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مطالعه نظری ساختار و ویژگی‌های الکترونیکی روتیل تیتانیم دی اکسید برای بهبود کارایی سلول‌های 

خورشیدی
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چکیده: باتوجه به ماهیت فرایند فوتو ولتائیک در سلول‌های خورشیدی، مواد جاذب نور تنها سطح انرژی خاصی از فوتون را جذب میک‌نند. بنابراین، 
تنظیم شکاف انرژی نیم رساناها در سلول‌های خورشیدی حائز اهمیت است. در این مقاله ساختار و ویژگی‌های الکترونیکی نقطه‌ی کوانتومی تیتانیم 
دی اکسید به عنوان تابعی از اندازه برای بهبود بازده سلول‌های خورشیدی با استفاده از روش آغازی بررسی شده است و از سوی دیگر ویژگی‌های 

ساختاری از جمله انرژی کل و ویژگی‌های الکترونیکی از جمله چگالی حالت‌ها و چگالی لومو و هومو مورد بررسی قرار گرفته است.

واژه‌های کلیدی: سلول‌های خورشیدی، نقطه‌ی کوانتومی، بازترکیب، شکاف انرژی، چگالی حالت‌ها

مقدمه
 سلول‌های خورشیدی ابزاری برای تبدیل فوتون‌ها به الکتریسیته 
هستند این سلول‌ها نیازمند دو تابع، حامل‌‌های بار تولید کننده‌ی 
نور )الکترون و حفره( در یک ماده جاذب نور و جدایی حامل‌‌های 
 بار و رسیدن آن به سطح رسانا برای انتقال الکتریسیته هستند که

به این تبدیل‌ها اثر فتوولتائیک گفته می‌شود. سلول‌های خورشیدی 
برپایه تیتانیم دی اکسید نسل جدید سلول‌های فتوولتائیك هستند 
كه با توجه به كم هزینه بودن و قابل دسترس بودن واکنشگرها و 
تجهیزات لازم برای ساخت، این نوع سلول‌ها می‌توانند به عنوان 
سیلیكونی  پایه  خورشیدی  سلول‌های  برای  مناسبی  جایگزین 

مطرح شوند ]1[.

 به هرحال با وجود مزایای زیاد بهک‌ارگیری TiO2 در سلول‌های 
خورشیدی، اعم از ارزان قیمت بودن، غیر‌سمی بودن، قابلیت جذب 
بالا و پایداری نوری و شیمیایی در شرایط واكنش، عواملی وجود 
دارد كه بهک‌ارگیری TiO2 را محدود می‌كنند که ناپایداری و شکاف 
باز تركیب  بالای  TiO2 و سرعت  آناتاز1  فاز  انرژی غیر مستقیم 
نیم رسانا، سبب كاهش  این  تولید شده در  الكترون و حفره‌های 
فرایند  ماهیت  به  توجه  با  می‌شود.  فوتوولتائیک  واكنش  بازده 
فتوولتائیک مواد جاذب نور تنها سطح انرژی خاصی از فوتون را 
جذب میک‌نند بدین معنا که اگر فوتون، انرژیی بیشتر از شکاف 
الکترون- حفره،  تولید  به جای  اضافی  انرژی  باشد  انرژی داشته 
تولید گرما میک‌ند که این پدیده بازده کلی فرایند فوتوولتائیک در 
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افزایش  نیم‌ رسانا‌ها را کاهش می‌دهد. روش‌های متفاوتی برای 
بازده بررسی شده است که یکی از این روش‌ها برای غلبه بر این 
یا حامل‌های   )1MGE( محدودیت، تولید اکسایتون‌‌های چندگانه 

چند گانه )2CM( هست ]2 و 3[.
 کمترین میزان کارایی اکسایتون‌ها در توده نیم‌ رسانا‌ها و تولید 
اکسایتون‌‌های چند گانه با بازدهی بالا در نانو بلور‌‌های بسیار ریز 
نیم‌ رسانا‌هاست که این امر منجر به تولید سلول‌‌های خورشیدی 
شدن  کوچک  با   .)QDs( شد  کوانتومی  نقاط  با  شده  حساس 
اندازه نانو ذرات نیم‌ رسانا اثرات کوانتومی ظاهر می‌شود. در نقاط 
به دلیل  اما  را دارند،  انرژ‌ىها  از  بازه‌اى  الكترون‌ها  نیز  كوانتومى 
اندازه بسیار كوچك این نانوذرات، ترازهاى انرژى در آن‌ها پیوسته 
نیست وتشکیل این سطوح انرژی گسسته‌ی کوانتیزه مقیاس زمانی 
بازترکیب را کاهش می‌دهد ]4[. کاستن یا افزودن تعدادى اتم به 
نقاط كوانتومى، باعث تغییر در شكاف انرژى م‌ىشود كه باز هم به 
دلیل اندازهى‌ بسیار كوچك این نقاط است. اندازه‌ی شكاف انرژى 
در نقاط كوانتومى همیشه بزرگ تر از حالت تودهى‌ ماده است. این 
خاصیت باعث ایجاد قابلیت تنظیم طول موج تابشى م‌ىشود، البته 
طول موج این فوتون هاى تابشى به نوع ماده بستگى ندارد، بلكه 

به اندازه ذرات بستگى دارد ]5[.

شیوه‌های محاسباتی
در این پژوهش برای طراحی سامانه مورد نظر و انجام محاسبات 
 ]6[  4-3-2 اسپرسو3  کوانتوم  افزار  نرم  از  کوانتومی   مکانیک 
 استفاده شده است که یک مجموعه ی‌کپارچه از کد‌های کامپیوتری

برای محاسبات ساختار الکترونیکی ومدل‌سازی مواد در مقیاس نانو 
بر اساس نظریه تابع چگالی، تابع موج تخت و شبه پتانسیل‌های 
از نوع سخت و نرم است. بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو شامل 

کد‌های محاسباتی اصلی زیر است:
DFT و PW 4: محاسبات خودسازگار با استفاده ازPWscf

سامانه‌های  برای  مولکولی  دینامیک  محاسبات   :5CPmd

DFT و PW متناوب با استفاده از
نظریه  از  استفاده  با  شبکه  ارتعاش‌های  محاسبات   :Phonon

تابعی چگالی اختلالی6
XSPECTRA: محاسبه لبه جذب K طیف‌های پرتو ایکس

PostProc: ابزار‌هایی برای پس پردازش داده‌ها

TD-DFPT: محاسبات طیف با استفاده از نظریه تابعی چگالی 

اختلالی وابسته به زمان
استفاده شده است. که  آن   pwscf از کد  پژوهش  این  در  که 
محاسبات خود سازگار را بر اساس تابع موج تخت و نظریه تابع 

چگالی انجام می‌دهد.
کد‌های کمکی این نرم افزار شامل موارد زیر است:

برای  ورودی  داده‌های  تولید  برای  گرافیکی  رابط   :Pwgui

pwscf

داده‌های  کردن  باز  و  بلوری  ساختار  دیدن  برای   :Xcrysden

خروجی و ورودی
gunplot/xmgrace: برای رسم داد‌های ریاضی در 2 یا 3 بعد

PlotPhon: ابزار رسم طیف پراکندگی فونون

atomic: یک برنامه برای محاسبات اتمی و تولید شبه پتانسیل

QHA: ابزاری برای محاسبه چگالی حالت تصویر شده و انرژی 

آزاد در تقریب شبه هارمونیک )در رابطه با فونون7 مورد استفاده 
قرار گیرد(. که در این مقاله از 3 کد اول استفاده شده است.

استفاده  ویو  گوس8  افزار  نرم  از  اولیه  ساختار‌های  رسم  برای 
شده است، بدین صورت که ابتدا فایل 9CIF ]7[ روتایل را برای 
ساخت توده در ابعاد 7×7×7 گسترش داده، سپس برای مدل نقاط 
کوانتومی یک قسمت به‌تقریب کروی بریده می‌شود. برای حفظ 
 O یا Ti استوکیومتری خوشه‌های مشتق شده، بعضی از اتم‌های
خارجی حذف شده و سپس اتم‌های Ti ،O غیر اشباع با اتم‌های 
کردن  اثر  بی  از  نتیجه‌هایی  نهایت  در  که  می‌شود.  بی‌اثر10   H
پیوند‌های غیر اشباع به دست می‌آید. سپس برای صرف نظر کردن 
شبکه  یک  در  خلاء  لایه  یک  فیزیکی  غیر  انفعالات  و  فعل  از 

1. Multiple excition generation                                   2. Carrier multiplication         
3. Quantum espresso (Open Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation, and Optimization)
4. Plane- Wave Self-Consistent Field             5. Car-prarinello Molecular Dynamics           6. Density-Functional Perturbation Theory (DFPT)
7. Phonon                            8. Gauss View                       9. Crystallographic Information File                         10. Terminate
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تتراگونالی به آن افزوده می‌شود ]2[.
در   PWscf کد  از  استفاده  با  دانسیته1  تابع  نظریه  مطالعات   
برنامه کوانتوم اسپرسو به اجرا درآمده است. برای این محاسبات 
واندربیلت3  به‌وسیله  شده  پیشنهاد  نرم‌2  فوق  پتانسیل  شبه  از 
برای  تبادل5  همبستگی  ضریب  تابع   4PBE با  و  شده  استفاده 
الکترون که شامل حالت والانس پوسته‌‌های 2s و 2p برای   18
اکسیژن )6 الکترون( و پوسته‌‌های 3d ،3p ،3s و 4s برای تیتانیم 
)12 الکترون( است، تولید شده است. انرژی قطع Ry 35، برای 
توضیح دادن بخش Ψ تابع موج در امواج صفحه‌ای انتخاب شده 
 است، درحالیک‌ه انرژی قطع برای بسط تابع چگالی بار، حداکثر تا

 2×2×3 k-point 400 گسترش یافته است. منطقه بریلوئن با Ry

به  کوانتومی  ساختار‌های  برای   4×4×5  k-poin با  و  توده  برای 
منظور اطمینان از همگرایی، نمونه برداری شده است. بعد از انجام 
محاسبات NSCF ،SCF و DOS نتیجه‌های خروجی با نرم افزار 

ایکس– ام- گراس6 رسم می‌شود. 

نتیجه‌ها و بحث‌ها
توده روتایل تیتانیم دی اکسید

با  چهاروجهی  شبکه  دارای  اکسید  دی  تیتانیم  روتایل  فاز 
عامل‌‌های ساختاری a = b = 4/593 Å و c = 2/958 Å است که 
شامل 2 اتم تیتانیم و 4 اتم اکسیژن در هر سلول واحد است که 

در شکل نشان داده شده است. 

اتم  با 6  تیتانیم  اتم  اکسید، هر  تیتانیم دی  روتایل  در ساختار 
تیتانیم کئوردینه شده است.  اتم  با 3  اتم اکسیژن  اکسیژن و هر 
2/1 eV دارای یک شکاف انرژی مستقیم در حدود TiO2 روتایل 

آن  تجربی  میزان  از  کمتر   GGA خطا‌های  علت  به  که  است، 
در  محاسبات  از  آمده  به‌دست  حالت‌های  چگالی  است.   )ev3(
شکل 2 نشان داده شده است. بررسی جزئی چگالی حالت توده 
روتایل TiO2 نشان می‌دهد که: 1( بخش پایین‌تر نوار ظرفیت از 
پیوند‌هایی تشکیل شده است که ناشی از کوپلاژ بین اوربیتال‌های 
از  عمده  طور  به  ظرفیت  نوار  بالای   )2 است.   Ti-3d و   O-2p

نوار   )3 است.  شده  تشکیل   O-2p π پیوندی  غیر  اوربیتال‌های 
رسانایی به طور عمده شامل اوربیتال‌های Ti-3d است. 4( ته نوار 
شده  تشکیل   Ti-3d t2g اوربیتال‌های  از  عمده  طور  به  رسانایی 
است که به میزان کمی با ی‌کدیگر کوپل شده اند. به طور کلی 
 2p می‌توان گفت نوار ظرفیت به طور عمده ناشی از اوربیتال‌های
اتم‌های اکسیژن و نوار رسانایی ناشی از اوربتال‌های 3d اتم‌های 

تیتانیم است. 

 

 

 TiO2 نقطه‌ی کوانتومی عریان7 22 اتمی
 این نقطه‌ی کوانتومی 22 اتمی شامل 8 اتم تیتانیم و 14 اتم 
اکسیژن است )شکل 3( که دارای اندازه مؤثرÅ 8 7/65 است. که 

این اندازه از رابطه زیر به‌دست آمده است:
d = [3a2c(2nTi + n0)/4π]1/3

سٚتبیُ سا ثشای ػبخت  CIF 10 [7]ثذیٗ صٛست وٝ اثتذا فبیُ  ،ٚیٛ اػتفبدٜ ؿذٜ اػت 9اِٚیٝ اص ٘شْ افضاس ٌٛع ٞبی ثشای سػٓ ػبختبس

ویٛٔتشی ٛ. ثشای حفظ اػتؿٛد ٔی ت تمشیجب وشٚی ثشیذٜٕػپغ ثشای ٔذَ ٘مبط وٛا٘تٛٔی یه لؼ ،ٌؼتشؽ دادٜ 77×7دس اثؼبد  تٛدٜ
 11ثی اثش H ٞبی غیش اؿجبع سا تٛػظ اتٓ O، Ti ٞبی ػپغ اتٓؿذٜ ٚ  خبسجی حزف O یب Ti ٞبی ثؼضی اص اتٓ ،ٔـتك ؿذٜ ٞبی ولاػتش

فؼُ ٚ ا٘فؼبلات  آیذ. ػپغ ثشای صشف ٘ظش وشدٖ اص ٔی جبع ثٝ دػتغیش اؿ ٞبی ی اص ثی اثش وشدٖ پیٛ٘ذٞبی ٘تیجٝ دس ٟ٘بیتٔیىٙیٓ. وٝ 
 .[2] ؿٛد ٔی ی یه لایٝ خلا دس یه ؿجىٝ تتشاٌٛ٘بِی ثٝ آٖ اضبفٝىیضیف شیغ
ثٝ اجشا دسآٔذٜ اػت. ثشای ایٗ ٔحبػجبت ٔب اص ؿجٝ  دس ثش٘بٔٝ وٛا٘تْٛ اػپشػٛ PWscfثب اػتفبدٜ اص وذ  12تبثغ دا٘ؼیتٝ تئٛسی ٔغبِؼبت 

اِىتشٖٚ  18سا ثشای  16تبثغ ضشیت ٕٞجؼتٍی تجبدَ 15PBE اػتفبدٜ وشدیٓ ٚ ثب 14ٚػیّٝ ٚا٘ذسثیّتپیـٟٙبد ؿذٜ ثٝ 13فٛق ٘شْ پتب٘ؼیُ
اِىتشٖٚ(  12) تیتب٘یٓثشای  s3، p3، d3  ٚs4 ٞبی اِىتشٖٚ( ٚ پٛػتٝ 6ثشای اوؼیظٖ ) s2  ٚp2 ٞبی وٝ ؿبُٔ حبِت ٚالا٘غ پٛػتٝ

ا٘شطی  وٝدس حبِی ،ا٘تخبة ؿذٜ اػت ٞبی تبثغ ٔٛج دس أٛاج صفح Ψثشای تٛضیح دادٖ ثخؾ ،Ry35 تِٛیذوشدیٓ. ا٘شطی لغغ ،ثبؿذٔی
 k-poin ٚ ثب تٛدٜثشای  k-point 3×2×2 ثب ثشیّٛئٗٔٙغمٝ  ٌؼتشؽ یبفتٝ اػت. Ry400 حذاوثش تب ،لغغ ثشای ثؼظ تبثغ چٍبِی ثبس

ٚ  SCF، NSCF اص ا٘جبْ ٔحبػجبت  ٕ٘ٛ٘ٝ ثشداسی ؿذٜ اػت. ثؼذ ،وٛا٘تٛٔی ثٝ ٔٙظٛس اعٕیٙبٖ اص ٍٕٞشایی ٞبی ثشای ػبختبس 4×4×5
DOS ٝؿٛد ٔی سػٓ 17ٌشاع -اْ –ایىغ –خشٚجی ثب ٘شْ افضاس  ٞبی ٘تیج. 

 َا وتیجٍي َا  بحث
 تیتاویم دی اکسیدريتایل  تًدٌ

اتٓ  2ٞؼت وٝ ؿبُٔ  a=b=4.593  ٚc=2.958ػبختبسی  ٞبی  ػبُٔثب  چٟبسٚجٟیداسای ؿجىٝ  تیتب٘یٓ دی اوؼیذفبص سٚتبیُ  
 اتٓ اوؼیظٖ دس ٞش ػَّٛ ٚاحذ اػت وٝ دس ؿىُ ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت. 4ٚ  تیتب٘یٓ

 

 
 

 تیتب٘یٓ دی اوؼیذ چٟبسٚجٟیؿجىٝ -1ؿىُ
  
 .ؿذٜ اػت یٙٝوئٛسد تیتب٘یٓاتٓ  3تٛػظ  یظٖٚ ٞش اتٓ اوؼ یظٖاتٓ اوؼ 6تٛػظ  تیتب٘یٓٞش اتٓ  ،تیتب٘یٓ دی اوؼیذ یُس سٚتبدس ػبختب 

( ev3وٕتش اص ٔیضاٖ تجشثی آٖ ) GGA ٞبی وٝ ثٝ ػّت خغب، اػت ev1/2 ا٘شطی ٔؼتمیٓ دس حذٚد داسای یه ؿىبف TiO2سٚتبیُ 
 TiO2سٚتبیُ  تٛدٜ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت. ثشسػی جضئی چٍبِی حبِت  2بػجبت دس ؿىُاص ٔح دػت آٔذٜ ثٝ ٞبی اػت. چٍبِی حبِت
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شکل1  شبکه چهاروجهی تیتانیم دی اکسید

1. Density functional theory (DFT)             2. Ultrasoft pseudopotentials            3. Vanderbilt            4. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof 
5. Exchange correlation functional                     6. Xmgrace                   7. Bare                    8. Effective size

شکل 2   چگالی حالت کلی برای توده روتایل TiO2 )رنگ سبز(
چگالی حالت‌های ناشی از اوربیتال‌های 2p اتم‌های اکسیژن )رنگ آبی(
چگالی حالت‌های ناشی از اوربیتال‌های 3d اتم‌های تیتانیم )رنگ قرمز(
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  TiO2 اتمی 22 18عریان ی کًاوتًمی وقطٍ
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 ا٘ذاصٜ اص ساثغٝ صیش ثذػت آٔذٜ ٞؼت:
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 ؿذٜ اػت.

                                                        
18 bare 
19 effective size 
20 lowest unoccupied molecular orbital 
21 highest occupied molecular orbital 
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سال هفتم، شماره 3، پاییز 92 )JARC( نشریه پژوهش‌های کاربردی در شیمی

که در آن nTi و n0 به ترتیب تعداد اتم‌های تیتانیم وتعداد اتم‌های 
اکسیژن در نقطه‌ی کوانتومی است ]8[. شکاف انرژی و انرژی کل 
به‌دست آمده به ترتیب برابر eV 3/24 و Ry 1383/315- است. 
تراز 1LUMO به طور عمده ناشی از اوربیتا‌ل‌های 3d تیتانیم و 
2p اکسیژن  اوربیتا‌ل‌های  از  ناشی  به طور عمده   2HOMO تراز 
 3 شکل  در  محاسبات  از  آمده  به‌دست  حالت‌های  چگالی  است. 

نشان داده شده است.

 TiO2 نقطه‌ی کوانتومی عریان 28 اتمی
تیتانیم و 18  دارای 10 واحد  اتمی  نقطه‌ی کوانتومی 28  این 
واحد اکسیژن هست. اندازه مؤثر این نقطه‌ی کوانتومی با استفاده 
و  انرژی  است. شکاف  آمده  به‌دست   8/275 Å اخیر  معادله‌ی  از 
و   3/22 eV با  برابر  ترتیب  به  نقطه‌ی کوانتومی  این  انرژی کل 
نقطه‌ی  این  حالت‌های  چگالی  و  شکل  است.   -1745/022  Ry

کوانتومی در شکل 4 نشان داده شده است.

 TiO2 شکل 3  چگالی حالت نقطه‌ی کوانتومی عریان 22 اتمی

 TiO2 شکل 4  چگالی حالت نقطه‌ی کوانتومی عریان 28 اتمی

1. Lowest unoccupied molecular orbital                                  2. Highest occupied molecular orbital

  
TiO2 اتٕی 22 ػشیبٖ ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝحبِت  یچٍبِ-3ؿىُ 

 2TiO  اتمی 28 عریان ی کًاوتًمی وقطٍ 

ثب اػتفبدٜ اص  ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝ ٗیٞؼت. ا٘ذاصٜ ٔٛثش ا ظٖیٚاحذ اوؼ 18ٚ  تیتب٘یٓٚاحذ  10 یداسا یاتٕ 28 یوٛا٘تٛٔ ی٘مغٝ ٗیا
 ٚ ev 22/3ثشاثش ثب تیثٝ تشت ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝ ٗیا وُ یٚ ا٘شط یا٘شط ؿىبفثذػت آٔذٜ اػت.  Å 275/8 اخیشی  ٔؼبدِٝ

Ry022/1745- ِ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت 4ؿىُ دس  ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝ ٗیا ٞبی حبِت یاػت. ؿىُ ٚ چٍب. 

 

 2TiOاتٕی  28 ػشیبٖ ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝحبِت  یچٍبِ-4ؿىُ 

وٙٙذ  ٔی یبسا ٟٔ یبدیص یبس٘ب٘ٛ ٘ؼجت ػغح ثٝ حجٓ ثؼ ٞبی ػبٔب٘ٝدٞذ وٝ اٚلا  ٔی ٘ـبٖ ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝٚ  تٛدٜٔمبیؼٝ چٍبِی حبِت  
 یوٛا٘تٛٔ ٞبی ٘ب٘ٛػبختبس ٘یض یبدیص یبسػغح ثؼ وٙٙذ. یجبدوٓ ا یبسدس حجٓ ثؼ یثضسٌ یبسػبصد فصُ ٔـتشن ثؼ ٔی سا لبدسٞب  آٖ وٝ
ٔٛجت افضایؾ ٚ ثٝ ٘ٛثٝ خٛد  ؿٛد ٔی ػغح جبرة ٘ٛس یؾ٘ؼجت ػغح ثٝ حجٓ ثبػث افضا یؾافضا یؼٙی یتٔض یٗا وٙٙذ. ٔی یبٟٔ

ا٘شطی دس اثش وٛچه ؿذٖ ا٘ذاصٜ  ؿىبفافضایؾ یبفتٝ اػت ایٗ افضایؾ  تٛدٜا٘شطی ٘ؼجت ثٝ حبِت  ؿىبفدْٚ ایٙىٝ . ؿٛد ٔی وبسایی
. ؿٛد ٔی ؼٝیلبثُ ٔمب یٞبد یٕٝ٘ دس ثبس ٞبی حبُٔ یثب عَٛ ٔٛج دٚثشٚ یٞبد یٕٝ٘ یرسٜ یٜوٝ ا٘ذاص ؿٛد ٔی ی٘بؿ ٗ أشیاص ارسٜ 
. ثب وبٞؾ ا٘ذاصٜ ٘مبط داسد یبص٘ یوٛا٘تٛٔ یٞبد یٕٝ٘ یرسٜ یثشا یٔؤثش ثٝ جشْ یظٟٛس اثشات وٛا٘تٛٔ یا٘ذاصٜ رسات ثشا یٗ ثبصٜیثٙبثشا

 :ٌیشد ٔی ثٝ ایٗ صٛست ؿىُ ؿىبف ا٘شطی ،وٛا٘تٛٔی

 73.70/d1.93 Eg (dot)= Eg (bulk)+  ٝوEg(dot) (1-2) 
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 ٚ ev 22/3ثشاثش ثب تیثٝ تشت ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝ ٗیا وُ یٚ ا٘شط یا٘شط ؿىبفثذػت آٔذٜ اػت.  Å 275/8 اخیشی  ٔؼبدِٝ

Ry022/1745- ِ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت 4ؿىُ دس  ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝ ٗیا ٞبی حبِت یاػت. ؿىُ ٚ چٍب. 
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. ؿٛد ٔی ؼٝیلبثُ ٔمب یٞبد یٕٝ٘ دس ثبس ٞبی حبُٔ یثب عَٛ ٔٛج دٚثشٚ یٞبد یٕٝ٘ یرسٜ یٜوٝ ا٘ذاص ؿٛد ٔی ی٘بؿ ٗ أشیاص ارسٜ 
. ثب وبٞؾ ا٘ذاصٜ ٘مبط داسد یبص٘ یوٛا٘تٛٔ یٞبد یٕٝ٘ یرسٜ یثشا یٔؤثش ثٝ جشْ یظٟٛس اثشات وٛا٘تٛٔ یا٘ذاصٜ رسات ثشا یٗ ثبصٜیثٙبثشا

 :ٌیشد ٔی ثٝ ایٗ صٛست ؿىُ ؿىبف ا٘شطی ،وٛا٘تٛٔی

 73.70/d1.93 Eg (dot)= Eg (bulk)+  ٝوEg(dot) (1-2) 
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نشان می‌دهد  کوانتومی  نقطه‌ی  و  توده  حالت  مقایسه چگالی 
مهیا  را  زیادی  بسیار  حجم  به  سطح  نسبت  نانو  سامانه‌های  که 
میک‌نند که آن‌ها را قادر می‌سازد فصل مشترک بسیار بزرگی در 
حجم بسیار کم ایجاد کنند. سطح بسیار زیادی نیز نانوساختار‌های 
کوانتومی مهیا میک‌نند. این مزیت یعنی افزایش نسبت سطح به 
حجم باعث افزایش سطح جاذب نور می‌شود و به نوبه خود موجب 
افزایش کارایی می‌شود. هم‌چنین گاف انرژی نسبت به حالت توده 
افزایش یافته است این افزایش گاف انرژی در اثر کوچک شدن 
نیم‌ رسانا  اندازه‌ی ذره‌ی  ناشی می‌شود كه  امر  این  از  اندازه ذره 
مقایسه  قابل  رسانا  نیم‌  در  بار  حامل‌‌های  دوبروی  موج  طول  با 
می‌شود. بنابراین، بازه‌ی اندازه ذرات برای ظهور اثرات كوانتومی 
به جرم مؤثری برای ذره‌ی نیم‌ رسانا كوانتومی نیاز دارد. با کاهش 

اندازه نقاط کوانتومی، گاف انرژی به این صورت شکل می‌گیرد:
Eg(dot( که Eg(dot) = Eg(bulk( + 73/70/d 1/93

و  توده  انرژی  )Eg(bulk گاف  نقطه‌ی کوانتومی،  انرژی  گاف 
نقاط  بین  انرژی  شکاف  تفاوت  است.  کوانتومی  نقطه‌ی  قطر   d
این‌جا  در   α و   β که  است   ∆Eg = β/dα برابر  توده  و  کوانتومی 
نقاط  برای  با 73/70 و 1/93 هست در حالی که  برابر  ترتیب  به 
کوانتومی III-V و II-VI مقدار α بین 1 و 1/3 و برای نقطه‌های 

کوانتومی si برابر 1/6 است. ]9[ 
الكترون و حفره‌ی ایجاد شده در ذرات كوانتومی در چاه پتانسیلی با 
ابعاد هندسی كوچک محبوس شده‌اند و تحرک موجود در نیم‌ رسانا‌‌های 
تود‌ه‌ای را، كه باعث به وجود آمدن نوار رسانایی و ظرفیت می‌شوند، 
ندارند. در نتیجه یک سری حالت‌های الكترونی مجزا را به وجود می‌آورند 

و گاف انرژی مؤثر نیم‌ رسانا‌ها را افزایش می‌دهد ]10 و 11[.
 پس افزون بر جذب نور، در جدایش الکترون- حفره نیز تأثیر 
بیشینه  تغییر  علت  به  را  مواد  رنگ  اثراتی،  چنین  دارند.  بسزایی 

جذب نوری و ویژگی‌های فوتوكاتالیزوری تغییر می‌دهد.
نقاط  اندازه  شدن  بزرگ‌تر  با  که  می‌شود  مشاهده  هم‌چنین 
کوانتومی شکاف انرژی کوچ‌کتر می‌شود. استفاده از نانوساختارها 
به ما این امکان را می‌دهد تا ویژگی‌های نوری آن‌ها را با کمک 
اندازه کنترل کرد. زمانی که الکترون حفره در یک نانوذره محدود 

می‌شود. آن‌ها مقدارهای انرژی دقیقی را می‌توانند اشغال کنند و 
فاصله‌های بین انرژی‌ها تابعی از اندازه ذره خواهد بود. محدودیت 
اندازه ذره  از طریق  کوانتمی در وهله اول کنترل جذب نوری را 
مقدور می‌سازد. بنابراین، نانوذرات توانایی تنظیم ویژگی‌های نوری 
توده  به  نسبت  کل  در  اما  می‌سازند.  مقدور  را  خورشیدی  سلول 
روتیل اندازه گاف انرژی در اثر کوانتومی شدن بیشتر شده است. 

نقاط کوانتومی ترمینال شده
 در این قسمت اثر ترمینال نقاط کوانتومی با اتم هیدروژن روی 
گاف انرژی و پایداری نقطه‌ی کوانتومی 28 اتمی بررسی می‌شود. 
برابر  ترتیب  به  کوانتومی  نقطه‌ی  این  کل  انرژی  و  انرژی  گاف 
با eV 4/7 و Ry 3530/958- است. شکل و چگالی حالت‌های 
این نقطه‌ی کوانتومی در شکل 5 نشان داده شده است: مشاهده 
می‌شود که ترمینال پیوند‌های آویزان موجب افزایش گاف انرژی 
و پایداری ساختار می‌شود که با نتیجه‌های ارائه شده در مقالات 

هم‌خوانی دارد ]8 و 12[. 
و  کردن  ترمینال  که  گرفت  نتیجه  می‌توان  مقایسه‌ها  این  از   
موجب  و  راحذف  انرژی  گاف  از  حالت‌های سطحی  بی‌اثرسازی، 

افزایش گاف انرژی می‌شود. 
  

نتیجه گیری
 فعالیت فوتو ولتائیکی در نیم‌ رسانا‌ها به‌طور عمده وابسته به 
3 فاکتور جذب نور، سرعت اکسایش– کاهش در سطح به‌وسیله 
است  حفره  و  الکترون  بازترکیب  و سرعت  حفره‌ها  و  الکترون‌ها 
که در سلول‌های خورشیدی بر پایه تیتانیم دی اکسید با استفاده 
پایداری  آناتاز،  فاز  توده  جای  به  روتیل  فاز  کوانتومی  نقطه‌ی  از 
فاز افزایش یافته و به دنبال آن با کوچک شدن اندازه در حدود 
افزایش  موجب  و  یافته  افزایش  به حجم  نسبت سطح  کوانتومی 
بازده سلول‌های خورشیدی می‌شود زیرا که بسیاری از واکنش‌ها 
با کوانتومی شدن ذره و  این  بر  افزون  می‌گیرد.  در سطح صورت 
افزایش گاف انرژی و تشکیل سطوح انرژی گسسته مقیاس زمانی 

فرایند بازترکیب کاهش می‌یابد.
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 شکل 5  چگالی حالت نقطه‌ی کوانتومی ترمینال شده 28 اتمی
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