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   چکیده
در چند پوسته - هسته در این مقاله، طیف لومینسانس گسیلی از چینش

با  ���/��.����.��� رساناي غیر قطبشی نیمهاي  نانو سیم
تقارن شعاعی بررسی شده است. حل خودسازگار معادلات شرودینگر و 

آوردن توابع موج، به دست  پواسون پایه اصلی محاسبات عددي براي
باند در اثر آلایش مناسب در سیستم و هاي  انرژي، کج شدگیهاي  تراز
. نتایج مقاله است ات آن در طیف لومینسانس گسیلی از نانوسیمتاثیر

هاي  ی نتایج تجربی و عملکرد افزارهبین پیشداراي کاربردهاي فراوان در 
  نیم رسانا است.هاي  مبناي نانوسیم اپتوالکترونیکی بر

 
  کلیدي گانواژ

پوسته، ساختار نیتریدي غیر  - لومینسانس، ساختار نانوسیم هسته
-پوسته، چگالی بار آزاد، حل خودسازگار شرودینگر - تهقطبشی هس

  .پواسون
 
 
 

Abstract  
In this article luminescence emission of Non-polar 
Core-Multi Shell Semiconductor Al�.�Ga�.�N/GaN 
Nano Wire with radial symmetric has been 
investigated. The self-consistent approach is used to 
solve the system of Schrodinger-Poisson equations to 
obtain wave functions, energy levels and band tilting 
that have the key roles in luminescence emission. Our 
results have many implications in experiment. 
 
Keywords 
Luminescence Emission, Structure of None Polar 
Core-Multi Shells Semiconductor, Free Carriers, 
Schrodinger-Poisson Self-Consistent Approach. 

  
  چند پوسته-رساناي هسته نیم لکترونی و طیف لومینیسانس نانوسیمساختار ا ۀمطالع

  
 4و3عسگرياصغر  ،2شجاعی سعید ،1*ناموريالهه 

  دانشجوي دکتري، پردیس بین المللی ارس، دانشگاه تبریز، ایران .1
  شناسی، دانشگاه تبریز، تبریز، ایران پژوهشکده فیزیک و ستاره ،الکترونیک فتونیک گروه، دانشیار. 2

 شناسی، دانشگاه تبریز، تبریز، ایران پژوهشکده فیزیک و ستاره ،الکترونیک فتونیک گروه، استاد. 3

  استرالیا دانشکده مهندسی کامپیوتر و الکترونیک، دانشگاه استرالیاي غربی، .4
  

  20/06/1396 تاریخ پذیرش:      23/04/1396 تاریخ دریافت:
  

The Study of Electronic Structure and Luminescence Spectrum of Core-
Multi Shell Semiconductor Nano Wire 

 
E. Namvari*1, S. Shojaei2, A. Asgari3,4 

1. PhD Student, Aras International Campus - University of Tabriz, Tabriz, Iran 
2. Asociate Professor, Photonics department, Research Institute for Applied Physics & Astronomy 

(RIAPA)University of Tabriz, Tabriz, Iran 
3. Professor, Photonics Department, Research Institute for Applied Physics & Astronomy (RIAPA) 

University of Tabriz, Tabriz, Iran 
4. School of Electrical, Electronic and Computer Engineering, The University of Western Australia, 

Australia 
 

Received: 2017/07/14      Accepted: 2017/09/11 
 

 
   

mailto:elahenamvari@gmail.com


 1396 چهارم، بهارفصلنامه اپتوالکترونیک، سال اول، شماره      54

 

  مقدمه
] در NWs] (9 -14( رسانا نیمهاي  استفاده از نانوسیم

] 2و1اپتوالکترونیکی مانند سنسورها [ کاربردهاي
 ونیکی هوشمند]، مواد الکتر5- 3[ خورشیديهاي  سلول

- 15[ ) و آشکارسازهاLEDs( ] دیودهاي نورگسیل8- 6[
تجربی و هاي  ]، نظر دانشمندان را هم در آزمایشگاه20

  مطالعات نظري به خود جلب کرده است.  هم در
انواع  ۀنیتریدي و مطالعهاي  امروزه، رشد نانو سیم

لومینسانس به ویژه در صفحات نیتریدي غیر قطبشی 
هاي تجربی را به  خاص گروههاي  ديمن هیکی از علاق

بسیار در هاي  خود اختصاص داده است. با وجود پیشرفت
ها از قبیل رشد انواع  تجربی این نانو سیمهاي  زمینه

] با 21و20[ هاي متناوب دیسک مختلف آن به صورت
پوسته و  - گوناگون و ساختارهاي هستههاي  آرایش
کامل و  محاسبات عددي ]،23و22[ چند پوسته - هسته

لومینسانس ناشی از تغیییر ساختار و  ۀجامعی براي مطالع
گزارش نشده است. محاسبات ها  چینش این نانو سیم

ساختار الکترونی، اثر افزایش آلایش بر روي این ساختار 
چگالی ۀ مطالع شدگی آنها، محل دقیق تراز فرمی، و کج

دقیق گذارهاي ممکن در ۀ احتمال وجود ذرات و محاسب
این مقاله در مسائل مهمی است که ۀ جمل ینسانس ازلوم

  مورد مطالعه دقیق قرار گرفته است.
  
  بندي مدل

- رساناي هسته ) یک نمونه از نانوسیم نیم1( در شکل
سازي شده است. در این  چند پوسته به طور شماتیک مدل

/��.����.���مختلف مواد نیتریدي هاي  نمونه لایه اند و دو  عاعی حول محور چیده شدهبا تقارن ش ���
در اطراف محور و در بین  nمکان ثابت آلاییدگی از نوع 

 مختلف در نظر گرفته شده است. این مکانهاي  لایه
آلاییدگی در طول مقاله ثابت فرض شده است. در این 

مواد مختلف در امتداد صفحات غیر هاي  مقاله چینش
تریدي در نظر قطبشی از ساختار ورتسایت از مواد نی

 ] متمایز21[ گرفته شده است که آن را از محاسبات دیگر
  کند. می

  

  
(نمودار رنگی)، تعیین  چند پوسته -مدل نانو سیم هسته .1 شکل

  محل دوپینگ(نمودار سیاه و سفید)
  

ۀ لومینسانس ناشی از این چینش از رابط ۀبراي محاسب
  شود: می ) استفاده1(

  
(1)         �(�) ∝ �|���|��� � ��…2� ℱ�(���� , �) �1 − ℱ�����…� − �, ���

× ������ − ���� − ℏ� − �� 
  

��� که در آن = ∫ ��⃗���(�⃗) ��� . ستا (⃗�)  ام باند رسانش وnبین تراز  پوشانی معرف تابع هم ��� 
 تابع پرشدگی فرمی الکترون (�)�ℱام باند ظرفیت، mتراز 

که  ستا شدگی لورنتس تابع پهن Γ(حفره) در دماي اتاق، 
قرار  mev1، معادل γشناختی آن،  ةشدگی پدید میزان پهن
  ].21[ گرفته است

آوردن اطلاعات به دست  محاسبات براي ۀاساس و پای
- تعریف پتانسیل کوهنۀ پای) بر 1(ۀ اولیه و درج آن در رابط

) و درج آن در معادلات خودسازگار 2(ۀ شم مطابق با رابط
  .ستا پواسون -شرودینگر

  
)2(      VKS(�⃗) = V (�⃗) +  VH (�⃗)+ VXC 
(�⃗)  

  
)، پتانسیل V( ساختار باند در این معادله پتانسیل

 شدگی ) و پتانسیل ناشی از همبستگی جفتVH( هارتري
)VXCدر این مقاله از آن صرفنظر شده است، ساختار  ) که

  کنند.  می مدل را تعریف
توان از  میها  پوشی از اثر تجمعی بارها در گوشه با چشم

جرم موثر شرودینگر براي الکترون و حفره در سیستم ۀ معادل
پتانسیل مناسب در آن توابع  شعاعی استفاده کرد و با درج

زیر محاسبه ۀ طابق رابطموج و ترازهاي انرژي مربوط را م
  کرد.
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)3(  �− ℏ�� �� ��� � ���(�)∥∗ (���⃗ ) ���� +���(�⃗)� ��(�)�(�) (�⃗) = ���(�)�(�) ��(�)�(�) (�⃗)  

  
⃗� در این رابطه = (�, معرف شعاع محیطی در  (�

(�)�(�)�� لوله، سطح مقطع سیم (�)(���(�)�(�) توابع  (
 موج و ترازهاي انرژي مجاز در کل سیستم مدل شده

مقدار جرم موثر الکترون و حفره را در  ∥(�)��ند. سته
  دهد. می نشان Zامتداد عمود بر راستاي محور 

به دست  ) براي3(ۀ مقادیر محاسبه شده از رابط
 ) زیر استفاده6- 4( ابطآوردن چگالی بار کل، مطابق رو

 )7( پواسونۀ ) در معادل6( ي معادلهگذار جايشود. با  می
شدگی  که معرف میزان کجرا توان پتانسیل هارتري  می

  محاسبه کرد. ،ساختار باند است
  

)4(   ��(�⃗) = ∑ |���(�⃗)|� �����∗�ℏ� �� �1 + ��������� 
 
)5(                        ��(�⃗) =∑ ���� (�⃗)�� �����∗�ℏ� ���1 + �(���)/�����   

  
)6(     ����(�⃗) = �[��(�⃗) − ��(�⃗) +��(�⃗) − ��(�⃗)] + �(= �. ��⃗ ) 

  
)7(       ����⃗  ��(���⃗ )����⃗ ��(�⃗)� =−����(�⃗)/��  

  
ترتیب تراز فرمی، دما و ه ب ⃗�� و T, μدر روابط بالا، 

  قطبش هستند.
قطبش یکی از موارد مهم در مواد نیتریدي است که 

خودي که  هشود، یکی قطبش خودب می از دو چشمه ناشی
ناشی از چینش مواد با قطبش ذاتی در ساختار مولکولی 

ري قطبش پیزوالکتریک است که ناشی از است و دیگ
ساختار شبکه  نشدن  جفتناشی از هاي  و تنشها  کشش

 ستا هم قرار گرفتن ساختارهاي نیتریدي هنگام در کنار
]22.[  

مهم در مواد هاي  یکی از مشخصه ،هر چند قطبش
ها  نیتریدي است اما در ساختارهاي خاصی از نانو سیم

 -شود. ساختارهاي هسته می فاین اثر به طور کلی حذ
شوند  می ند که باعثستهها  پوسته یکی از انواع چینش

اصلی مواد نیتریدي، یعنی قطبش هاي  یکی از مشخصه
 ۀآن از معادلات حذف شود. دلیل آن را باید در مطالع

  ساختار ورتسایت این مواد جستجو کرد. 
غیر قطبی هاي  هنگامی که مواد در راستاي صفحه

m هر دو  ،کنند می ل محور رشد و با تقارن کامل رشدحو
شوند. به  می خودي و پیزوالکتریک صفر هقطبش خودب

و  ستا ) صفر6( این ترتیب آخرین قسمت از معادله
  ].23[ شود چگالی بار قطبشی در معادلات وارد نمی

)، 7( پواسونۀ در ادامه روند حل مسئله، پاسخ معادل
ش مهمی در میزان کج پتانسیل هارتري است که نق

جایی ترازهاي  هشدگی ساختار باند و تاثیر آن را در جاب
ن تغییر در چگالی احتمال وجود حاملاانرژي و ایجاد 

پواسون نیز  - خودسازگار شرودینگرۀ دارد. شرط اتمام حلق
 ستا ثابت شدن مقادیر انرژي، تراز فرمی و توابع موج

اصلی به طور  یی این سه پارامترگرا همکه بررسی 
خاص محاسبات درج شده در این هاي  از ویژگی زمان هم

  .ستا مقاله
  

  محاسبات و نتایج
خاصی از نانو سیم با یک هسته و پنج ۀ در این مقاله نمون

) بررسی گردیده است. در این 2( پوسته مطابق شکل
به صورت ها  و پوسته GaNنمونه هسته از جنس 

با اطلاعات  GaN/AlGaNمتناوبی از هاي  لایه
  ) هستند. 1( فیزیکی مشخص طبق جدول

�� میزان آلاییدگی در نظر گرفته شده در سیستم = 1.44 × 10��(1 ���⁄ در موقعیت  (
نانومتري از محور و با ضخامت  7و  2هاي  شعاع

0.5nm ) در نظر گرفته شده است. 1در مطابق با شکل (  
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  چند پوسته- مدل نانو سیم هسته .2 شکل

  
پواسون براي کل  -محاسبات خودسازگاري شرودینگر

ساختار به صورت منسجم در تکرارهاي متوالی طبق یک 
یی ادامه گرا همبه شرط  یابی دست]، تا 21[ الگوریتم منظم

توان در  می یی راگرا هماز  کند. پاسخ معادلات بعد می پیدا
ساختار باند، ترازهاي انرژي و توابع موج مطابق  کج شدگی

) وجود پنج چاه 3) مشاهده کرد. هر چند شکل (3شکل (
دهد اما باید  می را نشان GaNهاي  کوانتمی متناظر با لایه

از مرکز در ها  در نظر داشت که پتانسیل معرف این چاه
پتانسیل  ه وسیلۀبمرحله راستاي شعاعی در تنها یک 

هاي  شم به معادلات شناسانده شده است. انرژي- کوهن
، 77، 32محاسبه شده در باند رسانش این ساختار بترتیب 

میلی الکترون ولت و انرژي فرمی  256و  240، 121، 109
. که ستا میلی الکترون ولت 57محاسبه شده براي ساختار 

فرمی در ساختار قرار مطابق با آن تنها یک تراز زیر تراز 
بارهاي آزاد در تراز انرژي پایه و  ةبنابراین قسمت عمد ؛دارد

مطابق با تابع موج اول توزیع خواهند شد و در ترازهاي 
  بعدي چگالی کمتري از بار آزاد متمرکز خواهد بود.

  

  ساختار باند، ترازهاي انرژي و توابع موج: 3شکل
  

شده است، شش ) نشان داده 3( طور که در شکل همان
در باند رسانش وجود ها  تراز مجاز براي قرار گرفتن الکترون

ن مربوط به چگالی احتمال وجود حاملادارد. محاسبات 
ها) در این شش تراز انرژي میزان شدت  (الکترون

  دهند.  می لومینسانس و تغییرات ساختار باندي را نشان
) چگالی بار آزاد الکترونی دوبعدي 4( در شکل

)2DEG(  در باند رسانش نشان داده شده است. این بارها
درون  ،در سیستم هستندها  که نتیجه یونیزه شدن دوپنده

و  رسند میها  به درون چاه نهایت ردکنند  می سیستم حرکت
ها و بار مثبت  شوند. بار منفی این الکترون میدر آنها حبس 

چاه هاي  یونیزه شده آنها را به سمت دیوارههاي  دوپنده
و باعث ظهور میدان الکتریکی در دو طرف ساختار  اندکش می

  شود.  می چاه کوانتمی و در نهایت کج شدن لبه آن

 Physical Parameters of AlxGa(1-x)N at 300 K .1جدول 
Property unit Ref. 

Al0.3Ga0.7N 
Static dielectric constant 10.31 �� 

[28] electron effective mass at 300K ��� = ��∥ 0.20 �� 
Heavy hole effective mess parallel axes z ��∥ 1.87 �� 
effective mess of hole in z axes in barrier ��� 3.05 �� 

wurtzite GaN  
Band gap  3.42 ev [28] Static dielectric constant 10.4 �� 

electron effective mass at 300K ��� = ��∥ 0.20 �� 
[29] Heavy hole effective mess parallel axis z ��∥ 1.1 �� 

effective mess of hole in z axis in barrier ��� 1.6 �� 
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  )2DEGچگالی بار لکترونی آزاد دوبعدي( .4 شکل

  
توان ارتباط بین  می )4( ) و شکل3( از تناظر بین شکل

مرکزي ۀ توابع موج و احتمال حضور بارهاي آزاد در لای
GaN انتظار3( ملاحظه کرد. آنچه که از شکل را به خوبی ( 

محاسبه شش تراز مجاز در باند  رود این است که به دلیل می
رسانش بتوانیم شاهد شش پیک در طیف لومینسانس باند به 
باند باشیم. این در حالی است که طیف لومینسانس محاسبه 

 ) تنها یک پیک پرشدت از خود نشان5( شده در شکل
دیگر با وجود داشتن انرژي بیشتر شدت ي ها و پیک دهد می

توان در تعداد ترازهاي  می چندانی ندارند. علت این پدیده را
مجاز قرار گرفته زیر تراز فرمی جستجو کرد. درواقع 

مربوط به گذار مرکزي به علت داشتن چگالی گاز هاي  پیک
) بیشتر، از احتمال گذار بیشتري 2DEG( الکترونی دوبعدي

بیشتري در آن هاي  ده و در نتیجه بازترکیببرخوردار بو
  بنابراین این پیک بلندتر خواهند بود. ؛اتفاق خواهد افتاد

  

  
  چند پوسته-لومینسانس مربوط به ساختار هسته .5 شکل

در ادامه با تغییر در میزان آلایش محاسبات تکرار 
شده است. مقادیر محاسبه شده انرژي مجاز براي باند 

�� رسانش با = 1.38 × 10��(1 ���⁄ ترتیب ه ب (
میلی الکترون ولت و  257و 240، 122، 110، 77، 32

��  میلی الکترون ولت و با انتخاب 57انرژي فرمی  = 1.89 × 10��(1 ���⁄ مقادیر مجاز براي  (
 248و  238، 114، 108، 69، 30ترتیب ه باند رسانش ب

 میلی الکترون ولت 54ی میلی الکترون ولت و انرژي فرم
  . ستا

با تکرار محاسبات لومینسانس براي این مقادیر 
رغم تغییر در میزان  متفاوت آلایش مشاهده شد که علی

تغییري در انرژي گسیلی وجود  ،باندۀ لبهاي  شدگی کج
  نداشته است.

  
  گیري نتیجه

در این مقاله ترازهاي انرژي و توابع موج نوع خاصی از 
رساناي نیتریدي غیر قطبشی با در نظر  نیماي ه نانوسیم

گرفتن دو محل ثابت آلاییش و مقادیر مختلف آن به 
-صورت عددي و با استفاده از حل خودسازگار شرودینگر

کروي بررسی گردید و - پواسون در مختصات قطبی
ارتباط بین طیف لومینسانس ناشی از گذارهاي محاسبه 

گالی گاز الکترونی شده و میزان شدت آن با توجه به چ
  دوبعدي و توابع موج آنها بررسی شد. 

هاي  مطابق محاسبات انجام شده، تعداد و ارتفاع پیک
موجود در طیف لومینسانس به ترازهاي انرژي، توابع موج 
و میزان چگالی گاز دوبعدي مرتبط است. تاثیر میزان 

نیز در این مقاله بررسی شد که مطابق با آن  آلایش
این میزان باعث تغییر در ساختار باند از محل  افزایش در

شود،  می جایی ترازهاي انرژي هقرار گرفتن دوپینگ و جاب
که علت آن است اما نقش چندانی در لومینسانس نداشته 

را به تغییرات یکسان در ترازهاي انرژي باند ظرفیت و 
 ترازها در هر مورد نسبتۀ رسانش و یکسان بودن فاصل

  دهیم. می
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