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 ،ستم تحت مطالعه  ي س ةانه با انداز  ي را يکه توقع از حافظه و زمان اجرا        ياست به طور  ها    ر روش يسه با سا  يعتر و آسانتر در مقا    ير س يژه مقدار انرژ  ي و ةم که محاسب  يابي ين روش م  يازا
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  ير انرژيس پراکنده، مقادي محدود، ماترء، اجزايم کوانتميس :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

 ـ حـل معا   ين کار روش اجـزاء محـدود بـرا        يدر ا  نگر ي شـرود  ةدل

علاقـه  .  ثابت توسعه داده شـده اسـت     مؤثرمستقل از زمان با جرم      

 ـ است زين روش توسعه حل عدد    ين معادله با ا   يبه حل ا    ـرا اي ن ي

 .انـه از نظـر حافظـه اسـت        ي را يع، راحت و سبک بـرا     يروش سر 

 ـ و ة محاسب ي برا ي گوناگون محاسبات  هاي  روش  ير انـرژ  يژه مقـاد  ي

 ي، روش بسط تابع موج بر حـسب سـر          نمونه يبرا. رود  يکار م  هب

 ـ، بـسط فور ]۲ و ۱[  متعامد يا  توابع دوره  ، بـسط مـوج   ]۴ و ۳[ هي

k ةي، نظر ]۵[ تخت p0 ]۶[   محدود يو اجزا  ]گر ي د يها روش. ]۷

  . محدود ملال آور و زمانبر هستنديسه با اجزايدر مقا

  

   محدودية بسط اجزاينظر. ۲
 ـا. ن هندسه را دارد   يتر  ساده يسستم تحت برر  يس  ـن  ي م يک س ـ ي

مربع است کـه     ق نامحدود با سطح مقطع    ي عم (QWW) يکوانتم

 .]۹ و ۸[ ش داده شده استي نما۱ شکلدر 

 بـا  ينگر سه بعـد   ي شرود ة معادل ي کار توجه ما رو    يدر ابتدا    

 :شود  مير دادهي ثابت است که به صورت زمؤثرجرم 
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) الکترون و    مؤثر جرم   m* در آن  که , , )V x y z ل ي پتانـس  ي انرژ

 محـدود بـا     يبا استفاده از جملات اجزا     )۱ (ةبسط معادل  .است

کوچک هستند   يا   به گونه  zδ و   yδ هاي  نان که طول  ين اطم يا

  :انجامد   ميري زة به معادل،ب درست استيکه تقر
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 ـک آرا ي ي دوبعد يتابع موج بر حسب اجزا      ـه و براسـاس ز    ي   ر ي
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 . سيم کوانتمي نامتناهي با سطح مقطع مربع.۱شکل 

  

i, به صورت    j و   i يها سينو jψ ار  مقـد . شود يم م ي ترسzδ 

، yL و   zLم  يابعـاد سـطح مقطـع س ـ      ر  يدا بر حسب مق ـ   yδو  

 yδ و   zδه  ليبه وس م ابعاد سطح مقطع     يتقس. شوند ي م انتخاب

nب تعداد   يبه ترت  +1 n و   2 +2  ۲ شکلستون و سطر را مانند       2

 هـاي  سير نو يبر حسب ز  ) ۲ (ة معادل يسيبازنو. کند يمشخص م 

i و jانجامد ي مري زة به معادل:  
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 بـه   ،دهد که مقدار تابع مـوج در هـر نقطـه            مي نشان) ۳(ة  معادل

 يبـرا .  دارد ي بستگ ،اند از شبکه که آن را احاطه کرده        چهار نقطه 

 ي حل معادلات ضـرور    يه برا يک مقدار اول  ين منظور انتخاب    يا

م کـرد  ي کـار خـواه   نشدهاربهنج آنکه با تابع موج ليبه دل  .است

 ير را برا  ي مقدار ز  .ر صفر باشد  يتواند هر مقدار غ    ي م هيمقدار اول 

  :ميکن ي م انتخابيسادگ

, .ψ =11 1  )۵(  

 
  سيماترة معادل. ۳
 ـ آمده را در     به دست توان دسته معادلات همگن      يم  ـ ي ة ک معادل

  ]۸[ ر خلاصه کردي به صورت زيسيماتر

. ,=A Sψ  )۶(  

 ـ ψب تابع موج اسـت و   ي از ضرا  يسي ماتر A که  يبه طور  ک ي

 شـامل   يبـردار سـتون    S . از نقاط تابع موج اسـت      يبردار ستون 

   يه در تمام  ي استاندارد اول  يط مرز يشرا. باشد ي م جملات چشمه 

  

 
  .هاي تکرار در محاسبه  نمايش سطح مقطع سيم و گام.۲شکل 

  

  :ر استيمطابق با زها  حل

( , ) →0y zψ → ي برا ±∞z , )۷(  

( , ) →0y zψ → ي برا ±∞y . )۸(   

 نقـاط  يا در تمـام  تـابع مـوج ر  يط مـرز ين شـرا يبا استفاده از ا 

 کـه  طـور  همان(م يگر يم صفر در نظر م يخارج از سطح مقطع س    

 يبـرا ). مشخص شـده اسـت    ها    نيه خط چ  ليبه وس  ۲در شکل   

z مسأله يسادگ yδ δ=شود ي م فرض.  

n شامل   ψ يبردار ستون     n n= × −⎡ ⎤⎣ ⎦1 2 ، ه خواهد بود  ي درا 1

 ـ     يها  هي شامل تمام درا   که  داده) ۹(ة  مجهول است و توسط معادل

 ـ درا n1 بلـوک کـه هـر کـدام          n2ن شـامل    يا. شود يم ه دارنـد   ي

nر از بلوک اول که شامل     يبه غ باشد،    يم −1  ـ ز ،ه اسـت  يدرا1 را ي

,ψ =11   :معلوم است، 1
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)ه  يکم درا ة  س پراکند يک ماتر ي Aس  يماتر )n n×  خواهد بود  .

ها   سيرماترياستفاده از ز  ،  سين ماتر يش ا ي نما ين روش برا  يبهتر

واهـد  وجـود خ  هـا     سير مـاتر  ي بلوک از ز   n2نجا  يا. خواهد بود 

  :شود ي مر نوشتهيصورت زه که ب، داشت
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  .است meV( ۸/۲۸۰۵(دهد و مقدار آن  مقدار صحيح انرژي در اين تابع موج متقارن رخ مي. ۳شکل 
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تـوان در مرجـع      ي م ـ  را β و   I  ،2I  ،1I، 1β هاي  سير ماتر يز

  .افتي ]۹[

بـه شـکل     ويا هي دراn شامل  يک بردار ستون  ي Sس  يماتر   
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بـا  . دهد  يل م يتشک يا  انهيراة  نوشتن برنام را  مطالعه  ة  دبخش عم 

 ين نـرم افـزار محاسـبات      يها چنـد   سين ماتر ي ا يداشتن شکل کل  

ــرا ــل ايب ــ ح ــه در ا ي ــود دارد ک ــادلات وج ــا از ين مع ــا م نج

MATHEMATICA ميا استفاده کرده.  

  

  جيمحاسبه و نتا. ۴
 يها يافتن انرژ ي ، شده است  ين کار معرف  يد ما که در ا    ينگاه جد 

 از تـابع    ي متـوال  يهـا  م بـرش  يترساستفاده از    با   يکيزيدرست ف 

 در  ياض ـيتوان از نظر ر    يها را م   ن برش يا. موج در صفحه است   

 ـا  ار کـرده  ي که اخت  يمختصات = ،0y= صـفحات م  ي 1y  ، . . . و

= yy L ـر اد.  در نظر گرفت   ـ ي م ـين روش عـدد ي تـابع  ، ميابي

 ح اتفـاق  ي صـح  ي که شـکل کـاملا متقـارن دارد در انـرژ           يموج

 يتابع موج، حي صح ي انرژ يگيدر همسا ها    ير انرژ يافتد و سا   يم

ه کـه  ي از مقدار اولي ناشيک آشفتگي ،دهند يبه دست م  نامتقارن  

 در تـابع مـوج ظـاهر      ،  شـود  ي م ـ  انتخـاب  ياري ـصـورت اخت    هب

. شـود  ي نم داري پد يح انرژ ي در مقدار صح   ي آشفتگ نيا. گردد يم

 ـ يت را بـرا   ي ـن واقع ي ا ۶ تا   ۳ هاي  شکلدر    يم کـوانتم  يک س ـ ي

A A×40  ۱ جـدول ن در   يخته و همچن  ين حالت برانگ  يدر دوم 40

 ـ حاصل از ا   ير انرژ يژه مقاد يو ر ي سـا  ي را بـرا   يعـدد  روشن  ي

م کـه روش مـا      يابي ي م ردها    جوابة  سي از مقا  .ميا  ها آورده  حالت

 ـ توان ا  ي است وم  ي دقت خوب  ين محاسبه دارا  يدر ا  ن روش را  ي

 ي با مقطع مثلـث و حت ـ      يم کوانتم يها شامل س   ستمير س ي سا يبرا

ز بـه کـار     ي ـ ن (QDs)ي نقاط کـوانتم   ي برا يعنيم به سه بعد     يتعم

=Aن محاسبه مقدار    يدر ا . گرفت = 1y zδ δ   و *
/m m= 00 067 

کـه   يا  انـه يرا. اند ار شده ياخت،   جرم سکون الکترون است    m0که  

 ـ،  آن انجام شده  ة  ليبه وس محاسبات    ـيک را ي  شـامل   يشخـص ة  ان

ستم تحت  ياگر بعد س  .  است MB۵۱۲ حافظه   و GHz۲پردازنده  

 ـ QWW(مطالعه   ابـد زمـان    يش  ي افـزا  ي خط ـ بـه طـور   ) QDا  ي

  .ابــدي  مــيشي افــزاي خطــبــه طــورز يــر نيقــادژه ميــوة محاســب
  

بلوک
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تقارن موجود در اين شکل بيـان       . از نظر هندسي اين قسمت از تابع احتمال در برش، در قسمت وسط سطح مقطع سيم اتفاق افتاده است                  . ۴شکل  

  .کننده مقدار صحيح انرژي است
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اثر مقدار اختياري اوليه در ابتداي تابع موج بـصورت آشـفتگي       . ساخته است و کمتر از مقدار صحيح شکل تابع موج را نامتقارن            ۱(meV) .۵شکل  

  .شود ديده مي
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عدم تقارن موجود در اين شـکل       .  از نظر هندسي اين قسمت از تابع احتمال در برش، در قسمت وسط سطح مقطع سيم اتفاق افتاده است                   .۶شکل  

  .دار صحيح استو کمتر از مق ۱(meV)بيان کننده اختلاف انرژي به مقدار 
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QWW A نتايج حاصل از روش عددي و تحليلي براي يکة مقايس. ۱ جدول A×40   .نامحدود40

 حالت (meV)مقادير عددي (meV)مقادير تحليلي

۵/۷۰۱  

۸/۱۷۵۳  

۲/۲۸۰۶  

۰/۴۵۶۰  

۲/۵۹۶۳  

۹/۶۳۱۳ 

۹/۷۰۰  

۱/۱۷۵۳  

۸/۲۸۰۵  

۶/۴۵۵۹  

۸/۵۹۶۱  

۱/۶۳۱۳ 

  پايه

 اول

 دوم

 سوم

 چهارم

 پنجم

  

  . با ابعاد مشابه بر حسب ثانيهQDو  QWWزمان محاسبه براي ة  مقايس.۲جدول 

/ (s)τ = 3 1 n = 143 A A×12 12 QWW 

/ (s)τ = 296 6 n = 1727 A A A× ×12 12 12 QD 

  

 يم کـوانتم  يسه با س  ي در مقا  يکوانتمة   نقط ياما زمان محاسبه برا   

بـه   در سه بعد     QD يس محاسبه برا  يرا ماتر ي ز ،اد است يار ز يبس

)( ديــآ يدســت مــ )* *n n n n= −1 2 3  يبــراکــه  يدر صــورت )1

QWW  در دوبعد  )( )*n n n= −1 2  ـ .شـود  ي م ـ محاسـبه  )1 ک ي

 ـه در ا  سه ساد يمقا  ـدر ا . آمـده اسـت    ۲ جـدول ن مـورد در     ي ن ي

nجدول   n n= = =1 2 3 ه ي ـ برنامـه بـه ثان     يزمـان اجـرا    tو   12

  .است
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