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چکیده: باتوجه به ماهیت فرایند فوتو ولتائیك در سلول های خورشیدی، مواد جاذب نور تنها سطح انرژی خاصی از فوتون را جذب می كنند. بنابراین، 
تنظیم شکاف انرژی نیم رساناها در سلول های خورشیدی حائز اهمیت است. در این مقاله ساختار و ویژگی های الکترونیکی نقطه ی كوانتومی تیتانیم 
دی اكسید به عنوان تابعی از اندازه برای بهبود بازده سلول های خورشیدی با استفاده از روش آغازی بررسی شده است و از سوی دیگر ویژگی های 

ساختاری از جمله انرژی كل و ویژگی های الکترونیکی از جمله چگالی حالت ها و چگالی لومو و هومو مورد بررسی قرار گرفته است.

واژه های کلیدی: سلول های خورشیدی، نقطه ی كوانتومی، بازتركیب، شکاف انرژی، چگالی حالت ها

مقدمه
 سلول های خورشیدی ابزاری برای تبدیل فوتون ها به الکتریسیته 
هستند این سلول ها نیازمند دو تابع، حامل  های بار تولید كننده ی 
نور )الکترون و حفره( در یك ماده جاذب نور و جدایی حامل  های 
 بار و رسیدن آن به سطح رسانا برای انتقال الکتریسیته هستند كه

به این تبدیل ها اثر فتوولتائیك گفته می شود. سلول های خورشیدی 
برپایه تیتانیم دی اكسید نسل جدید سلول های فتوولتائیك هستند 
كه با توجه به كم هزینه بودن و قابل دسترس بودن واكنشگرها و 
تجهیزات لازم برای ساخت، این نوع سلول ها می توانند به عنوان 
سیلیکونی  پایه  خورشیدی  سلول های  برای  مناسبی  جایگزین 

مطرح شوند ]1[.

 به هرحال با وجود مزایای زیاد به كارگیری TiO2 در سلول های 
خورشیدی، اعم از ارزان قیمت بودن، غیر سمی بودن، قابلیت جذب 
بالا و پایداری نوری و شیمیایی در شرایط واكنش، عواملی وجود 
دارد كه به كارگیری TiO2 را محدود می كنند كه ناپایداری و شکاف 
باز تركیب  بالای  TiO2 و سرعت  آناتاز1  فاز  انرژی غیر مستقیم 
نیم رسانا، سبب كاهش  این  تولید شده در  الکترون و حفره های 
فرایند  ماهیت  به  توجه  با  می شود.  فوتوولتائیك  واكنش  بازده 
فتوولتائیك مواد جاذب نور تنها سطح انرژی خاصی از فوتون را 
جذب می كنند بدین معنا كه اگر فوتون، انرژیی بیشتر از شکاف 
الکترون- حفره،  تولید  به جای  اضافی  انرژی  باشد  انرژی داشته 
تولید گرما می كند كه این پدیده بازده كلی فرایند فوتوولتائیك در 
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افزایش  نیم  رسانا ها را كاهش می دهد. روش های متفاوتی برای 
بازده بررسی شده است كه یکی از این روش ها برای غلبه بر این 
یا حامل های   )1MGE( محدودیت، تولید اكسایتون  های چندگانه 

چند گانه )2CM( هست ]2 و 3[.
 كمترین میزان كارایی اكسایتون ها در توده نیم  رسانا ها و تولید 
اكسایتون  های چند گانه با بازدهی بالا در نانو بلور  های بسیار ریز 
نیم  رسانا هاست كه این امر منجر به تولید سلول  های خورشیدی 
شدن  كوچك  با   .)QDs( شد  كوانتومی  نقاط  با  شده  حساس 
اندازه نانو ذرات نیم  رسانا اثرات كوانتومی ظاهر می شود. در نقاط 
به دلیل  اما  را دارند،  انرژی ها  از  بازه ای  الکترون ها  نیز  كوانتومی 
اندازه بسیار كوچك این نانوذرات، ترازهای انرژی در آن ها پیوسته 
نیست وتشکیل این سطوح انرژی گسسته ی كوانتیزه مقیاس زمانی 
بازتركیب را كاهش می دهد ]4[. كاستن یا افزودن تعدادی اتم به 
نقاط كوانتومی، باعث تغییر در شکاف انرژی می شود كه باز هم به 
دلیل اندازه ی بسیار كوچك این نقاط است. اندازه ی شکاف انرژی 
در نقاط كوانتومی همیشه بزرگ تر از حالت توده ی ماده است. این 
خاصیت باعث ایجاد قابلیت تنظیم طول موج تابشی می شود، البته 
طول موج این فوتون های تابشی به نوع ماده بستگی ندارد، بلکه 

به اندازه ذرات بستگی دارد ]5[.

شیوه های محاسباتی
در این پژوهش برای طراحی سامانه مورد نظر و انجام محاسبات 
 ]6[  4-3-2 اسپرسو3  كوانتوم  افزار  نرم  از  كوانتومی   مکانیك 
 استفاده شده است كه یك مجموعه یك پارچه از كد های كامپیوتری

برای محاسبات ساختار الکترونیکی ومدل سازی مواد در مقیاس نانو 
بر اساس نظریه تابع چگالی، تابع موج تخت و شبه پتانسیل های 
از نوع سخت و نرم است. بسته محاسباتی كوانتوم اسپرسو شامل 

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

سامانه های  برای  مولکولی  دینامیك  محاسبات   :5CPmd

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

تابعی چگالی اختلالی6
XSPECTRA: محاسبه لبه جذب K طیف های پرتو ایکس

PostProc: ابزار هایی برای پس پردازش داده ها

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

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

چگالی انجام می دهد.
كد های كمکی این نرم افزار شامل موارد زیر است:

برای  ورودی  داده های  تولید  برای  گرافیکی  رابط   :Pwgui

pwscf

داده های  كردن  باز  و  بلوری  ساختار  دیدن  برای   :Xcrysden

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

PlotPhon: ابزار رسم طیف پراكندگی فونون

atomic: یك برنامه برای محاسبات اتمی و تولید شبه پتانسیل

QHA: ابزاری برای محاسبه چگالی حالت تصویر شده و انرژی 

آزاد در تقریب شبه هارمونیك )در رابطه با فونون7 مورد استفاده 
قرار گیرد(. كه در این مقاله از 3 كد اول استفاده شده است.

استفاده  ویو  گوس8  افزار  نرم  از  اولیه  ساختار های  رسم  برای 
شده است، بدین صورت كه ابتدا فایل 9CIF ]7[ روتایل را برای 
ساخت توده در ابعاد 7×7×7 گسترش داده، سپس برای مدل نقاط 
كوانتومی یك قسمت به تقریب كروی بریده می شود. برای حفظ 
 O یا Ti استوكیومتری خوشه های مشتق شده، بعضی از اتم های
خارجی حذف شده و سپس اتم های Ti ،O غیر اشباع با اتم های 
كردن  اثر  بی  از  نتیجه هایی  نهایت  در  كه  می شود.  بی اثر10   H
پیوند های غیر اشباع به دست می آید. سپس برای صرف نظر كردن 
شبکه  یك  در  خلاء  لایه  یك  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 می شود ]2[.
در   PWscf كد  از  استفاده  با  دانسیته1  تابع  نظریه  مطالعات   
برنامه كوانتوم اسپرسو به اجرا درآمده است. برای این محاسبات 
واندربیلت3  به وسیله  شده  پیشنهاد  نرم2   فوق  پتانسیل  شبه  از 
برای  تبادل5  همبستگی  ضریب  تابع   4PBE با  و  شده  استفاده 
الکترون كه شامل حالت والانس پوسته  های 2s و 2p برای   18
اكسیژن )6 الکترون( و پوسته  های 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 صفحه ای انتخاب شده 
 است، درحالی كه انرژی قطع برای بسط تابع چگالی بار، حداكثر تا

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

به  كوانتومی  ساختار های  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 نتیجه های خروجی با نرم افزار 

ایکس– ام- گراس6 رسم می شود. 

نتیجه ها و بحث ها
توده روتایل تیتانیم دی اكسید

با  چهاروجهی  شبکه  دارای  اكسید  دی  تیتانیم  روتایل  فاز 
عامل  های ساختاری a = b = 4/593 Å و c = 2/958 Å است كه 
شامل 2 اتم تیتانیم و 4 اتم اكسیژن در هر سلول واحد است كه 

در شکل نشان داده شده است. 

اتم  با 6  تیتانیم  اتم  اكسید، هر  تیتانیم دی  روتایل  در ساختار 
تیتانیم كئوردینه شده است.  اتم  با 3  اتم اكسیژن  اكسیژن و هر 
2/1 eV دارای یك شکاف انرژی مستقیم در حدود TiO2 روتایل 

آن  تجربی  میزان  از  كمتر   GGA خطا های  علت  به  كه  است، 
در  محاسبات  از  آمده  به دست  حالت های  چگالی  است.   )ev3(
شکل 2 نشان داده شده است. بررسی جزئی چگالی حالت توده 
روتایل TiO2 نشان می دهد كه: 1( بخش پایین تر نوار ظرفیت از 
پیوند هایی تشکیل شده است كه ناشی از كوپلاژ بین اوربیتال های 
از  عمده  طور  به  ظرفیت  نوار  بالای   )2 است.   Ti-3d و   O-2p

نوار   )3 است.  شده  تشکیل   O-2p π پیوندی  غیر  اوربیتال های 
رسانایی به طور عمده شامل اوربیتال های Ti-3d است. 4( ته نوار 
شده  تشکیل   Ti-3d t2g اوربیتال های  از  عمده  طور  به  رسانایی 
است كه به میزان كمی با یك دیگر كوپل شده اند. به طور كلی 
 2p می توان گفت نوار ظرفیت به طور عمده ناشی از اوربیتال های
اتم های اكسیژن و نوار رسانایی ناشی از اوربتال های 3d اتم های 

تیتانیم است. 

 

 

 TiO2 نقطه ی كوانتومی عریان7 22 اتمی
 این نقطه ی كوانتومی 22 اتمی شامل 8 اتم تیتانیم و 14 اتم 
اكسیژن است )شکل 3( كه دارای اندازه مؤثرÅ 8 7/65 است. كه 

این اندازه از رابطه زیر به دست 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 77×7دس 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

                                                        
9  - Gauss View 
10 - Crystallographic Information File 
11  - Terminate 
12-Density functional theory (DFT) 
13- Ultrasoft pseudopotentials  
14- Vanderbilt  
15 Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof 
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شکل 2   چگالی حالت كلی برای توده روتایل TiO2 )رنگ سبز(
چگالی حالت های ناشی از اوربیتال های 2p اتم های اكسیژن )رنگ آبی(
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سال هفتم، شماره 3، پاییز 92 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

كه در آن nTi و n0 به ترتیب تعداد اتم های تیتانیم وتعداد اتم های 
اكسیژن در نقطه ی كوانتومی است ]8[. شکاف انرژی و انرژی كل 
به دست آمده به ترتیب برابر eV 3/24 و Ry 1383/315- است. 
تراز 1LUMO به طور عمده ناشی از اوربیتا ل های 3d تیتانیم و 
2p اكسیژن  اوربیتا ل های  از  ناشی  به طور عمده   2HOMO تراز 
 3 شکل  در  محاسبات  از  آمده  به دست  حالت های  چگالی  است. 

نشان داده شده است.

 TiO2 نقطه ی كوانتومی عریان 28 اتمی
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كوانتومی در شکل 4 نشان داده شده است.
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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) 

  
TiO2 اتٕی 22 ػشیبٖ ی وٛا٘تٛٔی ٘مغٝحبِت  یچٍبِ-3ؿىُ 
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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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 یوٛا٘تٛٔ ٞبی ٘ب٘ٛػبختبس ٘یض یبدیص یبسػغح ثؼ وٙٙذ. یجبدوٓ ا یبسدس حجٓ ثؼ یثضسٌ یبسػبصد فصُ ٔـتشن ثؼ ٔی سا لبدسٞب  آٖ وٝ
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. 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) 

  
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 
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 :ٌ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 می دهد  كوانتومی  نقطه ی  و  توده  حالت  مقایسه چگالی 
مهیا  را  زیادی  بسیار  حجم  به  سطح  نسبت  نانو  سامانه های  كه 
می كنند كه آن ها را قادر می سازد فصل مشترک بسیار بزرگی در 
حجم بسیار كم ایجاد كنند. سطح بسیار زیادی نیز نانوساختار های 
كوانتومی مهیا می كنند. این مزیت یعنی افزایش نسبت سطح به 
حجم باعث افزایش سطح جاذب نور می شود و به نوبه خود موجب 
افزایش كارایی می شود. هم چنین گاف انرژی نسبت به حالت توده 
افزایش یافته است این افزایش گاف انرژی در اثر كوچك شدن 
نیم  رسانا  اندازه ی ذره ی  ناشی می شود كه  امر  این  از  اندازه ذره 
مقایسه  قابل  رسانا  نیم   در  بار  حامل  های  دوبروی  موج  طول  با 
می شود. بنابراین، بازه ی اندازه ذرات برای ظهور اثرات كوانتومی 
به جرم مؤثری برای ذره ی نیم  رسانا كوانتومی نیاز دارد. با كاهش 

اندازه نقاط كوانتومی، گاف انرژی به این صورت شکل می گیرد:
Eg(dot) كه Eg(dot) = Eg(bulk) + 73/70/d 1/93

و  توده  انرژی  Eg(bulk) گاف  نقطه ی كوانتومی،  انرژی  گاف 
نقاط  بین  انرژی  شکاف  تفاوت  است.  كوانتومی  نقطه ی  قطر   d
این جا  در   α و   β كه  است   ∆Eg = β/dα برابر  توده  و  كوانتومی 
نقاط  برای  با 73/70 و 1/93 هست در حالی كه  برابر  ترتیب  به 
كوانتومی III-V و II-VI مقدار α بین 1 و 1/3 و برای نقطه های 

كوانتومی si برابر 1/6 است. ]9[ 
الکترون و حفره ی ایجاد شده در ذرات كوانتومی در چاه پتانسیلی با 
ابعاد هندسی كوچك محبوس شده اند و تحرک موجود در نیم  رسانا  های 
تود ه ای را، كه باعث به وجود آمدن نوار رسانایی و ظرفیت می شوند، 
ندارند. در نتیجه یك سری حالت های الکترونی مجزا را به وجود می آورند 

و گاف انرژی مؤثر نیم  رسانا ها را افزایش می دهد ]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 ویژگی های فوتوكاتالیزوری تغییر می دهد.
نقاط  اندازه  شدن  بزرگ تر  با  كه  می شود  مشاهده  هم چنین 
كوانتومی شکاف انرژی كوچك تر می شود. استفاده از نانوساختارها 
به ما این امکان را می دهد تا ویژگی های نوری آن ها را با كمك 
اندازه كنترل كرد. زمانی كه الکترون حفره در یك نانوذره محدود 

می شود. آن ها مقدارهای انرژی دقیقی را می توانند اشغال كنند و 
فاصله های بین انرژی ها تابعی از اندازه ذره خواهد بود. محدودیت 
اندازه ذره  از طریق  كوانتمی در وهله اول كنترل جذب نوری را 
مقدور می سازد. بنابراین، نانوذرات توانایی تنظیم ویژگی های نوری 
توده  به  نسبت  كل  در  اما  می سازند.  مقدور  را  خورشیدی  سلول 
روتیل اندازه گاف انرژی در اثر كوانتومی شدن بیشتر شده است. 

نقاط كوانتومی ترمینال شده
 در این قسمت اثر ترمینال نقاط كوانتومی با اتم هیدروژن روی 
گاف انرژی و پایداری نقطه ی كوانتومی 28 اتمی بررسی می شود. 
برابر  ترتیب  به  كوانتومی  نقطه ی  این  كل  انرژی  و  انرژی  گاف 
با eV 4/7 و Ry 3530/958- است. شکل و چگالی حالت های 
این نقطه ی كوانتومی در شکل 5 نشان داده شده است: مشاهده 
می شود كه ترمینال پیوند های آویزان موجب افزایش گاف انرژی 
و پایداری ساختار می شود كه با نتیجه های ارائه شده در مقالات 

هم خوانی دارد ]8 و 12[. 
و  كردن  ترمینال  كه  گرفت  نتیجه  می توان  مقایسه ها  این  از   
موجب  و  راحذف  انرژی  گاف  از  حالت های سطحی  بی اثرسازی، 

افزایش گاف انرژی می شود. 
  

نتیجه گیری
 فعالیت فوتو ولتائیکی در نیم  رسانا ها به طور عمده وابسته به 
3 فاكتور جذب نور، سرعت اكسایش– كاهش در سطح به وسیله 
است  حفره  و  الکترون  بازتركیب  و سرعت  حفره ها  و  الکترون ها 
كه در سلول های خورشیدی بر پایه تیتانیم دی اكسید با استفاده 
پایداری  آناتاز،  فاز  توده  جای  به  روتیل  فاز  كوانتومی  نقطه ی  از 
فاز افزایش یافته و به دنبال آن با كوچك شدن اندازه در حدود 
افزایش  موجب  و  یافته  افزایش  به حجم  نسبت سطح  كوانتومی 
بازده سلول های خورشیدی می شود زیرا كه بسیاری از واكنش ها 
با كوانتومی شدن ذره و  این  بر  افزون  می گیرد.  در سطح صورت 
افزایش گاف انرژی و تشکیل سطوح انرژی گسسته مقیاس زمانی 

فرایند بازتركیب كاهش می یابد.
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 شکل 5  چگالی حالت نقطه ی كوانتومی ترمینال شده 28 اتمی
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Abstract: Due to the nature of photovoltaic in solar cells, the light-absorbing materials will 
only absorb certain energy level from photon. Therefore, tunable band-gap semiconductors are 
interesting for the fabrication of sensitized solar cells.  In this article the structural and electronic 
properties of rutile TiO2 quantum dots (QDs) as a function of the size for improving the efficiency 
of solar cells, are investigated via the first-principle method. Structural properties as total energies, 
and electronic properties such as density of states and HOMO-LUMO densities have been analyzed.
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