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Abstract 

The incorporation of quantum dots in solar cells primarily aims to enhance efficiency by 

broadening the light absorption spectrum. However, this optimization necessitates careful 

examination of how these dots influence electronic transport. In this research, we focused on 

lanthanum vanadium oxide (LVO) quantum dots, chosen for their energy band gap that aligns 

optimally with the Shockley - Queisser limit curve for solar - to - electrical energy conversion. 

The Green's function approach was employed to calculate electron transport through these 

quantum dots, positioned as the central component between two metal conductors. Lanthanum 

vanadium oxide, classified as a strongly correlated material and a Mott insulator, required the 

application of the Hubbard model in second quantization representation for accurate system 

description. The Green's function was derived using both the equation of motion method and 

Dyson's equation. Calculations encompassed electron transmission probabilities for 

configurations involving two and four quantum dots. Furthermore, a key finding revealed an 

inverse relationship between electron - electron interaction strength and electronic transport 

efficiency. As interactions intensified, a decrease in electronic transport was observed. For the 

material under study, the optimal value of the Hubbard quantity at which electronic transport and 

system efficiency have their maximum value was determined.  

Keywords: Electron transport, Quantum dots, Ianthanum vanadium oxide, Non-equilibrium green’s 

function, Equation of motion, Dyson equation 
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    ٥٠                                                 ١٤٠٣تابستان، ٢، شمارة١٤اي، دورةذرههاي بسمجلة پژوهش سيستم   

 است. باز نشر اين مقاله با ذكر منبع آزاد 
 باشدمي الملليبين ٤.٠مجوز كريتيو كامنز تخصيص اين مقاله تحت 

ل 
كام

ي 
هش

ژو
ه پ

قال
م

  يبرا  دياكسا  ومي واناد  وميلانتان  كوآنتومي نانوساختار نقاط    يترابرد الكترون 

  يديخورش  يهاسلول

  سرا پيمان صاحب، يمحمد امين

    ، ايرانصنعتي اصفهان، اصفهان دانشگاهگروه فيزيك، دانشكده فيزيك، 

   ١٤٠٣/ ٣١/٠٢پذيرش:     ١٤٠٢/ ١٤/١٢ويرايش نهائي:    ٠٧/٠٨/١٤٠٢ دريافت:

10.22055/jrmbs.2024.19406: Doi 
  دهيچك

جذب نور   هاي خورشيدي، افزايش ضريب كارايي آنها از طريق گسترش بينابدر سلول  كوآنتومييكي از اهداف استفاده از نقاط 

از   در اين پژوهشدقت بررسي گردد. سازي تأثير اين نقاط بر ترابرد الكتروني در آنها بايد بهدر آنها است. با اين حال در اين بهينه

كويسر در مقدار  -آن مطابق منحني محدوديت شاكليشكاف نوار انرژي  استفاده شد كه    دي اكسا  ومي واناد  وميلانتان  كوآنتومينقاط  

 وميلانتان  كوآنتومي ط  اترابرد الكترون از ميان نق،  ني تابع گر  هيافتبا ري تبديل انرژي خورشيد به انرژي الكتريكي است.  بهينه برا 

و    است  همبسته قوي   ماده جزء مواد   ني ا  شد.محاسبه    ،متصل است  ي فلز  يبه دو هاد  ي كه عنوان قطعه مركز به   د ي اكسا  ومي واناد

دوم استفاده شد و با    كوآنتشالگوي هابارد در نمايش  از  سامانه    ني ا  ف يتوص  يبرا  منظراز اين    شودي مات محسوب م  قي عا  نوعي

  ة نقط   ه است. احتمال عبور الكترون در دو و چهار دست آمده ب   ني تابع گر  دايسون،   ة و همچنين معادل  حركت  ة استفاده از روش معادل

  الكتروني   ترابرد،  الكترون-كنش الكترونميزان برهم   با افزايشكه    اين پژوهش نشان دادهمچنين  .  گرديدمحاسبه    از اين ماده  كوآنتومي

مقدار خود را   ةسامانه بيشين ةازاي آن ترابرد الكتروني و بازدكميت هابارد كه به  ةمقدار بهين مطالعه،مورد  ة. براي ماديابدمي  كاهش

    .مشخص شد ،دارد

  دايسون  ة، معادلحركت ةمعادل  ،يرتعادليغ ني تابع گر د،ي اكسا ومي واناد وميلانتان ،كوآنتوميط  انق ،يترابرد الكترون :واژگاند يكل

  مقدمه

اكسايد      واناديوم  مواد    )3LaVO(لانتانيوم  جزء 

عايق  ماعايق  ، است مات    پروسكايت  موادي    تهاي 

نواري رفتار رسانندگي    ةهستند كه بايد بر اساس نظري

يك عايق   نعنواها بهاز خود نشان دهند، اما در واقع، آن

مي آنعمل  اكسايش  با  برخي  كنند.  افزودن  با  يا  ها 

ميناخالصي آزاد  الكترون  الكترون  ها،  گذار  و  شود 

آنها مانند يدهد  رخ مي  ت)ما  (گذار ك رسانا رفتار و 

عايق  مي از  مواد  رفتار  تغيير  مات  گذار  اصولاً  كنند. 

 
مسئول ةسندينو: sahebsara@iut.ac.ir    

تحت   خوب  الكتريكي  رساناي  به  خوب  الكتريكي 

عبارتي بهتر موادي كه در آنها  است. به  يعوامل مختلف

مي اتفاق  مات  قو گذار  همبسته  مواد  .  هستند  يافتد 

مناسب در نمايش    يك الگوي  هاباردبنابراين هاميلتوني  

  . ] ١[  است  مواد اين گونه دوم براي كوآنتش

  ساختار لانتانيوم واناديوم اكسايد

ساختار    ةياخت    اتاق  دماي  در  ماده  اين  واحد 

شبكهوا پارامترهاي  با  (  رتورومبيك 



  و پيمان صاحب سرا     محمد اميني ...                  نانوساختار يديدر سلول خورش يترابرد الكترون             ٥١   


Α 7.84 ,Α5.6 ,Α5.6  cba(  با كج   است كه

حول محور   و چرخاندن  bكردن ساختار حول محور  

c٢[  شود، ساختار آن به پروسكايت تبديل مي [ .  

ماده 3d2(t2g  پيكربندي الكتروني اين 
2 در كاتيون سه    (

 دليل اوربيتالها بهدر اين اكسيد  ،ظرفيتي واناديوم است 

3d  الكترون  -كنش قوي الكتروننسبتاً موضعي و برهم

مهمبه از  يكي  همبستعنوان  مواد  مورد    ةترين  قوي 

قرار مي  دافعمطالعه  در يك جايگاه    Uكولنية  گيرند. 

تر ، اما محتمل] ٢[   است زده شده تخمين    eV٥   تا  eV٣ با 

  .  ] ٣[  باشد eV٦/٣  هاست ك 

  
  

  
روش   و  اوليه  اصول  محاسبات   GGA+Uبراساس 

  ٢ساختار نواري لانتانيوم واناديوم اكسايد مطابق شكل

دست آمده است كه شكاف نواري بين حداكثر نوار  هب

تعيين   eV١/١  ظرفيت و حداقل نوار هدايت در اين ماده

) شكاف ٣كويسر (شكل-. مطابق منحني شاكلي شودمي

براي   بهينه  مقدار  در  اكسايد  واناديوم  لانتانيوم  نواري 

تواند تبديل انرژي خورشيد است، بنابراين اين ماده مي

گزين به  ةيك  كننده  در اميدوار  نور  جاذب  عنوان 

  . ] ٣[  هاي خورشيدي باشدسلول

رخ   يارجذب فوتون با انرژي بزرگتر از شكاف نو  اگر

𝐸  ةدهد يعني براي اين ماده طبق رابط  = ℎ𝑐/𝜆    طول ،

يك    باشد، آنگاه  ١٢٢٧  nm  تابيده شده كمتر ازموج نور  

الكترون اضافي (حفره) در نوار هابارد بالايي (پاييني)  

مي بهايجاد  كه  پتانسيل  كند  (كمينه)  بيشينه  سمت 

  ، ي مدار  ةمرتب شد  حالت در    .دكنالكتريكي حركت مي

نور،  الكترون توسط  شده  برانگيخته  در   تواننديمهاي 

به  كيامتداد   رسانا  كنند  يخوب كانال    و  حركت 

با    يخال  ي هاتالياورب   ة اندازبه  پرش  قدرت  ك يرا 

 كه اين ميزان  ،دنكن  هم متصلبه  ولت ميلي الكترون٢٠٠

    .] ٢[   شوديرامان استنباط م يهايري گ توسط اندازه

  

  

  . ]٣[ ة لانتانيوم واناديوم اكسايدساختار نواري ماد .٢كلش

  

  .]٣[ كويسر براي مواد مختلف-منحني محدوديت شاكلي .٣شكل

  

  ياختة واحد لانتانيوم واناديوم اكسايد. .١شكل
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  هاميلتوني سامانه 

بررس    براي  مناسب  هاميلتوني    3LaVOي  هاميلتوني 

هايي  هابارد است. در الگوي هابارد براي هر اتم جايگاه

الكترون كه  است  شده  اين ميها  فرض  بر  توانند 

براي  جايگاه كنند.  پرش  آنها  بين  و  گرفته  قرار  ها 

كو  در  مواد  اين  زير  آتوصيف  هاميلتوني  از  دوم  نتش 

  شود: استفاده مي

  i
i

iiσ
†
jσjσ

i,j,σ

†
iσij nnU)cccc(tH ˆˆˆˆˆˆ     ١ 

†هاي خلق  كه در آن عملگر
jσĉ   و فناjĉ    الكتروني، و

اي (جايگاه)  معرف مكان فضايي شبكه  jوi هاي  شاخص

معرف اسپين الكترون است. اولين عبارت    σو شاخص 

كند و عبارت دوم انرژي ناشي  انرژي جنبشي را بيان مي

عدد اشغال    in̂كولني درون جايگاهي است؛   ةاز دافع

به كه  است  صورت  الكترون  iii ccn ˆˆˆ †  تعريف

  . ] ٤,٥[  شودمي

  

نقاط    سامانه فلز  كوآنتوميشامل  هادي  دو  با  بين  ي 

متفاوت  پتانسيل شيميايي  كل   است.هاي  هاميلتوني 

(كانال)   كوآنتوميها، نقاط  شامل جمع هاميلتوني هادي

 ةي به نقطزني (پرش الكترون از هادو هاميلتوني تونل

  . ] ٥[ و برعكس) است    كوآنتومي

hopdotsRL HHHHH                      ٢ 

به چپ  و  راست  سمت  هادي  زير  هاميلتوني  شكل 

 شود: نوشته مي
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†
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

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
                         ٣ 

L    و هادي چپ  هادي   Rمعرف  معرف 

 راست است. 

 عبارت است از:   كوآنتوميهاميلتوني نقاط 

)(                            ††

†
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ijj
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i

i
i

i
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ddddt

nnUddH







 
        ٤ 

 داريم: زنيدر نهايت براي هاميلتوني قسمت تونل




 cddcH ii
i

†

 ,

†
hop                              ٥ 

قبل روابط  نقاط    t  در  بين  الكترون  پرش  قدرت 

به    بوده،    كوآنتومي هادي  از  الكترون  پرش  قدرت 

  باشد. مي كوآنتومي ةنقط

اضافه    توانهاميلتوني تأثير فوتون تابيده شده را نيز مي

 نمود. با اين حال، با توجه به اينكه عمق نفوذ نور در

LVO    حد نور   nm١٠٠در  نفوذ  عمق  يعني  است، 

توان از تقريب تحريك منفرد استفاده  محدود است، مي

برهم از  سادگي  براي  و  فوتون،  كرد  و  الكترون  كنش 

توان با تقريب خوبي  صرف نظر نمود. بدين ترتيب مي 

ده را در قدرت پرش الكترون از هادي  تأثير نور تابيده ش

  .  ] ٢[  لحاظ كرد كوآنتومي ةبه نقط

نتومي متصل به دو هادي. سطح آنقاط كو ةسامان .٤شكل

پتانسيل شيميايي در دو هادي متفاوت است. تبادل الكترون ميان 

نتومي سمت چپ و راست آكو ةترين نقطدو هادي و نزديك

ترين شود، و پرش بين نزديكنشان داده مي 𝜏٢و  𝜏١ترتيب با به

شود. انجام مي tنتومي همسايه با احتمال پرش آنقاط كو

اي هاي پادموازي مستلزم هزينهنشيني دو الكترون با اسپينهم

 است. Uميزان به



  و پيمان صاحب سرا     محمد اميني ...                  نانوساختار يديدر سلول خورش يترابرد الكترون             ٥٣   

 ترابرد الكتروني 

انتشار ميان دستگاه   ةوسيل ههايي كه بميزان الكترونهب   

(درين  منبعاز   خروجي  مي)  به  ترابرد منتقل  شوند 

مي ترابردگويندالكتروني  تابع به  .  (تريس)  رد  كمك 

 : ] ٦[  شودزير محاسبه مي ةگرين طبق رابط

]†[Tr GGΓΓ T(E) RL                                 ٦ 

دهند نشان مي  شدگي را با نماد  تابع پهن  ٦ةدر رابط

  شود. كه به خودانرژي سامانه مربوط مي

  حركت  ة رويكرد معادل

تابع گرين غيرتعادلي، روش   ةمحاسب  يك رويكرد در   

توابع گرين مربوطه    اين روش   با  است.ت  حرك   ةمعادل

درجبر توابع  با  ميبيان  گرين    بالاتر  ةحسب  و  شود 

نظريتقريب  جمله  از  معادلات    ةهايي  ميانگين  ميدان 

ميبه حل  تقريبي  معادلصورت  در    ةشوند؛  حركت 

شكل زير است  به  كوآنتومينمايش زوبارف براي نقاط  

 ]٧ [ : 

   †† , , , jiijji dHdddE              ٧ 

كه در آن   †
, ,)( ji
r

ji ddEG    تابع گرين تأخيري

نقط به  جاي  كوآنتومي   ةمربوط  با  گذاري  است. 

  داريم:  ٧ةهاميلتوني در رابط









†

†
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†
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jiiji

jiiijji
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ddnUddt

ddddE









          ٨ 

  ةبراي محاسب †
, ,)( j
r

ji dcEG   توان يك بار مي

  زير حل كرد:  طريقحركت به ةديگر از روش معادل

 
†† , , )( jij dddciE           ٩ 

خودانرژي سامانه    ٨ةدر رابط  ٩ةگذاري رابطاز جاي
0 

 شود: صورت زير تعريف ميبه





  



, ,

2

0 )(k k iE
                              ١٠ 

عبارت    ةبراي محاسب 
†

, , jii ddn   تقريب   توانمي

حركت    ةيا اينكه دوباره از معادل  ميدان ميانگين نوشت 

 استفاده كرد بنابراين داريم: 

), ,                     
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)(

,

†
0

†
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           ١١ 

برحسب حالت    يخط  ييرسانا  حي صر  انيامكان بحال  

توابع   م  گرينتعادل  هزشوديفراهم    نيچن  ة ني، 

تأث  نيا  يكرديرو كه  بر    يهمبستگ  رياست  الكترون 

كوندو  اثر    مانند  و  شوديگرفته م  دهيخواص انتقال ناد

   كند.عمل مي

  عبارت  ٨ةدست آمده در رابطهگذاري روابط ببا جاي

iηηUεiηη)(ε(E

iη)nU(εE
g

ii

σi,i
i 


 1

گرين     تابع 

نقط و    كوآنتومي  ةيك  است  ,in   عدد ميانگين 

 اشغال است. 

به غيرتعادلي  گرين  تابع  نهايت  بدر  زير  دست  هشكل 

 آيد:مي

))(             

)( ()(
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,,

EG

EGtggEG
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r
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

 
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نقط دو  براي  كجا   كوآنتومي   ةمثلاً  پيش هر  روابط    در 

1i  2  باشد، مقدارi  است، و برعكس بدين ترتيب

  مجموعه معادلات زير را داريم:
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  صورت ماتريسي توان معادلات خودسازگار بالا را بهمي

  نوشت:  ١٧ةطبق رابط
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  عدد اشغال 

، با  هر ذرهتعيين حالت    ي جادوم، به  شنتادر زبان كو    

اين ذر  تعداد در  داريم.  كار  و  سر  حالت  هر  در  ات 

صورت برحسب تابع گرين، ارزش انتظاري عدد اشغال  

 : ] ٦[ شود شكل زير محاسبه ميبه

][
2

1
RRLL

A
σ
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σσ fΓfΓ(E)(E)GGdE

π
n     ١٩ 

Γ)(كه در آن   α
α 0Im2     قسمت موهومي خود

ميانگين     LVOكوآنتومي  ةانرژي است. براي يك نقط

   دست آمد.هب ٦صورت شكلعدد اشغال به

  

متفاوتي   مقادير  ماده،  يك  روي  مختلف  مطالعات  در 

دافع مي  Uكولني    ةبراي  كميتزيرا    ؛شودديده    اين 

و   است  ماده  الكتروني  ساختار  جزئيات  به  وابسته 

بنمي را  آن  پيشه توان  قبل  از  دقيق  اما  طور  كرد،  بيني 

داده با  را  توافق  بهترين  كه  نشان مقداري  تجربي  هاي 

به بدهد  مقدار  ميعنوان  انتخاب  اين  هينه  در  شود. 

ماده    پژوهش مقايس  LVOبراي  تجربي، داده  ةبا  هاي 

در    eV ٣/٦  كولني  ةمقدار دافع نتيجه را دارد.  بهترين 

حاكي از    هيجنتنمودار ميانگين عدد اشغال رسم شده،  

الكترون  -كنش الكترونميزان برهم  كاهش  باآن است كه  

جا  هجاب  كوآنتومي ةبتواند در نقط  احتمال اينكه الكترون

  . است  بيشتر شود

  دايسون  ةمعادل

گرين    ةمحاسب    بسيار    حركت   ةمعادل  روشبهتابع 

به  گير و وقت   دشوار از اين روي    ندايسو   ةمعادلاست 

  

متصل به  LVO نتوميآكو  ةنقط   دوترابرد الكترون از    .٥شكل

دافع   ها،هادي نظرگرفتن  در  قدرت  eV ٣/٦كولني    ةبا   و 

. نمودار خط چين قرمز مربوط به استفاده   meV ٢٠٠زني تونل

محاسبه  از تقريب ميدان ميانگين و خط توپر آبي مربوط به  

 حركت.  ةروش معادل مرتبه بالاتر تابع گرين به

  

با    .٦شكل انرژي  برحسب  اشغال  عدد  ميانگين  نمودار 

 كولني متفاوت.  ةهاي دافع نيرو
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هاميلتوني  .  ] ٨[   شودمي  پرداخته كه   صورتبهزماني 

VHH  زير نوشته    ةگونبه دايسون    ةباشد، معادل  0
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الكترونبرهم جمل-كنش   خودانرژي    ةالكترون، 
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  پهن حد نوار تقريب

تقريب      اين  مقياس  هايسامانهبراي  در  فرض  نانو   ،

براي توصيف  ها ساختار دقيق چگالي در هادي شودمي

  طور قابل هترابرد مهم نيست و بدين ترتيب محاسبات ب

ساده   هادي] ٢[ وند  شميتوجهي  اثر  به.  صورت  ها 

 شود: خودانرژي در محاسبات اعمال مي

11iL                                         ٢٢ 

NNiR                                   ٢٣ 

نقط چهار  بكوآنتومي  ةبراي  كه  به  ه،  سري  صورت 

باشندهادي شده  متصل  راست  و  چپ  سمت   هاي 

حاصل    ٨صورت شكلهنمودار ترابرد برحسب انرژي ب

  شود.  مي

كه نمودار ترابرد آن برحسب    كوآنتومي  ة براي دو نقط

  ٥حركت، مطابق شكل  ةانرژي از طريق رويكرد معادل

ميهب آمد،  به  تواندست  را  آن  معادلنمودار    ة طريق 

نمودار ترابرد ة  با مقايس  ٩دايسون نيز رسم كرد. در شكل

از اين ماده مشخص    كوآنتومي   ةالكترون براي دو نقط

حركت تطابق    ةمعادل  ةدايسون و نظري  ةمعادلاست كه  

معادل در  پهن  نوار  حد  تقريب  دارند.  قبولي    ةقابل 

قله در  تا  شد  سبب  پهندايسون  كناري  شدگي  هاي 

  وجود آيد. هب
برهم  قدرت  ترابرد  محاسبات  در  كه  كنش در صورتي 

مي-الكترون سبب  يابد،  افزايش  قلهالكترون  ها  شود 

ميزان از هم فاصله بگيرند علاوه بر اين، افزايش    همانبه

ميبرهم ترابرد  ميزان  كاهش  باعث  اين  كنش  كه  شود 

دهند برهم  ةنشان  چون  كه  است  الكترونآن  - كنش 

نقاط   از  الكترون  عبور  احتمال  يافته،  افزايش  الكترون 

مي  كوآنتومي صورت كاهش  اين  در  حقيقت  در  يابد؛ 

بر تا  است  لازم  بيشتري  برهم  انرژي  كنش قدرت 

  الكترون غلبه كرده، عبور الكترون را ميسر كند.-الكترون

  

  

دايسون. در اين نمودار  ةنمودار فاينمن براي معادل .٧شكل

 0G و G كنش و ترتيب توابع گرين سامانه بدون برهمبه

 انرژي سامانه است.تابعي خود Σكنشي، و برهم

  

از  .  ٨شكل الكترون  به    LVOنتومي  آكو  ةنقط  چهارترابرد  متصل 

ي  زنو قدرت تونل  eV ٣/٦  يكولن  ةها، با در نظرگرفتن دافع هادي

٢٠٠ meV. 



    ٥٦                                                 ١٤٠٣تابستان، ٢، شمارة١٤اي، دورةذرههاي بسمجلة پژوهش سيستم   

 

  گيرينتيجه

آنجا لانتان  يياز  ميان  دياكسا  وميواناد  وميكه  اد  و م   در 

در اين پژوهش براي  شود،دسته بندي مي  يهمبسته قو

 بررسي خواص الكتروني در اين مواد از الگوي هابارد

  استفاده شد. سپس تابع گرين از دو رويكرد محاسبه شد
مي معادلو  گرفت  نتيجه  روش    ةتوان  دايسون 

  تابع گرين است.  ةتري براي محاسبمناسب 

  
 كوآنتومي  ةنمودار ترابرد الكترون براي دو نقط  ةبا مقايس

شكل مطابق  ماده  اين  كه  ٩از  است    ةمعادل  مشخص 

معادل رويكرد  و  قبولي    ةدايسون  قابل  تطابق  حركت 

) سبب شد تا  WBLدارند. تنها تقريب حد نوار پهن ( 

قله پهندر  كناري  بهاي  همچنين  هشدگي  آيد.  وجود 

برهممي انرژي  افزايش  با  گرفت  نتيجه  كنش  توان 

در نتيجه مقدار    .ابديالكترون ترابرد كاهش مي-الكترون

لانتانيوم واناديوم اكسايد   ةبهينه كميت هابارد براي ماد

eV ٦٣ /U گردد. محاسبه مي  

  كوآنتومي   ةنمودار ترابرد براي چهار و دو نقط  ةمقايساز  

مي  نتيجه  ماده،  اين  افزايش از  پيكربندي،  اين  با  شود 

مي  كوآنتومي نقاط   ترابرد  ميزان  كاهش  شود.  باعث 

نقط دو  با  الكترون    كوآنتومي  ةبنابراين  عبور  احتمال 

  شود. بيشتر است كه باعث افزايش بازدهي سامانه مي

برهم  ةنتيج اگر  كه  است  اين  الكترونديگر  -كنش 

الكترون در نظر گرفته نشود، در نمودار ترابرد برحسب  

مي پديدار  قله  دو  زماانرژي  اما  انرژي  شود،  كه  ني 

شود كه  ايجاد مي  كنيم چهار قلهكنشي را اعمال ميبرهم

در واقع تبهگني   ،فاصله دارند  Uدافعه كولني    ةاندازبه

ماده   بودن  مات  عايق  خاصيت  و  رفته  بين  از  انرژي 

    شود.نمايان مي

از  در مي  نهايت  پژوهش  گرفت توان  اين  كه    نتيجه 

لانتانيوم واناديوم اكسايد براي    كوآنتوميتوان از نقاط  مي

هاي خورشيدي استفاده كرد و در واقع  استفاده در سلول

مي ماده  گزيناين  يك  به  اياميدواركننده  ةتواند  عنوان 

  محسوب شود. هاي خورشيدي جاذب نور در سلول
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