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  چكيده
 هيرا شب ياه كوانتوممحصور شده در چ يو نقطه كوانتوم يدو بعد يسهمو ينقطه كوانتومساختارهاي مونت كارلو،  ريمقاله با استفاده از روش انتگرال مس نيدر ا
 نيهمچن و يجنبش يانرژ ل،يپتانس يكل، انرژ يانرژ علاوه بر آن، .ميا محاسبه كرده يسهمو يرا در نقطه كوانتوم يالكترون يكل و چگال ي. انرژميا نموده يساز
روش  از شبيه سازي، ملاحظه گرديدحاصل بر اساس نتايج  .ميا نموده يرا بررس يمحصور شده در چاه كوانتوم ينقطه كوانتوم مختلف يالكترون در ساختارها عيتوز

 ليروفاپ راتييتوان تغ يم يمتفاوت مناسب است و به سادگ يها ليمختلف و پتانس يبا اشكال هندس ينقاط كوانتوم يساز هيشب يمونت كارلو برا ريانتگرال مس
است. با  يساده ساز هايبيالكترونها و اجتناب از تقر نيلحاظ كردن بر هم كنش ب ييدر تواناروش  نيا گريد تيآن اعمال نمود. مز يمحاسبات تميرا در الگور ليپتانس

  الكترونها را محاسبه نمود. عيتا توز يجنبش يو انرژ ليپتانس يكل، انرژ ياز انرژ ستم،ياز س يمتنوع يهايژگيتوان و يروش م نيا
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Abstract  

 
In this paper we have simulated the two-dimensional parabolic quantum dot (2D-PQD) and dot-in-a-well 
(DWELL) structures using path integral Monte Carlo (PIMC) method. We have calculated the total energy and 
electron density in PQD.  Furthermore, the total energy, potential energy, kinetic energy and also electron 
density in several DWELL structures have been studied.  Based on our simulation results, it reveals that PIMC 
method is suitable for the simulation of quantum dots with different geometrical shapes and potentials. We may 
simply apply variation of potential profile in its algorithm. Electron interaction consideration is another 
advantage of this method that leads to avoiding simplicity approximations. With this method, we may calculate 
several properties, such as the total energy, potential energy, kinetic energy and electron distribution.  
  

  قدمهم
، ميلــه )QW أ( چــاه كوانتــومي ســاختارهاي نظيــردر ادوات نــانو   

تعداد محـدودي  ،) QD جكوانتومي (   نقطهيا و  )QWR ب( كوانتومي
 دابع ـدر فضـايي بـا ا   محـدود كننـده  يـك پتانسـيل    توسطالكترون 

يجـاد  ا يا چنـد ذره  ستميسيك . لذا ]1[ اندمحصور شده نانومتري 

اساسـاً دشـوار و    آن يچندبعـد  نگريدشروحل معادله گردد كه  مي
اســت كــه دقــت  يا ســاده كننــده اتيهــا و فرضــ بيــتقر ازمنــدين

. دهنـد  يرا كاهش م ـ جيموارد اعتبار نتا يدر برخ يمحاسبات و حت
 اي نظيـر ي ويـژه هـا  روشلذا براي شبيه سازي ساختارهاي نانو از 

و  ]DFT] (4 ه( ي]، تئـوري تـابع چگـال   3،2) [HF دفوك (-هارتري
  استفاده مي گردد. ]QMC] (5 و( يكوانتوم يكارلو مونتنين همچ
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 كننـد  گيري تصادفي كار مي بر اساس نمونه QMCهاي  روش
 هـا  شرواين د. در ننكمي طور مستقيم حل  معادله چندبعدي را به و

 نيمـوثرتر  ، لـذا شـود  ذرات نيز در نظـر گرفتـه مـي    نيكنش ب برهم
. باشـند  يم ـ يوانتومك يستمهايس يموجود برا يمحاسبات يروشها

يكــي از روشــهاي  ]PIMC] (6،7 ز( انتگــرال مســير مونــت كــارلو
QMC .است كه دقت بالا و الگوريتم محاسباتي پيچيده اي دارد  

و قابليت هـاي منحصـر    PIMCهدف اين مقاله معرفي روش 
به فرد آن در شبيه سازي ادوات نـانو اسـت. لـذا در ادامـه پـس از      

عنـوان نمونـه نتـايج كـاربرد آن در     توصيف مختصر اين روش، به 
و  )2D-PQD ح( شبيه سازي نقطـه كوانتـومي سـهموي دو بعـدي     
را  )DWELL ط(نقطه كوانتومي محصور شـده در چـاه كوانتـومي    

  تشريح مي نماييم.
  

  مونت كارلو ريو روش انتگرال مس يلتونيهم يلگوا
برابـر اسـت    الكترون Nاز  ساختار كوانتومي متشكلهميلتوني 

  :]7[با
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خلاء و  ثابت گذردهيترتيب  به εsو  ε0جرم موثر الكترون،  *mكه

موقعيـت مكـاني    riبار الكتريكي الكتـرون،   e، نسبي مادهگذردهي 
 .ام انـد  jام و  iفاصله مكـاني بـين الكتـرون     |ri-rj|ام و  iالكترون 

V(ri) با توجه به نوع سـاختار تعيـين مـي    كه است  انرژي پتانسيل
با انتومي سهموي دو بعدي نقطه كو) انرژي پتانسيل 2رابطه (شود. 

  : ]8نشان مي دهد[را  ω0فركانس نوسان 
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بات محاس ـ، به منظور سهولت PIMC تميالگور يساز ادهيدر پ
    :]8[به صورت زير نرماليزه مي كنيم) را 1رابطه (
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*كــه ضــريب تــزويج 
0

*
Bam  كــنش  ، قــدرت بــرهم

* آن كنـد و در  ها را تعيين مي الكترون
Ba    مـاده  هربـو شـعاع مـوثر 

  است.

كه از قرار  DWELLاي نانو ساختار تركيبي انرژي پتانسيل بر
ه پتانسيل ايجاد شده اسـت،  گرفتن يك نقطه كوانتومي در درون چا

از دو جزء پتانسيل چـاه و پتانسـيل نقطـه كوانتـومي تشـكيل مـي       
. با توجه به شكل هندسي نقطه كوانتومي محصور شـده در  ]9[شود

سـاختار   :را نام گذاري نمـود  DWELLچاه مي توان ساختارهاي 
، ساختار متشـكل  )SDWELL ي(متشكل از نقطه كوانتومي كروي 

و سـاختار حاصـل از    )EDWELL ك(مي بيضـوي  از نقطه كوانتـو 
. اين ساختارها و پتانسيل )CDWELL ل(نقطه كوانتومي مخروطي 

  اند. تشريح شده ]9[هاي مربوطه به تفصيل در مرجع 
) بطور 1در روش انتگرال مسير مونت كارلو الگوي هميلتوني (

بر اساس فرمول انتگرال مسـير  كه روش اين مستقيم حل مي شود. 
اسـتفاده    ماز مفهومي به نام ايزومورفيسم ،بنا شده است ]10[فايمن 

اي بهـم پيوسـته از ذرات   كه يك ذره كوانتومي را به زنجيره كندمي
تـوان  ]. با استفاده از ايزومورفيسم مـي 11كند[كلاسيكي نگاشت مي

ذره كوانتومي را به سيستم كلاسيكي متشـكل   Nيك سيستم حاوي 
دانـه تشـكيل شـده اسـت مـدل       Mاز  زنجيره كه هر زنجيره Nاز 

-ب ماتريس چگالي كوانتومي بـه صـورت حاصـل   بدين ترتي .نمود

نوشـته مـي   هـاي چگـالي كلاسـيك    اي از مـاتريس ضرب زنجيـره 
نمونـه گيـري    اين روش از ماتريس چگـالي سيسـتم  در  ].12[شود
صورت تصادفي در موقعيت ابتدايي د. بدين منظور هر ذره بهوشمي

و در هر مرحله از مونت كارلو به سـمت حالـت    يردگخود قرار مي
-كارلو ذرات بـه  . در هر مرحله مونتتعادلي خود حركت مي كند

كه بـر اسـاس كـنش زنجيرهـا در      كنندصورت تصادفي حركت مي
بـدين ترتيـب   مورد رد يا قبول اين حركت تصميم گيري مي شود. 

گـام   سمت حالت پايدار خوددر هر حركت مونت كارلو سيستم به
شـود كـه بـه    دارد. حركت مونت كارلو تا زمـاني تكـرار مـي   بر مي

در پيـاده سـازي   مـا   همگرايي با دقـت مـورد نظـر رسـيده باشـيم.     
كـه سـرعت همگرايـي     )LB ن(براتن -كنش لياز  PIMCالگوريتم 

  .]12[ايم مناسبي دارد، استفاده نموده
  PIMCنتايج شبيه سازي با روش 
مي كنـيم.   را بيان 2D-PQDسازي  ابتدا نتايج حاصل از شبيه

برحســـب تعـــداد را انـــرژي كـــل نقطـــه كوانتـــومي  1 شـــكل
دهد. محاسبات براي  نشان مي  آن محصور شده در ي)هاNالكترون(
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كنش ضعيف  )، درحضور برهمλ=0كنش ( سه حالت درغياب برهم
)λ=2( يكنش نسبتاً قو ) و درحضور برهمλ=8 .انجام شده اسـت ( 

ــا، الكترونــي كــنش درغيــاب بــرهم انــرژي سيســتم ، Nافــزايش  ب
كنش، با افـزودن   يابد.اما درحضور برهم صورت خطي افزايش مي به

بـين  كـنش   بـرهم در اثـر افـزايش   كوانتـومي    هر الكترون بـه نقطـه  
يابـد.   ي صورت غير خطي افزايش م ـ بهسيستم كل  ينرژالكترونها ا

ي بزرگتــر) باشــد، پراكنــدگ λكــنش قــويتر ( هرچــه شــدت بــرهم
  است. بيشترموثرتر و ميزان افزايش انرژي ها  الكترون

  
هاي  برحسب تعداد  الكترون يكوانتوم  كل نقطه ينمودار انرژ:  1شكل
  .λ=8و  λ=0 ،λ=2ن براي سه حالت با  محصور در آ
انرژي كل و انرژي  DWELL يساختارها يساز هيشب در

در  CDWELLو  SDWELL ،EDWELL  سه ساختار جنبشي
-2در شكل همانگونه كه  گرديده است.با يكديگر مقايسه  2شكل 
تعداد  شيدر هر سه ساختار، با افزا شود يم هملاحظالف 

 شي، افزاET ، كل يانرژ جهيو در نت يكنش الكترون الكترونها، برهم
 Nنشان مي دهد كه ابتدا با افزايش  ب- 2شكلهمچنين . ابدي يم

در ادامه با افزايش هرچند  ابد،ي يم شي، افزا.K.E ،يجنبش يانرژ
N  مقدار مشخص به بيش ازNmax  كند يشروع به كاهش مانرژي .

متفاوت  DWELL ياز ساختارها كيدر هر كه  Nmaxمقدار 
دهد كه بعد از  يرا نشان م ينقطه كوانتوم شيگنجا نهيشيب، است

 شيبا افزا ني. بنابراشود يخارج م QDالكترون از  كيآن حداقل 
الكترون از  كهيتا زمان ابدي يم شيافزا زين يجنبش يانرژالكترونها، 
)، در N>Nmaxشود ( QWعبور كند و وارد  QD ليسد پتانس

  .شود يمتوقف م يجنبش يانرژ يشيروند افزا نصورتيا

  
 يجنبش ي(ب) انرژو  كل ي(الف) انرژ راتيينمودار تغ:  2شكل

  .CDWELLو  SDWELL ،EDWELL يبرا  Nبرحسب 
از محاسبه توزيع الكترونها در حاصل  جينتا 3 شكل
ملاحظه الف -3شكل در . دهد يرا نشان م DWELLساختارهاي 

و از شكل است  متقارن SDWELLالكترون در  عي، توزمي گردد
محدود  لياز پتانس ياعكند. الكترونها به صورت شع يم تيكره تبع
. شوند يم يو وارد چاه كوانتوم كنند يعبور م يكرو QDكننده 
. در دهد يرا نشان م EDWELLالكترون در  عيب توز-3شكل 

كه  يضويب QD ينييو پا ييساختار الكترونها از سطح بالا نيا
الكترون  عي. توزشوند يهستند، وارد چاه م يكمتر يانحنا يدارا
الكترون درون مي دهد كه نشان  )ج-3شكل ( CDWELLدر 
QD كه آنجا ز وا است متمركز يدر كف نقطه كوانتوم يمخروط
 .شود يم چاه انحنااست وارد نيكمتر يدارا

  نتيجه گيري
روش  ژهيو يها تيقابل حيدر اين مقاله به منظور تشر

 هيكاربرد آن در شب جيمونت كارلو ، به عنوان نمونه نتا ريانتگرال مس
 محاسبه .ديارائه گرد DWELL يو ساختارها 2D-PQD يساز
ويژه در به  هالكترونش تعداد اايبا افزكه نشان داد  PQDدر  يانرژ

  .يابد يم شيافزا  سيستم كل يانرژحالت برهم كنش قوي 
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و   EDWELL، (ب) SDWELLالكترون در (الف)  يدو بعد عيتوز:  3شكل
        .CDWELL(ج) 

آنها  سهيو مقا DWELL يساختارها يساز هيشب نيهمچن
 موجب ،يمخروط QDدر  ديشد تيمحدودنشان داد با يكديگر 

مي شود بيشينه گنجايش الكتروني آن كمتر از بقيه باشد و الكترون 
علاوه بر  در كف مخروط متمركز شده و از آنجا وارد چاه گردد.

 QDبه شكل  DWELLالكترونها در  عيتوزنشان داده شد كه  نيا
   .وابسته است

 PIMC گردد روش يلاحظه ممنتايج حاصل با توجه به 
به ادوات نانو الكترونيك است كه  يساز هيشبروشي كارآمد در 

 تميرا در الگور ليپتانس ليپروفا راتييتوان تغ يم يسادگ
 نيتوان بر هم كنش ب يم نيآن اعمال نمود. همچن يمحاسبات
 يچند بعد يلتونيلحاظ كرد و معادله هم يرا با دقت كاف يالكترون

 يهايژگيتوان و يروش م نيحل نمود. با ا ميرا به طور مستق
 يو انرژ ليپتانس يكل، انرژ يانرژجمله از  ستم،ياز س يوعمتن

  را محاسبه نمود. يالكترون يچگال و يجنبش
  ها مرجع
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 Quantum Well (QW)  أ
 Quantum Wire (QWR)  ب
 Quantum Dot (QD)  ج
 Hartree-Fock (HF)   د
 Density Functional Theory (DFT)   ه
 Quantum Monte Carlo (QMC)   و
 Path Integral Monte Carlo (PIMC)   ز
 TwoDimentional Parabolic Quantum Dot (2D-PQD)  ح
 Dot-in-a-Well (DWELL)  ط
 Spherical Dot-in-a-Well (SDWELL)  ي
 Ellipsoidal Dot-in-a-Well (EDWELL)  ك
 Conical Dot-in-a-Well (CDWELL)  ل
 Isomorphism  م
 Li-Broughton (LB)  ن
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