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رسانای نانومتخلخل نیمهای تخمین طول عمر و طول پخش الکترون در لایه

 گشت تصادفی در دو مقیاس سازیروش شبیهبه

 کوچی حکیمه، مهلا مقدس، فاطمه ابراهیمی
 ، ایرانبیرجند، بیرجند دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 31/07/3130پذیرش:    30/00/3130ویرایش نهائی:    31/03/3131دریافت: 

 دهیچک
 متخلخل ورسانای نانونیم ةفرآیند پخش الکترون توأم با بدام افتادن در یک لای ،مقیاسی-از یک مدل دو استفادهدر این پژوهش با 

گزیده از طریق تخمین زمان های جایدر مقیاس اول نقش توزیع حالتشود. سازی میبا در نظرگرفتن مراکز بازترکیب شبیه

محاسبه شده و در مقیاس دوم الکترون روی یک  ،های اول آنبا توجه به تعداد و آرایش همسایه ،ماندگاری الکترون در هر نانوذره

 همسایگان اول آن بستگی نانوذره به تعدادشود. زمان ماندگاری الکترون در هر نظم از نانوذرات پخش میکننده بی تراوش ةخوش

 ای دارای مراکز بازترکیبمقیاس اول محاسبه شده است. برخی از نانوذرات این خوشه با احتمال از پیش تعریف شده دارد که در

دهد، می شدت افزایشهمقیاسی در عین حال که سرعت محاسبات را ب-د که مدل دوندههای ما نشان میسازیهستند. نتایج شبیه

 دهد.ه میتطابق با مشاهدات تجربی است ارائ تخمین درستی از روند تغییر ضریب پخش برحسب تخلخل، که در

رسانای نانومتخلخل، روش گشت تصادفی، زمان ماندگاری الکترون، طول عمر الکترون، مقیاسی، لایه نیم-مدل دو: واژگاندیکل

 طول پخش الکترون

 مقدمه
 های فوتوولتائیکجدید ابزارمروزه استفاده از نسل ا   

تجدیدپذیر بسیار مرسوم شده  هایدر تولید انرژی

ارهای فوتوولتائیک عبور نور و است. اساس کار ابز

میانی دو ماده با مکانیزم  ةیند جدایی بار از لایفرآ

 دنتیجه تبدیل مستقیم نور خورشی رسانش متفاوت و در

 یهای خورشیدبه الکتریسته است. نسل سوم سلول

بارز ابزارهای  ای نمونةهای رنگدانهویژه سلولهب

 .]3[ روندشمار میهفوتوولتائیک ب

رسانای ای یک لایه نیمهای رنگدانهدر سلول 

بین دو الکترود رسانای شفاف  2TiOمانند  نانوساختار

 هایرسانامحدود شده است و از آنجا که اغلب از نیم

های شود، مولکولبا باند ممنوعه بزرگ استفاده می
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1Diffusion 

های نور را جذب و الکترون را به تراز رنگدانه فوتون

 دهند.رسانا انتقال میرسانش نانوذرات نیم

کارایی سلول نسبت مستقیمی با درصد جذب فوتون و 

ثر از ، که متأها به مدار خارجیدرصد انتقال الکترون

رونی در الکت ترابرددارد.  یند ترابرد الکترونی است،آفر

ای از که از طریق فرآیند پخش در شبکهها این لایه

گیرد، توسط توزیع گسترده نانوذرات صورت می

و  رساناترازهای انرژی در باند ممنوعه نانوذرات نیم

 داندلیل پوشش میبهشود. محدود می یند بازترکیبفرآ

ترابرد الکترون در این سامانه تنها از طریق  ،الکتریکی

 .]2[ ردگیانجام می 3فرآیند پخش
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یف مهمی برای توص عامل بسیار ،ضریب پخش الکترون

یدی های خورشترابرد الکترون و در نتیجه کارایی سلول

سازی های شبیه. در روشرودمار میشهای برنگدانه

ی جابجاییب نمودار مربع توان ضریب پخش را از شمی

 .]2-1[ تخمین زدزمان ترابرد -الکترون
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زمان  t در آن برای یک شبکه دو بعدی است که 3رابطة

 مربع جابجایی الکترون است.  𝑟2ترابرد و 

ر، روش بسازی دقیق و البته بسیار زمان شبیهروش  یک

است که توسط آنتا  3مقیاس-ریزگشت تصادفی با مدل 

از آنجا که در این  .]1[ و همکاران توسعه یافته است

ای شبکه باای از ترازهای انرژی توزیع گسترده ،مواد

 در این روش، آمیخته است، مهنانوذرات در نامنظم از

و توزیع  نانوذرات آرایش هندسی نقش هر دو عامل

متقابل آنها بر و اثر گزیده های جایانرژی حالت

بته ال. شوده میدر نظر گرفتزمان همصورت هب یکدیگر

نانوذرات  های بار وحامل تعدادید در نظر داشت که با

در یک فیلم واقعی بسیار زیاد است. هر نانوذره رسانا نیم

ت. اس های جایگزیدهنیز شامل تعداد بسیار زیادی تله

ل در ک تصادفی هایدلیل حرکتههمچنین الکترون ب

خاص وارد  نانوذره به یک مسیر خود ممکن است بارها

های آماری مختلف این شرایط که در تمام نمونه شود.

 حجم محاسبات را در یک مدل د،نشوتکرار می

ستفاده از ا برد.شدت بالا میواقعی به سازیشبیه

 در نظر گرفتنای، هایی چون شرایط مرزی دورهتکنیک

های انرژی و استفاده از مدل تک توزیع قطع شده حالت

، اما زمان اجرای ]7و8[ اندهرچند بسیار مفیدالکترون 

 .ها همچنان زیاد استبرنامه

                                                           
1Fine-Scale 

مقیاسی -استفاده از یک مدل دودر اینجا پیشنهاد ما 

ابتدا زمان توقف الکترون در  ،. در این مدل]3[ است

با  و یک نانوذره منفرد موجود در های جایگزیدهحالت

نظر داشتن آرایش هندسی همسایگان اول آن در 

آماری های با تکرار نمونه ،شود. سپسمی محاسبه

توزیع زمان توقف الکترون در یک نانوذره  ،مختلف

. ]30[ شودمیتخمین زده پارامترهای متفاوت برحسب 

برای لایه  2دانه-در مقیاس بعدی از یک مدل درشت

ذره وترتیب که هر ناناین شود. بهنانوساختار استفاده می

اندازی الکترون و با زمان  دامهصورت یک مرکز ببه

ستخراج شده مقیاس اول ا توقفی که از توزیع آماری

دانه استفاده از مدل درشت شود.است، در نظر گرفته می

برای اولین بار توسط بنکنشتاین و همکاران برای مطالعه 

 رحمطن های ساختار هندسی بر ترابرد الکتروویژگی

به  ،زمان توقف الکترون . در این مدل،شده است

های یک کمیتی ثابت و مستقل از همسایه سادگی،

 ت تجربیاکه بر اساس اطلاع نانوذره فرض شده است

 .]33[ شودمقداری برای آن پیشنهاد می

مال ها با احتتله با رسیدن به برخی هاالکترون، عمل در

 بازترکیب و نابودیدستخوش  مشخصی ممکن است

این وازکوئز و همکاران برای مطالعه -گانزالزشوند. 

الکترون  چندروش ز یک مدل ریزمقیاس بهایند آفر

با تخمین میانگین مربعی  .]0و32[استفاده کردند 

ربع یا در اصطلاح م جابجایی الکترون قبل از بازترکیب

>طول پخش  𝐿𝑟
2 یا  بازترکیب الکترون زمانو ، <

ن >همان طول عمر الکترو 𝜏𝑟 ضریب پخش  ،<

 :]0[ شودصورت زیر محاسبه میبه

 2𝐷0 =<
𝐿𝑟

2

𝜏𝑟
>                                            

مقیاس دیگری -این روش نیز مانند هر روش ریز

تنها یک دور اجرای کد طوری که بر است بهنزما

ساعت  10ه روش چند الکترونی نیاز بسازی بهشبیه

2 Coarse-Grain 
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در این پژوهش هدف ما آن است  .]0[دارد  CPUزمان 

وانیم تمقیاسی می-که نشان دهیم با بازنگری در مدل دو

ری تدینامیک پخش الکترون را از روش بسیار سریع

ازترکیب اثر بدر نظر گرفتن برای واقع،  در تخمین بزنیم.

ه را با توجه بیند بازترکیب فرآمقیاسی، -مدل دو در

توان در هر یک از دو مقیاس احتمال وقوع آن می

های . با این وجود با توجه به احتمالکرد یبررس

دلیل کوچک به ،]32 [استخراج شده از مقالات علمی

ویداد ر بودن نرخ بازترکیب واقعی، زمان متوسط بین دو

بازترکیب متوالی قابل مقایسه با زمان ماندگاری الکترون 

توان آن را در مقیاس بنابراین می در نانوذرات است و

 دوم وارد کرد.

یات روش پیشنهادی یعنی روش در این مقاله ابتدا جزئ

مقیاسی تشریح خواهد شد و پس از آن وابستگی -دو

طول عمر، طول پخش و ضریب پخش الکترون به 

 .شودمیرسانای نانوساختار تخمین زده نیم ةلای تخلخل

این روش علاوه بر کاهش  طور که خواهیم دیدمانه

، توصیف درستی ]3[ گیر حجم محاسباتبسیار چشم

ه حسب تخلخل شبکضریب پخش برروند تغییرات از 

دهد و بنابراین روش بسیار سریع و مینانوساختار ارائه 

قابل اطمینانی برای تخمین بستگی ضریب پخش 

ی پی و ماکروسکوپوهای میکروسکالکترون به ویژگی

 ماده است.

 مقیاسی-دو سازیکلیات شبیه

 مرکزی ةدر مقیاس اول با در نظر گرفتن یک نانوذر   

 (،های مختلف)با پیکربندی های اول آنو همسایه

> متوسط زمان ماندگاری الکترون در هر نانوذره

𝜏𝑛 ها را تله توزیع فضاییشود. تخمین زده می ،<

توزیعی حجمی یا  (𝑅2)مدل  سطحی توان توزیعیمی

 ها معمولاًدر نظر گرفت. توزیع انرژی تله (𝑅3)مدل 

 :]3-8[ شودصورت نمایی در نظر گرفته میبه

1𝑔(𝐸) =
𝑁𝐿

𝐾𝛽𝑇0
exp (

𝐸−𝐸0

𝐾𝛽𝑇0
)                            

لبه پایین ، 𝐸0 ها وتوزیع تلهپهنای  𝐾𝛽𝑇0 بالا، ةدر رابط

𝐸باند رسانش) < در ها چگالی تله نیز 𝑁𝐿( است. 0

رت صودر هر گام بهالکترون  .رساناستنوار ممنوعه نیم

ا شعاع مشخص های مجاور تتصادفی در یکی از تله

𝑟𝑐𝑢𝑡  سپری شدن یک زمان و بعد از  افتدبه دام می

زمان رهایی مشخصه تله، جهش نامعین، موسوم به 

. برای توزیع زمان دهدتصادفی دیگری را انجام می

 شوداز یک توزیع لگاریتمی استفاده می رهایی معمولاً

]8-2[: 

1𝑡𝑖 = 𝑡0 ln(𝑅) exp (
𝐸−𝐸0

𝐾𝛽𝑇0
)                         

بسامد جهش  𝜈0برابر با عکس  𝑡0بالا،  ةدر رابط

الکترون است که خود به مکانیزم رهایی الکترون، که 

 𝑅فونون است، بستگی دارد. -غالباً اندرکنش الکترون

 است.  3و 0یک عدد تصادفی بین نیز 

سازی برای هر دو های ثابت در کد شبیه. مقادیر کمیت3جدول

 مقیاس.

𝑑(𝑛𝑚) 33 

𝐸0(𝑒𝑣) 0 

𝐾𝛽𝑇0(𝑒𝑣) 078/0 

𝑡0(𝑠) 31-30×0 

𝑟𝑐𝑢𝑡(𝑛𝑚) 0/2 

𝑁𝐿(𝑛𝑚−3) 3 

𝛼 101/0 

𝑃𝐶 0/0 

 

مشخص، زمان ماندگاری الکترون برای  ةدر یک نمون

ها همسایه، از مجموع زمان رهایی از تله nای با نانوذره

های نانوذره مرکزی محاسبه گام تصادفی بین تله 𝑁𝐽 در

 :[30]شود می

0𝜏𝑛 = ∑ 𝑡𝑖
𝑁𝐽

𝑗=1
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آماری مختلف  نمونة 30000سازی روی روند شبیه

ت شده تکرار >و در نهای 𝑁𝐽 متوسط تعداد ، <

>ها وجهش 𝜏𝑛 متوسط زمان ماندگاری الکترون  <

ه با اندازیک نانوذره  شود. این کمیت برایمحاسبه می

مدل  آن از یک سو وهای تعداد همسایهبه  ،مفروض

)سطحی یا حجمی( از سوی دیگر بستگی  هاتوزیع تله

سازی حاکی از آن است نتایج شبیهدر واقع،  .]30[ دارد

 ،های آنیگیری فضاها مستقل از جهتکه تعداد همسایه

ثیرگذاری بر زمان ماندگاری و تعداد أعامل بسیار ت

است و های پیموده شده الکترون در یک نانوذره مگا

ا افزایش تعداد همسایگان رود بطور که انتظار میهمان

، 2در جدول .یابدکاهش میزمان ماندگاری الکترون 

 با nm33میانگین زمان ماندگاری برای ذراتی به قطر 

 رایی مختلف نشان داده شده است.اهم اعداد

در مقیاس دوم ابتدا یک شبکه هندسی نامنظم از 

یکمک اصل تراوش جایگانانوذرات به ساخته  3ه

صورت تصادفی سپس الکترون به [31،31]شود می

کننده قرار گرفته و حرکت گشت تراوش ةروی خوش

 در این مرحله، دهد.تصادفی بین نانوذرات را انجام می

زمان رهایی از هر نانوذره با توجه به نتایج مقیاس اول 

عبارتی برای نانوذرات با عدد شود. بهانتخاب می

>، زمان nهمارایی  𝜏𝑛 صورت یک هب مربوطه، <

ر هر شود. دسازی تعریف میپارامتر ثابت در کد شبیه

فتاده دام اهگام گشت تصادفی الکترون در یک نانوذره ب

>و بعد از سپری شدن مدت زمان به اندازه  𝜏𝑛 از  <

های گر از همسایهطور تصادفی به یکی دیهآن خارج و ب

رود. کننده قرار دارد، میتراوش اولش، که روی خوشة

ار در اختی پر پیچ و خمکننده یک مسیر تراوش خوشة

الکترون گذاشته و این احتمال وجود دارد که الکترون 

بارها بین چند نانوذره مشخص حرکت رفت و برگشت 

ویژه در زمانی که الکترون به هانجام دهد. این حالت ب

ای با عدد همارایی یک یا نانوذره 2بستیک مسیر بن

                                                           
1Site-Percolation 

زمان ترابرد را بسیار  رسد، بسیار اهمیت داشته ومی

الکترون به حرکت گشت تصادفی بین کند. طولانی می

نهایت از طریق بازترکیب نابود نانوذرات ادامه داده و در 

 شود. می

نانوذره  . تغییرات میانگین زمان ماندگاری الکترون در یک2جدول

و برای دو مدل  از مقیاس اول عدد همارایی نانوذره مرکزی nحسب بر

. در هر مورد روی ]30[(3R)مدلها ( و حجمی تله2Rتوزیع سطحی )مدل 

های آماری همسایه و برای تمام نمونه nهای فضایی گیریتمام جهت

>گیری انجام شده است. متفاوت میانگین 𝜏𝑛 که برابر  𝑡0حسب بر <

 با عکس بسامد جهش الکترون بین ترازهای انرژی است بیان شده است.

n 
< 𝜏𝑛 > (𝑡0) 

 3Rمدل  2R مدل

3 81/808 10/107 

2 11/100 30/271 

1 11/211 30/201 

1 03/373 10/370 

0 01/313 33/300 

1 70/320 70/312 

7 11/332 18/310 

8 20/300 18/327 

برای در نظر گرفتن اثر بازترکیب الکترون در یک تله 

ن بازترکیب الکتروباید این نکته را در نظر داشت که 

اینکه تله  احتمالاول،  :است از دو نرخ احتمال تابعی

ه احتمال اینکدوم، باشد و  کننده هدف مرکز بازترکیب

خوش فرآیند الکترون در آن مرکز بازترکیب دست

 موجود هایگزارش بنا بر بازترکیب و نابودی قرار گیرد.

تله در کل فیلم یکی مرکز  11000از هر  معمولاً

با فرض اینکه در مقیاس اول [. 0،32]است بازترکیب 

گزیده شده یک تله جای nm 3طور متوسط در هر هب

اده های اولیه مورد استفباشد و با توجه به مقادیر کمیت

طور میانگین هب جا(، در این3دولجسازی )در کد شبیه

در سطح و یا حجم خود تله  1081هر نانوذره شامل 

بنابراین با توجه به تعداد بسیار کم مراکز  است.

م بازترکیب را در مقیاس دو که است ترساده ،بازترکیب

2Dead End 
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جای تله بازترکیب کننده از مفهوم و به هنمودوارد 

در  ربدین منظو. شودنانوذره بازترکیب کننده استفاده 

 یکی در شبکه،نانوذره  31ترین حالت، از هر ساده

عنوان نانوذره بازترکیب کننده به صورت تصادفیهب

ات این نانوذر. الکترون با رسیدن به تعریف شده است

ممکن است دستخوش درصد  00/0به احتمال 

که در صورتی [.8] بازترکیب قرار گرفته و نابود شود

 وی ندهد،ریند بازترکیب در نانوذره بازترکیب کننده آفر

ه ادام همچنان شت تصادفی خودگحرکت الکترون به 

هایی که برای حداکثر تعداد جهشدر اینجا،  دهد.می

گام است.  300000 ی فرض شده،حرکت گشت تصادف

این تعداد گام آنقدر بزرگ هست های ما، طبق بررسی

که در صورت عدم بازترکیب، الکترون به شرایط پخش 

عادی برسد. در پخش عادی الکترون نمودار مربع 

 .]2،1[زمان ترابرد خطی است -جابجایی

یند گشت آقبل از شروع فرذکر است که لازم به

برای کاهش زمان اجرای برنامه، ابتدا لیست  ،تصادفی

آنگاه شود. های اول هر نانوذره ذخیره میهمسایه

صورت تصادفی روی یکی از نانوذرات هالکترون ب

گشت  حرکتو  گرفتهقرار  تراوش کننده ةخوش

یه مکان اولکه  شودمیفرض  کند.تصادفی را شروع می

 مرکز بازترکیب نیست. دارای الکترون

های توپر بخشی از شبکه تراوش کننده نامنظم در مقیاس دوم. دایره .3شکل

، حد آستانه تراوش CPدهد که با احتمال معینی که بالاتر از نانوذراتی را نشان می

های شبکة اولیه را اشغال کرده و یک جایگاهی شبکة شانه عسلی است، جایگاه

های شبکة شانه توخالی جایگاههای اند. دایرهکننده را شکل دادهخوشه تراوش

برای چند نانوذره )با اند. عسلی است که طبق اصل تراوش جایگاهی خالی مانده

 تر( عدد همارایی نیز روی شکل مشخص شده است.رنگ متفاوت و تیره

 

طول عمر  𝜏𝑟در مقیاس دوم، برای هر نمونة آماری، 

>مقدار  الکترون، از ضرب کردن 𝜏𝑛 زمان  ای  <

تعداد دفعاتی که الکترون به  𝑐𝑛 ماندگاری الکترون در

 )که برای شبکه شانه nای با عدد همارایی نانوذره

 شود:محاسبه می است( رفته است، 1تا  3عسلی بین 

1< 𝜏𝑟 >=< ∑ 𝑐𝑛 < 𝜏𝑛 >                  3
𝑛=1 

نمونه مختلف انجام  30000گیری روی این میانگین

یی اجمیانگین جابمحاسبه پس از  علاوههبشده است. 

>الکترون،  𝐿𝑟 ه معرف طول پخش است، ک <

 آید. دست میبه 2ةرابط مطابقضریب پخش الکترون 

 یسازهیشب جینتا لیتحل

بعدی  در اینجا محاسبات بر روی یک جعبه دو   

نانوذره و با در نظر گرفتن  10در  نانوذره 10طول به

 شودمرزها انجام میای در تمام شرایط مرزی دوره

صورت شبکه هشود نانوذرات بمی (. فرض3)شکل

و  اندرفتهگ براوه لانه زنبوری در کنار یکدیگر قرار

های مختلف مورد بررسی قرار لهایی با تخلخشبکه

اه هر جایگایگاهی، گرفته است. طبق نظریه تراوش ج

توسط یک  Pتواند با احتمال لانه زنبوری می ةشبک

 خالی بماند P-1اشغال شده و یا با احتمال  نانوذره

تراوش کننده تشکیل شود  ة. برای آنکه یک خوش]31[

تراوش  ةآستان حد که CP مقدار ازباید  Pاحتمال 

تمام  .بیشتر باشد ،لانه زنبوری است ةجایگاهی در شبک

در شکل و بدون همپوشانی اندازه و همنانوذرات هم

کروی بودن نانوذرات،  به. با توجه اندنظر گرفته شده

یا همان کسر  ،Pمقدار تابعی از میزان تخلخل هر شبکه 

به  یحجم اشغال شده توسط نانوذرات  𝛼 و ،پرشدگی

 شبکه شانه عسلیکه در یاخته اولیه است  dقطر 

. لازم به ]31،30[ اندصورت تصادفی قرار گرفتهبه

یادآوری است که در اینجا پخش الکترون در یک تک 
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ل تخلخ سازی شده است که مقدارلایه دو بعدی شبیه

  آن عبارت است از:

7𝑝𝑜𝑟𝑜𝑠𝑖𝑡𝑦 = 1 − 𝛼𝑃                                

 

تراوش کننده در  ةهای الکترون روی خوش. میانگین تعداد جهش2شکل

 ها است.ها مستقل از توزیع تلهمقیاس دوم. تعداد جهش

 ،برداشته شده قبل از بازترکیبهای میانگین گام 2شکل

< 𝑀𝐽 . دهدصورت تابعی از تخلخل نشان میرا به، <

از شکل معلوم است که با افزایش تخلخل شبکه، تعداد 

توان به طولانی شدن شود. این امر را میها زیاد میگام

اد. نسبت دافزایش تخلخل  مسیر حرکت الکترون با

و  کسر پرشدگیتر، با افزایش تخلخل، بیان دقیقبه

ه نتیج رایی نانوذرات کاهش یافته درامیانگین عدد هم

پیچ و خم  شودآن انجام می مسیرهایی که پخش روی

کنند که این باعث افزایش میانگین میپیدا بیشتری 

ه لاین مسأ شود.می رسانانیم ةدر لایهای الکترون جهش

تعداد  هاهای کوچک که در آندر تخلخل ویژههب

 اول هستند ةاینانوذراتی که تنها دارای یک همس

 مشهودتر است. ،( زیادتر استهای بن بست)جایگاه

>کمیت  تغییراتنیز  1در شکل 𝜏𝑟 حسب رب <

طور که مشاهده است. همان ل نمایش داده شدهتخلخ

>شود با افزایش تخلخل، می 𝜏𝑟 روندی صعودی  <

بودن مسیرهای  دارد. این ویژگی از یک سو به طولانی

مطابق آنچه در بالا  ،های پایینپیموده شده در تخلخل

> و از سوی دیگر به افزایش ،شد گفته 𝜏𝑛  زمان، <

دلیل کم به ،متوسط ماندگاری الکترون در هر نانوذره

 شود.بط میتمر (3مطابق جدول)شدن عدد همارایی 

 لها بر طونین نقش توزیع سطحی و یا حجمی تلههمچ

در  .شودخوبی دیده میعمر بازترکیب در این شکل به

زمان طول عمر الکترون ها(، )توزیع سطحی تله 2Rمدل 

است.  ها()توزیع حجمی تله 3Rتر از مدل بزرگ

تعداد متوسط  توضیح این نکته ضروری است که

کننده مستقل از توزیع وشترا ةها روی خوشجهش

دلیل تفاوت در زمان هاست و تفاوت مشاهده شده بهتله

> ماندگاری الکترون، 𝜏𝑛 در  .مدل است در دو، <

الکترون از طریق سطح نانوذرات  ها،تله سطحیتوزیع 

 تریطولانیطور متوسط مسیرهایی هب پخش شده و

برای نفوذ به نانوذرات مجاور در اختیار الکترون قرار 

  دارد.

 
قرمز  ترتیب دایرهبه . تغییرات طول عمر الکترون برحسب تخلخل،1کلش

.دهندها را نشان میمدل حجمی و مربع آبی مدل سطحی تله

 
ایره ترتیب د. تغییرات طول پخش الکترون برحسب تخلخل، به1کلش

 دهند.ها را نشان میقرمز مدل حجمی و مربع آبی مدل سطحی تله
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>روند تغییرات  1همچنین شکل 𝐿𝑟 حسب بر  <

شود، گونه که ملاحظه میدهد. همانتخلخل را نشان می

هر چند با افزایش تخلخل نمونه، طول مسیر حرکت 

های اما چون الکترون حرکتشود، الکترون بیشتر می

رفت و برگشت متعددی برای پیدا کردن راه خروج 

تار بست گرفدهد )بویژه وقتی در مسیرهای بنانجام می

 ایی کلجطول پخش الکترون که معرف جابهشود( می

 یابد.کاهش می 1مطابق شکل است،

دست به 2ةکه از رابط 0Dپخش  نهایت ضریبدر 

حسب تخلخل برای دو توزیع بر 0در شکل ،آیدمی

طور که ها رسم شده است. همانسطحی و حجمی تله

ا افزایش تخلخل ضریب پخش ب ،شودمشاهده می

یابد. این روند با روندهای مشاهده شده در کاهش می

نین نتایج حاصل از محاسبات مچشگاه و هیآزما

این در حالی است  .]1،7،33[ مقیاس سازگار استریز

که زمان محاسبات در مدل پیشنهادی ما نسبت به 

مقیاس کاهش چشمگیری داشته است -محاسبات ریز

تمام  سازی مقیاس اول برایاجرای کد شبیه .]3[

ساعت زمان  21طور میانگین هنمونه آماری، ب 30000

این کد روی یک کامپیوتر معمولی اجرا شده . بردمی

ها و آرایش زمان اجرا بسته به تعداد همسایه است و

تواند کمی تغییر کند. اما اجرای کد مقیاس دوم ها میتله

نمونه آماری حدود  30000بسیار کوتاهتر و برای تمام 

که البته با آرایش هندسی  بر است.ساعت زمان 1

غیر متبعدی بودن شبکه این زمان  چندابعاد و نانوذات، 

ها با آنچه در مقالات اشاره است. از مقایسه این زمان

-اجرای کد دوروشن است که  کاملاً ]0-8[شده است 

 شدت در حجممقیاس بهمقیاسی در مقایسه با مدل ریز

محاسبات ما حاکی از آن  کند.جویی میمحاسبات صرفه

خل، یش تخلروند کاهشی ضریب پخش با افزااست که 

برای حالتی که هیچ مرکز بازترکیبی در شبکه نباشد نیز 

 برقرار است. 

 
 (2. تغییرات ضریب پخش الکترون از طریق بازترکیب )فرمول0شکل

ن ها را نشاترتیب دایره قرمز مدل حجمی و مربع آبی مدل سطحی تلهبه

 دهند.می

 بندیجمع
بازترکیب در این مقاله ما با وارد کردن احتمال    

مقیاسی طول عمر و طول -الکترون در یک مدل دو

ورت صبه را رساناهای نانوساختارپخش الکترون در نیم

تابعی از تخلخل آن محاسبه کرده و از روی آنها تابعیت 

م. یاهضریب پخش به میزان تخلخل ماده را تخمین زد

دهند که روند تغییرات دست آمده نشان میهنتایج ب

بات در توافق با نتایج محاس ده با این روشبینی شپیش

دن ش فراگیر توجه بهتر و یا تجربی است. با دقیق

رسانای نانومتخلخل در های نیماستفاده از لایه

کاربست مدل  ،های نوینو پژوهش تکنولوژی

در نظر گرفتن فرآیند مقیاسی همراه با -پیشنهادی دو

 برای عنوان روشی جایگزینتواند بهبازترکیب می

یند پخش رآستگی فببینی تقریبی اما بسیار سریع پیش

 ها ورساناهای نانومتخلخل به ویژگیالکترون در نیم

ها و ند توزیع فضایی تلهپارامترهای میکروسکوپی مان

ار ککروسکوپی ماده مانند تخلخل آن بههای ماویژگی

 رود. 
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Abstract 

In this study, we modified the two-scale method proposed by Ebrahimi and Koochi to simulate 

electron diffusion in a disordered nano-structured semiconductor and study the effect of 

recombination process in localized traps, on electron transport. In the first scale, we estimate the 

mean electron residence time for nano particles with an arbitrary coordination number. In the 

second scale, we estimate the electron lifetime when it travels through a disordered percolating 

cluster of nano particles. The electron residence time on each particle was evaluated in the first 

scale. Some of the nano particles have recombination centers. We find that while employing the 

two-scale method decreases the computational time drastically, it produces the correct 

dependence of diffusion coefficients on the material’s porosity. 

Keywords: Two-scale model, Porous semiconductor film, Random walk, Residence time of 

electron, Lifetime of electron, Diffusion length of electron 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
 Corresponding Author: f_ebrahimi@birjand.ac.ir  


