربوط بي یک مو ود خنده اخ قب لتكوچک

اتم  51كي  امل تدود  DNA ها و ود دارد. تتی در قسمن بس ار كوچکی اخ سلول بي نامو عرب

 .گردداسن همي این ا لاعات ذي ره می

ی دو بعدی  نانوس م ها و نانولولاي ابعاد كوچک مان د ابر  بکي ها سايتار های بااي ر دهي  چ د در

های یک بعدی و نقاط كوانتومی صرر بعدی بي يا ر اهم ان نظاری و كاربردهاای باالقوه آنکاا در 

 3ص ایع اپتوالکترون اک و اساپ  ترون ک تو اي خیاادی را باي ياود  لاب كارده اناد. ابر ابکي هاا

ي های مت اوب )معمولا اخ مرتبي سايتارهای دوره ای مر وعی هست د كي اخ ك ار هم قرار گرفتن لای

                                                 
1 http://www.zyvex.com/nanotech/feynman.html 
2 Superlattices 
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(  MBE) 4چ د ده نانومتر( مواد ميتلف با رو کای پ شرفتي ای نظ ر رو آراساتی باریکاي مولکاولی

. با تو ي بي ویژگای هاای الکترون کای  اپتاوالکترون کی و ترارتای   تول د می  وند3روی یک بستر

تلف با ضيامن های متراوت( اخ آنکا باي ابر بکي ها می توان كاربردهای ویژه ای )با ترك ب مواد مي

    2توسم یااریو 4626دسن آورد. كاربردهای ميتلف ابر بکي ها در خم  ي اپتوالکترون ک در سال 

 بررسی  ده اسن.  ]4[ 4توسم و باخ و وی تر 4664و در سال  ]2[

ه با  د  مثلا توان د چ دكار وند كي میامروخه مواد  دید برای تحقق اهداف  دید بشر سايتي می

تط  رات پ رامون يود را ت  و پاسيگویی نمای د  ده برابر اخ فولاد محکمتر با  د  ده برابر اخ كاغش 

با ا د. سبکتر با  د  پارامط ا    یا ابررسانا با  د   راف با  د و یا نقطاة ذوب باالاتری دا اتي 

  ده را ترك ب نمای د. توان د بکترین يوا  دو یا چ د سايتار   ايتي مواد  دید می

 

 نانوساختارهاي نيمرسانا 1-2-1

انارژی  ستره)تعداد تالات مجاخ در یک گ س ستم یک الکترونکا بي وابستگی چگالی تالات  تو يبا 

ر د ن مرساناها  امکان تول اد نانوساايتارهایی  ف اوری ( بي ابعاد آن و ن ز همزمان با پ شرفن مع ن

انتومی و نقطي كوانتومی فراهم گردیده و قابل ان اساتراده اخ ایان ناوع نظ ر چاه كوانتومی  س م كو

چگالی تالات مربوط بي یک مااده  4-4سايتارها در ص ایع  دید روخ افزون گردیده اسن. در  کل

 نشان داده  اده اسان. 1و نقطي كوانتومی 6  س م كوانتومی5تجمی و نانوسايتارهای چاه كوانتومی

دن در ات آخادی تركن ذرات ایجاد می گردند . علن ای کي بي ومحدود نمسايتارهای كوانتومی با 

این سايتارها  سايتارهای كوانتومی می گوی د این اسن كي محدودین تركان در فواصال در تاد 

 می  ود. س ستم چ د ده نانومتر سبب بروخ يوا  كوانتومی در 

                                                 
1 Molecular beam epitaxy(MBE) 
2 Substrate  
3 Yariv 
4 Wesbach and Vinter 
5 Quantum well 
6 Quantum wire 
7 Quantum dot 
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 ميتلف. ینانوسايتارها درالکترونکا تالات  یچگال 4-1   کل
 

در صورت کي محبوس ساخی در یک بعد انجام  ود ذره در دو بعد دیگر دارای   ف پ وساتي انارژی 

. بي این سايتار چاه كوانتاومی گرتاي با دمی  انرژی گسستيتراخهای  دارایمی با د و در یک بعد 

می و اگر در سي بعد انجاام می  ود. اگر این محبوس ساخی در دو بعد انجام پشیرد یک س م كوانتو

 گ رد یک نقطي كوانتومی ایجاد يواهد  د. 

 اکاف باا  نمونايميتلف داریم. اگار  کاف انرژی برای ساين یک چاه كوانتومی ن اخ بي دو ماده با 

بزرگتر قارار گ ارد )تالان یاک سااندوی ( یاک چااه  کاف انرژی با  نمونيكوچکتر ب ن دو انرژی 

بزرگتار  کاف انرژی ( كوچکتر چاه و ماده با gEی  ود. ماده با گاف نواری)ایجاد م 4كوانتومی یگاني

سد را ایجاد می ك د . ايتلاف انرژی سد و چاه در نوار رسانش ) دا دگی نوار رسانش( و اياتلاف 

نشاان مای  vEو  cEانرژی سد و چاه در نوار ظرف ن) دا دگی نوار ظرف ن(را باي ترت اب باا 

 ده د.

ایجااد مای  3اخ ك ار هم قرار گرفتن چ د چاه كوانتومی یگاني یک سايتار چاه كوانتاومی چ دگاناي 

یک ابر  بکي اخ تکرار ت اوبی یک سايتار  نظ ر یک چاه كوانتومی  ایجاد می  اود. ایان كاار   ود.

                                                 
1 Single quantum well 
2 Multiple quantum wells (MQWs) 

 نقطي كوانتومی س م كوانتومی چاه كوانتومی ماده تجمی
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بر بکي ها در ماده با كمک امواج مااورا انجام  د. پ ش کاد او ایجاد ا ]5 [ 4اول ن بار توسم كلدیش

 صوت بود.

 

 0.3As0.7GaAs/GaAl گانيی یسايتار چاه كوانتوم کیاخ   رح واره ای 5-4   کل

و ریزنوارهای تشک ل  ده  GaAs/GaAlAsنمایی اخ یک ابر بکي بر پایي چاه كوانتومی  6-4 کل 

 در آن را نشان می دهد.

 

 . ده در آن ل تشک یزنوارهایو ر GaAs/GaAlAsنوعی ابر بکي  کیاخ  ک رح  مات  6-1   کل
 

                                                 
1 Keldysh 

cE∆ 

∆Ev 

=1.95eVgE 

 نوار رسانش

 ظرف ننوار 
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پ ش کاد تول د ابر بکي ها با كمک آلایش و یا رو کای ترك بی را ارائي   3و تسو 4پ  اخ آن ایساكی

با ثابن  بکي مشابي می توان یک س ستم   Bو  A. با تکرار ت اوبی دو ماده ن مرسانای ]6-5[نمودند

این سايتار مت اوب نظ ار آنچاي در ساايتار هاای  ت اوب سايتاری دوره ای مر وعی ایجاد كرد. با

دوره ای اتمی رخ می دهد م جر بي تول د ریزنوارهای انرژی می  ود. این ریزنوار ها می توان د م جر 

اد  ده اخ بي تول د ویژگ کای نوری و الکترونی  دید در این نوع سايتارها  وند. ت اوب مر وعی ایج

  ت اوب  بکي بلوری بزرگتر و اخ  ول موج دوبروی الکترونکا كوچکتر اسن.

 

 در یک نيمرسانا ها اكسيتون  1-9

و  گروس   ]1[گردید 2م جر بي پ شگویی آثار اكس تونی 4624انتشار مقالات مشکور فرنکل در سال 

. ]2[كشاف نمایاد 2CuOی موفق  د اكس تون را بي  کل تجربی در ماده ن مرساانا 4654در سال 

 ولی اكس تون چ سن؟

اگر فوتونی با انرژی قابل ق اس با گاف انرژی و یا بزرگتر اخ آن بر یک ن مرسانا فرود آید ممکن اسن 

ناواری در ساايتار توسم الکترون های مو ود در ن مرسانا  شب گردد. این مساللي اخ دیاد نظریاي 

 (. 1-4اخ نوار ظرف ن بي نوار رسانش اسن ) کل   امدات بي م زلي تحریک و گس ل یک الکترون

 

 .تون اكس یبستگ یها و انرژ ب الکترون  باخترك کی کیاخ تحر یینما 1-4    کل
 

                                                 
1 Esaki  
2 Tsu 
3 Excitonic effects 

 تراخهای انرژی اكس تونی

 تشک ل اكس تون

 تحریک انرژی بالا
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تعریف می  ود. تراره دارای باار مثبان اسان  4 ای يالی الکترون در نوار ظرف ن بي ع وان ترره

وار رسانش پ وند بر قرار ك اد. باي ایان  ران ب ابراین بدل ل  اذبي كول ی می تواند با الکترون در ن

گرتي می  ود. بي مقدار انرژی كاهش یافتي  اكس توناصطلاتا   3ترره با همبستگی كول ی-الکترون

م اكس تونکا نسابن امت ( گرتي می  ودBE)اكس تون در اثر تول د اكس تون انرژی بستگی س ستم 

ی ریزد ناپایدارند.  ول عمار یاک مترره فرو كي در آن الکترون بي دايل  ترك ببي فرای د نکایی باخ

 ثان ي اسن. 41-6 تا  41-43اكس تونی تدود  س ستم 

ماوثر ( كاي علان آن  ارم 2-4اكس تونی  باهن خیادی بي اتم ه دروژن دارد ) کل  س ستم یک 

بررسای  بارایاتمی باوهر را  مدلالکترون اسن. اخ این رو می توان  رم بزرگتر ترره در مقایسي با 

اكس تونی بي كار برد.  عاع اكس تونی )فاصلي نسبی م ان الکترون و تراره( ن از باي  س ستميوا  

 نام ده می  ود. 2هم ن دل ل در اكثر مواقع  عاع بوهر اكس تون

 

 عاع بوهر و  س ستمدو  نی. ادروژن تم هبا ا سيیمات در مقا-ر وان تون اكس سيیمقا یبرا  رح واره ای 2-1   کل

 دارند. ی ول عمر محدود تونکا دارند. بر عک  اتمکا اكس یمتراوت یبستگ یانرژ
 

 انواع اكسيتون: 1-9-1

                                                 
1 Hole 
2 Coulomb-correlated electron-hole pair 
3 Exciton Bohr radius 

 اتم ه دروژن

 الکترون

 ترره
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-اكس تون ها در بس اری اخ مواد بلوری یافن می  وند و معمولا در دو دستي اكسا تون هاای وان ار

ماات در -ب ادی مای  اوند. اكسا تون هاای وان ارتقسا م  ]6[ 3و اكس تون های فرنکل]1[ 4مات

و بلورهای مولکولی  نارسانان مرسانا ها دیده می  وند در تالی كي اكس تون های فرنکل در بلورهای 

تشک ل می  وند.  عاع بوهر اكس تون وان ر در ق اس با سلول واتاد  ابکي بلاوری بسا ار بزرگتار 

درون بلور تركن ك  د و ع وان اكس تون آخاد هم بي اسن. اكس تون های وان ر می توان د بي راتتی 

هم ن دل ل بي آنکا نسبن داده می  ود. اكس تون های فرنکل  عاع بوهر بس ار كوچکی دارناد كاي 

در تد سلول واتد اتمی اسن. این مسللي سبب می  ود تا این نوع اكس تون ها بي سيتی مق د بي 

اكس تون ها را گاهی اكس تون های ت اگ مق اد  نرو ای اتم ها یا مولکول های ياصی با  د  اخ این

می نام د. تركن اكس تون های فرنکل بس ار محدود اسن و تد اكثار مای توان اد اخ یاک  ایگااه 

 بکي بي  ایگاه دیگر  ابجا  وند. این اكس تون ت کا خمانی تشک ل می  ود كي پتانس ل  اذبي ای 

يورد با فونون هاای  ابکي محافظان نمایاد. اخ آنجاایی كاي آنقدر كافی با د تا اخ آنکا در مقابل بر

TKمعادل  Tب ش  ي انرژی یک فوتون تحریک  ده گرمایی در دمای  B ( اسنBK  )ثابان باولتزمن

TKبزرگتار اخ آن پ  فرآی د پایداری اكس تون ت کا خمانی اعتبار دارد كي انارژی بساتگی  B  .با اد

اكس تون وان ر انرژی بستگی كوچکی)در تد چ د م لی الکترون ولن( دارد كي نا ی اخ  عاع بزرگ 

BKآن اسن. در تال کي در دمای اتاق مقدار  T  م لای الکتارون ولان مای با اد  35تقریبا برابر با

د در دمای اتاق قابل مشااهده ن سات د. اكسا تون هاای ب ابراین اكس تونکای وان ر در بس اری اخ موا

دارناد كاي ایان   1eV-0.1فرنکل  بر عک  اكس تون های وان ر  انرژی بستگی بزرگای در تادود 

 موضوع سبب پایداری آنکا در دمای اتاق می  ود .

 مغناطيسینيمرساناهاي  1-4

خاویي ای مداری الکترونکا  تکاني  کاگشتاور مط ا  سی اتم آخاد دارای سي م شا اساسی اسپ ن الکترون

. مواد فرومط ا  سی دارای   می با دتط  ری كي م دان مط ا  سی در گشتاور مداری القا می ك د و
                                                 

1 Wannier-mott excitons 
2 Frenkel excitons 
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گشتاور مط ا  سی يودبيودی هست د یع ی اسپ ن الکترونکا و گشاتاورهای مط ا  سای در غ ااب 

)فرل  شم این  4ثر برهمک ش تبادلییک م دان مط ا  سی آرایش م ظمی دارند. این نظم كي در ا

 در مواد ایجاد می  ود م جر بي پ دایش آه رباهای دائمی در  ب عن گردیده اسن.رسالي( 

 

 یس مط ا  دان م اب در غ   پارامط ا  نموني کی)الف(    فرو مط ا  نموني کیاخ   رح واره ای 6-1   کل

 .یيار  یس مط ا  دان در تضور م   امط ا پار نموني کی( و 4-)بیيار 
 

تط  ر دما در این مواد باعث افزایش افن و ي ز گشتاورها  ده و آرایش م ظم مط ا  سی را بي هم  

پارامط ا    رخ می دهد. این دما را -می خند. سرانجام در یک دمای بحرانی یک گشار فرومط ا   

ياص ن مط ا  سای ي دوم اسن چرا كي با افزایش دما دمای كوری می نام م. این یک گشار فاخ مرتب

 41-4.   اکل تبادیل مای  اودبطور پ وستي اخ تالن فرومط ا  سی بي تالن پارامط ا  سی ماده 

 فرو مع ا    را نشان می دهد. ادپ نمونيفری مط ا   )الف( و یک  نمونياخ یک   رح واره ای

 

   فرو مع ا  یماده آنت کی)الف( و   مط ا  یماده فر کی  رح واره ای 41-4   کل

 

 جابجایی دیامغناطيسی 1-5

يار ی در پوستي های الکترونی پر  ده اتمکا نا ی  م دانکادیامط ا    اخ  ریانکای القایی توسم 

می  ود. هر گاه  ار در یک مدار الکتریکی تط  ر ك د یک  ریان القایی برقرار می  ود كي با تط  ر 

                                                 
1 Exchange intraction 

 (3-)ب (4-)ب (الف)

 )ب( (الف)
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. م دان مط ا  سی القایی در يلاف  کن م دان يار ی اسن و با آن ميالرن  ار ميالرن می ك د

می ك د)قانون ل ز(.گشتاور مط ا  سی مربوط بي این  ریان یک گشتاور دیامط ا  سی اسن. بارای 

یک اكس تون مق د در یک چاه كوانتومی  معمولا قلي   ف فوتولوم  سان  تحن تاث ر یک م ادان 

 ابجا می  ود. این  ابجایی م ساوب باي  ابجاایی  بالاترن انرژی های مط ا  سی يار ی بي سم

دیامط ا  سی اكس تونکای دوبعدی می با د.  ابجایی دیامط ا  سی نشان می دهد كي تاابع ماوج 

یک اكس تون )اكس تون ترره سبک یا س گ ن و یا اسپ ن مادار( در فضاای تق قای چروك اده یاا 

انگر یک اكس تون با اعمال م دان مط ا  سی افزایش یا كاهش گسترده می  ود. ب ابراین  دت نوس

يواهد یافن. محاسبات اكس تونی برای بررسی این نوع مسائل در بيش دو و سي آورده  ده اسان. 

در این بيشکا اخ تقریب ترره س گ ن استراده  ده اسن. در كل برای محاسبات دق ق باید اخ روش 

k.p د. بي هم ن دل ل در فرل  شم این رسالي بي بررسای روش برای این محاسبات استراده كرk.p 

 پردايتي ایم.

 

 گاز الکترون وحفره دو بعدي 1-6

. ن مرساناها  ود مواد ای ده ده می تواند باعث ك ترل ویژگ کای ف زیکیهآلایش با نايالری 

و  دادهدسن   ود كي بلور مورد بررسی ياص ن دوره ای يود را اخ می تواند باعث ن كارای البتي

مراكز پراك دگی افزایش یاب د. این موضوع م جر بي كاهش تحر  پشیری تاملکا می  ود و در 

 لوگ ری اخ  یوش م اسب برا. یک ررسانا را تط  ر دهدن مبر پایي سرعن قطعي می تواند نت جي 

در  لرینايا اسن. در این تالن آلایش 4آلایش روش مدولاس ون استراده اخ كاهش سرعن تامل ها

 وند. با این كار فاصلي پتانس ل م تقل می  چاهرون انجام می  ود و تاملکای آخاد بي د پتانس ل سد

. برای ایجاد فاصلي ب شتر اخ یک لایي افزایش می یابدب ن تاملکای آخاد و یون های نايالری ده ده 

های نايالری كاهش و  یگاستراده می  ود. ب ابراین پراك د 3لایش نشده تحن ع وان لایي فضاساخآ

                                                 
1 Doping modulation  
2 Spaer layer 
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اخ گدر نت جي تحر  پشیری افزایش می یابد. تاملکایی كي بي دايل چاه ریيتي می  وند یک 

گاخ الکترونی دو بعدی اخ دیدگاه مکان ک كوانتومی  درسن این  .]41[می ساخند 4الکترونی دوبعدی

دودین در چاه اسن. این مح وابستي مح مفرل مشتر  دو  بي  عبي  محبوس درذره  مان د یک

 م جر بي ایجاد تراخهای انرژی گسستي در راستای محرور ساخی می  ود.

 

 سايتار ناهمگون کیدر  یگاخ الکترون دو بعد ل اخ تشک  رح واره ای 44-1   کل
 

انتياب دق ق ماده و یا ترك ب آل اژی می تواند م جر بي ك ترل چگالی گاخ ترره دوبعدی  ود. 

د بي تول د الکترونکای با تحر  پشیری بالا  های برپایي گاخ الکترون دو بعدی می توان ستم س

.  ]44[بيرو  در دماهای پای ن  ود  2cm 492 ×0 (V·s)/الی  2cm 641(V·s)/ تدوداخ

مسائل ميتلری اخ  ملي مسللي رسانش تحل ل این گاخ می تواند نقش مکمی در  مطالعي ب ابراین

. این اهم ن اخ آنجا معلوم می  ود كي اول ن بار اثر كوانتومی هال در ]43[ تي با دكوانتومی دا

و  ]42[ 4625گاخ الکترون دوبعدی مشاهده  د و م جر بي دو  ایزه نوبل در سالکای  س ستم 

 گردید.   ]44[4662

این تراوت كي  با . البتيمی با د ذكر گردید ن ز مان د آنچي در بالا 3اخ ترره دو بعدیتشک ل گ روش

تاا تراره  استراده مای  اودنايالری پشیرنده  اخنايالری های ده ده آلایش سد پتانس ل با بجای 

. اخ محاسبات سايتار نواری مای دانا م كاي پتانس ل  ابجا  وند چاه رونبي دایجاد  ده های آخاد 

 کافتی )بي دل ل یا  ت کا یک نوع الکترون و ود دارد درتال کي ترره ها می توان د سبک  س گ ن و

                                                 
1 Two dimensional electron gas 
2 Two dimensional hole gas 
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با  د. هم ن امر باعث گردیده تا بررسی یک گاخ ترره دو بعدی بي مراتب  مدار(-برهم ك ش اسپ ن

د وارتر اخ یک گاخ الکترون دو بعدی با د.  بررسی گاخ ترره ای در نانوسايتار ها باخ هام د اوارتر 

. در این تالن یک ترره می داردن ز و ود  4در این سايتارها امکان تضور تالات ترك بیخیرا اسن 

 51درصد ترره س گ ن اسپ ن باالا و  21درصد ترره سبک اسپ ن پای ن   31تواند بي ع وان مثال 

 پای ن با د.    3 کافتیدرصد ترره 

 

 در این رساله بررسی شده ساختارهاي 1-7

دگانااي  چاهکااای كوانتااومی یگانااي و چ  )اپت کاای و مط ا  ساای( ف زیکاای يااوا در ایاان رسااالي 

GaN/AlN  0.3وAs0.7GaAs/GaAl  وGaAs0.7Sb0.3GaAs/  را مورد بررسی قرار داده ایم. سايتار

اول دارای  ابجایی نواری بزرگ و دو سايتار بعدی دارای  ابجایی نواری كوچکی هست د. البتي باا 

يتارنواری و كمک تط  ر م زان آلایش این مقدارها برای  ابجایی نواری تاتدی قابل تط  ر اسن. سا

.علن ]45[ای مورد بررسی قرار گرفتي اسن تجمی این مواد بطور گسترده ترك باتدیگر ویژگ کای 

ترك بات در ساين قطعات اپتو الکترون کی و اساپ  ترون کی این نوع مت وع این انتياب كاربردهای 

سالولکای   ]41[  ترانزیساتورها ]46[2. ایان قطعاات  اامل مو برهاای چااه كوانتاومیمی با اد

و تافظاي هاای  ]31-46[معمولا در محادوده ماادون قرماز(4  تسگر های نوری)]42[يور  دی 

و مط ا  سای می  وند. برای ن ل بي این م ظاور معماولا ویژگای هاای ميتلاف ناوری مط ا  سی 

  ضریب ]34[ترك بات مورد بررسی قرار می گ رند. مطالعي  دت نوسانگراین نانوسايتارهای بر پایي 

  قطبش مط ا  سی و ترابارد وابساتي  ]34[  ضریب  شب]32[  تول د هارمون ک دوم ]33[ن کس

 مورد بررسی قرار می گ رند. خم  يبيشی اخ ویژگ کایی اسن كي در این  5بي اسپ ن

 

                                                 
1 Mixed states 
2 Split off band hole 
3 quantum well waveguides 
4 Infrared detectors 
5 Spin dependent transport  
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 رهيافتهاي محاسباتی 1-8

ی وهمچ ا ن محاسابات نظریامروخه برای انجام یک پژوهش می توان اخ ره افتکای ميتلف تجربی  

  نگر ی  دید برای بررسی مسائل ایجاد نموده و انجام ف اوری كي پ  اخ ورود رایاني بي عرر  دید 

تحق قات را بي  ور  گرن آوری سرعن بيش ده اسن استراده كرد. در دن ای ف زیک یک ره افان 

  ف زیک تجربی  علوم كاامپ وتر و تاا تادی نظری محاسباتی بر اساس فرل مشتر  های ف زیک 

می ب ا می  ود باي گوناي ای كاي بسا اری اخ ره افتکاای محاساباتی قدرتم اد ماورد اساتراده   

ف زیکدانان در ت طي ره افتکای   می محاسباتی قرار می گ رند. سي ناوع نگارش در تال مساائل 

ف زیک كوانتومی و ود دارد. در نگرش اول  ما بي وضوح استراده مساتق م اخ هاام لتونی باي هماراه 

را مشاهده می ك  م. توابع گارین باي دو دساتي مکام  4 د  ولی بس ار د وار  تابع گرینروش قدرتم

دیده می  وند  و توابع گرین كوانتومی  كاي در  ]35[توابع گرین كلاس کی  كي در الکترودی ام ک 

می توان آنکا را یافن  تقس م می گردند. در نگارش دوم  ب شاتر  ]36[كتابکای ف زیک ب  ذره ای 

 3یک هام لتونی نو تي می  ود و سپ  با كمک یک دستي ویژه تالن متعامد س ستم برای  اوقات

سعی در تبدیل هام لتونی عملگری بي هام لتونی ماتریسی می گاردد و ساپ  باا  2و یا غ ر متعامد

بدسن می آید. نگرش ساوم  س ستم قطری ساخی آن  كل د ورود بي دن ای كوانتوم یع ی تابع موج 

خ  بي ذرات اسن. در نگرش اي ر فرد تر  ح می دهد بارای ساکولن در انجاام محاسابي  استراده ا

برهمک ش ها را بستي ب دی ك د. بي ع وان مثال بجای لحاظ كردن برهمک ش یک الکترون با  ارم 

در  بکي بلوری  یک ف زیکدان این برهمک شکا را در دل یاک ذره  دیاد فرضای قارار   0mسکون 

كي یک ذره واقعی ن سان ولای تاا  ]31[می ساخد m* 4د می ساخد با  رم موثرداده و یک ذره  دی

تد خیادی محاسبات را ساده می ك د. این ایده ساده بي یک روش بس ار كارامد بي نام تقریاب  ارم 

                                                 
1 Green functions 
2 Orthogonal basis functions 
3 Non-Orthogonal basis functions 
4 Effective mass 
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م جر  ده اسن كي بي  ور قابل تو کی مورد استراده پژوهشگران قرار گرفتي اسن. با كماک  4موثر

  می توان بجای تواباع نوساانی ساریع  3ه تقریب دیگری بي نام تقریب تابع پوشاین تقریب بي همرا

در مق اس اتمی اخ یک تابع پوش ك د تط  ر استراده نمود و ب ابراین سرعن محاسابات تاتاد  2بلوخ

نموناي ای اخ  ]32[خیادی افزایش داد خیرا كار با توابع ت د تط  ر بلوخ  بس ار د وار اسن. در مر اع 

ارائاي  اده اسان. ره افان  4مقایسي ای ب ن این ره افن و ره افن پركاربرد  بي پتانس ل یک كار

. بر يالاف 6اخ آن استراده  ده اسن wien2Kروش دق قتری اسن كي در نرم افزار  5پتانس ل كامل

روش  بي پتانس ل  در روش پتانس ل كامل اخ نوسانات سریع توابع موج اتمی در نات ي مطزه اتمای 

ظر نمی  ود. بي هم ن دل ل برای رس دن بي دقن دليواه بي محاس ات ب شتری ن ااخ اسان. صرف ن

هموار نماید. ولای  1در اصل آ  ایی با این تقریبکا می تواند راه را برای استراده اخ رو کای ه بریدی

 تن نکتي مکم و البتي كمی نگران ك  ده آن اسن كي در این راه  گاهی كوچکترین كارها مستلزم نو

 2صدها و بلکي هزاران يم برنامي اسن. كد الگوریتم گروهکای باخنرمالش ماتری  چگالی دی اام کی

كاي در  41  نظ ر تابع   رای6های ب  ذره ای ابعاد پای نس ستم برای بررسی ویژگ کای دی ام کی 

ناي ای اخ نمو ]36[با آنکا موا ي می  ویم  44آخمایشاتی نظ ر   ف نگاری نورگس ل وابستي بي خاویي

این برنامي نویس کای چ د هزار يطی اسن. این كاد در پاروژه الگوریتمکاا و كتابياناي هاایی بارای 

مو ود اسن. البتي در این پروژه روی الگوریتمکای دیگری مثل مونان  43(ALPSف زیک محاسباتی)

الي هم هم سرمایي گشاری  ده اسن. یکی اخ اهداف این رس 44و قطری ساخی دق ق 42كارلو كوانتومی

تول د ره افن های ه بریدی برای بررسی بعضی اخ يوا  ف زیکی نانوساايتارها مای با اد كاي در 

                                                 
1 Effective mass approximation 
2 Envelop function approximation  
3  Bloch oscillations  
4 Pseudopotential approximation 
5 Full potetial 
   برای اطلاعات دیگر به منزلگاه این نرم افزار در اینترنت مراجعه کنید.6
7 Hybrid methods 
8 Dynamical Density Matrix Reno9rmalization Group (DDMRG) 
9 Low dimensional many body systems 
10 Spectral function 
11 Angle resolved photoemission spectroscopy 
12 ALPS project (Algorithms and Libraries for Physics Simulations), alps.comp-phys.org 
13 Quantum Monte Carlo  
14 Exact diagonalization 
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 ++cيم برنامي  43111بعد بي  ور مبسوط مورد بحث قرار می گ رد. در این رسالي ن ز  فرل های

دل ل تول د رو کای ميتلاف ایان اسان كاي  .اسنروی تعدادی اخ رو کای محاسباتی نو تي  ده 

سائلی كي بطور تحل لی و كامل قابل تل مای با ا د خیااد ن سات د. باي ع اوان مثاال در ف زیاک م

كلاس ک معمولا ت کا تا مسائل دو ذره ای بطور تحل لی قابل تل هست د و مسللي های چ د ذره ای 

كي اخ  ریق یک پتانس ل با یکدیگر برهمک ش می ك  د ت کا  بي  ار ی كاي تال معادلاي ن اوتن  

ژ و یا هام لتونی  بي معادلات  رن نشده م جر  ود بي  ور تحل لی قابل تل مای با ا د. در لاگران

مکان ک كوانتومی ن ز تعداد پتانس لکایی كي معادلي  رودی گر تک ذره ای برای آنکاا باا یاک روش 

ل تحل لی قابل تل با د خیاد ن ست د مثل: پتانس ل مربوط بي ذره در  عبي  پتانس ل مورس  پتانس 

. وقتی تعداد ذرات و یا ابعاد فضا ب شتر  ود باخ هم مسللي د وارتر می گردد خیرا آنچاي 4تلر-پو ل

كي بعدا باعث د واری تل یک مسللي می  ود افزایش در ات آخادی اسن. بارای مثاال اگار یاک 

ذره ای در نظر بگ ریم كي اخ  ریق پتانس لی نظ ر  پتانس ل مورس باا هام بارهمک ش  N س ستم 

معادلاي  ران  اده  6Nكرده و تركتی در سي بعد انجام می ده د بارای تال معادلاي ن اوتن باا 

موا ک م. برای بررسی مسائل ب  ذره ای در مکان ک كوانتومی ب شتر اوقات فرض اتی در نظر گرفتي 

می  ود كي م جر بي  داساخی هام لتونی مربوط بي هر ذره می  ود. البتي این فرض ات در بس اری 

ایل كارآمد ن ست د و در بس اری اخ موارد تتی با كمک این فرضکا و اخ  ریق كامپ وتر هم نمای مس

های ب  ذره ای س ستم  ود مسللي مورد نظر را تل نمود. رو کای محاسباتی مو ود برای بررسی 

 ن ز دارای ایده های مجزا ولی محدودی می با  د. بعضی اخ این ایده ها ياود را در رو اکایی مثال

  روش قطاری سااخی 4بک جاارش  روش گروهکاای باخ2  نظریي تابعی چگالی 3نظریي م دان متوسم

   4)كلاسا کی و كوانتاومی(  روش مونان كاارلو1  روش دی ام اک مولکاولی6  روش ورد ی5دق ق

                                                 
1 Poschel-Teller 
2 Mean field theory 
3 Density functional theory 
4 Renormalization group method 
5 Exact diagonalization 
6 Variational method 
7 Molecular dynamics 



 95 

نشان می ده د. این رو کا هركدام در محدوده خمانی  و مکانی  2  رو کای پ وستي 3الگوریتم ژنت ک

بل استراده هست د. معمولا این رو کا را بر تسب ای کاي ت طاي كاربرد اان كجاسان باي ياصی قا

  كي بر پایي تل معادلي  رودی گر بطاور 4دستي های ميتلری تقس م می ك  د. روش ابتدا بي ساكن

اخ آن  ملي اند. برای  5مسق م استوار می با  د  و همچ  ن روش  ب ي ساخی اتم گرایاني كلاس کی

ر محاسبي ابتدا باید محدوده كلاس کی یا كوانتومی ك ترل  ود. بي ع اوان مثاال در ه گاام انجام ه

فضا( گسترش محدوده انتگرال  6استراده اخ رو کای عددی )ميروصا رو کای بر پایي گسستي ساخی

گ ری بي دايل م طقي مم وعاي كلاسا کی  بارای یاافتن ویاژه مقاادیر و ویاژه تواباع یاک معادلاي 

. ]21[ممکن اسن بي  وابکای نمایی افزایشی در این م ا ق ب انجامدكي ا تباه می با د رودی گر  

های ب  ذره ای در س ستم ( مقایسي ای ب ن رو کای ميتلف مو ود برای بررسی 43-4در  کل )

( اغلاب 43-4رو کای مو اود در  اکل ) ت طي های خمانی و مکانی ميتلف نشان داده  ده اسن.

  اگر تعداد ذرات خیاد با د و یا بيواه م محاسبات كوانتومی را با دقان خیااد خمانبر هست د بيرو

انجام بده م. معمولا برای افزایش سرعن محاسبات وقتی كاي ابررایاناي در ايت اار نبا اد اخ ماواخی 

ساخی كامپ وتر ها استراده می  ود كي برای همي رو کا معمولا بي افزایش سرعن قابل تو ي نمای 

. م زان افزایش سرعن بي م زان ]24[برابر اسن 3تا  5/4زایش سرعن در مواردی اخ مرتبي افانجامد. 

قابل ن برنامي نو تي  ده برای مواخی ساخی و الگوریتم مواخی ساخی استراده  اده  بساتگی دارد و 

در مواردی كي تعداد عمل ات لاخم برای محاسبي اخ یک م زان بحرانی ب شتر نبا د مواخی ساخی می 

 تواند باعث كاهش سرعن انجام محاسبات گردد.

                                                                                                                                            
1 Monte Carlo 
2 Genetic algorithm 
3 Continuum method 
4 Ab initio 
5Classical Atomistic simulations 
6 Discritization methods 
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  یخمان یها گستره در  یب  ذره ا یهاس ستم  یبررس یميتلف مو ود برا یرو کا ن ب یا سيیمقا 43-1   کل

ت د اخ:  ده عبار سيیمقا یافتکا . رهرند قرار بگ 41در توان  دیمحور ها با یميتلف. اعداد نشان داده  ده رو یمکان

 .ت گ بسن بی(  تقرDFT)یچگال یتابع يی(  نظرQMC)یمونن كارلو كوانتوم
 

در ه برید كردن رو کا بایستی دقن نمود كي هر روش ممکن اسن برای محدوده ياصی اخ خمان و 

مکان  راتی  ده با د. استراده صح ح اخ دو روش برای ایجاد یک روش ه بریادی م اوط باي بار 

صی اسن كي در همي تال محقق نمی  ود. ایجاد رو کایی كارآمد برای تل آورده  دن  رایم يا

مسائل ب  ذره ای بي م ظور رس دن بي تد ترمودی ام کی )تعداد اتمکای بي انداخه كافی بالا كاي در 

روابم ترمودی ام کی صادق با  د( ه وخ چالش برانگ ز اسن. با ا لاعات ك ونی ه وخ بررسی كامال 

اتم كي در ي آخادی فرم اونی و  411در یک خنج ره یک بعدی اخ اتم ها  امل  تضور یک نايالری

 اسپ  ی دارند بطور كامل تل نشده اسن.

با تو ي بي همي این مسائل  در این رسالي تلاش كارده ایام تاا گاامی در راساتای توساعي رو اکای 

ياوا  ترك باات  محاسباتی موثر و سریع  بدون استراده اخ رو کای ماواخی سااخی  بارای بررسای

ن مرسانای نانوسايتار برداریم. در این كار ایده اصلی برای  ایجاد رو کای محاسباتی  دید  ترك ب 

رو کای ميتلف محاسباتی برای بکره برداری اخ قدرت آنکا بطور یکجا بوده اسن. بطاور مثاال روش 

ورد ای -ارلومونان كا-( و یاا روش ترك بای ژنت اکGMV) 4ورد ی-مونن كارلو-ترك بی ژنت ک

                                                 
1 Genetic-Monte Carlo-Variational(GMV) 
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نموني هایی اخ این ره افتکا می با  د كي در فرل دوم بطاور مبساوط معرفای   4(BGMV)متمایل 

همچ  ن توص ف ميترری برای تعدادی اخ رو کای مورد استراده در این رسالي در اداماي  ده اند. 

 .آورده  ده اسن و بق ي رو کای مورد استراده در فرلکای مربو ي توض ح داده  ده اند

 

 روش مرز عبوري كوانتومی 1-8-1

 4بارای بررسای ماو بر هاای الکترونای 2و ل ن 3ك رك ر روش مرخ عبوری كوانتومی در ابتدا توسم

ماورد  6بارای بررسای قطعاات تاونلی ساايتار نااهمگون 5  توسم فرنسلیپو س ]465[تول د  د

اسن كي برای مدلکای  . روش مرخ عبوری كوانتومی یک روش پایي موضعی]466[استراده قرار گرفن

پایي موج تين مر د اسن. نکتي كل دی در این روش  رایم مرخی عبوری  بر یل هابسن و مد ت گ

روندی برای تل دستگاه معادلات يطای ارائاي نمای ك اد بلکاي مساللي   این روش كوانتومی اسن.

تبدیل مای ك اد. كتابياني ای قابل تل اسن  عدلات ریاضی كي توسم توابی معابي تعداد اف زیکی ر

 :اسن خیر اییمزادارای روش مرخ عبوری كوانتومی 

الف: سادگی. برنامي نویسی كامپ وتری  این روش ي لی پ چ ده ن سن. معاادلات اول اي ایان روش  

ت کا  امل معادلي  رودی گر  رم موثر در  کل های ت گ بسن و یا ا ازای محادود بارای م طقاي 

مرخی كي  رط مرخی پراك دگی  را ع وان می ك  اد مای با اد. فعال بعلاوه  رن معادلات  رایم 

 ب: پایداری عددی. این روش قدرت انتياب كارامدترین و پایدارترین الگوریتم را می دهد.

مادی ایان آمدی عددی. ماتری  تول د  ده در این روش  دیدا اسپارس اسن و این بي كارآج: كار 

 روش می افزاید.

 

                                                 
1 Biased Genetic-Monte Carlo-Variational(BGMV) 
2 Kirkner 
3 Lent 
4 electron waveguide 
5 Frensley 
6 heterostructure tunnel devices 
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 K.Pروش  1-8-2

 :]463[رودی گر را برای یک س ستم دوره ای می توان بي  کل خیر نو نمعادلي  
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 و درایي های ماتری  مرتبي یک بي  کل خیر اسن:
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,در پایي  jj m  0,1=باl و  S=1/2 :داریم 
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 می  وند: تعریفبا مجموعي روابم خیر  Sو  R وQو Pپارامترهای  (43-4) در ماتری 
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                             )42-4(           

 .نام ده می  وند 4لوت  گر-كوهن هایپارامتر  هایپارامتر دراین رابطي

                                                 
1 Kohn-Luttinger 
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و الگوریتم ژنتيک معرفی  :2فصل 

براي بررسی جابجایی استفاده از آن 

هاي مقيد  اكسيتون رفتار و دیامغناطيسی

هاي كوانتومی چاه در

/GaAs0.3Sb0.7GaAs , 

/GaAs0.3As0.7GaAl 
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1  

 معرفی الگوریتم ژنتيک 2-1

هاا و ني بکترین 4ها ب عن م اسب ترینالگوریتم ژنت ک تو ي بي این اصل اسن كي  ایده اول ي  رح

ر تعریف می  ود. این ایده اول ن باا 3. ملا  م اسب بودن توسم یک تابع بک  گیك درا انتياب می

. الگوریتم ژنت اک در اصال مکاان زمی بارای  اب ي سااخی انتيااب ]23[توسم داروین ب ان گردید

بااب تال  4661با ارائي نظریي محاسبات تکاملی توسم ریچ بارگ در ساال  داروین اسن. 2 ب عی

اول ن الگوریتم ژنت ک  4615در سال   4. سپ  هالاند]24-22[مسائل ریاضی با این روش باخ گردید

ارائاي   5ولای  اکل اماروخی الگاوریتم ژنت اک توسام گولادبرگ  ]25[رد اساتراده قارار دادرا مو

 .]26[گردید

 یک الگوریتم ژنت ک دارای ویژگ کایی اسن كي بعضی اخ آنکا عبارت د اخ:

  وابکای الگوریتم ژنت ک بک  ي هست د ولی الزاما بکترین  واب ن ست د. -4

 و ني يود  وابکا كار می ك  د. الگوریتمکای ژنت ک  با كد گشاری  وابکا -3

الگوریتمکای ژنت ک مجموعي ای اخ  وابکا و ني ت کا یک  واب يا  را می توان د  ساتجو  -2

 ك  د.

اعمال مورد استراده در روش ژنت ک نسابن باي رو اکایی مان اد مونان كاارلو  دی ام اک  -4

 هست د. سریعترمولکولی 

در امان اد  1و یا بک  ي موضعی 6موضعی الگوریتمکای ژنت ک اخ يطر افتادن در نقاط كم  ي -5

 دارند.تتی ضع رترین ع اصر هم  ان  انتياب چرا كي 

                                                 
1 Fittest 
2 Fitness function 
3 Natural Selection 

4 Holland 

5 Goldberg 
6 Local minima 
7 Local optimum  
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مسللي پ چ ده با د.  ماه نالگوریتمکای ژنت ک ن اخ بي ریاض ات پ چ ده ندارند مگر ای گي  -6

علن آن اسن كي قرار ن سن اخ سوال بي  واب برس م بلکي مسللي هر قدر هم د وار با اد 

 آن تدس می خن م و این  واب را بک  ي می ك  م. وابی برای 

 بعضی اخ كاربردهای الگوریتم ژنت ک عبارت د اخ:

  یاافتن تاابع ]26[در تول د سا گ الکای دوره ای 3  ك ترل آ وب]22-21[ 4 ب ي ساخی ر د بلور

-43[ 5   بک  ي ساخی و تع ا ن ساايتار بک  اي ماواد]44[ 4  پارامتر یابی م ادین ن رو]41[ 2پارش

  ]45[  تال معاادلات دیررانسا ل ]44[ 6  تع  ن سايتار ماده اخ روی ا لاعات پراش پاودری]42

  تال معادلاي ]42[ 1قطاری سااخی هاام لتونی هاا  ]41-46[بررسی يوا  ف زیکی نانو سايتارها

 .]51-46[ 2 رودی گر

 بريی اخ الگوریتم های ژنت ک مو ود برای بررسی های بالا عبارت د اخ:

  الگوریتم ژنت ک 44  الگوریتم ژنت ک اصول اول ي41  الگوریتم ژنت ک عملی6یتم ژنت ک دودوییالگور

  الگوریتم ژنت ک ترك ب  اده باا 42  الگوریتم ژنت ک ترك ب  ده با نظریي تابع چگالی43ت گ بسم

 .45  الگوریتم ژنت ک كد تق قی44 بکي های عربی

 

 ساختار الگوریتم ژنتيک 2-1-1

 ک اخ سي بيش اساسی خیر تشک ل  ده اسن:یک الگوریتم ژنت 

                                                 
1 Crystal growth 
2 Chaos Controlling  
3 Partition function evaluation 
4 Force fields parameterization 
5 Structure optimization 
6 Powder diffraction data 
7 Hamiltonian Diagonalization 
8 Schrödinger equations solution 
9 Binary GA 
10 Empirical GA 
11 Ab initio GA 
12 Tight binding GA 
13 Density functional GA 
14 Neural networks 
15 Real code GA 
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 راهی برای انتياب والدین -4

 راهی برای تول د فرخندان اخ روی والدین -3

 مکان زمی برای انتياب بکتری کا )فرخندان لزوما اخ والدین بکتر ن ست د!( -2

در  برای تل یک مسللي بي روش الگوریتم ژنت ک باید بي  ریقی یک معادل بارای مرااه م مو اود

كي تالات  4الگوریتم ژنت ک بدسن آورد. این مراه م عبارت د اخ: ژن  كي واتد پایي ژنت ک اسن  فرم

 یا ژنوم كي بي گروهی اخ ژنکا گرتي می  ود. 3ميتلری اسن كي هر ژن می تواند بگ رد و كروموخوم

كد گشاری  رو ای . 6 کش 5كد گشاری ,4گشار ,2اصول اول ي یک الگوریتم ژنت ک عبارت د اخ: برآورد

برای تول د نمایشی اخ  وابکا برورت ر تي های كروموخومی یا ب تی )دودویای( اسان. بارای مثاال 

 ( می توان اخ  کل دودویی آنکا استراده كرد: 4)با  ول ر تي اد ه گام كار با اعد

         4414    بي فرم دودویی =                     42عدد 

  4114            دودویی =     بي فرم          6عدد 

بيش كدگشاری د وارترین بيش الگاوریتم ژنت اک اسان. روش دوم بارای كدگاشاری اساتراده اخ 

با اد.  ر اتي ای اخ تاروفروش سوم می تواند استراده اخ  اسن. ای اخ اعداد صح ح یا اعشاریآرایي

تلاف ممکان كاي در ابتادا  مع ن اول ي مرکوم دیگری اسن كي اخ ك ار هم گشا اتن  وابکاای مي

برورت ترادفی تول د می  وند تاصل می  ود. در مرتلي برآورد بایستی یک تابع مع ار بکتر بودن 

ب اب م تا بتوان م اخ م ان  مع ن اول ي بکترین ها را انتيااب ك ا م و ا ااخه دها م خناده  1یا نبودن

(  مق ااس باراخش ب شاتر) فرد باا  6  رولن2بمان د!. رو کای ميتلف انتياب عبارت د اخ نيبي گزی ی

در م ازان براخ اکا  های كوچکیفقم تراوت)این روش خمانی روش م اسبتری می  ود كي  41ب دی

                                                 
1 Allele 
2 Chromosome 
3 Evaluation 

4 Crossover 

5 Encoding 

6 Mutation 
7 Fitness 
8 Elitist 
9 Roulette 
10 Scaling 



 04 

  3 سلسلي مراتبای    4یاانتياب مسابقيو ود دا تي با د(. بعضی رو کای انتياب دیگر عبارت د اخ: 

 .4  رتبي2تالن پایا

راتی روی نسلکای قدیمی انجام ده م تا بتوان نسلکای  دید برای تول د نسلکای  دید بایستی تط  

 س ساتم ( در 4تاا  6/1این عمل گشار می گوی م. این عمل ت کا با اتتمال ياصی)ب ن  را ساين. بي

رخ می دهد و بي دو گشار تک نقطي ای و دو نقطي ای تقس م می  ود.  مثلا در تالن تک نقطي ای  

دودویی انتياب می  ود و دو كروموخوم پدر و مادر هر كدام بي دو یک نقطي ب ن صرر تا  ول ر تي 

قسمن داریم كي با ك ار هم قرار دادن آنکا )یکی اخ پدر و یکی اخ  4قسمن تقس م می  وند. اك ون 

مادر( كروموخومکای فرخند تول د می  وند.  کش هم بي مع ی س ر غ ر ب عی اسن. در كروماوخوم 

ادفی انتياب می  ود و فرم آن تط  ر می ك د. ایده كاار ایان اسان كاي انتيابی یک نقطي بطور تر

هدف اخ عمل  کش   .صرفاً تاصل تکامل تدریجی گوني های قبلی هست د های تکامل یافتي ترگوني

تول د ژنکایی اسن كي در  امعي اول ي تضور ندارند. ل کن باید تو ي دا ن كي با  کش كام ژنکاای 

با  د بو ود نمی آی اد. اخ ساوی دیگار افازایش  کاش باعاث افازایش  خیادی كي ممکن بود مر د

 اغتشاش يواهد  د و در  نت جي فرخندان ویژگ کای والدین را اخ دسن می ده د.

  رط ياتمي یک الگوریتم ژنت ک می تواند یکی اخ موارد خیر با د:

 .ها برس مبي تعداد ثابتی اخ نسل -4

 ابد. ده پایان ی خمان ايترا  داده -3

  .)فرخند تول د  ده( پ دا  ود كي كمترین ملا  را برآورده ك د یک فرد -2

 .ب شترین در ي براخش فرخندان تاصل  ود  یا دیگر نتایج بکتری تاصل نشود -4

  انجام  ود. باخرسی دستی -5

  بالا استراده  ود. اخ تالات ترك بی -6

                                                 
1 Tournament 
2 Hierarchical 

3 Steady-State 
4 Rank 
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 ک ژنت یمحاسبات تمیالگور 4-4   کل
 

 مراتل ا رائی یک الگوریتم كلی ژنت ک عبارت د اخ:

 تایی با  ول یکسان n روع الگوریتم با یک  مع ن  -4

 محاسبي بک  گی هر فرد -3

 انتياب دو فرد با بک  گی بالا)والدین( -2

 (4و  1,6ب ن  اتتمال اترالاعمال گشار و تول د فرخندان اخ روی والدین )با  -4

 ( یا كمتر 1,14تدود  در) pاعمال  کش با اتتمال  -5

 قرار دادن فرخندان دايل یک مجموعي بي ع وان نسل  دید  -6
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 تط  ر دادن  مع ن اول ي با ورود نسل  دید -1

 3رفتن بي گام  -2

 آمده اسن. 4-3مراتل ا رائی یک الگوریتم محاسباتی ژنت ک در  کل 

 

 كاربرد الگوریتم ژنتيک  2-1-2

نوسايتار  این سايتارها ویژگی های یگاني ای دارند كي بواسطي و ود ناهمسانگردی در یک ترك ب نا

در مواد تجمی این يوا  مشاهده نمی  وند. این امر باعث گردیده اسن تا عل رغم د اوار باودن 

ژه ای بي مطالعي آنکا و ود دا تي با د. بي م ظور ا الاع تک ي و ر د نانوسايتارها همچ ان تو ي وی

نظری و عددی خیادی برای بررسی ویژگ کای آنکا ارائي  اده اسان.  این مواد  رو کای گ کایژویاخ 

  ]53[3  روش گاام تراادفی]54[4تعدادی اخ این رو اکا عبارت اد اخ: تراضال محادود تاوخه خماان

-52[  محاسابات ورد ای]51[ 2  گروهکای باخبک جارش ماتری  چگالی]56-52 [الگوریتم ژنت ک

 .]65-64[ 4  و تل دق ق]41[ش سریکای توانی  رو]62[  مونن كارلو ]63[  ايتلال]64

كاربردهای قبلی روش ژنت ک در مطالعي چاه های كوانتومی قبل م جر باي بررسای يواصای نظ ار: 

  تحل ل داده های تجربی   اف ]66[ك ترل كوانتومی تركن بستي های موج در چاهکای كوانتومی

  تع  ن پارامترهاای بک  اي ]61[تق مفوتولوم  سان  برای یافتن انرژی فعال ساخی پيش بطور مس

 اده اسان. در مطالعاي   ]62[برای كارایی بکتر در فركانسکای باالا GaAsچاه كوانتومی  س ستم 

  یاافتن ضارایب ]66[نقاط كوانتومی مواردی نظ ر محاسبي گاف نواری آرایي ای اخ نقااط كوانتاومی

ایان روش  بررسی  ده اناد.  ]11[ شب اپت کی يطی و غ ر يطی و انرژی بستگی نقاط كوانتومی

و ب شتر اخ هماي باا كاار پ شاگاماني گارون  ]14-42[و  نانوس مکا  ]13-14[برای مطالعي نانو ذرات

در  ن ز مورد استراده قارار گرفتاي اسان. ]12-16[برای مطالعي نانويو ي ها  ]15[دیون و همکاران

یاک ساطح و  ارایم رسا دن باي  این كار سايتار نانو يو ي های  شب  ده در فرای د ر د روی

                                                 
1 Finite-difference time-domain method 
2 Random walk 
3   ِ Density matrix renormalization group 
4 Exact solution 
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(  نشاان 3-3آن در  اکل ) نمودار گرد یسايتار تالن پایي با كمترین انرژی بررسی می  ود كي 

 داده  ده اسن.

 

نانويو ي  يیبرای محاسبي سايتار تالن پا ونیمورد استراده توسم گروه د ک ژنت تمیمراتل  الگور 3-4   کل

 ]36[ ها

و نظریاي  ]16[با رو کای دیگری مان د رو کای  بکي های عربی ک ژنت تمیالگورمواقع  در بعضی

 برورت ه بریدی مورد استراده قرار می گ رد. ]21[تابع چگالی

آنکا بي كاار رفتاي اسان كاي   4در مطالعي نانوس مکا این الگوریتم ب شتر برای بررسی ریين   اسی

( ریين   اسی تعدادی اخ نانوس مکای  لا كي 2-3 کل). ]14[فرای د ر د را  ب ي ساخی می ك د

 توسم گروه ونگ و بي كمک الگوریتم ژنت ک بررسی  ده اسن را نشان می دهد.

در این رسالي ن ز رو ی  دید برای  ب ي ساخی عددی و بررسی ياوا  نانوساايتارهای یاک و دو 

 3ار ترك ب قدرت  ستجوی  کاانیبعدی بر پایي الگوریتم ژنت ک ارائي  ده اسن. هدف ما در این ك

الگوریتم ژنت ک  انعطاف پشیری و سرعن روش انتگرال گ ری مونن كارلو  سادگی و  2و چ د هدفی

برای این م ظور  در ع ن تال دقن روش تساب ورد ی برای رس دن بي یک روش بک  ي بوده اسن.

ست م كي در اداماي  راه تال روبرو ه كاستی هاییتمام رو کای محاسباتی دیگر با مشکلات و  نظ ر

                                                 
1 Morphology 
2 Global search 
3 Multi-objective 
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هایی برای آنکا ارائي  ده اسن. مکمترین ویژگی هاای ایان روش ساکولن برناماي نویسای  انعطااف 

مسائل ميتلف با  کل پتانس ل ها و  رایم مرخی متراوت و همچ  ن  كاربرد برایپشیری و قابل ن 

 قدرت  ستجوی  کانی آن اسن.

 

 ]14[ ده اسن  ی لا كي  توسم گروه ونگ بررس یمکا اخ نانوس یتعداد ی اس  ينیر 2-4   کل
 

تعادادی  اواب را كاي  مای بایسانیک ویژگی قابل تو ي در الگوریتم ژنت ک آن اسان كاي ت کاا 

كاندیدای يوبی برای مسللي هست د تول د و اخ ب ن آنکا بکترین را انتياب نمود. این كار باعاث مای 

ئلی نظ ر سايتارهای كوانتومی و تل معادلي  رودی گر با افزایش پ چ دگی  ود كي در بررسی مسا

پتانس ل  پ چ دگی ب شتری بي الگوریتم اضافي نشود. در بررسی این مسائل ابتدا یاک برناماي بارای 

یک نوع پتانس ل نو تي می  ود و سپ  یک  واب آخمون با تعدادی پاارامتر آخاد انتيااب  اده و 

 ا ب ش  ي ساخی انجام می  ود. سپ  مسللي كم  ي ی

 

 بررسی اكسيتون هاي مقيد در چاه هاي كوانتومی رهيافت 2-2

 /0.3Sb0.7GaAsGaAsیگانه چاه  كوانتومی  2-2-1

پایي اول ي كار در این بررسی همان اصل ساده ورد ی اسن كي با كمک آن می تاوان انارژی تالان 

انتياب می  اود و ساپ   بک جاربع موج اول ي در این روش یک تا .را تيم ن خد س ستم پایي یک 

 بي كمک رابطي خیر انرژی تالن پایي بدسن می آید:
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 drHE min0                                          (3-4)  

  در تضور GaAs/GaAs0.7Sb0.3برای بررسی  ابحایی دیامط ا  سی سايتار چاه كوانتومی یگاني 

خ الگوریتم ژنت ک استراده  ده اسن. بي م ظور محاسبي  ابجایی دیامط ا  سای م دان مط ا  سی ا

در یک چاه كوانتومی در تضور م دان مط ا  سی عرضی اخ هام لتونی مورد اساتراده توسام گاروه 

 استراده  ده اسن: ]24[س گر و همکارانش 

2 2 2 2
2 2

2 2 2
,

0

1 1
( )

2 2 8( )

conf

i i c

i e h i i e h

e
H V z

m z z z
  

     

   
      

     
   )3-3( 

)1)(/(طياخ راب كاهش یافتيدر این رابطي  رم  021 mme   همچ ا ن  .تع  ن می  اود

1γ  3وγ لوت  گر هست د كي با كمک آنکا  رم های ترره س گ ن در راستای -پارامترهای نوار كوهن

z  2(و صرحي عمود بر آن بي كمک روابام( 210

)(   mm z

h
)(و   210

)(   mmh
بار تساب  

  hρو  eρتعریف می  اود.  hρ-eρ=ρبرورت   ρود. همچ  ن ( تع  ن می  0m رم الکترون آخاد )

فركان  س لکلوترونی  cωميترات سمتی الکترون و ترره در دستگاه استواني ای هست د.  ترت ب بي

اسن كي اخ رابطي 
0

c
eB

m c
  بدسن می آید. تابع آخماون بارای ایان هاام لتونی باي  اکل خیار

 انتياب  ده اسن: 

2 2 2 2 2( , ) ( ) ( )exp( ( ) ) exp( )e h e e h h e hr r f z f z a z z b            (2-3) 

)(كي در آن ,heii zf   توابع پوش و پارامتر هایλ  وa  وb  پارامترهای آخاد این تابع آخمون هست د كي

باید اخ  ریق كم  ي كردن تابع HBE ba ,,0 min)(   بدسان آی اد. ساپ  مقادار  ابحاایی

)()0(دیامط ا  سی اخ  ریق  00  BEBE .تع  ن می  ود 

 z( بي دل ل  رن  دگی در ات آخادی الکترون و ترره در راستای محور 4-3تل تحل لی معادلي )

د وار اسن بي هم ن دل ل در ب شتر موارد برای تل این معادلي اخ روش قدرتم د تسااب ورد ای 

را تيم ن  س ستم . با كمک اصل ورد ی می توان انرژی تالن پایي یک ]22-23[استراده می  ود
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خد )
 drHE min0 ( اك ون انرژی بستگی اكس تون .)bE را مای تاوان باا كماک رابطاي خیار )

 :]24[بدسن آورد

Eb=Eg + Ee + Eh - Eex                                   )4-3( 

و تراره بي ترت ب انرژی های تاک ذره ای الکتارون  hEو  eEانرژی   کاف انرژی  gEدر این رابطي 

 :]25[بدسن می آی د خیرهست د كي اخ تل معادلات 
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  (3-5)            

بي  4دو -دان ل-و اخ  رایم مرخی بن ]26[این معادلات را با كمک الگوریتم نرف كردن تل كرده

. همچ  ن  رم موثر در ]21[راده كرده ایمدل ل تراوت  رم های الکترون و ترره در سد و چاه است

 . ]22[بدسن آمده اسن %21 آنت موانبرای درصد آلایش  3چاه كوانتومی با كمک قانون وگارد

در ای جا لاخم اسن ا اره ك  م كي م زان دقن روش ورد ی تا تد خیادی بي تعداد پارامترهای مورد 

رها ب شتر با د تع  ن آنکاا ن اخم اد صارف خماان استراده بستگی دارد. البتي هرچي تعداد این پارامت

ب شتری اسن. برای رفع این مشکل ما اخ روش الگوریتم ژنت اک اساتراده كارده ایام كاي باريلاف 

رو کای دیگر كم  ي ساخی  قابل ن  ستجوی تعداد خیادی متط ر و همچ  ن قابل ن یافتن همزمان 

 ده توسام ماا در ایان مطالعاي خیرمجموعاي  كم  ي های  کانی و موضعی را دارد. روش بکار برده

 می با د خیرا ما اخ مب ای دودویی استراده نکرده ایم. 2روش الگوریتم ژنت ک كد تق قی

فرای د انجام محاسبات بي این صورت اسن كي در ابتدا تعدادی مو ود )پارامترهایی كاي قارار اسان 

كاملا ترادفی تول د مای  اوند.  تاابع  ( برورتNبک  ي  وند تا كم  ي تابع مورد نظر بدسن آید= 

)(0 BE  همان تابع بک  گی اسن كي نشان می دهد یکی اخ اعضای یک نسل تا چي م زان اخ دیگاران

بکتر اسن و آیا باید در ه گام تول د نسل بعد خنده بماند یا ي ر. مقدار این تابع را برای تمام اعضای 

                                                 
1 Ben-Daniel-Duke 
2 Vegard law 
3 Real code genetic algorithm 
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محاسبي می ك  م. این اعضا برتساب مقاادیر تاابع بک  گای  4مونن كارلونسل اول با كمک انتگرال 

مرتب می  وند. نرف دیگر تالات با مقدار تابع بک  گی كمتر نگي دا تي می  وند و بي همان انداخه 

تعدادی تالن  دید اخ روی این تالات قدیمی تول د می  وند. روش تول اد اعضاای  دیاد هماان 

 ی  ابجایی مقدار اعضا )با یک يم برش( و تول د ترادفی یاک عضاو اسن یع اعمال  کش و گشار

. سپ  انرژی نسل  دید محاسابي مای  اود و اعضاا برتساب تاابع p دید با یک اتتمال مع ن 

بک  گی مرتب می  وند و نسل قدیم و  دید بر تسب تابع بک  گی  وری ادغام می  وند كي نسل 

رژی كم بي خیاد مرتب  وند. تال این تلقي آنقدر تکرار می نکایی  مركب اخ نسل قدیم و  دید  اخ ان

  ود تا پارامترهای بک  ي بدسن آی د.

در نظر گرفتن یک تد بالا و پای ن )مثبن و م ری( برای پارامتر ها اخ ناپایداری برنامي  لوگ ری می 

بزرگتری  ه گسترممکن اسن بي تل سریعتر مسللي كمک ك د خیرا  گستره ك د.  بزرگتر كردن این 

اخ اعداد را مورد  ستجو قرار می دهد.  رط اتمام  ب ي ساخی هم مای تواناد مترااوت با اد ماثلا 

ای کي انرژی تالن پایي دیگر تط  ر چ دانی نک د و یا ای کي اخ ابتدا تعداد ياصی نسل برای تول اد در 

 ارم   emن  ادول ( گزارش  اده اناد. در ایا4-3نظر گرفتي  ود. پارامترهای ورودی در  دول )

 ثابن دی الکتریک می با  د. ε( و 0mالکترون در نوار رسانش بر تسب  رم الکترون آخاد )

 : پارامترهای استراده  ده در این مطالعي.4-3 دول 

ε 3γ 1γ 0/mem ماده 

5/43 16/3 62/6 161/1 GaAs 

1/45 1/4 4/42 142/1 GaSb 

 

اعماال  راده در ایان مطالعاي نشاان داده  اده اسان.مورد اسات نمودار گرد ی( ن ز 4-3در  کل )

و  ]64-61[  تعداد تکرار تلقي ژنت ک  ]26[الگوریتم ژنت ک برای یافتن بکترین پارامترهای ورد ی

 تا ك ون چ دین بار انجام  ده اسن.  ]65-63[اتتمالکای  کش و گشار بک  ي 

                                                 
1 Monte Carlo integration 
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 مطالعي نیمورد استراده در ا ک ژنت تمیالگور نمودار گرد ی 4-4   کل
 

 س ساتم با این تال یک مطالعي  امع در مورد تاث ر مولري های الگوریتم ژنت ک ه گامی كي بي یک 

 ف زیکی اعمال  ود انجام نشده اسن. ما این كار را در این بيش اخ رسالي انجام داده ایم.

( نشان داده  ده 5-3بر تسب تعداد  مع ن در هر نسل در  کل ) نمودار  ابجایی دیامط ا  سی

اسن. همانطور كي در ایان  اکل دیاده مای  اود باا افازایش تعاداد نسال در هار گاام  ابجاایی 

 دیامط ا  سی تول یک وضع ن تعادلی نوسان می ك د.

-N)2/عمال ژنت ک بي تعداد نرف كاندیدا ها را نگي دار و با كمک ا

M.كاندیدای  دید تول د كن ) 

تابع بک  گی را برای كاندیدا های  دید ب اب و آنکا را بي 

 ترت ب ارخش تابع بک  گی مرتب كن.
 

ندیداهای  دید و قدیم و نيبي ها  مع تی ادغام كابا 

N .تایی بي ترت ب تابع بک  گی بساخ 
 

  روع

N  لي تول د كن لبرای مسكاندیدا( ) واب اول ي(n  تا آرایيm 

 تایی )تعداد پارامتر آخاد بطور ترادفی(.
 

با یافتن تابع بک  گی برای كاندیدا ها آنکا را بي ترت ب 

 مقدار تابع بک  گی مرتب كن

تا در صورت و ود  رط  M) نيبي ها را  دا كن

 نيبگی برای اعضا(
 

 آیا  رط اتمام 

 برقرار  ده؟

 پایان

 بلي

 ي ر



 02 

 

 دهد. یرا نشان م ن انگ مقدار م ن ل. يم چدر هر نس ن برتسب تعداد  مع یس امط ا ید یی ابجا 5-4   کل
 

در این مطالعي تط  رات انرژی بستگی اكس تون مق د را در یک چاه كوانتاومی یگاناي )باا  ابجاایی 

برای نوار رسانش( بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت ک بي اخای درصد نيبگای هاای  meV 41نواری 

 ( نشان داده  ده اسن6-3کل )ميتلف ن ز بررسی  ده اسن. نتایج این بررسی در  

 

بي اخای درصد نيبگی های ميتتلف  تط  رات انرژی بستگی اكس تون بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت ک 6-4   کل

  کلاین ذكر  ده در 
 

م جار باي  %61باي  %41( مشاهده می  ود افزایش درصاد نيبگای اخ 6-3همانطور كي در  کل ). 

( می  ود. این مقدار تط  ارات در انارژی بساتگی meV3نرژی بستگی اكس تون) تدود تط  ر  در ا

 قابل تو ي می با د.  ]66[اكس تون كي معمولا در تدود چ د م لی الکترون ولن اسن
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اخ نظر محاسباتی برای دست ابی بي مقدار بک  ي پارامتر مورد  ستجو  مقداری قابل قبول يواهد بود 

گی كم  ي م جر  ود. این مع اری اسن كي در ای جا برای پایان دادن بي تلقي كي بي یک انرژی بست

 الگوریتم ژنت ک استراده  ده اسن.

می تواناد مالا  ياوبی با اد.  4برای قضاوت در مورد سرعن یک روش محاسباتی خمان ا رای آن

م. نتاایج ایان برای بررسی این موضوع اثر درصد نيبگی روی خمان ا رای برنامي را بررسی كرده ایا

 ( نشان داده  ده اسن. 1-3در  کل ) بررسی

 

 خمان ا رای برنامي برتسب تعداد تکرار تلقي ژنت ک. 1-4   کل
 

همانطور كي در این  کل دیده می  ود با افزایش درصد نيبگی تعداد كمتری اخ اعضاای  مع ان 

ار و  کاش  اده و ب اابراین خماان ا ارای برناماي وارد فرای دهای مربوط بي اعمال ژنت ک نظ ر گش

 كاهش می یابد.  

(  تط  رات انرژی بستگی اكس تون را بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت ک بي اخای  تعاداد 2-3 کل )

نشان می دهد. همانطور كي در این  کل دیاده مای  اود اگار تعاداد نقااط  متراوتنقاط ترادفی 

( در آن صاورت ممکان اسان در 51مونن كارلو كم با اد )ماثلا ترادفی در فرای د انتگرال گ ری 

لشا این وارسی م جر بي تع  ن تداقل مقادار  بو ود آید. meV5/4انرژی بستگی ايتلافی در تدود 

                                                 
1 CPU time 
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ی بستگی می  ود در ع ن تالی كي خمان كمتری برای محاسبي دیگر ممکن و مورد وثوق برای انرژ

 .كم ات ف زیکی مورد ن اخ صرف می  ود

 

 تط  رات انرژی بستگی اكس تون بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت ک. 2-4   کل
 

ب ابراین صرف ا باع یک كم ن نسبن بي یک پارامتر نظ ر تعداد تکرار تلقي ژنت ک  تعداد  مع ن 

اتماام برناماي  هر نسل كي گاه بي ع وان مع ار اتمام  ب ي ساخی استراده می  ود را نمی توان مع ار

 قرار داد خیرا بي اخای مقادیر ميتلف درصد نيبگی این نمودار در سطوح ميتلری بي ا باع می رسد.

در این مطالعي تط  رات  ابجایی دیامط ا  سی بر تسب اتتمال  کش و م دان مط ا  سی اعماال 

همانطور كي ایان ( نشان داده  ده اسن. 6-3 ده ن ز بررسی و نتایج آن بطور سي بعدی در  کل )

 کل نشان می دهد  ابجایی دیامط ا  سی دارای تالن نوسانی برتسب اتتمال گشار اسن. نتاایج 

این بررسی نشان می دهد كي استراده اخ یک اتتمال گشار ثابن و اخ پ ش تع  ن  ده در محاسبات 

صاح ح نمای  بر پایي الگوریتم ژنت ک برای تع  ن یک كم ن ف زیکی نظ ر  ابجاایی دیامط ایسای

با د. در اصل باید اتتمال گشاری را یافن كي م جر بي تداقل مقدار انرژی  ود یع ای مع اار بکتار 

یع ی ا باع  دن یک كم ن با افزایش تعداد تکارار در بودن اتتمال گشار كم  ي بودن انرژی اسن. 

  تلقي ژنت ک نمی تواند مع اری برای ياتمي برنامي با د.
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 اعمال  ده. یس مط ا  دان و م ک بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت یس مط ا  اید ییتط  رات  ابجا 6-4   کل
 

 دان در م ک بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت یس امط ا ید یی ابجابرای اثبات این موضوع  نمودار 

ارامترهای آخاد در برای پ تد بالای انتگرال گ ریبي اخای  411 ن تعداد  مع و B=12Tمط ا  سی

رسم  ده اسن. همانطور كي در این  کل دیده مای  اود باي  41-3( در  کل 4-3انتگرال رابطي )

تاد یاک  متراوت  نمودار در سطوح ميتلری بي ا باع می رسد. بالای انتگرال گ ری های تداخای 

 د.درسن تر بي نظر می رس م جر بي تداقل مقدار انرژی  ودكي  بالای انتگرال گ ری
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 .411 ن   تعداد  معB=12T دان در م ک بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت یس امط ا ید یی ابجا 41-4   کل
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دیا مط ا  سی بر تسب تعداد  مع ن  و م دان مط ا  سی  ( نمودار تط  رات  ابجایی44-3 کل )

 را نشان می دهد.

 
 .ک بر تسب تعداد تکرار تلقي ژنت یس مط ا  اید ییتط  رات  ابجا 44-4   کل

 

دیده می  ود اثر مولري های الگوریتم ژنت اک در م ادان  43-3و  44-3همانطور كي اخ  کل های 

های ضع ف كم اسن اما با افزایش م دان مط ا  سی این اثرات )یع ی نوسان نمودار بر تسب تعداد 

 ن( ن ز افزایش می یاب د. مع 

 

 .یس مط ا  دان و  م ن بر تسب  مع یس مط ا  اید ییتط  رات  ابجا 43-4   کل
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اك ون بي م ظور مقایسي نمودار تط  رات  ابجایی دیامط ا  سی بر تسب م دان مط ا  سای بارای 

نشان داده  24-3 جي در  کل بررسی  ده اسن. نت GaAs0.3As0.7GaAl/سايتار چاه كوانتومی 

می با د. توافق بسا ار ياوب نت جاي بدسان  ]63[ ده اسن. نمودار تجربی مربوط بي گروه مر ع 

آمده در این كار با نتایج تجربی نشانگر دقن بالای الگوریتم بي كار برده  ده در ایان محاسابي مای 

 با د.

 

بدسن آمده توسم روش ما و روش   یس مط ا  دان متسب بر یس ط ا م اید ییتط  رات  ابجا 42-4   کل

 .]63[مر ع  یتجرب
 

برای تول د اعضاای نسال  4(  آن را با یک روش تع  یGMVبرای بکبود سرعن و كارایی الگوریتم)

 دید ترك ب كرده ایم. بدین ترت ب كي اعضای نسل قدیم را با  مع و یا ترریق یک عدد كاو چاک 

'epsilon_percent'  44-3كاار در  اکل بي اعضای قدیم تول د كرده ایم )برون ابی(. الگاوریتم ایان 

 آمده  اسن.

                                                 
1 Deterministic 
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 (BGMV) لیمتما یورد -مونن كارلو-ک روش ژنت نمودار گرد ی 44-4   کل
 

وی با استراده اخ الگوریتم  دید تط  رات انرژی بستگی اكس تون بر تسب تعداد م اانگ ن گ اری ر

 این كم ن ف زیکی )بي اخای پارامترهای محاسباتی متراوت الگاوریتم ژنت اک( بررسای  اده اسان.

آمده اسن. این كار را برای كاهش م زان افن و ي ز و افازایش دقان كم اات  45-3نتایج در  کل 

 محاسبي  ده انجام داده ایم. 
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 یدر تالات ميتلف با ورود یر گ ن انگ بر تسب تعداد م تون اكس یبستگ یانرژ رات  نمودار تط 45-4   کل

 (3-3 دول) یها

 ( آمده اسن.3-3كم ات ورودی در  دول )

 (6: پارامترهای ورودی استراده  ده برای تول د  کل)3-3 دول 

تعداد  

 نسلکا

 تعداد نقاط نموني برداری مونن

 كارلو

اتتمال   مع ن

  کش

درصد 

 نيبگی

Epsolion 

percent 

B 1000 700 1000 40 10 0 

C 1000 700 500 40 10 0 

D 500 700 1000 40 10 0 

E 1000 450 1000 40 10 0 

F 1000 700 1000 5 10 0 

G 1000 700 1000 40 10 40 

 

نتایج این بررسی نشان می دهد كي وقتی ما تعداد نسل و تعداد نقاط نموني برداری در انتگرال مونن 

می ده م اثر م انگ ن گ ری ناچ ز می  ود. اثر م انگ ن گ ری باي اخای تعاداد كام  كارلو را كاهش

م انگ ن گ ری خیاد اسن. وقتی تعداد م انگ ن گ ری را افزایش می ده م افن و ي از آنکاا كااهش 

اسن. تداكثر م زان تاث ر م انگ ن گ ری  Fو  Bمی یابد. ب شترین افن و ي ز مربوط بي وضع تکای 

 م لی الکترون ولن می با د. 1,1تدود  45-3ي بي  کل هم با تو 

   ,epsilon_percentدر پایان  تعداد تالات تکراری در  مع ن با تط  ار مقادار پارامترهاایی مثال

آماده اسان.  46-3در  اکل رصد نيبگی را بررسی كرده ایم. نتایج  ایان بررسای دو   اتتمال  کش
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برای تمام تالات ه گامی كي این پارامترها افزایش مای همانطور كي در این  کل ها دیده می  ود 

 یاب د تعداد تالات تکراری ن ز كاهش می یابد.

 

ر یدامق ر  با تط ک اخ تعداد تکرار تلقي ژنت یبرورت تابع ن در  مع ینمودار تعداد تالات تکرار 46-4   کل

 و اتتمال  کش. epsilon_percent    یدرصد نيبگ
 

ه گامی كي تعداد تکرارهای ژنت ک افزایش می یابد تعداد تالات تکاراری تاول یاک مقادار ثابان 

نوسان می ك د. ه گامی كي تعداد نيبي ها را افزایش می ده م تعداد اعضای  مع ن كي باا اعماال 

ژنت ک تول د می  وند كم می  ود ب ابراین تعداد  مع ن تکراری كاستي مای  اود. ه گاامی كاي 

'epsilon_percent'   اضافي می  ود تعداد تالات تکراری كم می  ود چراكي تعاداد  مع تای كاي

برورت تع  ی تول د می  ود ب شتر می  ود. سرانجام ما تعدادی اخ اعضا را بطور تراادفی انتيااب 

 می ك  م و سپ  مقدار آنکا را اخ كم بي خیاد و بلعک  تط  ر می ده م ) کش(  ب ابراین با افازایش
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اتتمال  کش تعداد تالات تکراری كم می  ود. در این كاار تعاداد تاالات تکاراری باا  امارش 

مستق م انجام  ده اسن. تشف تالات تکراری باعث می  ود تا پارامترهای بک  ي ساریعتر بدسان 

آی د. تق قن دیگر آنکي  چون در این كار تعداد پارامتر آخاد كم بوده اسان تعاداد تاالات تکاراری 

ال خیادی برای ريداد دا تي اند. برای  رایم دیگر این نتایج ممکن اسن كاملا متراوت با ا د اتتم

 و برای هر مسالي باید بطور مجزا این كار تکرار  ود. 

نکتي بس ار مکمی كي در انجام محاسبات با رو کای ا اره  ده در ای جا بایستی مد نظر قرار گ ارد 

يوب روش های ابداع  ده و قابل ن بالای آنکا برای توسعي باي  این اسن كي عل رغم كارآمدی نسبتا

مسائلی با تعداد بس ار ب شتر در ات آخادی و ذرات  ممکن اسن مشکلاتی نظ ر تونل خنی بي م طقي 

مم وعي كلاس کی رخ بدهد كي رو کای ياصی برای بر رف كردن آن و ود دارد. یک راه تشي ص 

ی بي دايل م طقي مم وعي كلاس کی برای یافتن ویژه مقاادیر و این مشکل آن اسن كي انتگرال گ ر

ویاژه تواباع یااک معادلاي  اارودی گر ممکان اساان باي  وابکااای نماایی افزایشاای در ایان م ااا ق 

 كي بي وضوح ا تباه می با د.  ]21[ب انجامد

 

ــک 2-9 ــامپيوتري روش ژنتي ــال ك ــم در اعم ــات مه ــارلو-نک ــت ك -مون

 است به نتایج اشتباه بيانجامد:( و مواردي كه ممکن GMVوردشی)
در ه گام استراده اخ رو کای ا اره  ده در این بيش  باید بي نکات خیار تتماا تو اي  اود. عادم 

 رعاین هر كدام اخ این نکات ممکن اسن بي نتایج ا تباه م جر گردد.

 بک جار نکردن تابع موج -أ

 كامپ وتراعداد يطاهای نا ی اخ گرد كردن  -ب

 در نقطي صرر. ρ گی مدیرین نادرسن تک   -ت

 اعمال نکردن تراوت  رم موثر در چاه و سد -ث

 عدم استراده اخ واتدهای كاه ده  -ج

 عدم استراده اخ قانون وگارد برای مواد ترك بی. -ح
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 استراده اخ توابع محاسباتی با دقن كم بي ع وان مثال مولدهای اعداد ترادفی  -خ

 تگی تابع موج و مشتق آن دو  بجای پ وس-دان ل-استراده نکردن اخ  رایم مرخی بن -د

استراده نابجا اخ عملگرهای ژنت ک. باید بي اخای هر مسللي  عملگرهای ميتلف ژنت ک رصاد  -ذ

  وند تا مقادیر بک  ي آنکا بدسن آید.

 

این روش ها ساده بي نظر می رسد ولی تع  ن كردن پارامترهاای اول اي آن بارای  ری گبکار اگر چي

زیکی بده د د وار اسن. در ع ن تال بي دل ل ای کي این روش هاا رس دن بي  وابکایی كي مع ی ف 

 ده د دا ن كي با این مشکلات روبرو   قابل ن اعمال بي مسائل د وار را دارد لشا ارخش آن را يواه

مس ری  دید برای تل معادلي  رودی گر ب  ذره ای با تعداد در ات آخادی بالا و تعداد ذرات باالا 

 باخ نمای م.

 

 گيري نتيجه

اكس تون مق اد در  یاک چااه    رن دیامط ا  سی وابستي بي یکبي بررسی  فرلاین در 

كوانتومی یگاني در دستگاه ميترات استواني ای و تعدادی اخ ویژگ کای آن پردايتي  ده اسن. ایان 

مونن -ورد ی و سپ  تعم م بي روش ترك بی ژنت ک-مونن كارلو-كار با ابداع روش ترك بی ژنت ک

 ورد ی بایاس  ده )ترك ب با روش برون یابی( انجام  د. مشيص  د كي م طقی ن سن كي-وكارل

پارامترهای اول ي ژنت ک ثابن مان د یک اتتمال گشار ثابن و اخ پ ش تع  ن  اده در محاسابات  اخ 

دیامط ایسای را ب ااب م بلکاي باي   ابجااییبر پایي ژنت ک استراده ك  م تا یک كم ن ف زیکی نظ ر 

ار دیگری هم ن اخ اسن. بطور عددی اثبات  ده اسن كي برای دست ابی بي مقدار بک  ي باید گرن مع 

مقداری قابل قبول اسن كي بي مقدار كم  ي انرژی م جر  ود و این مع اری اسن كي در این رساالي 

ش دقن  برای پایان دادن بي تلقي الگوریتم ژنت ک استراده  ده اسن. برای كاهش خمان ا را و افزای

   ,epsilon_percentتعاداد تاالات تکاراری در  مع ان باا تط  ار مقادار پارامترهاایی مثال

Mutation_probability   و elitisist_percent  مورد بررسی قرار گرفن. برای اثباات نتاایج
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 الگوریتم ژنت ک استراده  ده در این كار  نتایج این بررسی برای تط  رات  ابجایی دیامط ا  سی بر

نتایج مقالات دیگر مقایساي  اد و نت جاي تااكی اخ دقان باالای  تسب  دت م دان مط ا  سی با

يام برناماي  621روی الگوریتم ژنت ک دودویای و  ++cيم برنامي  561در این بيش . بود برنامي

c++  .روی الگوریتم ژنت ک كد تق قی نو تي  د 
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اي تفاضل محدود  و الگوریتم ه :9فصل 

مونت كارلو براي بررسی رفتار اكسيتون 

هاي مقيد در چاههاي كوانتومی یگانه 

/GaAs0.3As0.7GaAl  و

/GaAs0.3Sb0.7GaAs 
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وابسته به یک اكسـيتون روش تفاضل محدود براي حل معادله شرودینگر  9-1

  GaAs0.3Sb0.7GaAs/مقيد در چاه كوانتومی یگانه 

 يمقدم 2-4-4

اخ ب ن رو کای محاسباتی مو ود  روش تراضل محدود كي برپایي برش خنی فضا ب ا می  اود دارای 

اعمال كامپ وتری ي لی پ چ ده ای نبوده و برای استراده در چ اد بعاد و باا تعاداد در اات آخادی 

 اخ ن 4بي استراده اخ يطی ساخی  تير ص تافظي پویا و قطری ساخی ماتریسکای بس ار بزرگ خیادتر

اسن. بي هم ن دل ل برنامي نویسی آن د وار يواهد بود. بي ع اوان مثاال بارای تال یاک معادلاي 

قسامن مسااوی بریاده  N رودی گر تک ذره ای در سي بعد  كي برای تل آن فضا در هر  کن بي 

با صارف خماان بسا ار  MATLABباید قطری  ود. نرم افزار  3N ده با د یک ماتری  با ابعاد 

ا قادر اسن ماتریسی متقارن اخ مرتبي هشن تا ده هزار را با كمک یک كامپ وتر يانگی بدون خیاد ت ک

برش در هار  33استراده اخ ترف د مواخی ساخی روی پرداخنده های ميتلف قطری ك د)یع ی تدودا 

 کن!(. با این توص رات لزوم ایجاد و توسعي رو کایی برای بکباود و یاا تساریع ایان گوناي مساایل 

 ری بي نظر می رسد.ضرو

در این بيش اخ رسالي ما با استراده اخ روش تراضل محدود با گامکای مساوی و متط ار ساعی كارده 

ایم یک روش بکبود یافتي برای بررسی یک اكس تون مق د در یک چاه كوانتومی یگاني ابداع نمای م. 

نحوه استراده اخ روش تراضل نوع ایجاد گامکای متط ر با تط  ر مسللي عوض می  ود. ب ابراین در  

 محدود با گام متط ر راه را برای تل مسائلی با تعداد ب شتر ذرات و ابعاد فضا هموار يواهد نمود.

 

                                                 
 ( هست د.sparseاین ماتری  ها در ب ساری اخ مواقع اسپارس) 4

‘As far as the laws of mathematics refer to reality, they are not 

certain; and as far as they are certain, they do not refer to reality.’   

 

-  Albert Einstein, "Geometry and Experience", January 27, 1921 
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 :ره افن 2-4-3

)مقدار  ابجاایی  GaAs0.7Sb0.3/GaAsبرای یافتن انرژی بستگی اكس تون در یک چاه كوانتومی 

ام لتونی مورد استراده توسم س گر و همکاارانش ( اخ ه ]24[فرض  ده اسن meV 10نواری برابر 

 در ميترات استواني ای و در غ اب م دان م دان مط ا  سی استراده می ك  م:  ]24[
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            (4-2) 

( 4-2معرفی  ده اند. تل تحل لای معادلاي ) 3-5-3پارامترهای مو ود در این رابطي قبلا در بيش 

هاا د اوار اسان  باي  z دگی ب ن در ي آخادی الکترون و ترره در راستای محاور بي دل ل  رن 

هم ن دل ل در ب شتر موارد برای تل این معادلي اخ روش قدرتم اد تسااب ورد ای اساتراده مای 

 .]411-61[ ود

اگرچي استراده اخ روش ورد ی  تتی با كمک یک تابع آخمون ساده  بي یافتن انرژی تالن پایاي باا 

 ار يوبی م جر می  ود ولی دارای این ایراد اسن كي ت کا انرژی تالن پایي را بدسان مای دقن بس

دهد و برای یافتن بق ي ویژه تالات بي ایجاد توابع آخمون دیگری ن اخ اسن كي بر تابع آخماون اول اي 

عمود با  د. البتي انجام این كار بارای یاافتن تاالات برانگ يتاي خماان خیاادی را صارف محاسابي 

ابع آخمون  دید يواهد كرد. ب ابراین تلاش برای یافتن رو کای  ایگزین بسا ار وپارامترهای آخاد ت

 مر د يواهد بود.

 در ای جا برای تل این معادلي بروش تراضل محدود اخ تعریف دیررانس لی مشتق كمک گرفتي ایم:
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 نس ل موثر با روابم خیر داده می  وند:پتاو  Cو  Bو  A كي در این رابطي 
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    ( 2-2 ) 

 ρو  hzو  ezیک ماتری  ویژه مقداری اسن. ابعاد این ماتری  ت کا با ده برش در  کات  3-2رابطي 

!. تو ي  ود كي ده برش در هر  کن مقدار ناچ زی اسن. این مااتری  4111*4111برابر اسن با 

قابال قطاری سااخی مای  4اسپارس اسن و ماتریسکای با ابعاد بس ار بزرگ باا كماک روش ل شاوخ

. نکتي دیگری كي باید بي آن تو ي كرد این اسن كي برای انجام هر محاسابي ابتادا بایاد ]414[با د

تومی را ك تارل ك ا م. باي ع اوان مثاال در ه گاام اساتراده اخ رو اکای محدوده كلاس کی یا كوان

( 3عددی)ميروصا رو کای بر پایي گسستي ساخی فضا نظ ر روش تراضل محدود یا روش ت ر انداخی

انتگرال گ ری بي دايل م طقي مم وعي كلاس کی برای یافتن ویژه مقادیر و ویژه توابع یاک معادلاي 

تباه در این م ا ق م جر  ود. برای  لوگ ری  بکای نمایی افزایشی  ا رودی گر ممکن اسن بي  وا

 bE. اك ون انرژی بستگی اكس تون ]21[استراده كرد 2اخ این اتراق می توان اخ رو کای برپایي اترال

 بدسن آورد.  4-5-3را می توان با كمک رابطي 

در را فضاا  GaAs0.7Sb0.3/GaAsبرای بررسی رفتار یک اكس تون مق د در چاه كوانتاومی یگاناي 

قسامن تقسا م كارده ایام. ب اابراین مااتری   rhoNو  zeN  zhNبي ترت ب باي  ρو ez  hzراستاهای 

يواهد  د. این ماتری  بي كماک تواباع كتابياناي ای  zeN×zhN×rhoNهام لتونی تاصلي دارای ابعاد 

ه اسن. بي دل ل ای کي مقدار مو ود قطری ساخی  ده و ویژه مقادیر و ویژه بردار های آن بدسن آمد

كاهشی اسن. یک الگوریتم تراضل محدود با گام متط ر  راتی كرده ایم كاي  ρتابع موج با افزایش 

را  ρهای بزرگتر كمتر می  ود. دراین كار مقادار هار گاام باا  اروع اخ مبادا  ρبي كمک آن تاث ر 

N_mesh  تا تد نکایی بکبود انرژی تالان پایاي برابر كرده ایم و سپ  این مقدار را تط  ر داده ایم

                                                 
1 Lanczos method 
2 Shooting method 
3 Matching methods 



 60 

بدسن آید. این تد خمانی اسن كي كمترین مقدار انرژی با كمک قطری ساخی هام لتونی وابستي بي 

 3اخ  N_mesh( آمده اسن. با افزایش ب شاتر 4-2اكس تون بدسن آید. نتایج این بررسی در  کل )

تگی اكس تون بر تسب تط  رات عارض چااه برنامي واگرا می  ود. در این نمودار تط  رات انرژی بس

ن ز در  کل نشان داده  ده اسن. همانطور كي در این  کل دیده  N_meshدیده می  ود. مقادیر 

 ]63[انرژی بستگی كاهش یافتي و بي مقاادیر تجربای گازارش  اده  N_meshمی  ود با افزایش 

 نزدیک می  ود.

 

 بستگی اكس تون  بر تسب تط  رات عرض چاه. تط  رات انرژی 4-3   کل
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بر یک اكسـيتون مقيـد درچـاه روش مونت كارلو براي حل معادله حاكم  9-2

 GaAs0.3Sb0.7GaAs/و  GaAs0.3As0.7GaAl/هاي كوانتومی یگانه 

 

 مقدمه  9-2-1

دفی رفتاار مای بررسی ك  م بطاور تراا را  ب عن پر اسن اخ فرای دهایی كي اگر بي  ور دق ق آنکا

ك  د)و یا تد اقل این  ور بي نظر می رسد(. بي ع وان مثال  نوسانکای ترارتی اتمکاا در یاک چااه 

دی  اانرژی پتانس ل  بي نظر می رسد كي یک پدیده ترادفی با د. ب ابراین پيش اتمای لزوماا فرای

 ترادفی اسن. ترادفی اسن. وقتی یک اتم در یک  بکي اتمی پيش می  ود مس ر آن در هر پرش 

در تالات ساده  رفتار م انگ ن یک پدیده ترادفی را می توان بطور تحل لی بي دسن آورد. متاسراني 

بس اری اخ مسائل علمی مورد علاقي بي ندرت ساده هست د و مشاهده مستق م آنکا ن از ت کاا بعضای 

پدیده های  معای  مواقع ممکن اسن. گستره ای اخ ره افتکای نظری و محاسباتی برای پ ش ب  ی

یک روش قدرتم د اسن كي اخ توابع انرژی ب ن اتمی  4بي كار می روند. برای مثال دی ام ک مولکولی

استراده می ك د تا ن روی ب ن اتمکا را محاسبي كرده و سپ  اخ معادلي تركن ن وتن مس ر تركان 

مای  اود و ب اابراین  اتمکا را پ ش ب  ی نماید. در هر صورت این مس ر هاا  اامل ارتعااش اتمکاا

 3دی ام ک مولکولی قادر ن سن پدیده های در مق اسکای بزرگتر را بررسی ك د. روش المان محادود

در نقطي مقابل قرار دارد و برای تل مسایل مکان اک  امادات  انتقاال تارارت و دیگار خم  اي هاا 

تي ایان روش آنارا بای ارخ م د اسن.  وقتی  زئ ات  اتمی یا م کروسايتارها مکم اند  ب عن پ وس

 ارخش می ك د.

                                                 
1 Molecular Dynamics  
2 Finite element method  
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روش مونن كارلو یک ره افن تقریباا كلای بارای اساتيراج رفتاار سا  مات کی یاا ترمودی اام کی 

گشارهای پایي ای فراهم می ك د. این ره افن دارای انعطاف پشیری ذاتی خیادی در توضا ح فرای اد 

ی را بررسی ك اد. ایان روش  اامل های پایي ای دارد و می تواند مق اسکای فضایی و خمانی ميتلر

كي بر اساس تکرار ترادفی نموني برداری بارای محاسابي  اسنهای محاسباتی یک دستي اخ الگوریتم

 اتب اوند كاي امکاان محاسارو کای مونن كارلو معمولا خمانی اساتراده می .استوار می با دنتایج 

هاای فعال ن ه گام 4641لو در سال نبا د. اصطلاح مونن كارفراهم   4دق ق با یک الگوریتم قطعی

مونن  نام پروژه بمب اتمی در آخمایشگاه ب ن المللی ل  آلاموس مطرح  د.یک ف زیکدانان بر روی 

ترادفی بودن و تکرار  ب عای فرای ادها مشاابي  می با د.یک كاخی و در موناكو  برگرفتي اخ نامكارلو 

ای بس ار مشکور در كشور يودميتار موناكو واقاع قيكارلو نام م طها در كاخی وها اسن. موننفعال ن

توسم تحق قات ف زیکادانانی چاون اسات لی اولام  انریکاو « مونن كارلو». نام اسن در اروپای غربی

 فرمی و  ان فون ن ومن  کرت فراوان یافن.

های ترادفی برای محاسبي و آخمایش )كي عموما باي ع اوان  اب ي سااخی تراادفی  ا ايتي روش

توسام ویل اام  3توان تا اول ن پ شگامان نظریي اتتماال )ساوخن باافونوند( را بدون تردید می می

تراوت اساسی كاي معماولا  دوران قبل اخ محاسبات الکترون کی دنبال كرد. تاگوسن( و بي  ور ویژه 

 ود این اسن كي بي  ور اصولی روش  ب ي سااخی روش  ب ي ساخی مونن كارلو ب ان می ِ  درباره

 مرسومهای . روشبرای مسایل مورد نظر مطرح می ك دمدل مشابي اتتمالی  یکك د و وارون می را

دادناد :اساتراده اخ  اب ي برای  ب ي ساخی و مدل ساخی آماری عموما عک  این كاار را انجاام می

مونن كارلو یک مسللي قطعی را بي یک مسللي تراادفی  مسایل مشيص قطعی. بررسیساخی برای 

 آن را تل می ك د. تبدیل و

هاای كلاسا کی ارائاي  اد  س ستم اول ن روش مونن كارلو برای  4651اخ خمانی كي در اوایل دهي 

. تقس م ب دی آنکا با هم متراوت اسان و باي ]414-413[چ دین الگوریتم دیگر هم ارائي  ده اسن

                                                 
1 Deterministic Algorithm 
2 Buffon 
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ي مای تاوان آنکاا را این بستگی دارد كي ب شتر چي   بي ای اخ مسللي مورد بررسی اسن. برای نمون

برتسب ای کي: آیا در ات آخادی آنکا پ وستي اسن یا ني  آیا در تالان پایاي كاار مای ك ا م یاا در 

 محدود  و یا تتی بر تسب  رخ پ اده ساخی تقس م ب دی كرد. -چوب دمارچا

وج برپایي اصل ورد ی كوانتوم استوار اسن. در این روش ابتدا یک تابع م 4روش ورد ی مونن كارلو

آخمایشی  كي معمولا بي تعدادی پارامتر بک  ي ساخی بستگی دارد  مطابق با  رایم ف زیکای مساللي 

انتياب می  ود و ساپ  در اات آخادی پ کار ب ادی هاای محتمال تار باا اساتراده اخ الگاوریتم 

مورد قبول واقع می  وند و یا رد می گردند. البتي محدودین این روش در آن اسن كاي  3متروپل  

واب نکایی مسللي بي ك ر ن تابع موج آخمایشی تدس خده  ده بس ار تساس اسن و ن ااخ بک  اي  

 .]416-415[ساخی پارامترهای ورد ی خیادی می با د

 

  رهيافت   9-2-2

برای یافتن انرژی بستگی یک اكس تون در یک چاه كوانتومی مراروض اخ هاام لتونی داده  اده باا 

متط رهای مربور بي در ات آخادی ميتلف در  ای استراده می ك  م. در ميترات استواني 4-2رابطي 

این رابطي بطور تحل لی قابل  داساخی ن ست د ب ابراین تل تحل لی این معادلي ساده نيواهد بود. در 

بيش قبل دیدیم تل عددی این معادلي برپایي رو کای بر ی هم چ دان ساده ن سن. در  ی دهي 

يتلری برای ترویر كردن این  هام لتونی در  کات ميتلف ارائاي  اده های گش تي ره افن های م

. در ادامي رو اکای ميتلاف ایان تراویر ]411[اند. بسم سری فوریي یک نموني اخ این رو کا اسن

دوبعادی براورت خیار تعریاف مای  كاول یكردن را بررسی می ك  م. اولا ن روش یاک پتانسا ل 

 :]443-412[ك د
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1 Variational Quantum Monte Carlo  
2 Metropolis algorithm 
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 ( را می توان برورت خیر تجزیي كرد:4-2در نت جي هام لتونی )
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                         (6-2) 

,در این روابم  ,( )e h e hf z 4ها توابع پوش   bE  انرژی بستگی اكس تون وe,hE 3ها انرژی خیرنوارهای 

 الکترون و ترره هست د.

برورت خیر راه دوم برای ترویر كردن هاام لتونی چ اد بعادی در  F(ρ)معرفی یک فاكتور سايتار 

 :]444-442[یک بعد اسن

2 2/ /
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                 (1-2) 

دوبعدی برورت خیر  داده  كول یاسن. اك ون پتانس ل  2تابع بسل بکبود یافتي 0Kكي در این رابطي 

 می  ود:

2

( ) ( )
e

V F 
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 :]446-445[برورت خیر اسن  ηراه سوم برای  داساخی متط ر ها استراده اخ پارامتر ورد ی 
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                                                           (6-2) 

 :]446[با كمک رابطي خیر بدسن می آید ηكي پارامتر 

2 2
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( )e hz z


 


 
                                                         (41-2) 

 :]244-144[برورت خیر اسن xه اخ پارامترراه چکارم استراد

                                                 
1 Envelop functions 
2 Subband energies 
3 Modified Bessel function  



 64 

2 22 2

2 2
0 0

( ) ( ) 1
( )

( )

x

e e h h
e h

e h

f z f ze e e
V dz dz

z z

 


  

  

 


 

 
                           (44-2) 

ر اساتراده اخ رابطي خی xبي ابعاد چاه كوانتومی وابستي اسن. بي م ظور یافتن  xكي در این رابطي  

 می ك  م:

2 22 2
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           (43-2) 

( مزایاای 4-2)  كاول ی( بجای معادلي ساي بعادی بارهمک ش 43-2( و )2-2استراده اخ معادلات )

خیادی دارد. اولا این كار هام لتونی را بي معادلات  رودی گر یک بعدی می  ک د. ثان ا بي یک برنامي 

ی  ود. خیرا در این كار اخ نوسانات سریع توابع پوش م انگ ن گ ری می  اود. نویسی پایاتر م جر م

انتگرال گ ری لزوما باید تعداد نقاط نموني بارداری در انتگارال مونان  گستره در تق قن با افزایش 

كارلو را اضافي ك  م تا بي یک دقن مطلوب دسن یاب م. اگر انتگرالده یک تابع ك د تط  ر با اد ایان 

بستگی دا تي با د بایستی اخ توابع پوش استراده   hzو  ez بي  كول یزومی ندارد. اگر پتانس ل كار ل

 ك  م. اك ون در انتگرال مونن كارلو تعداد ب شتر نقاط نموني برداری لاخم اسن. 

و یاا  س ساتم علن استراده اخ روش انتگرال مونن كارلو در این كار این اسن كي وقتی تعداد ذرات 

آخادی آنکا خیاد می  وند بایستی اخ انتگرال های چ دگاني استراده نماود  و انتگارال مونان  در ات

كارلو در ابعاد بالا كارآمد تر اسن. بي ع وان مثال  يطا در یاک روش انتگارال گ اری تع  ای مثال 

/1 سن و يطای مونن كارلو مت اسبا n1/N/4بعدی مت اسب با  nدر فضای  4س مپسون N  اسن

تعاداد نقااط نموناي بارداری در روش مونان كاارلو یاا تعاداد بر اکا در روش  N. در ای جا ]446[

6س مپسون اسن. ب ابراین روش انتگرال گ ری مونن كاارلو در ابعااد  8n    بسا ار كارآمادتر اخ

و تعداد نقاط نموناي بارداری در روش تعداد برش در روش تع  ی  Nرو کای تع  ی اسن. در ای جا 

مونن كارلو اسن. عل رغم ای کي روش انتگرال گ ری مونن كارلو ویژگ کای چشمگ ری در ابعاد باالا 

دارد اما باید دقن آن را ك ترل نمود. در این كار ما چ ا ن يطاهاایی را محاسابي كارده ایام. اناواع 

                                                 
1 Simpson 
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 4.  در ایان كاار ماا اخ روش م اانگ ن نموناي]644[ميتلری اخ انتگرال گ ری مونن كارلو و ود دارد

. در ایان محاسابات اخ ها   ]446[استراده كرده ایم خیرا دقن ب شتری نسبن بي دیگر رو اکا دارد

داده  اود آنگااه يطاای انتگارال  f(x)روش كاهش واریانسی استراده نشده اسن. اگر انتگرالده باا 

 مونن كارلو برورت خیر تعریف می  ود:

22f f

N



                                                                 (42-2) 

 وردشی حساب 9-2-9

انتياب یک تابع موج آخمون با تو ي بي ه دسي و ویژگ کای نوعی مسللي مورد بررسی گاام اساسای 

ونی كوانتاومی اسان. در یک مسللي تساب ورد ی بي م ظور استيراج انرژی تالن پایي یک هام لت

عل رغم ای کي برای مسللي بررسی یک اكس تون مق د در یک چاه كوانتومی تعادادی اخ تواباع ماوج 

ل کن یک مطالعي  امع در این خم  ي برای بررسی پارامترهای مو اود  ]434-431[مقایسي  ده اند

اخ تواباع آخماون بارای  در این توابع موج و ود ندارد. در مقالات علمی ارائاي  اده اناواع گونااگونی

اكس تون مق د در یک چاه كوانتومی مورد استراده قرار گرفتي اسن. یکای اخ آنکاا تاابع ماوج گاروه 

 :]63[س گر اسن كي برورت خیر تعریف می  ود

2 2 2 2 2( , ) ( ) ( )exp( ( ) ) exp( )e h e e h h e hr r f z f z a z z b         (44-2) 

با كمک الگوریتم ما مقدار آنکا را  يپارامترهای آخاد این روش می با  د ك bو aو  λكي در این رابطي 

)(مونن كارلو مشيص يواه م كرد. توابع  ,heii zf 
ن ز توابع پوش هست د كي برورت خیر تعریف مای  

  وند:
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                                         (45-2) 

e,نمایشگر الکترون و ترره و  hو  eدر این رابطي  hk  و,e h
K   ابساتي باي ذره واقاع در واعداد موج

  ]431-433[( برورت خیر اسن 44-2 کل دیگر معادلي ) درون و ب رون چاه می با  د.

                                                 
1 Sample mean method 
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2 2( , ) ( ) ( )exp( ( ) )e h e e h h e hr r f z f z a z z                    (46-2) 

  ]423-432[و همچ  ن  کلی دیگر برای تابع موج آخمون برورت خیر داده می  ود

( ) exp( )                                                                    (41-2) 

در این رابطاي  اعاع باوهر  λندارد. پارامتر ورد ی  hz-e|z|این تابع موج در این رابطي وابستگی بي 

لن پایي ن از باا كم  اي كاردن . انرژی تا]422[اكس تون اسن ه گامی كي انرژی كم  ي  ده با د

 رابطي خیر)در این بيش با روش مونن كارلو( بدسن می آید:

0 , ,a bE Min H                                                                     (42-2) 

  .]426-424[ کل های دیگری اخ توابع موج آخمون استراده  ده در مرا ع دیگر داده  ده اند

 

 نتایج و بحث 9-2-4

دقن محاسبات انجام  ده می پرداخیم. در ابتدا تط  رات انرژی بستگی اكس تون بار ابتدا بي بررسی 

-2تسب تعداد نقاط نموني برداری در انتگرال مونن كارلو را بررسی می ك  م كي نتایج آن در  کل 

  آمده اسن. 3

 

 در انتگرال مونن كارلو. یبر تسب تعداد نقاط نموني بردار تون اكس یبستگ یانرژ رات  نمودار تط 3-3   کل
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با كمک این بررسی قادر يواه م بود كي تد اقل تعداد نقاط نموني برداری كي م جر بي ترول دقن 

كافی می  ود را تع  ن ك  م.  همانطور كي در این  کل دیده می  ود با افزایش تعداد نقاط نموني 

ی نوسانات در نمودار كاهش می یابد. با كمک این نمودار مشيص می  ود كي تد اقل تعاداد بردار

  در انتگرال مونن كارلو مقدار م اسبی اسن. البتي ایان عادد ت کاا 3111نقاط نموني برداری برابر با 

 برای این مسللي و  رایم ف زیکی تاكم بر آن صح ح اسن و برای مسائل دیگر بایستی این بررسای

 مجددا تکرار  ود.

بارای  نمودار تط  رات خمان ا رای برنامي بر تسب تعداد نقاط نموني برداری در انتگرال مونن كاارلو

رسام  اده اسان. ایان بررسای  2-2در  کل  ن ز بررسی و نتایج آن بررسی م زان كارامدی برنامي

ده و رفتاار آن ن از يطای نشان می دهد كي تد اكثر خمان ا رای برنامي اخ مرتبي چ د ده ثان اي باو

 اسن.

 

 در انتگرال مونن كارلو. یبرنامي بر تسب تعداد نقاط نموني بردار یخمان ا را رات  نمودار تط 2-3   کل

 

آمده اسن  2 -2-3-2و 44-2رفتار پارامتر های ميتلف وردش كي در معادلات در ادامي این مطالعي 

( 4-2در  اکل )نشان داده  ده اسن.  6-2و  5-2  4-2در  کل های بررسی  ده و نتایج تاصلي 

 رسم  ده اسن.  44-2برای تابع موج معادلي   ,λ∈a, b 0,10]3[نمودار تط  رات پارامتر های آخاد 
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در معادلي  یرهاپارامت رات  اخاد توابع موج آخمون  بر تسب عرض چاه. تط یپارامتر ها رات  نمودار تط 4-3   کل

 [.4111, 1] گستره در  2-44
 

گرتي می  اود كاي تط  ارات  این پارامتر ها ه   رفتار مشيری و م ظمی اخ يود نشان نمی ده د.

هاای  گستره بي ترت ب در  λو  a.  ه گامی كي ما ا اخه دادیم ]31[ کل م ظم دارد λو  aپارامتر 

 . ]31[  رات م ظمی  ب ي بي آنکا مشاهده نگردید( تط 5-2تط  ر ك  د ) کل  0,10]8[و   [1 ,0]

 

در   λو  aپارامتر  رات  اخاد توابع موج آخمون  بر تسب عرض چاه. تط یپارامتر ها رات  نمودار تط 5-3   کل

 [.41 21[  و ]4, 1] یها گستره در ب بي ترت 46-2معادلي 
 

-2)نت جي در  کل در نظر گرفت م كي  10 ,0]4[امتر برورت ها را برای هر دو پار گستره ب ابراین 

 ( آمده اسن.  6
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در   λو  aپارامتر  رات  اخاد توابع موج آخمون  بر تسب عرض چاه. تط یپارامتر ها رات  نمودار تط  6-3   کل

 [.441, 1] گستره هر دو در 46-2معادلي 

 

تط  رات پارامتر های آخاد دارای رفتار م ظم نبودند ولی انرژی بساتگی  عل رغم ای کي با این انتيابکا

نتایج محاسبات نشان گزارش  ده اسن.  1-2اكس تون با دقن يوبی بدسن آمد كي نتایج در  کل 

پارامترها  پارامترهای آخادی هست د كي می توان د باي گوناي هاای ميتلاف بدسان  می دهد كي این

 تي با  د و در ع ن تال بي نتایج ف زیکی قابل قبولی م جر  وند.آی د  مقادیر ميتلری دا 

 

 گستره توابع موج آخمون ميتلف و  یبر تسب عرض چاه برا تون اكس یبستگ یانرژ رات  نمودار تط 1-3   کل

 هم رسم  ده اسن. 464و 25مرا ع  جینتا سيیمقا یآخاد. برا یپارامتر ها یميتلف برا یها
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مای  s/GaA0.3As0.7GaAlاین نمودار مربوط بي انرژی بستگی یک اكس تون مق د در چاه كوانتومی 

 با د. 

را محاسابي  η( مقادار 41-2( و)6-2ابتدا بایستی با استراده اخ رابطاي هاای ) 1-2برای رسم  کل 

ساب عارض بر ت η( انرژی بستگی اكس تون را ب اب م. تط  رات 5-2ك  م و سپ  با كمک معادلي )

( آمده اسن. همانطور كي این  کل نشان می دهد این نمودار یک وا نبوده و دل ل 2-2چاه در  کل )

 ف زیکی این مسللي ن ز ه وخ مشيص ن سن.

 

 .ل بر تسب عرض چاه پتانس  η كول ی ییپارامتر  دا رات  نمودار تط 2-3   کل

 

( قابال 41-2( و )46-2( و )44-2كسا تون باا كماک روابام )انرژی بستگی ا η با در دسن دا تن

و  ]25[مرا اع (.  برای مقایسي نتایج گزارش  اده در آمده اسن 1-2محاسبي اسن )نتایج در  کل

-2ن ز در این  کل رسم  ده اسن. همانطور كي در این  کل مشاهده می  ود اگر معادلي ) ]464[

[0,1]8( را با 46-2( و یا )41 & [0,10 ]a    بي ع وان تابع آخمون استراده ك  م ساخگاری بکتری

را بااا  46-2بدساان نماای آیااد. در تال کااي اگاار معادلااي  ]464[و  ]25[بااا نتااایج قبلاای مرا ااع 

4 4[0,10 ] & [0,10 ]a    3را با  44-2یا, , [0,10 ]a b   در نظر بگ ریم توافق ب شتری بدسن

استراده  ده اسن. اگر دو یا سي تاا اخ  a, b,λحاسبات تد بالای كوچکتری برای می آید. در این م

,8بزرگتر  گستره این پارامترها را در  , [0,10 ]a b   استراده ك  م تابع موج آخمون هم شي صارر
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ه می  ود. در این تالن اتتمال یافتن الکترون وترره در همي  ا صرر می  ود كي بي وضوح ا اتبا

 اسن.

 

 برتسب عرض چاه. تون اكس یبستگ یانرژ رات  تط ک نمودار  مات 6-3   کل
 

چااه  عارض( دل ل رفتار غ ر یک اوای انارژی بساتگی اكسا تون بار تساب 6-2با تو ي بي  کل )

مشيص می  ود. با كاهش عرض چاه پتانس ل محرور ساخی ب شتر  ده و انارژی بساتگی ب شاتر 

د. با كاهش ب شتر عرض چاه تونل خنی بي درون سد پتانس ل ن ز افزایش مای یاباد. ب اابراین می  و

 دوباره انرژی بستگی كاهش می یابد.

يطای وابستي بي محاسبي انرژی بستگی اكس تون مق د در چاه كوانتومی در انتگرال مونن كارلو باي 

همانطور كي  ( آمده اسن.41-2در  کل )( ن ز محاسبي و 1-2اخای تالات ميتلف مو ود در  کل )

( استراده می ك  م كمترین م زان يطا تاصال 41-2انتظار داریم ه گامی كي اخ تابع موج معادلي )

می  ود. دل ل این مسللي این اسن كي در این تالن تعداد پارامتر آخاد كمتری استراده مای  اود. 

ار نوسانی يطاها باي ياا ر  ب عان تراادفی يطا ها در دو مورد دیگر چ دان متراوت ن ست د. رفت

روش انتگرال مونن كارلو اسن. بي م ظور كاهش م زان نوسان اخ روش م انگ ن گ ری استراده كرده 

دیده می  ود يطای وابستي باي محاسابي انارژی بساتگی  41-2بار(. همانطور كي در  کل  45ایم)

ارلو با افزایش عرض چاه كاهش می یابد و اكس تون مق د در چاه كوانتومی در روش انتگرال مونن ك
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دل ل آن این اسن كي روش انتگرال مونن كارلو ه گامی كي تابع موج ك د تط  ار با اد كارآماد تار 

 .اسن

 

تالات ميتلف  یبرا ل مونن كارلو  بر تسب عرض چاه پتانس یر انتگرال گ یيطا رات  نمودار تط 41-3   کل

 آخاد. یپارامتر ها یميتلف بي اخا یها گستره مون و تابع موج آخ

 

با افزایش عرض چاه تابع موج پکن تر  ده و ك د تط  ر تر می  ود و ب ابراین انتگرال مونان كاارلو 

 3-3-2اخ بياش  2و  6و 4انرژی بستگی اكسا تون كاي باا معاادلات  دقن ب شتری يواهد دا ن.

 .رسم  ده اسن 44-2بدسن آمده اسن در  کل 

 

بر تسب عرض چاه.  3-3-2اخ بيش  2و 6و 4دلات ادر مع تون اكس یبستگ یانرژ رات  نمودار تط 44-3   کل

 رسم  ده اند. ن ز ]464[و  ]25[مرا ع  یتاصل اخ كارها جینتا سيیمقا یبرا
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استراده اخ این يطاهای مو ود در  هم رسم  ده اسن. ]464[و  ]25[برای مقایسي كارهای مرا ع 

 گزارش  ده اسن.  43-2معادلات ن ز در  کل 

 

بر تسب  3-3-2اخ بيش  2و 6و 4مونن كارلو در معادلات  یر انتگرال گ یيطا رات  نمودار تط 43-3   کل

 عرض چاه.

 

مای  41-2نت جي این بررسی نشان می دهد كي یک  کل تابع موج آخمون بس ار ساده نظ ار رابطاي

نکتي دیگر  تواند بي دقن كافی م جر  ود و این موضوع توان روش تساب ورد ی را نشان می دهد.

بي م ظور محاسبي انارژی بساتگی  آنکي تاث ر تط  ر  کل تابع موج روی يطا هم ي لی خیاد ن سن. 

( ایان 43-2را تع  ن ك  م. با كماک معادلاي ) xγابتدا باید پارامتر  44-2اكس تون با كمک معادلي 

  ده اسن. داده 42-2پارامتر محاسبي  ده اسن. نت جي این بررسی در  کل 

 

 بر تسب عرض چاه. 44-2تابع موج آخمون  xγپارامتر اخاد  رات  نمودار تط 42-3   کل
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كار يود اخ  در توافق می با د. البتي آنکا در 55رفتار مشاهده  ده برای این پارامتر با گزارش مر ع 

یک هام لتونی بی بعد استراده كرده اند در تال کي ما دراین كار اخ هام لتونی كامل استراده نماوده 

 ایم.

 

 نتيجه گيري

هام باي مساللي یاک  تفاضـل محـدودو روش  مونت كالودر این فرل  سعی  د با كمک روش 

ضاعف و قاوت ایان دو روش و اكس تون مق د در  یک چاه كوانتومی یگاني نگاه  ود تا بتوان نقااط 

در چ اد بعاد و باا تعاداد  محادود تراضلبرای استراده اخ روش روش ژنت ک را با هم مقایسي كرد. 

در ات آخادی ب شتر بي استراده اخ يطی ساخی  تير ص تافظي پویا و قطاری سااخی ماتریساکای 

د كي در این رسالي می ك  كامپ وتری آن را با د واری موا ي برنامي نویسیبس ار بزرگ ن اخ اسن كي 

با كمک روش قطری ساخی ل شوخ سعی كرده ایم اخ این مانع عبور ك  م. روش ل شوخ نو اتي  اده 

در ای جا می تواند ماتری  ورودی را برورت معمولی و اسپارس بگ ارد و همچ ا ن بارای مااتری  

ن اخ تول اد مااتری  های بس ار بزرگ )كي تتی ار اعات هم ممکن اسن خمان خیادی ببرد( می توا

باا اسپارس هم ا ت اب كرد و درایي های ماتری  را مستق ما بي الگوریتم قطاری سااخی فرساتاد.  

سعی كاردیم رو ای بکباود یافتاي باا  نامساویاستراده اخ روش تراضل محدود با گامکای مساوی و 

اضل محدود كاي در در مرتلي بعد با تو ي بي نقص های روش تر ایجاد ك  م.  رف دمقایسي این دو 

یک ره افن تقریباا كلای استراده ك  م تا  روش مونن كارلو متن آورده  ده اسن  سعی كردیم اخ 

را فاراهم ك اد. ایان ره افان  انعطااف  ف زیکی س ستم های تع  ی و ترادفیبرای استيراج رفتار 

کای فضاایی و پشیری خیادی هم در  ب عتش و هم در توض ح فرای د های دارد و مای تواناد مق اسا

. عل ارغم ای کاي روش انتگارال مونان كاارلو ویژگ کاای تحن پو ش قارار دهادخمانی ميتلری را 

ماا چ ا ن يطاهاایی را  رساالياما باید دقن آن را چک كارد. در ایان  چشمگ ری در ابعاد بالا دارد

   بادل لناينگ ن نمواانتگرال گ ری مونن كارلو اخ روش م  رو کای ميتلف اخ ب ن كرده ایم. بررسی
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اخ ه   روش كاهش واریانسی اساتراده  ولی استراده كرده ایم آن نسبن بي دیگر رو کا  دقن ب شتر

نماودار تط  ارات انارژی بساتگی اكسا تون بار  بررسی دقن محاسبات بي م ظور  نکردیم. همچ  ن

م ازان  باي م ظاور كااهش و تسب تعداد نقاط نموني برداری در انتگرال مونن كارلو را رسم كردیم

تط  رات خمان ا رای برنامي بر تسب تعداد نقاط  بار م انگ ن گ ری استراده كرده ایم. 45نوسان اخ 

برتسب  اع بوهر اكس تونیعتط  رات   رسم گردید. با بررسی مونن كارلودر روش نموني برداری در 

دار تط  ارات نماو .مشيص  د كي با رفتار مو ود در دیگر مرا ع مو ود در تطابق اسن عرض چاه

تط  رات انرژی بساتگی و همچ  ن  x درصد آلایشو  بر تسب عرض چاه  η كول یپارامتر  دایی 

هاای ميتلاف بارای پاارامتر  گستره اكس تون بر تسب عرض چاه برای تابع موج آخمون ميتلف و 

 روی روش تراضال محادود ++cيم برنامي  151 بررسیدر این  مورد بررسی قرار گرفن. های آخاد

روی روش تراضل محدود بروش ترویر روی هاام لتونی  ++cيم برنامي  4451برورت تل دق ق 

روی روش ل شوخ برای قطری ساخی هام لتونی های بس ار بزرگ  ++cيم برنامي  441یک بعدی  

 روی روش مونن كارلو نو تي  د. ++cيم برنامي  4311اسپارس و 
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اضل محدود  براي : الگوریتم تف4فصل 

بررسی : ویژگيهاي اپتيکی چاههاي 

 - GaN/AlNچند گانهكوانتومی 

/GaAs0.3As0.7GaAl 

 

 

 



 42 

 

3  

 

 

 مقدمه  4-1

باعاث تو اي با ش اخ پا ش  ف ااوری و  مروخافزون بشر در خم  ي هاای ميتلاف علاو هایپ شرفن

 ده اسن. ب ابراین بشر  پژوهشگران بي راهکای تول د انرژی اخ م ابع  ب عی مو ود در  کان هستی

 ایان اخ یکای. تول د نماید را يود ن اخ مورد انرژی گوناگون رو کای با امروخی بي دنبال این اسن كي

 ژول 4111 تادود ثان اي هار در يور ا د م بع عظ م انرژی يور  دی اسان. اخ استراده ها روش

سر ااری  انارژی تاوانمی آن آوری مع با كي ك دمی م تقل خم ن سطح اخ مربع متر هر بي انرژی

 ن ااخ ماورد انارژی اخ ب شاتر باار 41111 رسدمی خم ن بي يور  د  ریق اخ كي انرژی .تول د نمود

 خیار مو کاای  اول  اامل مای تاباد خم ن بي سطح كي يور  د امواج نورانی[. 421] اسن انسان

ابزرای های  ااذب ناور  رو این اخ. فراب رش درصد 1,  مرئی نور درصد 46, خیرقرمز درصد 41:اسن

استراده اخ ترك بات ن مرسانا  .با  د دا تي بالایی  شب مرئی نور و خیرقرمز  نات ي در باید يور  د

و نانوسايتارهای بر پایي آن  زء ابزارهایی هست د كي می توان اد در تبادیل انارژی يور ا دی باي 

مع اری اخ محادوده انارژی هاای اماواج  م ابع مورد ن اخ بشر مورد استراده قرار بگ رند. برای دا تن

 مر د يواهد بود. 4-4ومط ا  سی بررسی  کل رالکت
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 ینوع یاخ مثالکا یو تعداد یس امواج الکترومط ا  یو انرژ یمحدوده فركانس 4-2   کل
 

ورد تو اي هرتز م 1610تا تدود  1210در بررسی برهمک ش امواج نورانی و ماده  محدوده فركانسی 

 نشان داده  ده اسن. 3-4قرار می گ رد. محدوده نور مرئی در مق اس بزرگتر در  کل 

 

 یامواج نور مرئ یو انرژ یمحدوده فركانس 3-2   کل
 

نکتي بس ار مکم دیگر آنکي بس اری اخ ريداد های  الب ف زیکی در انرژی های چ د الکترون ولتای 

گستره برای چشم انسان مرئی بوده و ب شتر انرژی تابشی كي بي سطح خما ن مای رخ می دهد. این 

 رسد در این محدوده انرژی اسن. 
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الکترونکای م ررد در ارب تالکای اتمی  یک ماده مسلول واك ش در مقابال فوتاون فارودی هسات د. 

مای  اود. در غلظن بالای الکترونکا در فلزات باعث باختااب پاشیری و یاا  اشب باالای ایان ماواد 

(  الکترونکا  دیدا بي هستي ها مق دند و ب ابراین پدیده  شب و  کسان در ایان 4eVgE<عایقکا)

رخ می دهد و م جر بي تول د اكس تون  4مواد ضع ف اسن.  شب در این مواد در م طقي ماورا ب رش

د. ایان ماواد (  الکترونکا تاا اناداخه ای مق دنا4eVg0<E>مق د )فرنکل(می گردد. در ن مرساناها)

معمولا در محدوده خیر قرمز  راف د و در محدوده نور مرئی و ماورا با رش نوارهاای  اشبی دارناد. 

 فوتون  شب  ده در این مواد می تواند اكس تون آخاد )وان ر(تول د ك د.

يروص ات نوری مواد ره افتکای ميتلری اخ كلاس کی تا كوانتمی ابداع  ده اسن. باي  بررسی برای

مثال مدلکای لورنتز و درود برای توص ف ویژگی های نوری بي ترت ب دی الکتریککا و فلازات  ع وان

  روش تاابع گارین ]642[  روش فرمول ال وت]422[3مطرح  ده اند. روش ماتری  چگالی فشرده

سي روش ابداعی برای بررسی يوا  نوری ن مرسااناها مای با ا د. در تماام ایان  ]441[اكس تونی

كرون اگ برقارار مای -ط ب ن ویژگ کاای ميتلاف ناوری ماواد باا كماک روابام كرامارخموارد ارتبا

 کل پتانس ل محرور سااخی مای تواناد نقاش مکمای در ك ر ان ویژگ کاای ناوری  .]444[ ود

های دوبعدی  انواع ميتلف چاهکای كوانتومی نظ ر چاه های  س ستم نانوسايتارها دا تي با د. در 

و چاهکااای كوانتااومی  ]445[  آلایااش  ااده برااورت دلتااا]444-244[  مثلثاای]344[ 2هااشلولی

 بررسی  ده اند.    ]442-446[چ دگاني

 

 رهيافت 4-2

اگر یک مح م تحن تاث ر یک م دان الکترومط ا  سی يار ی قرار بگ رد اخ  رف م دان ن رویی بر 

 د ارتباط ب ن می  ود. در صورتی كي م دانکا ضع ف با  4الکترونکا وارد  ده و سبب قطبش القایی

                                                 
1 Ultra violet  
2 Compact density-matrix approach 
3 Hyperbolic 
4 Induced polarization  
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قطب دگی و م دان تابشی يطای اسان. اگار م ادانکا قاوی با ا د رابطاي با ن قطابش و م ادانکا 

الکترومط ا  سی بي توانکای بالاتر این م دانکا هم وابستي می  ود. پدیده های نوری غ ار يطای اخ 

 این دستي اند. 

و  GaN/AlNکای كوانتومی چاهبي م ظور بررسی ویژگ کای نوری يطی و غ ر يطی در این مطالعي 

0.3As0.7GaAs/GaAl  .اخ تقریب  رم موثر با استراده اخ تقریاب تواباع پاوش اساتراده  اده اسان

 ب ابراین برای  روع این بررسی بایستی معادلي  رودی گر موثر را تل نمای م:

2
2

*
( ) ( ) ( )

2
effV r r E r

m
 

 
    
 

                                         (4-4) 

مقادیر و ویژه توابع وابستي بي این هام لتونی را می توان با كمک روش برش خنی عددی بدسن ویژه 

. سااپ  بااا اسااتراده اخ تقریااب مرتبااي اول  ااشب]26[آورد
(1) ( )   و تط  اارات ضااریب  کساان

(1) ( )

r

n

n



(3)و همچ  ن  تقریبکای مرتبي سوم آنکا   ( )    و
(3) ( )

r

n

n


-می توان  شب ب ن خیر  

 :]446[را بي كمک روابم خیر بررسی نمود 4نوارها
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                          (4-4) 

                                                 
1 Intersubband abroptions 
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(5-4) 

 و  ω   FE    iE دت اپت کی م دان الکترومط ا  سی تحریکی با فركان   Iدر این مجموعي روابم 

fE  .بي ترت ب معرف انرژی فرمی  تراخ انرژی كوانت ده ابتدایی و تراخ انرژی كوانت ده نکایی می با  د

بي ترت ب نروذپشیری  ثابن بولتزمان  سرعن نور   اول فضاایی  inτو  μ   Bk    c  effL   rn همچ  ن 

در نظار  0.14ps) كاي در ای جاا برابار 4یتراخ رن واهلش ب ن خیموثر الکترون  ضریب  کسن و خما

ع اصر مااتری  دوقطبای هسات د  fiM( می با  د. در این معادلات ضرایب ]145[گرفتي  ده اسن

 :]446[كي برورت خیر تعریف می  ود

* ( ) | | ( )fi fM z e z z dz                                                                (6-4) 

 ضریب  کسن و  شب كلی ن ز بطور خیر تعریف می  ود:

(1) (3)( , ) ( ) ( , )

r r r

n I n n I

n n n

    
                                                     (1-4) 

(1) (3)( , ) ( ) ( , )I I                                                                   (2-4) 

  می با اد ن از اخ mو  nقدرت نوسان گ  دگی  كي نمایانگر قدرت یک گشار نوعی ب ن خیرتراخهای 

 رابطي خیر بدسن می آید:

*
*

2

2
( ) ( ) ( )nm n m n m

m
f E E z z z dz                                                (6-4) 

اسبي انرژی فرمی رو کای ميتلری ارائي  ده اسن. اخ آن  ملي می توان بي  رط ي ثاایی برای مح

ا اره نمود. در این مطالعاي اخ رابطاي چگاالی  ]453[یا بک جارش بر تسب چگالی تالات ]454[بار

 :]452[الکترونی دو بعدی كي برورت خیر تعریف می  ود استراده  ده اسن

                                                 
1 intersubband relaxation time 
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                       (41-4) 

 ماره های خیرتراخها و تعداد تالات مق د را نشان می دهد. در این محاسابي اخ  nو  jدر این رابطي 

اسان اساتراده  اده  ]3.02Dn ]451=×1610در ي كلوین كي برابار   11چگالی الکترونی در دمای 

 0m = 0.067m  = 228 meV confV    °= 600 A effL  = 3.2,  rnاسن. همچ  ن فرض كرده ایم كي 

 می با د. 2wat/m 1010×0.3برابر  Iو  دت تابش   

 

 نتایج و بحث 4-9

 GaAs 0.3As0.7GaAl/برري خواص نوري چاههاي كوانتومی چندگانه  4-9-1

دانستن ویژه انرژیکا و ویژه توابع وابستي بي آنکا در بررسی يوا  يطی و غ ار يطای ناوری  نظام 

الکتریکی و تعدادی اخ ویژگ کای ف زیکی دیگر نقشی اساسی دارد. لشا بي بررسی مط ا  سی  رسانش 

چاه( روی انارژی تالان پایاي 31در این بيش ابتدا اثر تعداد چاهکای كوانتومی)تا آنکا می پرداخیم. 

تعدادی اخ تالات برانگ يتي و همچ  ن انرژی های گشارهای چاهکای كوانتومی چ دگاناي باا  اول 

الاف و ب نشاان داده  اده -2-4نانومتربررسی  ده و نتایج این بررسی در  اکلکای  61موثر ثابن 

همانطور كي در  کل دیده می  ود با افزایش تعداد چاهکای كوانتاومی یاک رفتاار یک اوای  اسن.

و ود دارد. با افزایش تعداد چاهکا انرژی  گشار یها ژیانرهمچ  ن  و نوارها ریخ یانرژافزایشی برای 

 دیدتر اسن و با افزایش  41تا  4ارها افزایش می یابد. این افزایش برای تط  رات تعداد چاه اخ خیر نو

ب شتر تعداد چاهکا این آه گ ك د می  ود و بي نظر می رسد بي وضع ن ا باع انرژی نزدیاک مای 

چاه كوانتومی  رن  ده دا تي با  م )چاه كوانتاومی چ دگاناي( آنگااه یاک  n ویم. ه گامی كي 

.نتایج این بررسای نشاان ]454[گاني می با د nآن اسن كي هر تراخ دارای تبکگ ی  س ستم ویژگی 

اسن بي تعداد این چاهکا تبکگ ی مشااهده  4می دهد ه گامی كي تعداد چاهکای كوانتومی كمتر اخ 

می تبکگ ی بردا تي  ده و چاهکا  روع بي  رن  دن ها می گردد. اما با افزایش ب شتر تعداد چاه 

 ك  د. در این صورت یک ابر بکي ایجاد می  ود.
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 گشار یها ینوارها و ب: انرژ ریخ یالف: انرژ یاثر تعداد چاهکا رو 2-2   کل

 

ی نقش مکمی در يوا  نوری ماده ایرا می ك  اد  لاشا تراخاخ آنجایی كي انرژی های گشار  ب ن خیر

ب نشان داده  اده اسان. ایان نماودار -2-4سی و نتایج آن در  کل رفتار بعضی اخ این گشارها برر

برورت ن مي لگاریتمی رسم  ده اسن تا  کل اخ وضوح بکتری بريوردار با د و فواصل بکتر دیاده 

 وند. بي دل ل ای کي محاسبات انجام  ده در این بيش اخ كار محاسبات در مركاز م طقاي بریلاوئن 

سی در ایجا گاف مستق م دارند( ب ابراین گشارهای رسم  اده مجااخ انجام  ده اسن )مواد مورد برر

 .]455[می با  د

بایستی انرژی فرمی محاسبي  ود. بر این اسااس   س ستم بي م ظور بررسی ضرایب  شب و  کسن 

نشاان داده  4-4اثر تعداد چاهکا روی انرژی فرمی بررسی  ده اسن. نت جي ایان بررسای در  اکل 

انرژی فرمی افزایش می یاباد و تاا  ها ی نشان می دهد كي با افزایش تعداد چاهاین بررس  ده اسن.

مقدار ماكزیمم ياود  %25مقدار انرژی فرمی بي  41چاه این افزایش  دید اسن )در تعداد چاه  41

چاه( نرخ افزایش ك د  ده و نمودار تقریبا بي تالان  31می رسد.( با افزایش ب شتر تعداد چاه ها)تا 

 ی رسد.ا باع م

 (الف)
 (ب)



 44 

 

 .یفرم یانرژ یاثر تعداد چاهکا رو 4-2   کل
 

-2-4الف این رفتار قابل انتظار می با د. همانطور كاي  اکل -2-4و  کل  6-4با تو ي بي رابطي  

الف نشان می دهد با افزایش تعداد چاهکا انرژی خیرتراخها افزایش می یابد و چون باید  رف ن رابطي 

 ان برابر بمان د لشا بایستی انرژی فرمی ن ز تط  راتی  ب ي تط  رات انارژی خیار تراخهاا همچ 4-41

 دا تي با د.

بي م ظور بررسی اتتمال تضور الکترون در چاه كوانتومی  با افزایش تعداد چاه موقع ن توابع ماوج 

ایج ایان بررسای در وابستي بي آنکا برای تالتکای پایي و برانگ يتي اول تا سوم بررسی  اده اناد. نتا

الف دیده می  ود در چاه كوانتومی یگاني تابع -5-4نشان داده  ده اسن. همانطور كي در  5-4 کل

موج تقریبا در محدوده مركز چاه مق د اسن. با افزایش تعداد چاهکای كوانتومی)كاهش ابعااد چااه( 

( توخیاع مای  اود. effL )س ساتم توابع موج و بي تبع آن اتتمال یافتن الکترون در كل  محادوده 

و كمای افان و ي از دارد(. در -5-4و با هم یکسان) ولی  کل -5-4الف و -5-4رفتار ك ری  کل 

چاهي  چاهی مشابي یک چاه كوانتومی ب  کاین باعرض  41 س ستم تق قن با افزایش تعداد چاه بي 

effL .تول د  ده اسن 
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 .س ستم  نی تابع موج تالن پا 4 ن موقع یعداد چاه رواثر ت 5-2   کل
 

 

 (ب) )الف(

 (د) (ج)

 (و) (ه)

n=1 

n=2 

n=3 n=7 

n=11 
n=17 



 41 

مورد نظر  ضرایب  شب آنکا)يطی  غ ر يطی و كال(   س ستم در ادامي برای محاسبي يوا  نوری 

محاسبي  ده اند. نتایج این بررسی برای گشار های دو بي یک )تالن پایي بي اول ن تالن بر انگ يتي( 

 د نشان داده  ده اسن.-6-4الف تا -6-4ه كونتومی در  کلکای چا 42و  41  3   4 امل  س ستم 

 

 .42و 41و 2و 4تعداد چاه ميتلف  4 ی شب برا بیضر 6-2   کل
 

های  امل یک و دو چاه كوانتاومی باي ترت اب س ستم همانطور كي در این  کل ها دیده می  ود 

رند. در واقع م زان  شب اخ چاه یگاني بي دوگاني كااهش ماكزیمم و م   مم مقدار ضریب  شب را دا

مجددا افزایش  بیافزایش ب شتر تعداد چاهکا این ضرقابل تو کی اخ يود نشان می دهد و سپ  با 

نکتي دیگر كي در این  کلکا دیده می  ود این اسن كي اثر  شب غ ريطای نااچ ز اسان.  می یابد.

 ر تعداد چاه  ابجا می  وند. بي م ظور مقایسي  کلکای ها با تط  س ستم همچ  ن قلي های  شب 

 ج رسم  ده اند.-1-4الف تا -4-1

 (الف)
n=1 

 (ب)
n=2 

 (ج)
n=10 

 (د)
n=18 
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 بیج:  ضر یيط ر  شب غ بیب: ضر ی شب يط بی شب بر تسب تعداد چاه. الف: ضر بینمودارضرا 1-2   کل

  شب كل
 

انتومی ضرایب  شب يطی  غ ر يطای نتایج بدسن آمده نشان می دهد كي با افزایش تعداد چاه كو

اخ  ها بررسی موقع ن قلي های  شب نشان می دهد كي با افزایش تعداد چاه و كل افزایش می یاب د.

م لی الکترون ولان در موقع ان قلاي هاای  31قابل تو ي در تدود  4یک بي دو  یک  ایجایی قرمز

كوچاک در تادود  3ک  ابجایی آبایی 42بي  3 شب اتراق می افتد. سپ  با افزایش تعداد چاه اخ 

لی الکترون ولن در موقع ن قلي های  شب مشاهده می  ود. رفتار مشاهده  اده باا رفتاار م  1/4

 ب در توافق می با د.-2-4انرژی های گشار در  کل 

در ادامي این كار رفتار  ضریب  کسن  با تط  ر تعداد چاه كوانتومی بررسی  ده اسان. نتاایج ایان 

و 4نوعی با تعداد چاه تعداد چاه  س ستم ضریب  کسن  يطی  غ ر يطی و كل برای بررسی روی 

                                                 
1 Red shift 
2 Blue shift 

 (الف)

 

 (ب)

 

 (ج)
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 1E-2Eد  بررسی  ده اسن. در این محاسبات گشارهای -2-4الف تا -2-4در  کلکای  42و 41و  2

مورد بررسی قرار گرفتي اند. مقایسي این نتایج نشان می دهد كي ضرایب  کسن در تط  ر تعداد چاه 

 كاهش و با افزایش ب شتر تعداد چاهکا افزایش می یابد. اخ یک بي دو 

 

و 2و 4چ د گاني با  یكوانتوم یو كل چاهکا یيط ر غ  ی کسن يط بیرفتار ضر یاثر تعداد چاه رو 2-2   کل

 چاه 42و  41

 

ضریب  کسن غ ار چاه كوانتومی دو گاني تد اقل ضریب  کسن را نشان می دهد. تط  ر  س ستم 

 ها ناچ ز اسن. س ستم يطی برای همي 

 یكوانتاوم یچاهکاابا تط  ر تعداد  كل و یيط ر غ  یيط  کسن بیضررفتار برای مشاهده بکتر  

دو رژیم و اود دارد. بارای  2برای  کسن مرتبي  ج رسم  ده اند.-6-4الف تا -6-4در  کل های 

اخ چاه یگاني(  ضریب  کسن ابتادا افازایش یافتاي و  )بي غ ر 41های با تعداد چاه كمتر اخ  س ستم 

هاای  اامل ب شاتر اخ  س ستم ب ش  ي يود می رسد و سپ  بي مقدار صرر كاهش می یابد. اما در 

 (الف)

 

n=1 
 

 (ب)

 
n=2 

 ج()

 

n=10 
 

n=18 
 

 (د)
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چاه  ضریب  کسن ابتدا بي كم  ي يود رس ده و سپ  بي ب ش  ي ای افزایش می یابد و پ  اخ  41

 آن مجددا بي مقدار صرر كاهش می یابد.

 

 کسن  بی کسن كل و )ج( و )د(:  ضر بی)ب(: ضر  ی کسن يط بی)الف(: ضر یاثر تعداد چاه رو 6-2   کل

 یم گانيی یاخ چاه كوانتوم ر بي غ یچاه ها یبرا 416 بیچ د گاني. در قسمن )ج( ضر یكوانتوم یچاهکا یيط ر غ

 با د.

 

در ميـدان   GaN/AlNچندگانـه ی خـواص نـوري چاههـاي كوانتـومی سـررب 4-9-2

 مغناطيسی خارجی

در تضور یک م دان مط ا  سی ياار ی  GaN/AlNبررسی يوا  نوری چاه كوانتومی چ دگاني 

در راستای ر د یکی دیگر اخ كارهایی اسن كي در این رسالي بي آن پردايتاي ایام. مااده ای كاي در 

م لی الکترون بود  332ری  نوار رسانش بيش قبل مورد بررسی قرار داده بودیم دارای گسستگی نوا

 ابجایی نواری بزرگی در تدود كي  GaN/AlNكي كوچک می با د. اك ون سايتار چاه كوانتومی 

 (الف)

 

 (ب)

 

 (د)

 
 (ج)
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. معمولا اعمال م دان مط ا  سای باي را مورد بررسی قرار می ده م م لی الکترون ولن دارد 4321

سايتارهای كوانتومی مورد استراده قرار  ع وان یک ابزار انعطاف پشیر برای بررسی ویژگ کای ميتلف

را تط  ار داده و در  س ساتم می گ رد. اعمال م دان مط ا  سی می تواند پتانس ل محراور سااخی 

می تواند ویژگ کاای  نت جي باعث تط  ر سايتار نواری نموني مورد مطالعي گردد. تط  ر سايتار نواری

پارامترهای مورد اساتراده در ایان   کی تط  ر دهد.مورد مطالعي را بي  ور قابل تو س ستم ف زیکی 

 آمده اسن. 4-2-4بررسی در  دول 

 .GaN/AlN: پارامترهای مورد استراده در بررسی چاهکای كوانتومی 4-2-4 دول 

 I nr n2D m* /m0 Vconf(meV) دت موج فرودی  

2Wat/m 1010×0.3 3/2 1610×3.0 45/1 4323 

 

GaN/AlN(1  ن ترین خیرتراخ چااه كوانتاومی چ دگاناي انرژی سي پای 3-2-4در  دول  6n   )

 گزارش  ده اسن. 

بر تسب م لی الکترون ولن  GaN/AlN: انرژی سي پای ن ترین خیرتراخ چاه كوانتومی چ دگاني3-2-4 دول 

(1 6n .در غ اب م دان مط ا  سی ) 
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گاني و اود دارد در  nتبکگ ی  5نشان می دهد كي برای تعداد چاهکای كمتر اخ  مقادیر نبررسی ای

چاه كوانتومی چ دگاناي باي  س ستم تال کي با افزایش ب شتر تعداد چاه این تبکگ ی  کستي  ده و 

 یک ابر بکي تبدیل می  ود) روع تشک ل ریزنوارها(.

تالان پایاي  برانگ يتاي اول و دوم باا  چگونگی تط  رات انرژی خیر تراخها برای ساي 41-4در  کل 

1افزایش تعداد چاهکا ) 9n  نشان داده  ده اسن. همانطور كي در این  کل دیده می  ود باا )

 بطور یک وا افزایش می یابد. افزایش تعداد چاهکا)و در نت جي كاهش عمق چاه( انرژی خیرتراخها

 

ثابن  یبا عرض كل GaN/AlNچ د گاني یكوانتوم یچاهکا یتراخها ریخ یانرژ یاثر تعداد چاهکا رو 41-2   کل

 نانومتر. 61
 

 35در ادامي این كار انرژی خیرتراخهای چاه كوانتومی مرروض در تضور م دان مط ا  سی )صرر تاا 

و آمده اناد. -44-4 الف تا44--4تسلا( محاسبي  ده اند. نت جي این محاسبات در نمودارهای  کل 

الف دیاده مای  اود بارای چااه كوانتاومی یگاناي باا افازایش م ادان -44-4همانطور كي در  کل 

مط ا  سی تط  ر محسوسی در انرژی خیرتراخها و ود ندارد. در چاه كوانتومی دوگاني درتال کي یاک 

قام باعاث افازایش تبکگ ی دوگاني در انرژی تمام خیرتراخها و ود دارد افزایش م دان مط ا  سای ف

 انرژی خیرتراخها  ده اسن.
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چ د گاني با  یكوانتوم یچاهکا یتراخها ریخ یانرژ یر د( رو ی)در راستایيار  یس مط ا  دان اثر م 44-2   کل

 تعداد چاه ميتلف.

اخها  کساتي در چاه كوانتومی سي گاني با افزایش م دان مط ا  سی تا تدود سي تسلا تبکگ ی خیرتر

می  ود. بي گوني ای كي یک تراخ تبکگن دوگاني و یک تراخ غ ر تبکگن بو اود مای آیاد. همچ ا ن 

انرژی تراخ تبکگن با افزایش م دان مط ا  سی افزایش قابال تاو کی مای یاباد. در چااه كوانتاومی 

بکگ ای دوگاناي چکارگاني  در اثر م دان مط ا  سی تبکگ ی چکارگاني  کستي  ده و دو خیر تراخ با ت

 )الف(
 (ب)

 

 (د) (ج)

 (ه) (و)
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تول د می  ود. در چاه كوانتومی پ ج گاني با افزایش م دان مط ا  سای تاا تادود ساي تسالا  تاراخ 

تبکگن پ ج گاني بي دو خیر تراخ تبکگن دوگاني و یک تراخ غ ر تبکگن می  ک د. این روند با افازایش 

تسالا و ب شاتر  35سی تا تعداد چاهکای كوانتومی ادامي می یابد. همچ  ن با افزایش م دان مط ا  

 مشاهده می ك  م كي تقا ع ب ن خیرتراخها ن ز می تواند رخ بدهد.

 2كوانتاومی  هابع موج بک جار  ده تالن پایاي یاک چااثر م دان مط ا  سی روی تا 43-4در  کل

 گاني نشان داده  ده اسن.

 

 .GaN/AlNسي گاني  یچاه كوانتوم کی يیموج تالن پا تابع یدگیگزی ا یرو یس مط ا  دان اثر م 43-2   کل
 

این بررسی نشان می دهد كي با اعمال و افزایش م دان مط ا  سی  ایگزیدگی تابع ماوج بک جاار  

 ده در چاه كوانتومی وسطی افزایش و در چاهکای  رف ن این چاه كااهش مای یاباد. ایان رفتاار 

 ( می با د.3-3ادلي بدل ل سکموی بودن  ملي م دان مط ا  سی )مع

در راستای بررسی يوا  نوری نموني های مورد نظر ضرایب  شب آنکاا بار تساب انارژی فوتاون 

1فرودی و همچ  ن م دان مط ا  سی اعمالی بي اخای تعداد چاه های ميتلاف) 6n  محاسابي )

ن داده  اده اناد. مقایساي و نشاا-42-4الاف تاا -42-4 ده اند. نتاایج ایان بررسای در  اکلکای 
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نمودارهای  شب سي بعدی نشان می دهد كي بطور كلی با افزایش م دان مط ا  سی  ادت  اشب 

 افزایش می یابد. 

 

  یبرا یاعمال یس مط ا  دان و م یفوتون فرود ی شب كل بر تسب انرژ بیضر رات  نمودار تط 42-2   کل

 .GaN/AlNگاني  n یكوانتوم یچاهکا
 

 (ب) ()الف

 (د) (ج)

 (و) (ه)
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  ب این افزایش در چاه های دوگاني در مقایسي با بق ي چاهکا  دیدتر اسن. بي عبارت دیگر پاسا. 

این نموني بي افزایش م دان مط ا  سی اخ سایر نموني ها سریعتر اسن. همچ  ن مشاهده مای  اود 

تری اخ ياود نشاان كي نموني های با تعداد چاه فرد در تضور م دان مط ا  سی  ضرایب  شب بزرگ

می ده د. در ب ن نموني ها  رفتار ضرایب  شب چاهکای كوانتاومی چکاار و  اش گاناي در تضاور 

م دان مط ا  سی اعمالی با نموني های دیگر مترااوت اسان. در ایان نموناي هاا باي اخای م ادانکای 

ی یاباد. اخ تسلا( تط  رات ضرایب  شب تقریبا بي صرر كاهش ما 35تا  31مط ا  سی اعمالی بزرگ)

سوی دیگر مقایسي موقع ن قلي های  شب در این نموني ها نشان می دهاد كاي باا افازایش تعاداد 

چاهکای كوانتومی یک  ابجایی آبی در موقع ن قلي های  شب ایجاد می  اود. نکتاي آيار ای کاي 

ك ادتر  تط  رات ضرایب  شب با افزایش م دان مط ا  سی در چاه كوانتومی یگاني اخ سایر نموني هاا

 می با د.

ن ز محاسبي  دند تا اثار آنکاا روی  2در بررسی انجام  ده روی ضرایب  شب  ضرایب  شب مرتبي 

بارای  2نموني ای اخ رفتار ضرایب  شب مرتباي  44-4ضریب  شب كل مشيص گردد. در  کلکای 

ا نشان می چاه كوانتومی سي گاني در تضور م دان مط ا  سی نشان داده  ده اسن. مقایسي نموداره

 ب ي ضرایب  شب يطی بوده ل کن مقادیر آن بس ار كوچاک  2دهد كي رفتار ضرایب  شب مرتبي 

 می با د. ب ابراین تاث ر چ دانی روی  شب كل نيواه د دا ن.
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 دان و م یرودفوتون ف یگاني بر تسب انرژ n یكوانتوم ی شب مرتبي چاهکا بیضر رات  تط 44-2   کل

 .یاعمال یس مط ا 
 

پارامتر دیگری كي در بررسی های نوری این نموني ها بررسی گردید ضرایب  کسن نموناي هاا مای 

روی  كوانتاومی و م ادان مط ا  سای  تعداد چااهافزایش اثر  و-45-4الف تا -45-4در  کل با د. 

 . نموني ها  نشان داده  ده اسنضریب  کسن كل 

 (ب) )الف(

 (د) (ج)

 (و) (ه)
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 یبرا یاعمال یس مط ا  دان و م یفوتون فرود ی کسن كل بر تسب انرژ بیضر رات  نمودار تط 45-2  کل 

 GaN/AlNگاني  n یكوانتوم یچاهکا
 

همانطور كي در این  کلکا دیده می  ود رفتار ضریب  کسن در همي نموني ها تقریبا یکسان اسن. 

م لی الکترون ولن ابتدا یک دره ایجاد می  اود  211رودی تا تدود یع ی با افزایش انرژی فوتون ف

و سپ  با افزایش ب شتر تا تدود یک الکترون ولن ضریب  کسن تا یک مقدار تقریبا ثابن افزایش 

 

 (ب) )الف(

 (د) (ج)

 (و) (ه)
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می یابد. بي م ظور مشاهده آسانتر رفتار ضرایب  کسن  نمودار دو بعدی تط  ارات ایان كم ان بار 

رسم  ده اسان. هماانطور  46-4ی چاه كوانتومی سي گاني در  کل تسب انرژی فوتون فرودی برا

كي در این  کل مشاهده می  ود با افزایش م دان مط ا  سی قلي ها و دره های ضریب  کسن بي 

سمن انرژی های ب شتر ) ابجایی آبی(  ابجا می  وند كي این می تواند بدل ل افزایش انرژی خیار 

 اعمالی با د.تراخها در تضور م دان مط ا  سی 

 

 

 .GaN/AlNسي گاني  ی کسن كل چاه كوانتوم بیضر یرو یس مط ا  دان اثر م 46-2   کل
 

در ادامي رفتار ضریب  کسن مرتبي سوم بر تسب انرژی فوتون فرودی و م دان مط ا  سی اعمالی 

-4نتایج این بررسی در  اکل در نموني های چاهکای كوانتومی چ دگاني مورد نظر ن ز بررسی  د. 

و نشان داده  ده اسن. این بررسی نشان می دهد كي اولا رفتار ضاریب  کسان -41-4الف تا -41

مرتبي سوم  ب ي رفتار ضریب  کسن يطی بوده و ثان ا مقادیر ضریب  کسن بدسن آماده بسا ار 

 رف نظر كردن اسن.كوچک اسن. ب ابراین آثار آن در ضریب  کسن كل بس ار ناچ ز بوده و قابل ص
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 کسن مرتبي سوم  بیضر یرو یس مط ا  دان و م یفوتون فرود یو انرژ یاثر تعداد چاه كوانتوم 41-2   کل

 گاني. n یكوانتوم یچاهکا
 

 (ب) )الف(

 (د) (ج)

 (و) (ه)
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بي م ظور بررسی قدرت گشارهای ب ن خیرتراخهای نموني های مورد نظار كم ان بادون بعاد قادرت 

 42-4( محاسابي  اد. در  اکل 6-4ب ن گشارها ن ز در ادامي این كار با استراده اخ رابطي ) 4رنوسانگ

)تالن پایاي( بار تساب تعاداد چااه كوانتاومی و 4)بر انگ يتي اول( بي 3قدرت نوسانگر نوعی گشار 

 همچ  ن م دان مط ا  سی اعمالی نشان داده  ده اسن. 

 

 گاني. n یكوانتوم ی دت نوسانگر چاهکا یرو یس مط ا  دان اثر تعداد چاه و م 1-2   کل
 

همانطور كي در این  کل دیده می  ود با افزایش م دان مط ا  سی اعماالی قادرت گاشارها بارای 

  ط ا  سیتمام چاهکای كوانتومی افزایش می یابد. همچ  ن با افزایش تعداد چاهکا  افزایش م دان م

قدرت نوسانگر را بطور قابل تو کی افزایش می دهد. این رفتاار در توافاق باا گازارش گاروه ل او و 

 4بي  3افزایش انرژی گشار  قدرت نوسانگر می تواند بي دل ل علن افزایش .]456[همکاران می با د 

 د.م دان مط ا  سی با افزایش و  ی كوانتومی)عرض كل ثابن(با افزایش تعداد چاهکا

 

 نتيجه گيري

با كمک روش تراضل محدود معادلي  رودی گر در تقریب  رم موثر با كماک تقریاب  این بيشدر 

چاه كوانتومی چ دگاني تل  اد و باا كماک روش مااتری  چگاالی  س ستم توابع پوش برای یک 

                                                 
1 Oscillator strength  
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ی انرژی فشرده ویژگ کای نوری و ویژگ کای الکترون کی مورد بررسی قرار گرفن. اثر تعداد چاهکا رو

  ضرایب  شب يطی  غ ار س ستم خیر نوارها  انرژی های گشار  انرژی فرمی  تابع موج تالن پای ن 

يطی وكل وهمچ  ن ضریب  کسن يطی  غ ر يطی و كلی چاهکای كوانتومی چ د گاني باي اخای 

ش تعداد چاهکای ميتلف و  ول كلی ثابن مورد بررسی قرار گرفن. سايتار مورد بررسی در این بي

كي بي ترت ب  ابجایی های ناواری  AlGaAs/GaAsو  GaN/AlNچاهکای كوانتومی چ دگاني 

ه يار ی اخ یک م دان مط ا  سای اساتراد اثربس ار بزرگ و كوچکی دارند می با د. بي ع وان یک 

م دان مط ا  سی می تواند بي ع وان یک ابزار انعطاف پاشیر بارای بکباود و یاا تط  ار ویژگای   د.

ای ميتلف مورد استراده قرار گ رد. اثر م دان مط ا  سی اعماالی در راساتای ر اد روی هس ستم 

ضاریب  اشب يطای  غ ار يطای و كال  ضارایب  قلي هایانرژی خیر نوارها  تابع موج تالن پایي  

 کسن  يطی  غ ر يطی و كل  و  دت نوسانگر چاهکای كوانتومی چ د گاني با تعداد ميتلف چاه 

ا روی انرژی خیر نوارهای چاهکاای كوانتاومی چ اد گاناي و همچ ا ن اثار م ادان و اثر تعداد چاهک

 شبی  و  اکافتگی تراخهاای چااه  قلي هایبي قرمز یا آبی   ابجاییمط ا  سی و تعداد چاهکا روی 

در این  تراخ دوبار تبکگن در اثر م دان مط ا  سی مورد بررسی قرار گرفن. n/2گاني بي  nكوانتومی 

 روی روش تراضل محدود بروش ماتری  چگالی فشرده نو تي  د. ++cبرنامي يم  221بيش 
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الگوریتم هاي تفاضل محدود،  :5فصل 

ماتریس انتقال و مرز عبوري كوانتومی  

براي بررسی : الف: ویژگيهاي 

مغناطيسی)فيلتر اسپينی(، ب: مطالعه 

توليد ریز نوار در ابر شبکه  سازوكار

 و  N/AlNGaهاي 

/GaAs0.3As0.7GaAl 
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4  

 با عرض موثر كلی ثابت GaN/AlNبررسی ریزنوارهاي ابرشبکه هاي  5-1

 

 مقدمه  5-1-1

باخی می ك د. یکی اخ مکمترین ویژگی های ابر بکي هاا  يوا  ترابردیک ابر بکي نقش مکمی در 

رد تو اي قارار گرفتاي اسن كي در دهي های اي ار ماو 3تشک ل ریزنوار 4در بررسی ترابرد كوانتومی

بارای ریزنوارهاای  ]452-451[2. در بررسی ویژگی های ریزنوار ها  ترابرد ریزنوارهاا]43-44[اسن

مطالعي  ده اند. اماروخه ابر ابکي هاای تول اد  اده بار پایاي  ]461[و كم ضيامن ]456[عریض 

ايتاری نظ ر نقش مکمی در ساين قطعات نانو س AlN/GaNنظ ر  III-Nترك بات ن مرسانای گروه 

 ]624[و آ کارسااخها ]634[ 5  ل زرهای آبشاری كوانتاومی ]464[ 4ترانزیستورهای تونلی تشدیدی

 ایرا می ك  د.

بي م ظور دا تن ابر بکي هایی با ویژگ کای مورد نظر  بلوكکای اول ي ميتلری تا ك ون بررسی  ده 

ا اره كرد. اثر عرض  ]654[1و پاسکال ]644[6اند كي اخ ب ن آنکا می توان بي ابر بکي های ف بوناچی

. در این ]31و 454[چاه بر تشک ل ریزنوار ن ز توسم گروه های تحق قاتی ميتلف بررسی  ده اسن

در ساايتار  ]466[ 2بيش انرژی ریزنوارها و همچ  ن ضارایب عباور برپایاي روش مااتری  انتقاال

نانومتر محاسبي و بررسای  اده  411و  61  41با ضيامتکای كلی   AlN/GaNكوانتومی چ دگاني 

 اند. 

 

 محاسبات رهيافت 5-1-2

                                                 
1 Quantum transport 
2 Miniband 
3 Miniband transport 
4 Resonant tunneling transistor 
5 Quantum cascade lasers 
6 Fibonacci 
7 Pascal 
8 Transfer matrix method 
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در این مطالعي( را می توان باا  GaN/ALNعبور الکترونکا اخ یک سايتار چاه كوانتومی نوعی )نظ ر 

تل معادلي  رودی گر با استراده اخ تقریب  رم موثر و بي كمک روش تابع پوش مورد بررسای قارار 

 بطي خیر داده می  ود:داد. هام لتونی تاكم با را

2

*
( ) ( ) ( )

2

P
V z z E z

m
 

 
   
 

                                                        (4-5) 

) رم موثر و  *mكي در این رابطي  )V z  پتانس ل محرور ساخی اسن. این پتانسا ل باا رابطاي خیار

 تعریف می  ود:

1,3,... 1
( ) ;

0 2,4,... 2 1 2 1

conf

eff eff

V i i i
V z L z L

i N N

 
  

                 ( 5-3 ) 

 ماره چاه یا سد  پتانس ل اسان.  i ابجایی نوار رسانش و  confVتعداد چاهکا   Nكي در این رابطي 

( 4-2تل نماوده ایم)بياش  ]461[( را با كمک روش مشکور گسستي ساخی 4-5در ای جا معادلي )

استراده  ده در این محاسابي  كي در ادامي نتایج آن مورد بررسی قرار گرفتي اسن. مقادیر  رم موثر

 .]445[بوده اسن e m0.48=  *mو  em0.12=  *mترت ب  بي Al Nو  GaNبرای 

 

 نتایج و بحث:  5-1-9

كوانتاومی چ دگاناي در این كار ابتدا انرژی ریزنوارها و همچ  ن تط  رات آنکا بر تسب تعاداد چااه 

حاسبي و بررسی  ده اند. نتایج این نانومتر م 411و  61  41با عرض كل ثابن  GaN/AlNمتقارن 

بي م ظور مقایسي  تط  ارات انارژی ریزنوارهاا بارای چااه  ( نشان داده  ده اسن.4-5كار در  کل )

با عرض  چاه ثابن یک نانومتر )اما عرض كل غ ر ثابن( ن ز بررسی  GaN/AlNكوانتومی چ دگاني 

ايتار چااه كوانتاومی چ دگاناي باا  ده اسن. همانطور كي در این  کل دیده می  ود برای یک سا

الف( با افزایش تعداد چااه خیرنوارهاا تشاک ل  اده و عارض آنکاا -4-5عرض كل غ ر ثابن ) کل 

افزایش می یابد و سپ  ثابن می  ود. در این فرای د عرض ریزنوارها و ریزگافکا باا افازایش تعاداد 

و ج و د دیاده مای  اود رفتاار  ب-4-5چاهکای كوانتومی افن و ي ز ندارد. همانطور كي در  کل 
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ریزنوارها در سايتار چاه كوانتومی با عرض كلی ثابن كاملا متراوت اسن. در ای جا تعداد چاه ها تاا 

نانومتر كمتر نشود. بررسی رفتار انرژی  3/4 ایی افزایش داده  ده اند كي عرض تقریبی هر چاه اخ 

دل ل كاهش عرض چاه ها ریزنوارهاا  اروع باي  خیرتراخها با افزایش تعداد چاه نشان می دهد كي بي

تشک ل  دن كرده و در نت جي عرض هر نوار انرژی افزایش می یابد. این روند بي يوبی در چاهکاای 

كوانتومی با عرض كل ثابن دیده می  ود. بدل ل عریض  دن هر نوار با كاهش عرض چاه  تط  رات 

هده بکتر رفتار ریزنوارها و ریزگافکا  نمودار تط  رات انرژی ریزگافکا ن ز غ ر یک واين اسن. برای مشا

 نشان داده  ده اسن. 3-5نانومتر در  کل  61آنکا بر تسب تعداد چاه برای نموني با عرض كلی 

 

 AlN/GaNچ د گاني  یچاه كوانتوم س ستم  یبرتسب تعداد چاه برا زنوارهایر یانرژ رات  نمودار تط 4-4   کل

چ دگاني با عرض كل  یثابن( ب: چاه كوانتوم ر نانومتر)عرض كل غ کیچ دگاني با عرض ثابن  یالف: چاه كوانتوم

 چ دگاني با عرض كل ثابن یچاه كوانتومد:  نانومتر 61چ دگاني با عرض كل ثابن  ینانومتر ج: چاه كوانتوم 41ثابن 

 نانومتر 411
 

 )الف(

 (ب)

 (د) (ج)
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تال کي  برای دوم ن ریزگاف با افزایش تعداد چاه)تا تادود این  کل نشان می دهد درهمانطور كي 

برای اول ن ریزگاف باا افازایش تعاداد چاه)تاا   انرژی افزایش یافتي و سپ  كاهش می یابد ابتدا (1

و سپ  ثابن باقی می ماند. همچ  ن این بررسای نشاان مای   چاه(  انرژی افزایش یافتي 44تدود 

های با ضايامن مترااوت( دارای رفتاار یک اوای افزایشای باا ستم س دهد كي هر سي ریزنوار )برای 

روند این تط  رات برای ریز نوارهای دوم و سوم با افزایش تعداد چاهکا  افزایش تعداد چاه می با  د.

نمای كلی تشک ل ریزنوارها در س ستم  با تعداد چاه ميتلف نشان مای دهاد كاي باا  دیدتر اسن. 

 فزایش تعداد چاهکا پک ای ریزنوارها افزایش می یابد.افزایش عرض كل  بي دل ل ا

 

 نانومتر 61ثابن  یابر بکي با  ول كل یبرا زنواریاول و دو گاف ر زنواریعرض سي ر 3-4   کل
 

  

 ی كوانتومی در ایان عارض مشايص مای تاوانتعداد چاهکایا كلی سايتار  عرضب ابراین با تط  ر 

 . را مک دسی نمودریزگافکا  عرض ریزنوارها و

بار تساب انارژی در چاهکاای  ضارایب عباور الکتاروندر ادامي این بررسی نحوه تشک ل ریزنوارها 

. نت جاي ]466[محاسبي كرده ایامال قبا استراده اخ روش ماتری  انت كوانتومی چ دگاني مورد نظر را

 ( نشان داده  ده اسن.2-5این محاسبات در  کل های )
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 GaN/AlNچ دگاني  یسايتار چاه كوانتوم یبرا (eV)یذره فرود یعبور برتسب انرژ بینمودار ضرا 2-4   کل

 نانومتر.  61با عرض كل 
 

تاا انارژی هاای خیار  ابجاایی  4همانطور كي در این  کلکا دیده می  ود برای یک س ستم  رانشی

. این م طقي را م طقي مم وعي كلاس کی ی  ودمشاهده نمعبوری  م لی الکترون ولن( 4321)نواری

چاه  1تشک ل ریزنوار تقریبا اخ سايتارهایی با تعداد دیده می  ود كي ها  س ستم  درهميمی نام د. 

كوچکی عرض ریز ج در توافق اسن. -4-5این رفتار با رفتار مشاهده  ده در  کل  روع می  ود.  

                                                 
1 Repulsive 
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 اب ي چاهکاای  1اخ های با تعداد چااه كمتار س ستم ( قابل روین می با د. g-2-5نوار در  کل )

با افزایش تعداد چااه و ثابان كوانتومی چ دگاني رفتار می ك  د كي ریزنوار در آنکا تشک ل نمی  ود.

 نگي دا تن عرض كل س ستم  تعدادی ریزنوار در م طقي مم وعي تشک ل می  ود.

 

بر  AlN/GaN( ر نانومتر )عرض كل متط کیابر بکي با عرض چاه ثابن  کیعبور  بینمودار ضرا 4-4   کل

 .یذره فرود یتسب انرژ
 

 با عرض چاه ثابن یک نانومتر )عرض كل متط ار(ضرایب عبور یک ابر بکي  رفتار بي م ظور مقایسي 

AlN/GaN 4-5 هاای در  اکل اسن. نتایج این بررسی  ده بر تسب انرژی ذره فرودی بررسی –

نشان داده  ده اند. همانطور كي در ایان  اکل دیاده مای  اود باا افازایش تعاداد ط -4-5الف تا 

با افزایش ب شتر تعداد چاهکاا  كيچاهکای كوانتومی یک ریزنوار در م طقي مم وعي تشک ل می  ود 

. در تال کي موقع ن تشک ل ریزنوارها روی محور انرژی ثابن بي تدریج افزایش می یابد ن ز پک ای آن

 .اسن

موقع ان انارژی  بي نظر می رسد كي كل ثابن با عرض ده  مطالعيدر سايتار این در تال سن كي  

. بررسی انجام  ده نشان می دهد كي موقع ن انرژی ریزنوارها باا افازایش  ابجا می  وندریزنوارها 

یک كي  با افزایش تعداد چاهکا ه گامیبي ع وان مثال تعداد چاه در م طقي مم وعي توخیع می  ود. 
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( ریزنوارهاای  دیاد در همساایگی انارژی چااهی 1س ساتم  ابر بکي  روع بي تشاک ل مای ك د)

و 42. با افزایش تعداد چاه ها )ماثلا می با د( قابل روین م لی الکترون ولن 4321 ابجایی نواری)

ود. می  ود كي موقع ن انرژی ریزنوارها بي سمن انرژیکای كمتر  ابجا می   مشاهده( 45و یا  44

در ضمن ه گامی كي یک چاه بي سايتار اضاافي مای  اود ریزنوارهاا در ساايتار قبلای باي سامن 

می  وند و سرانجام با ریزنوار دیگری در سمن  پک تر ده    ابجاانرژیکای ب شتر در سايتار  دید 

. در هم ن خمان مشااهده مای  اود كاي تعادادی ریزناوار  دیاد در گردندترك ب می يود راسن 

در توافاق  (4-5در قسمن قبل) کل  آمده نتایج بدسنبا  رفتاراین  می  وند. ظاهرای كمتر انرژیک

( دیده می  ود ریزنوار دوم)سمن راسن( ساریعتر 2-5) های اسن. همچ  ن  همانطور كي در  کل

ن ز مشاهده ( 4-5اخ ریزنوار اول)سمن چپ( عریض می  ود و این همان چ زی اسن كي در  کل )

)عرض كل متط ار و عارض خم بي ذكر اسن كي چ  ن رفتاری در ابر بکي های معمولی . لامی گردد

 دیده نمی  ود. چاه و سد ثابن( 

 

 نتيجه گيري

ماتری  انتقال انرژی ریزنوارهاا و همچ ا ن ضارایب عباور در با كمک روش های تراضل محدود و 

ناانومتر بررسای  411 و 61  41باا ضايامتکای كلای   AlN/GaNكوانتومی چ دگاناي چاه سايتار 

برای یک سايتار چاه كوانتومی چ دگاني با عرض كل غ ر ثابن با افزایش تعداد چاه خیرنوارها  دند. 

تشک ل  د  عرض آنکا افزایش یافن و سپ  ثابن  د. در این فرای د عرض ریزنوارها و ریزگافکا باا 

ار چااه كوانتاومی چ دگاناي باا برای یک سايت افزایش تعداد چاهکای كوانتومی افن و ي ز ندا ن.

عرض كل ثابن بي دل ل كاهش عرض چاه ها ریزنوارها  روع بي تشک ل  ادن كردناد و در نت جاي 

عرض هر نوار انرژی افزایش یافن. بدل ل عریض  دن هر نوار با كاهش عرض چاه  تط  ارات انارژی 

 (1زایش تعاداد چاه)تاا تادود درتال کي  برای دوم ن ریزگاف با افا ریزگافکا ن ز غ ر یک واين بود.

برای اول ن ریزگاف با افزایش تعداد چاه)تا تدود  فن انرژی افزایش یافتي و سپ  كاهش می یا ابتدا
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نمای كلی تشک ل ریزنوارها در س ساتم  و سپ  ثابن باقی می ماند.   چاه(  انرژی افزایش یافتي 44

ي دل ل افزایش تعداد چاهکا پک ای ریزنوارها با تعداد چاه ميتلف نشان داد كي با افزایش عرض كل  ب

ی كوانتاومی در ایان عارض تعاداد چاهکاایاا كلی سايتار  عرضب ابراین با تط  ر  افزایش می یابد.

برای تای اد یافتاي هاا نحاوه تشاک ل .را مک دسی نمودعرض ریزنوارها و ریزگافکا  مشيص می توان

تساب انارژی در چاهکاای كوانتاومی چ دگاناي  بر ضرایب عبور الکترونریزنوارها با كمک محاسبي 

 كال ثابان با عرضدر سايتار  مورد بررسی قرار گرفن.ال قبا استراده اخ روش ماتری  انتمورد نظر 

كاي  داد. بررسای انجاام  اده نشاان  ابجا می  اوندموقع ن انرژی ریزنوارها  بي نظر می رس د كي

همچ ا ن  در م طقاي مم وعاي توخیاع مای  اود. هاا موقع ن انرژی ریزنوارها با افزایش تعداد چاه

ه گامی كي یک چاه بي سايتار اضافي می  د ریزنوارها در سايتار قبلی بي سمن انرژیکای ب شتر در 

ترك ب يود ند و سرانجام با ریزنوار دیگری در سمن راسن دمی   پک تر ده    ابجاسايتار  دید 

می  ظاهرادی ریزنوار  دید در انرژیکای كمتر . در هم ن خمان مشاهده می  د كي تعدگردیدندمی 

 .بوددر توافق بروش تراضل محدود  ده  نتایج بدسنبا  رفتاراین   وند.
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 فيلتر هاي اسپينی بر پایه چاههاي كوانتومی چند گانه 5-2

0.3As0.7GaAs/GaAl با طول موثر كلی ثابت 

 

 مقدمه  5-2-1

ب عن برهمک ش ب ن اسپ ن تاملکای بار و مح م ا راف آنکا در دهي های اي ر تو ي خیادی بي  

 sµمدار  برهمک ش م ان -در نانوسايتارهای ن مرسانا  لب  ده اسن. م ظور اخ برهمک ش اسپ ن

انداخه تركن خاویي ای و م دان مط ا  سی درونی اتم می با د. چون م دان مط ا  سی درونی اخ 

انداخه تركن خاویي ای مداری الکترون مربوط اسن بي هم ن الکترون نا ی می  ود یع ی بي  مداری

مدار گوی د. مطالعات نظری اي ر امکان قطبش اسپ ن -دل ل  برهمک ش فوق را برهمک ش اسپ ن

. پدیده ترابرد اسپ  ی می تواند در ]462[را نشان داده اسن 4الکترونکا اخ  ریق تونل خنی تشدیدی

مدار -. برهمک شکای اسپ ن]664-624[ایجاد  ود 2درسلکاوس و 3اثر برهمک ش اسپ ن مدار را با

رخ می  5تجمی وارونیو عدم تقارن  4سايتاری وارونیرا با و درسلکاوس بي يا ر عدم تقارن 

و غ ر  ]413[. اثر ف لتر اسپ  ی ممکن اسن در مواد مط ا  سی]414-411[دهد

یده ف لتر اسپ  ی محاسبي ضرایب ظاهر  ود. یک راه مستق م برای بررسی  پد ]412[مط ا  سی 

. در این كار با استراده اخ روش مرخ عبوری ]415-414[عبور و قطبش اسپ  ی اسن

بي اخای  رایم مرخی باخ( ضرایب عبور و  4-2)مسللي مطرح  ده در بيش  ]416[ 6كوانتومی

 61ثابن با عرض كل   GaAs0.3As0.7GaAl/ همچ  ن قطبش اسپ  ی برای چاه كوانتومی چ دگاني

 نانومتر محاسبي و بررسی  ده اند. 

                                                 
1 Resonant tunnening 
2 Rashba spin–orbit interaction (RSOI) 
3 Dresselhaus spin-orbit coupling (DSOC) 
4 Structural inversion asymmetry 
5 Bulk inversion asymmetry 
6 Quantum transmitting boundary method 
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 رهيافت 5-2-2

كاي در  GaAs0.3As0.7GaAl/در سايتار چااه كوانتاومی   z, k||k = (k(ترابرد الکترونکا با بردار موج 

ر د داده  ده با د را می توان با كمک ره افن تاابع پاوش و تقریاب  ارم ماوثر   [001]راستای 

 zkو  k||ر صرحي فرل مشتر  و مولري برعماود بار آن باي ترت اب باا بررسی نمود. بردارهای موج د

 نشان داده می  وند. هام لتونی مورد استراده در این بررسی  را می توان برورت خیر نو ن:

2

*2
SO

P
V H E

m
 

 
    
 

                                            (2-5) 

 خیر مشيص می  ود:  ملي برهمک ش اسپ ن مدار ن ز با معادلي

     2 2 2 2 2 2

SO Dresselhus x x y z y y z x z z x yH H k k k k k k k k k          
 

   (4-5) 

 (376 eVبي ترت ب ماتری  پائولی و بردار موج الکترون هست د. بعلاوه ikو  iكي در آن  A  )

محاسبي مای  اود. ضارایب ] 411[4ك ن دت برهمک ش اسپ ن مدار درسلکاوس اسن كي با مدل 

( هم كي نمای ده P( با كمک روش مرخ عبوری كوانتومی محاسبي  ده اند. قطبش اسپ  ی )t±عبور )

 ايتلاف نسبی عبور اسپ  کای بالا و پای ن اسن ن ز اخ رابطي خیر بدسن می آید:

2 2

2 2

t t
P

t t

 

 





                             (5-5) 

m*  =بي ترت اب برابار  0.3As0.7GaAlو  GaAsمقادیر  رم موثر الکترون در  ین این محاسباتدر ا

 e0.067m   وe= 0.0914 m *m همچ ا ن مقاادیر ]214[در نظر گرفتاي  اده اناد .||k   و پتانسا ل

فرض  ده اند. عرض كل سايتار ن ز ثابن و برابار  eV 0.2و   º0.04 A-1 بي ترت ب برابرمحرور ساخی 

 نانومتر در نظر گرفتي  ده اسن. 61

 

 نتایج و بحث:  5-2-9

                                                 
1 Kane model 
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بي م ظور مطالعي  ب عن ترابرد الکترونکا در این سايتار ابتدا اخ اثر برهمک ش اسپ ن مادار ) ملاي 

SOH ( ( صرف نظر كرده ایم. در  کل )2-5در رابطي)ضرایب عبور محاسبي  ده برای بارای 5-5 )

1وانتومی چ دگاني مرروض ) چاه ك 11n  نشان داده  ده اسن. قلي ها در نمودار عباور در اثار )

)تاالات س ساتم . ه گامی كي انرژی ذره با یکی اخ انرژی های ]452[تشدید انرژی ایجاد می  وند

عدی ناگکاان عباور  بي مق د( یکی  ود بي دل ل تدايل ساخنده موج رونده و موج انعکاسی اخ سد ب

ب ش  ي می  ود با تط  ر در انرژی  رط تدايل ساخنده اخ ب ن می رود و در نت جي عبور كاهش می 

 یابد.

 

با عرض كل    GaAs0.3As0.7GaAl/چ د گاني  یكوانتوم یدر چاهکا یبر تسب انرژ عبور بیضرا 5-4   کل

 )نانومتر(.61ثابن 
 

 )ب( (الف)

 )ج(
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ین  کل ها دیده می  ود برای بعضی اخ مقادیر انرژی  ضرایب عبور برابر یک )عبور همانطور كي در ا

صد درصد( می  ود. در چاه كوانتومی یگاني با افازایش انارژی  عباور كلای افازایش یافتاي و رفتاار 

نوسانی   ف عبوركاهش می یابد. بررسی رفتار عبور نشان می دهد كي باا افازایش تعاداد چااه )در 

ثابن نگي دا تي  ده اسن( تعدادی دره عم ق در نمودار عبور ظاهر می  س ستم كلی  تال کي عرض

 ود. با افزایش تعداد چاهکا موقع ن دره های عبور بي سامن انرژیکاای ب شاتر در راساتای محاور 

انرژی  ابجا می  وند. با افزایش تعداد چاه این روند ادامي می یابد. در این فرای د لبي عبور ن از باي 

 ن انرژی های ب شتر  ابجا می  ود.سم

اضاافي نماوده و ضارایب عباور  2-5در ادامي  رن  دگی اسپ ن مدار را ن ز بي هام لتونی معادلاي 

اسپ ن بالا و پای ن و همچ  ن قطبش اسپ  ی را محاسبي می ك  م. نت جي این محاسبات در  اکل 

عبور و قطابش اساپ  ی همزماان نشان داده  ده اسن. بدیکی اسن خمانی كي یکی اخ ضرایب  5-6

ب ش  ي  وند عمل ف لتری گ صورت پشیرفتي اسن. این امر م جر باي ایجااد یاک  ریاان تاونلی باا 

اسپ  کای قطب ده می  ود.  بررسی نتایج بدسن آمده نشان می دهد كي با افزایش تعداد چاهکا  در 

همچ ا ن در می رسا د.  4ع ی ترین مقدار يود یهای انرژی  ضرایب عبور بي ب ش گستره بعضی اخ 

های انرژی با این پدیده روبرو می  ویم كي ب ش  ي عباور بارای اساپ  کای باالا و  گستره بعضی اخ 

انرژی اسن.  گستره انرژی رخ نمی ده د كي نت جي آن قطبش اسپ  ی در آن  گستره پای ن در یک 

 4تا  1انرژی مورد بررسی  ره گستهای با تعداد چاهکای متراوت)در س ستم مقایسي قطبش اسپ  ی 

اخ هماي  1و  6و  5الکترون ولن( نشان می دهد كي قطبش اسپ  ی برای نموني های با تعاداد چااه 

چاهي  1 س ستم م لی الکترون ولن و در  451تقریبا  گستره چاهي این  6 س ستم ب شتر اسن. در 

-11/1[های انرژی  گستره ت ب در م لی الکترون ولن يواهد بود كي بي تر 421تقریبا  گستره این 

 گستره الکترون ولن رخ می ده د. مقایسي این نتایج نشان می دهد كي این  ] 11/1-65/1[و ]63/1

  .انرژی با افزایش تعداد چاه بي سمن انرژی های بزرگتر  ابجا می  ود
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 یدر چاهکا ی  قطبش اسپ ن و همچ  ن یبالا و پا ن عبور مربوط بي ذرات با اسپ بیضرا 6-4   کل

 نانومتر 61ثابن  یبا  ول كل 0.3As0.7GaAs/GaAlیكوانتوم
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ای اخ انرژی كي در آن قطبش اسپ  ی  گستره ب ابراین با تط  ر تعداد چاه می توان قطبش اسپ  ی  

 را مک دسی نمود. گستره رخ می دهد و همچ  ن موقع ن این 

الکتارون ولان در  3/1هاای انارژی ماثلا در تادود  گساتره ضی اخ علن بروخ نوسانات  دید در بع

كاي در بياش  می با اد. س ستم چاهي  بي نظر می رسد بدل ل تشک ل ریز نوار در این  2 س ستم 

اخ انرژی قطبش اسپ  ی با تط  رات اند  انرژی بي سارعن  گستره قبل بي آن پردايتي  د. در این 

   دوباره بي یک مقدار محدود قابل ملاتظي ای بر می گردد. صرر می  ود و با اند  تط  ر دیگر

 

 نتيجه گيري

برای س ستم   (Pقطبش اسپ  ی )و همچ  ن ( t±مرخ عبوری كوانتومی ضرایب عبور )با كمک روش 

ابتدا اثار بارهمک ش اساپ ن مادار  . درمحاسبي  دند GaAs\0.3As0.7GaAlچاه كوانتومی چ دگاني 

( لباي س ساتم در عرض كلای ثابان و با افزایش تعداد چاه )داده  د كي  نشان و درنظر گرفتي نشد

ای اخ انرژی ب اب م كاي در آن  گستره برای این كي  عبور بي سمن انرژی های ب شتر  ابجا می  ود.

یکی اخ ضرایب عبور بالا وپای ن و همچ  ن قطبش اسپ  ی همزمان ماكزیمم  ود باید  رن  دگی 

ضارایب   های انارژی گستره با افزایش تعداد چاهکا  در بعضی  رو ن  ود.اسپ ن مدار درسلکاوس 

رس دند. اخ آنجایی كي بعضی اوقات این ماكزیمم هاا بارای  )یک(عبور بي ب شترین مقدار يود یع ی 

 گساتره انرژی رخ نمی ده د ب ابراین قطبش اساپ  ی در آن  گستره اسپ  کای بالا و پای ن در یک 

انارژی  گستره های با تعداد چاهکای متراوت)در س ستم قایسي قطبش اسپ  ی م .انرژی تاصل  د

 6و  5كي قطبش اسپ  ی برای نموني های با تعداد چاه  دادالکترون ولن( نشان  4تا  1مورد بررسی 

م لای الکتارون ولان و در  451تقریباا  گساتره چاهي ایان  6 س ستم اخ همي ب شتر اسن. در  1و 

هاای  گساتره م لی الکترون ولن بود كاي باي ترت اب در  421تقریبا  گستره  چاهي این 1 س ستم 

 می توانب ابراین با تط  ر تعداد چاه  .می دادالکترون ولن رخ  ] 11/1-65/1[و ]63/1-11/1[انرژی 

ای اخ انرژی كي در آن قطبش اسپ  ی رخ می دهد و همچ  ن موقع ن این  گستره قطبش اسپ  ی  
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های انرژی ماثلا در تادود  گستره نمود. علن بروخ نوسانات  دید در بعضی اخ  را مک دسی گستره 

 س ساتم بي نظر می رسد بدل ل تشک ل ریز ناوار در ایان  ن ز چاهي 2 س ستم الکترون ولن در  3/1

يام  111روی روش تراضال محادود و همچ ا ن  ++cيم برنامي  211. در این بيش  می با د.

روی روش مارخ  MATLABيام برناماي  511  انتقال و همچ ا ن روی روش ماتری ++cبرنامي 

 عبوری كوانتومی  نو تي  د.
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الگوریتم هاي:  نظریه تابعی چگالی  اسپينی وابسته به  :6فصل 

شش نواره  براي بررسی : الف:  K.Pدما  و  روش خودسازگار 

بعدي، ب: مطالعه اثرات دما بر قطبش اسپينی گاز الکترون دو 

منگنز و دما بر گاز حفره دو  یمغناطيسعنصر اثرات آلایش 

 , GaN/AlNبعدي محصور در چاههاي كوانتومی چند گانه 

/GaAs0.3As0.7GaAl 
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5  

6  
 

بررسی اثر دما قطبش اسپينی یک گاز الکترون دو بعدي محصور در چـاه  6-1

وریتم تـابعی چگـالی بـه روش الگـ As/GaAs0.7Ga0.3Alكوانتومی چندگانـه 

 اسپينی وابسته به دما

 

 مقدمي  6-4-4
های نانوسايتار اخ س ستم در توخه ترابرد وابستي بي اسپ ن در  پژوهشدر  ی سالکای اي ر 

در يرو  قطبش اسپ  ی در  نظری .  مطالعات ]56[بوده اسن رانگپژوهشموضوعات مورد علاقي 

ارائي  ده اند.  ]464-461[تجربی برای این پدیدهو همچ  ن  واهد  ]61[گاخهای الکترونی رق ق

ترابرد در چاه كوانتومی  در آخمایش هایگاخ الکترونی دو بعدی همچ  ن امکان فرومط ا     دن 

و امکان ك ترل قطبش اسپ  ی گاخ الکترون دو بعدی در چاه  ]461[گزارش  ده اسن  GaAsیگاني 

 . گزارش  ده اسن ]464[ و همکاران توسم گروه ف ل پ  CdTeكوانتومی 

گاخ الکترون دو بعدی با استراده اخ نظریي تابعی چگالی اسپ  ی امکان پشیر می  س ستم مطالعي 

فرمی می با د كي برپایي آن  برای بررسی كوانتومی دستگاه ب  -پایي این روش نظریي توماسبا د. 

اده می  ود. در نظریي توماس فرمی الکترونی  اخ چگالی الکترونی بي  ای تابع موج این دستگاه استر

همبستگی لحاظ نمی  ود. در روش تابعی چگالی ابتدا معادلي ب  ذره ای بي -برهم ك ش تبادلی

چ د معادلي تک ذره ای  کستي می  ود و با تل آنکا می توان سايتار الکترونی س ستم  را تع  ن 

ثابن می  ود كي  4كوهن-هوه برگ كرد. ب ابراین در روش تابعی چگالی ابتدا با كمک قض ي اول

ویژگ کای تالن پایي یک س ستم  ب  الکترونی بي  ور یکتا با یک چگالی الکترونی وابستي بي سي 

كوهن یک تابعی انرژی -ميتري فضایی تع  ن می  وند. سپ  با كمک قض ي دوم هوه برگ

                                                 
1 Hohenberg–Kohn 

The underlying physical laws necessary for the mathematical theory of a large part of physics 

and the whole of chemistry are thus completely known, and the difficulty is only that the exact 

solution of these laws leads to equations much too complicated to be soluble. 
                                                                                                                          Paul Dirac 1929 
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را كم  ي می ك د. در  تعریف می  ود و ثابن می  ود كي چگالی الکترونی تالن پایي این تابعی

 م س ستم  برهمک شی روی س ستم  غ ربرهمک شی ترویر  ده و -نکاین با كمک ره افن كوهن

این س ستم   دید تل می  ود. در واقع  در س ستم  غ ر برهمک شی  الکترونکای غ رهمک ش در 

 ش كول ی یک پتانس ل موثر تركن می ك  د. این پتانس ل موثر  امل پتانس ل يار ی و برهمک

 م  -ب ن الکترونکا )مثلا برهمک ش تبادلی همبستگی( می  ود. مشکل روش تابعی چگالی كوهن

تحل لی ندارد. ولی با  4تبادلی همبستگی اسن كي  کل بستي) یا دق ق( وارد كردن اثر پتانس ل

 افن اخ ره كمک ره افتکای عددی یک تابعی پارامتری  ده برای آن ارائي می ده د. در این كار

امکان وارد كردن دما در محاسبات برپایي نظریي  ده اسن. استراده  ]416[ارائي  ده در مر ع 

الگوریتم  استراده اخ یکتابعی چگالی اسپ  ی د واریکای خیادی را بي همراه دارد. در این مطالعي با 

 س ستم ر یک قطبش اسپ  ی گاخ الکترون دو بعدی محرور د 3تابعی چگالی اسپ  ی وابستي بي دما

و همچ  ن اثر دما بر تراخ فرمی و با عرض كلی ثابن  As/GaAs0.7Ga0.3Al چ دگاني چاه كوانتومی

بررسی  ده اسن. در این محاسبات اخ تل يود ساخگار معادلي  رودی گر  س ستم خیر تراخ های این 

اد قطبش اسپ  ی و معادلي پواسون كمک گرفتي  ده اسن. برای ایجاد ناهمسانگردی بي م ظور ایج

 استراده  ده اسن. چاه كوانتومی اخ یک م دان مط ا  سی بس ار ضع ف در راستای ر د

 

 محاسبات ره افن 6-4-3
 هام لتونی تاكم در این مسالي را  می توان برورت خیر در نظر گرفن:

2

*2

P
V E

m
 

 
   
 

                   (4-6) 

 امل پتانس ل برهمک ش اسن كي  پتانس ل محرور ساخی Vو  الکترون موثر  رم m*كي در آن 

XCV)همبستگی-تبادلی

Bg)و  ملي خیمان (S.C.V)  پتانس ل هارتری( B ) در  ملي می با د .

/1)اسپ ن الکترونکا خیمان  2)  B  مگ تون بوهر g=2  وB  م دان مط ا  سی هست د. تقریب

                                                 
1 Closed form 
2 Temperature dependent spin density functional theory  



 990 

 م استوار اسن. تراوت -( بر پایي تل يود ساخگار معادلات كوهنLSDA) 4چگالی اسپ  ی موضعی

در این اسن كي پتانس ل  LSDA( و تقریب LDA)3عمده تقریبکای چگالی الکترون موضعی

تگی همزمان بي چگالی ذرات و قطبش اسپ  ی موضعی وابستي اسن. همبس-برهمک ش تبادلی

 م  رن  ده كي  امل پتانس لکای موثر وابستي بي -بطور همزمان دو معادلي كوهن یب ابراین بایست

و همچ  ن  ]421[اول ن بار توسم هدین و همکاران LSDAاسپ ن می با  د تل  ود. تقریب 

های س ستم  د. اخ این تقریب می توان برای مطالعي فرمول ب دی  ]424[  ژانن و همکاران

 . ]423[فرومط ا  سی در تضور و یا عدم تضور م دان مط ا  سی استراده نمود

گاخ دو بعدی وابستي بي اسپ ن بوس لي چگالی   
 

   ايتي می  ود كي در آن  
  و

 

بي ترت ب چگالی تاملکای با اسپ ن بالا و پای ن می با  د. ب ابراین  ملي پتانس ل هارتری برورت 

 خیر نو تي می  ود:

 
2

2

. .

0

s c im

r

e
V N p p

   
                        (3-6) 

pكي در این رابطي 
  وp

 ی های اسپ ن بالا و پای ن ذرات و بي ترت ب چگالimN  نايالری  تراكم

 همبستگی-پتانس ل برهمک ش تبادلیبرای در نظر گرفتن  ملي همچ  ن های ده ده می با  د. 

بيش همبستگی این انرژی اخ برهمک ش  .استراده كرده ایم ]416[اخ ره افن ارائي  ده در مر ع 

های بستي  مقدار انرژی بطوریکي با افزایش تعداد لایي ها نا ی می  ودی اتمهای بستيم ان لایي

و برورت  ]464[با روش برش خنی (3-6( و )4-6) در این كار معادلات. كاهش می یابدهمبستگی 

اسپ ن بالا و پای ن با كمک رابطي خیر بدسن آمده  تاملکای  يود ساخگار تل   ده اند. چگالی های

 :]454[اند

*
2

2
ln 1 exp

2

B n
n n

B

m k T
p

k T


   




  
   

  
           (2-6) 

                                                 
1 Local-spin-density approximation (LSDA) 
2 Local-density approximation (LDA) 
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اسپ ن بالا یا پای ن  دمای  معرف بي ترت ب  μو σ  , T, B, k*, m این رابطي پارامترهایكي در 

 مطلق   ثابن بولتزمان   رم موثر   ثابن پلانک و پتانس ل   م ایی هست د.

 

 نتایج و بحث 6-4-2
 

بالا و پای ن و سپ  قطبش اسپ  ی ن اخ بي دانستن انرژی  برای بررسی چگالی تاملکای اسپ ن

بي دسن آید. این بررسی در این كار انجام  ده اسن.  2-6فرمی اسن كي می تواند اخ  ریق رابطي 

 ( نشان داده  ده اسن. 4-6نتایج محاسبات مربوط بي اثر دما بر تراخ فرمی در  کلکای )

 
 تعداد ميتلف چاه. یبر تسب دما بي اخا یفرم یانرژ رات  تط نمودار 4-6   کل

 

م جر می تواند دما در همي نموني های مطالعي  ده افزایش همانطور كي در این  کل دیده می  ود 

-41درتدوددر گستره دمایی بررسی  ده م زان كاهش انرژی فرمی   ود. بي كاهش انرژی فرمی

 4همچ  ن انرژی فرمی برای نموني های  امل . می با د م س ستم لی الکترون ولن برای هر  45

چگالی گاخ الکترون دو  كي صورتی. این نشان می دهد در هست دنزدیک  یکدیگربس ار بي چاه  1تا 

تاث ر قابل تو کی  چاه( 4افزایش تعداد چاه اخ یک م زان بي بعد)در این كار  ( ثابن با د2Dnبعدی)

در  4541برابر  2Dnدر تمام محاسبات انجام  ده در این بيش مقدار  در انرژی فرمی نيواهد دا ن.

 نظر گرفتي  ده اسن مگر آنکي عدد دیگری ذكر  ده با د. 
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فاصلي ب ن تراخهای مقایسي تط  رات انرژی فرمی با دما در نموني های مطالعي  ده نشان می دهد كي 

 ابد.كاهش می ی mچاهي با افزایش  m+1چاهي و  m س ستم انرژی 

بر دو خیرتراخ انرژی تالن پایي و  كلوین 11در گستره  صرر تا  اثر دما این كار در ادامي

 ( نشان داده  ده اسن.3-6در  کل )این بررسی بررسی  د كي نتایج  س ستم برانگ يتي اول 

 بي ت دیدر ي كلوین  انرژی  45 تدود با افزایش دما تاهمانطور كي در این  کل دیده می  ود 

 ثابن می  ود.  كلوین 11دما تا ب شتر و سپ  با افزایش  می یابدزایش اف
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 اول يتي و ب: برانگ يیالف: تالن پا یدو تراخ انرژ یتراخها بر تسب دما برا ریخ یانرژ رات  تط 3-6   کل

 

م لی الکترون ولن و برای تالن برانگ يتي اول برابر  5/1ان تط  رات برای انرژی تالن پایي تد م ز

برای هر دو خیر تراخ ناچ ز بي نظر می در انرژی م لی الکترون ولن اسن. اگرچي م زان تط  ر 35/1

 . این مقدار تط  ر دما می تواند باعث اخ ب ن رفتن قطبش اسپ  ی س ستم  گرددرسد ولی 

 )ب(

 )الف(
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در  مکانی پای ن برتسب دما و موقع ن اسپ ن بالا وبا ت  رات چگالی ذرا این مطالعي تط ادامي در

ب -2-6الف و -2-6. در  کل اندن ز بررسی  ده چ دگاني مرروض چاه كوانتومی س ستم  های 

 نشان داده  ده اسن.كوانتومی پ ج گاني چاه  س ستم نموني ای اخ نتایج این مطالعي برای 

 

 

چاه  س ستم  کی یو دما برا یمکان ن بر تسب موقع نی بالا و پا ن ذرات با اسپ یچگال رات  طنمودار ت 2-6   کل

 پ ج گاني(  جای)در ا یچ دگاني نوع یكوانتوم

 

 T=0 دمای نشان می دهد كي دربالا وپای ن در این س ستم  مقایسي نتایج رفتار چگالی اسپ  ی 

لکترونکا اسپ ن پای ن دارند(. با افزایش دما بر )همي ا كاملا قطب ده اسپ  ی اسن كلوین س ستم 

تعداد ذرات با اسپ ن بالا افزوده  ده و همزمان اخ تعداد ذرات با اسپ ن پای ن كاستي می  ود و 

 ده و قطبش بالا و پای ن با هم برابر  های كلوین چگال کای اسپ ن 61سرانجام در دمای تدود 

نشان می دهد كي ب شترین تضور در چاه  ی ذراتموقع ن مکان. بررسی اسپ  ی صرر می  ود

 .و ود داردمركزی و كمترین تضور  در چاهکای ك اری 

 )الف(

(ب)  
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و در نت جي نظم مط ا  سی  ذرات  ده م جر بي افزایش افن و ي ز دماییمی تواند افزایش دما 

سی . نابودی نظم مط ا  سی در یک دمای بحرانی كي آنرا دمای گشار فرومط ا  ميتل  ود یاسپ  

نظم فرومط ا  سی دارد و در دماهای  س ستم می نام م رخ می دهد. خیر این دما )دمای كوری( 

نظم پارا مط ا  سی بي  س ستم بالاتر اخ این دمای بحرانی مط ا ش يودبي يودی اخ  ب ن می رود و 

برای چاهکای كوانتومی چ دگاني تط  رات قطبش اسپ  ی بر تسب دما  نمودار يود می گ رد.

 نشان داده  ده اسن. 4-6ميتلف در  کل 

 

چ د گاني )تا هرن چاه( با  ول موثر  یچاه كوانتوم یبر تسب دما بر تعداد یقطبش يودبيود رات  تط 1-6   کل

 ثابن. تعداد چاهکا در  کل آمده اسن. یكل
 

كلوین كاملا اخ ب ن می  61قطبش اسپ  ی در دمای تدود  دهمانطور كي در این  کل دیده می  و

ث می  ود كي قطبش اسپ  ی با افزایش دما عبا چاه بي بعد( 2)اخ همچ  ن افزایش تعداد چاه رود.

 . می یابدسریعتر كاهش 

 

 نتيجه گيري
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م لی  45-41این مطالعي نشان داد كي دما م جر بي كاهش انرژی فرمی اخ مرتبي تدود

با تعداد چاه بيرو  می  ود. تراخهای انرژی فرمی بي اخای تعداد  س ستم ولن برای هر الکترون 

تعداد افزایش بي بعد دیگر  4بس ار بي هم نزدیک اسن پ  با افزایش تعداد چاهکا اخ  1تا  4چاهکای 

 mچاهی با افزایش  m+1چاهی و  m س ستم تراخهای انرژی خیر. فاصلي ب ن تاث ری نداردچاه 

می یابد. نمودارهای افزایشی یک وا مربوط بي اثر دما بر دو خیرتراخ انرژی تالن پایي و  كاهش

م لی الکترون ولن و برای  5/1تد م زان تط  رات برای انرژی تالن پایي برانگ يتي اول می با د و 

گاخ دمایی كي در آن قطبش اسپ  ی  م لی الکترون ولن اسن.35/1تالن برانگ يتي اول برابر 

 در ي كلوین اسن. 61تقریبا بي  ور كامل اخ ب ن می رود تدود لکترون دو بعدی ا
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شش نواره براي  K.Pپواسون به روش  -حل خودسازگار معادله شرودینگر 6-2

بررسی قطبش اسپينی یک گاز حفره دو بعدي محصور در چاه كوانتومی چنـد 

 GaMnAs0.3As0.7GaAs/GaAl/گانه 

 

 مقدمه 6-2-1

ایان  III-Vگاروه  یهای نانوسايتار بر پایي ترك بات ن مرساناس ستم بررسی يرلتکای مط ا  سی 

. ]466[تو ي بي دل ل كاربردهای آن در قطعات مط ا  سی نظ ر تافظي های مط ا  سی مای با اد

یااک خم  ااي تحق قاااتی پر رفاادار در سااالکای اي اار بااوده اساان. ایاان ویژگ کااای مط ا  ساای اخ  

  ایان تحق قاات. در ]425-422[د اونمای تاملکاای باار نا ای اساپ ن  وابستي بايک شکای برهم

ویژگ کای ميتلری مورد بررسی قرار گرفتي اسن كي اخ آن  ملي می توان بي بررسای دماای كاوری 

برای این كاار رو کای متراوتی  نظری   ا اره كرد. در مطالعات ]142[4  اثر مط ا ومقاومن ]642[

موج  نظریي   ]422[كي اخ آن  ملي می توان بي  ب ي ساخی مونن كارلو می گ رده قرار مورد استراد

در ایان با ن روش  ا ااره كارد. ]464[ K.Pو روش  ]461[  روش تل يودساخگار]426[اسپ  ی 

k.p  تقریبی اخ روش تابع پوش اسن كي قابل ن بررسی ویژگ کای ف زیکی ن مرسانا هاا  در نزدیکای

ظرف ن و رسانش را دارد. در دماهای معمولی ت کا الکترونکایی می توان د در ف زیک  كم  ي های نوار

مسللي نقش دا تي با  د كي در نزدیکی این كم  ي ها با  د. ب ابراین ا لاع اخ این ویژه انرژی ها و 

توابع و ویژه توابع برای آگاهی اخ ك مات ف زكی مورد نظر كا فی اسن. البتي با افزایش دقن این ویژه 

 ویژه مقادیر می توان اخ دیگر نقاط م طقي بریلوئن هم ا لاع تاصل كرد.

                                                 
1 Magneto-resistance 
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قطابش  ش نواره يودساخگار استراده كرده ایم تا وابستگی دماایی  k.pما اخ یک روش  كاردر این 

بررسی ك  م.  GaMnAs0.3As0.7GaAs/GaAl/یک گاخ ترره دو بعدی را در چاه كوانتومی  اسپ  ی

 بررسی  ده اسن. ن ز اخ صحن محاسبات  همگرایی انرژی و چگالی باربرای ا م  ان 

 

 محاسبات رهيافت 6-2-2

مورد بررسی اسن. هام لتونی بي  س ستم تعریف یک هام لتونی م اسب برای در تل مسللي گام اول 

 كار برده  ده در این مطالعي بي  کل خیر اسن: 

0 . . ( )conf s c xc exH H V V v H                       )4-6(                               

این   ش معادلي  رن  ده می با د.   ملي اول در امل این معادلي  k.pكي در تقریب  ش نواره 

كي بر تساب  نمودمشيص  با تقریب های ميتلری را می توان این  ملي می با د. k.p ملي رابطي 

هاام لتونی اخ . در ایان كاار ماا ]634[ندمجموعي توابع پایي مورد استراده در آنکا تقسا م مای  او

 :]634[استراده كرده ایم كي با رابطي خیر داده می  ود 4چوانگ
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)5-6(     

 می  وند: تعریفبا مجموعي روابم خیر  Sو  R وQو Pدراین ماتری  پارامترهای 

                                                 
1 Chuang 
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        )6-6(           

( 4-6 ملاي دوم در هاام لتونی ) لاوت  گر هسات د.-كاوهن هاایپارامتر  هاایپارامتر رابطي درن

مطالعي  اده یاک چااه  س ستم  همانطور كي ا اره  د پتانس ل نا ی اخ محرور ساخی فضا  اسن.

با اتم   ي وسم چاهفرض كرده ایم قسمتی اخ ناتمی با د كي  0.3As0.7GaAs/GaAlكوانتومی یگاني 

Mn  .اسن كي  امل یک چااه یگاناي ده ناانومتری  نانومتر 31كلی سايتار  عرضآلای ده  ده اسن

یک  رح  مات ک اخ سايتار های  2-6. در  کل اتا ي  ده اسننانومتری  پ جدو سد  اسن كي با

 مطالعي  ده نشان داده  ده اسن. 

 

 بطور متقارن در وسم چاه قرار دارد. شیمطالعي  ده. م طقي آلا ی ک اخ چاه كوانتومیک  رح  مات 5-6   کل
 

 

 رابطي خیر بدسن می آید: اخ( پتانس ل هارتری اسن كي 4-6 ملي سوم در هام لتونی ) 

 
2

2

. .

0

s c im

r

e
V N p p

   
                 )1-6(    

pدر این رابطي 


pو  


چگاالی  imNاساپ ن باالا و پاای ن و  با ترره دوبعدیگاخ بي ترت ب چگالی  

مای با اد. ایان  ملاي بایاد براورت  س ستم )در ایان كاار م گ از(در  آلائ دهیونکای مط ا  سی 
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p( مورد استراده قرار بگ رد تا مقادیر درسان 4-6يودساخگار در هام لتونی )


pو  


بدسان آیاد.  

pمقادیر 


pو  


 :]154[خیر بدسن می آید يبطاخ را 

*
2

2
ln 1 exp

2

B n n
n n

B

m k T
p

k T

 
   




  
   

  
               )2-6(         

( باي اخای یاک آلایاش FE یا پای ن می با د. انارژی فرمای )نمای ده اسپ ن بالا نماد  كي در آن 

 بيرو  اخ  رط ي ثایی بار بدسن می آید:

 0 eff im

All Space All Space

N p p
 

                       )6-6(       

در تقریاب چگاالی اساپ  ی موضاعی  4همبساتگی-ترم تبادلی 4-6 ملي چکارم در این هام لتونی 

كلاس ک ندارد. برای در نظر گرفتن این  ملي در این كار ماا  همبستگی م شا -اسن. انرژی تبادلی

(  ملاي 4اساتراده كارده ایام.   ملاي پا جم در معادلاي ) ]416[اخ ره افن ارائي  اده در مر اع 

 برای اعمال این  ملي استراده كرده ایم. ]462[اسن كي در ای جا اخ روش مر ع  3برهمک ش تبادلی

 خیر استراده  ده اسن: پ ش فرض اخ مقادیر در این مطالعي در ورودی برنامي 

  2=7. 75/nmMnN    2=0.1/nmaN   f=0.85   = 0.0875 effx  بااارای اتااامMn  

= 0.1eV conf:Mn_GaV:0.5  دقن در محاسبي انرژی meV  :دقن در محاسبي چگالی ذرات  η  =

8-10. 

 

 نتایج و بحث:

 

)توابع موج و انرژی های وابستي بي اساپ ن( 4-6با تل معادلي  رودی گر بر پایي هام لتونی ) )i z  

iEو   و  (1-6)  (5-6)  (4-6) . برای یافتن ویژگ کای ف زیکی س ساتم  معاادلات بدسن می آی د

یکی  رط ياتمي تلقي يود ساخ گار می تواند بطور يودساخگار تل  وند. در این محاسبات  (6-2)

 :اخ موارد ذیل با د

                                                 
1 Exchange-correlation potential 
2 Exchange interaction Hamiltonian 
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يود ساخ گار دو بار تکرار می  ود و باا  تلقيهمگرا  دن چگالی های الکترونی: در این روش   (الف

N)كي  newNو   oldNیافتن توخیع های قدیم  p p
 

  4پارامتر همگرایی چگاالی باار( مقدار 

 :اده می  ود محاسبي می گردد كي با رابطي خیر د

( )new old

All Space

old

All Space

N N

N









                                  )41-6(                           

اخ یک مقدار پ ش فرض كمتر  ود تلقي ياتمي می یابد در غ ر این صورت چگالی الکترونای  ηاگر 

  دید اخ رابطي خیر بدسن می آید:

(1 ) , 0 1old newN N f N f f                    )44-6(                       

گرتي می  ود. این پارامتر چگالی  دیاد و قادیم و یاا  3پارامتر ترك ب در این رابطيدر  fبي پارامتر 

پتانس ل  دید و قدیم را با هم ترك ب می ك د و باعث می  ود تا با تشک ل یک خنج ره ب ن آنکا بي 

 .مهمگرایی مطلوبتری برس 
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 1

 0.95

 0.85

 0.75

 0.65

 0.55

 

 بار  بر تسب تعداد تکرار تلقي يود ساخگار یچگال ییهمگرا رات  تط 6-6   کل

 

                                                 
1 Charge density convergance parameter  
2 Mixing parameter 
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تط  رات همگرایی چگالی بار  بر تسب تعداد تکارار كي نت جي آن ) كار انجام  د این این بررسی در

باا افازایش  ور كي در این  کل دیده می  ود( آمده اسن. همانط6-6در  کل ) (تلقي يود ساخگار

 محاسبي  ده همگرا می  وند. این مطلاب نشاانگر آن اسان كاي تکرار تلقي يودساخگار مقادیر 

  رط همگرایی بار برآورده  ده اسن.

 ا یاافتنهمگرا  دن پتانس ل هارتری: در این روش تلقي يود ساخ دو بار تکارار مای  اود و با (ب

oldپتانس لکای هارتری تلقي قدیم)

HV (و تلقي  دید)new

HV مقدار پارامتر )η  را اخ رابطي خیر بدسن

 می آوریم:

( )new old

H H

All Space

old

H

All Space

V V

V









                  )43-6(                          

كمتر  د تلقي ياتمي می یابد در غ ر این صورت پتانس ل هاارتری اخ یک مقدار پ ش فرض  ηاگر 

  دید اخ رابطي خیر تساب می  ود

(1 ) , 0 1old new

H H HV V f V f f                   )42-6(                       

ایان  نتایج در این كار این وضع ن ن ز بررسی  د. :همگرا  دن انرژی ) مثلا انرژی تالن پایي(  (ج

ان می دهد كي  رط همگرایی انرژی تالن پایي ن ز برآورده  ده اسان. تط  ارات انارژی بررسی نش

 ( آمده اسن. 1-6کرار تلقي يود ساخگار در  کل )تالن پایي بر تسب تعداد ت

5 10 15 20
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-0.04

-0.02

0.00

G
ro
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n

d
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ta
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n
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rg
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(e

V
)

Number of SCF loop iterations



 1

 0.95

 0.85

 0.75

 0.65

 0.55

 

 گار.بر تسب تعداد تکرار تلقي يود ساخ يیتالن پا یانرژ رات  تط 1-6   کل
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چاااه كوانتااومی  در س سااتم اسااپ  ی بااالا و پااای ن  تاملکااای چگال کااایایاان كااار  ادامااي در

0.3As0.7GaAs/GaAl .در  كلوین 4/4دمای این بررسی برای نتایج  با افزایش دما بررسی  ده اند

( نشان داده  ده اسن. همانطور كي در این  کل دیده می  ود در این دما چگالی ترره 2-6) کل 

برابار(. ب اابراین مای  4441اسپ ن پای ن بس ار بزرگتر اخ ترره های با اسپ ن بالا هسات د)تدود  ای

تاكم اسن. تجمع ترره ها  س ستم توان م بگوی م كي در این دما قطبش اسپ  ی )اسپ ن پای ن( بر 

 ن ز در مركز چاه ب شتر اخ  اهای دیگر اسن. 

 

 T=1.4Kسايتار)آنگستروم(  یمکان  ن (  بر تسب موقعcm-2بار) یگالچ رات  تط 2-6   کل
 

 

در ي كلوین چگالی ترره های  21با افزایش دما تا ( دیده می  ود 6-6همانطور كي در  کل )

برابر(. در این دما چگالی ترره های اسپ ن پای ن تدود  641اسپ ن بالا بي  دت افزایش می یابد)

قطبش اسپ  ی  ب ابراین در این دما ن ز ه وخ یک ای اسپ ن بالا می با د.برابر چگالی ترره ه 4111

 و ود دارد. س ستم در  يالص)اسپ ن پای ن(
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 .T=30Kسايتار)آنگستروم(  یمکان  ن ( بر تسب موقعcm-2بار ) یچگال رات  تط 6-6   کل
 

روناد افازایش چگاالی تراره ب( -41-6و الف  41-6) کل های كلوین  در ي 61با افزایش دما تا 

های اسپ ن بالا ادامي می یابد اما همج ان یک مرتبي بزركی كمتار اخ چگاالی ترار ه هاای اساپ ن 

باعث می  ودكي چگالی ترره های اسپ ن بالا و پاای ن  كلوین 11پای ن اسن. افزایش ب شتر دما تا 

 .صرر  ود س ستم  اسپ  یيالص و ب ابراین قطبش  هبا هم برابر  دتقریبا 

 

 11و ب(  نیكلو 61الف   یسايتار در دما یمکان  ن ( بر تسب موقعcm-2بار ) یچگال رات  تط 41-6   کل

 نیكلو
 

روی م ازان قطابش  كوانتاومیدر چااه  یونکای م گ از م طقي آلای ده با عرضاثر  این كار در ادامي

طقاي  د. همانطور كي ا ااره كاردیم م ترره های آخاد بررسی  ن( )تراضل اسپ ن بالا و پایاسپ  ی 

 (ب) )الف(
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بارای عرضاکای نتایج این بررسای  در نظر گرفتي  ده اسن. متقارن در تمام تالات آلایش در چاه 

نشان داده  ده اسن همچ  ن  ول موثر الایش در این  اکل آماده  44-6در  کل الایش ميتلف 

 س ساتم  كلوین قطبش اساپ  ی 51 ود با افزایش دما تا  اسن. همانطور كي در این  کل دیده می

درصد اسن. افزایش ب شتر  دما باعث می  ود قطبش اسپ  ی بي  دت كاهش یافتاي و  411تقریبا 

 6/41در ي كلوین تقریبا صرر  ود. با افزایش م طقي آلای ده بوس لي اتمکای م گ از اخ  15تا دمای 

در ي كلوین كاهش می یاباد. باا افازایش  45ای گشار تدود نانومتر مشاهده می  ود كي دم 51تا 

نانومتر )كل م طقي چاه( تط  ر محسوسی در دمای گشار مشاهده نمای  411تا  51م طقي آلایش اخ 

  ود.

 

 شیميتلف م طقي آلا یعرض ها یآخاد بر تسب دما برا یترره ها ی  قطبش اسپ رات  تط 44-6   کل

 .گانيی یدر چاه كوانتوم یس مط ا 

 

 نتيجه گيري

 ش نواره بطوريودساخگار وابستگی دمایی ویژگ کای مط ا  سای تراره هاای  k.pبا كمک روش 

باارای  بررساای  ااد. GaMnAs/GaAs0.7GaAs0.3Al/آخاد در یااک س سااتم  چاااه كوانتااومی 
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كلوین تراره  4/4مای در د ا م  ان بي نتایج همگرایی انرژی و چگالی بار مورد بررسی قرار گرفن. 

در ي كلاوین  11با افزایش دما تا های آخاد كاملا قطب ده بودند و اكثرین آنکا اسپ ن پای ن دا ت د.

افزایش م طقي آلایش در چاه م جر باي كااهش دماای  قطبش اسپ  ی تقریبا اخ ب ن رفن. همچ  ن

ی در دمای كوری مشااهده نانومتر بي بعد دیگر كاهش 51در ي می  ود ولی اخ  41كوری اخ مرتبي 

روی روش نظریي تابعی چگالی اسپ  ی وابساتي باي  ++cيم برنامي  4411. در این بيش نگردید. 

پواساون باي  -روش تل يودساخگار معادلي  رودی گرروی  ++cيم برنامي  3611دما و همچ  ن 

 و بعادیبرای بررسی یاک گااخ تراره د Hartree و  LSDA  ش نواره در تقریب های  K.Pروش 

 نو تي  د.
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 ژنتيک الگوریتم الف: آماده كردن ورودي هاي برنامه يوستپ

 

Angstrom=pow(10,-10); 

//****    computational quantities 

Giter=100     

Num_mesh_ze=10;           

Num_mesh_zh=10;           

Num_mesh_rho=10;           

desendentnummber=100  

desendentnummber1=100 

paradim=1000;                   

mutprob=40 

mutprob_by_rand=0  

elitisismpercent=10           

epsilonpercent=0;        

epsilondevision=10;   

averaging_energy_number=1 

//****   geometrical parameters 

rhomin=0.5*Angstrom    

rolimit=2*pow(10,1)  

L=60 *Angstrom;        

L1=-L/2;               

Lb=3000*Angstrom 

tunel_to_infinity =1 

mintunnelacc=pow(10,-25 

x=float(0.3) 

Egap1=1.5196 

Egap2=1.1 

Vconfze=10*pow(10,-3) 

Vconfzh=(Egap1-Egap2)-Vconfze; 

printwavefunction=1; 
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devisionplot=50 

cross_sections=5 

//*******    magnetic filed application data 

double Bmin=0           

Bmax=30 

binterval=2 

//**********    constant physical paramaters in gausian unites 

//SI 

pi=3.14159265358979328; 

m0=9.10938188*pow(10,-31);   

hbar=1.05457266*pow(10,-34);  

c=2.99792458*pow(10,8); 

e=1.6021773*pow(10,-19) 

epsilon00=8.854187818*pow(10,-12); 

//Gausian 

m0_G=9.1093897*pow(10,-28); 

hbar_G= 1.05457266*pow(10,-27); 

c_G=29979245800; 

e_G=4.8032068*pow(10,-10); 

epsilon00_G= 1; 

//*********    material parameters 

g1=6.98;           

g2=2.06;          

me1=0.067*m0;         

epsilon01=12.5*epsilon00;       

g11= 13.4;         

g22=4.7;           

me2=0.042*m0;          

epsilon02=15.7*epsilon00;        

//*********** bisections root finding parameters 

JMAXtot 40              

xacc=pow(10,-10);        
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 آمده اسن: 4-تابع یافتن ریشي در  کل الف همچ  ن نمایی اخ مح م برنامي و

 

 : نمایی اخ مح م برنامي و تابع یافتن ریشي.4- کل الف
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Abstract 

 

In this dissertation, electronic, optical and magnetic properties of nanostructures based 

on III-V group semiconductors have been studied by some computational methods. 

This investigation haven been done by Monte Carlo method, hybrid genetic 

algorithm-Monte Carlo-variational method, biased genetic algorithm-Monte Carlo-

variational method (combination with extrapolation method), finite difference 

method, transfer matrix method, quantum transmitting boundary method, temperature 

dependent spin density functional theory and self consistent six band K.P method. In 

chapters two and three of this thesis, the algorithm of the hybrid methods have been 

described. In the chapter four, optical properties of GaAl0.7As0.3/GaAs and GaN/AlN 

multiple quantum wells with constant total effective length have been investigated by 

means of the compact density matrix method. The effect of the magnetic field on 

optical properties and oscillator strength of these systems were also studied. In the 

chapter five, miniband formation procedure for constant total length GaN/AlN 

superlattices have been investigated by using of the finite difference and transfer 

matrix methods. Then, spin up and down transmission coefficients and spin 

polarization of the GaAl0.7As0.3/GaAs multiple quantum wells in the presence of the 

Dresselhaus spin orbit interaction have also been calculated. In the chapter six, the 

behavior of a two dimensional electron gas confined within GaAl0.7As0.3/GaAs 

multiple quantum wells have been studied. Moreover In this chapter spin polarization 

of a two dimensional hole gas confined within GaAl0.7As0.3/GaAs/GaMnAs quantum 

wells has also been investigated by means of a self consistent six band K.P method. 

 

Keywords: 

 

Semiconductor nanostructures, III-V group semiconductors, computational hybrid 

methods, finite difference method, transfer matrix method, quantum transmitting 

boundary method, temperature dependent spin density functional theory and self 

consistent six band K.P method, spin polarization, two dimensional electron gas, two 

dimensional hole gas. 
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