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Abstract 

Electronic and optical properties of graphene-like ZnSe were investigated through a 

comprehensive study using ab initio calculations. By employing the GW method, we accurately 

determine the electronic band structure and bandgap of graphene-like ZnSe, considering the 

many-body effects. Additionally, we examine the optical properties of graphene-like ZnSe using 

the GW+BSE method, calculate the optical absorption spectrum, and determine excitonic 

properties such as exciton binding energy and optical bandgap. The GW calculations reveal that 

the ZnSe bandgap is direct with an energy gap of approximately 4.869 eV and exhibits excitons 

with relatively strong binding energies ranging from 0.2 to 0.8 eV. The majority of bound exciton 

distributions arise from transitions between Zn(3p)+Zn(3d)+Se(4p) Zn(4s)+Se(4s)   at the gamma 

point of the Brillouin zone. The precise determination of the band structure, bandgap, and 

excitonic properties enables a better understanding of the material's behavior and aids in the 

design and optimization of future ZnSe graphene-based devices. 
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 با درگرافن  شبه   ZnSeساختار    نوريي و  بررسي خصوصيات الكترون

 اي ذرهنظرگرفتن اثرات بس

 مسعود جوان

  ، ايرانگروه فيزيك، دانشكده علوم پايه، دانشگاه گلستان، گرگان

   ١٤٠٣/ ٣١/٠٢پذيرش:    ١٤٠٣/ ٢٩/٠١ويرايش نهائي:    ٢٣/١١/١٤٠٢دريافت: 

10.22055/jrmbs.2024.19407Doi:  
 چكيده

.  قرار گرفت  يمورد بررس ايذرهبسجامع با استفاده از محاسبات   ةمطالع كي  ق ي گرافن از طرشبه ZnSe يو نور يخواص الكترون

.  تعيين گرديد   ايذرهبس گرافن با در نظر گرفتن اثرات  شبه  ZnSe  نواري   پهنايو    ي ، ساختار نوار الكترونGWبا استفاده از روش  

  خصوصيات و    يجذب نور  فيط  و  شد  يبررس  GW+BSEگرافن با استفاده از روش  شبه  ZnSe  يواص نورخ  ن،ي علاوه بر ا

انرژ  يختگيبرانگ مي .  شد  نيي تع  ينور   نواري  پهنايو    هااكسيتون  بستگي  يمانند  نشان   ZnSe  نوارساختار  كه    دهدمحاسبات 

  ولت كترون ال  ٨/٠تا    ٠/ ٢قوي بين    ي با بستگي نسبتاًي هااست و داراي اكسيتون  ولتالكترون   ٤/ ٨٦٩و در حدود    ميمستق  ،گرافنشبه

  ةگاما منطق  ةدر نقط  Zn(3p)+Zn(3d)+Se(4p) Zn(4s)+Se(4s)اي  هگزار   ازهاي مقيد ناشي  توزيع اكسيتون   ة باشد. عمدمي

 ي سازنهيو به  يطراحدرك بهتر رفتار مواد و كمك به   يختگيو خواص برانگ  پهناي نوار،  يساختار نوار  قيدق  نييتعقرار دارد.    لوئنبري 

  .سازدي را ممكن م گرافنشبه ZnSeبر  يمبتن يهادستگاه

ZnSe گرافن، ساختار نواري، شبهنورياي، خصوصيات ذرهاثرات بس  :كليدواژگان

 مقدمه

روي   بلور    شكل  )ZnSe(سلنيد  و  در  مكعبي  هاي 

نانوساختارهاي متنوعي  گوشي متبلور مي شش شود و 

 ] است  شده  گزارش  آن  در   پهناي].  ٤-١از  نواري 

  ٨/٢  تا  ٣/٢صورت مستقيم و بين  هب  VI-II  هايرسانانيم

[   ولت الكترون است  شده  نيم٩-٥گزارش    رساناهاي ]. 

II–VI    مانندZnSe  ة در حالت دوبعدي يك شبكه لان

دهند زنبوري شش ضلعي شبيه به گرافن را تشكيل مي

 
 مسئول ةسندنوي: javan.masood@gmail.com  
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جاي  هايي با پيوندهاي كمانشي بهبا اين تفاوت كه اتم

موفق به    ١سان و همكاران  كنند.مسطح ايجاد مي  ةصفح

تك ب  ZnSeهاي  لايهتوليد    پهناي كه  طوريهشدند 

را براي آن گزارش    ولتالكترون  ٥/٣  انرژي در حدود

و همكاران موفق به توليد    ٢]. همچنين شارما ١٠كردند [ 

روي بستري از شيشه شدند و براي    ZnSeنازكي از    ةلاي

  ٧٥/٢وابسته به دماي نمونه و در حدود    ريانو   پهنايآن  

[   ولت الكترون  ٣تا   كردند  گزارش  اخيرا١١ًرا  نيز   ]. 



  ...                                     مسعود جوان    ساختار يو نور يالكترون اتيخصوص يبررس                      ٣٩   

ايت توسط  سورت  بلوريبا ساختار    ZnSeنانوصفحات  

و    ١پارك توليد  همكاران  آن   نوري  خصوصياتو 

 ] است  شده  بهآ].  ١٢گزارش  كه  دريافتند  دليل  نها 

العاده صفحات نتومي ناشي از نازكي فوقآمحدوديت كو 

ZnSe،  به  ةقل با  جذب  مقايسه  در  توجهي  قابل  طور 

ي يك انتقال آبي است كه ناشي از  ااي دارحالت توده

است.   شكافافزايش   شده  توليد  نانوصفحات  انرژي 

دهد كه طيف جذب  جذبي نشان مي  سنجينتايج طيف

قله  ZnSeنانوصفحات   محدودداراي  در    ٣٢٩  ةهايي 

 ٥٧/٣( نانومتر ٣٤٧  و)  ولت الكترون  ٧٧/٣(

حالت    )ولت الكترون طيف جذب  به  نسبت  كه  است 

يك  نانومتر ٤٤٢ )ولتالكترون ٨/٢(اي  توده متحمل 

 ةو همكاران با استفاده از نظري  ٢انتقال آبي شده است. لي 

را    ZnSe  ةخصوصيات تك لاي  )DFTتابعي چگالي (

  ة لاي]. آنها دريافتند كه تك١٣مورد مطالعه قرار دادند [ 

ZnSe    نواري مستقيم است و پهناي نواري   پهناي داراي  

افزايش   ٧%تحت كرنش تا    ،ولت الكترون  )٧/٣  تا  ٤/٢(

ديگريمي كار  در  همكاران   يابد.  و   لايهتك  جليليان 

ZnSe    روش از  استفاده  با  مورد    FP-LAPW+loرا 

دادند قرار  عموماً] ١٤[   بررسي  قبلي  مطال  .  نظري  عات 

بر اساس   ZnSe  لايهتك  نوريي و  روي خواص الكترون

انجام شده است. با    DFTتقريب ذره مستقل مبتني بر  

برهم حال  بسكنشاين  در ذرههاي  مهمي  نقش  اي 

كنند زيرا استتار بار كاهش بعد بازي ميكم  هايسامانه

افزايش مي-همبستگي الكترونو    ةيابد. مطالعالكترون 

روشبرانگيختگي از  يكي  بنيادي  م هاي  براي  ؤ هاي  ثر 

 
1 Park 

پيش و  مواد  فهم  خصوصيات  تنظيم  همچنين  و  بيني 

ب اكسيتونهاست.  خاص  برانگيختگيطور  كه  هاي  ها 

جفت  شامل  انرژي  كم  الكترونجمعي  حفره  -هاي 

در   بالايي  اهميت  از  در هستند،  نور  جذب  تبيين 

برخوردار   فوتوكاتاليستي  و  فوتوولتايي  فرايندهاي 

نظري بس  ةهستند.  (ذرهاختلال  بMBPTاي  ويژه  ه) 

(- بته  ةمعادل  مراههبه  GWروش   يك  BSEسالپيتر   (

خواص پايه  چوب نظري مناسب براي دسترسي بهرچا

ها  خصوص اكسيتونهو همچنين حالت برانگيخته مواد ب 

مي [ فراهم  اينكه  ٢١-١٥سازد  انگيزه  با  بنابراين   .[

نوري و وانند در ابزارهاي  تدوبعدي مي  ZnSeتركيبات  

 نظري با در   ةمورد استفاده قرار گيرند مطالع  الكترونيكي

اثرات بس گرفتن  تقريب  ذرهنظر  بر  مبتني  و   GWاي 

BSE   انجام شد.   نوريذره و طيف  هاي شبهروي حالت  

  محاسبات روش انجام 

پاي    حالت  در    ZnSe  ةلايتكساختار    ةمحاسبات 

  GGA  و  LDAهاي  و تقريب   DFT  ةچارچوب نظري

-FP و با استفاده از روش  excitingو با استفاده از كد  

LAPW+ lo   ساختار دوبعدي   .] ٢٢[  صورت پذيرفت

گ  نظر  در  با خلأبا  ياخته  يك  در    ١٥  رفتن  آنگستروم 

بهينه    maxKmtR  و  ZnSe  لايهتك  ةامتداد عمود بر صفح

مورد  ج  ٨ وارون  فضاي  در  بار  چگالي  توصيف  هت 

گرفت.   قرار  پايه    براساساستفاده  حالت  موج  توابع 

ويژه-كوهن و  شده  شم  محاسبه  مقادير 
KSE  اثرات  ،

  توان با را ميذرات  اي روي ساختار نواري شبهذرهبس

2 Li 
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دايسون ارزيابي    ةو با حل معادل  )( تعيين خودانرژي  

  : ] ٢٤و٢٣[  كرد

 0[  ]  QP QP
nk nkH E nK E nK         

nkهاميلتوني در تقريب هارتري،    0Hكه در اينجا   

QPذره و  هاي شبهحالت  ةكنندبيان
nkEحالت انرژي  ويژه

 است. در تقريب   (G0)ذره  -در روش تابع گرين تك

G0W0    پتانسيل كولن استتار شدهW0  توان با  را مي

خالص   كولني  پتانسيل  از  از    استفاده  استفاده  با  و 

0  ةرابط / [1 0] W P    دست آورد كه در آن هب

00 0iG GP   درقطبش است.  نهايت   پذيري 

0ذرات با عملگر  خودانرژي شبه 0 iG W   تعيين

1الكتريك  ماتريس دي  ةشود. براي محاسبمي

', ( )
G G

q  

خودانرژي   بشبكه  و  وارون  فضاي    ت صورهبندي 

هاي خالي در نظر و تعداد حالت   انجام شد  ١×١٢×١٢

دست  هذرات ببا اين اطمينان كه انرژي شبه  گرفته شده

به تعداد    شوندهمگرا مي  ولت الكترون  ١/٠  آمده با دقت 

اي  ه. براي بررسي برانگيختگيتعيين گرديد  حالت   ٦٨

از    نوريو حفره در طيف  كنش الكترون  ناشي از برهم

محاسبات روش بر  مبتني    ،   W00Gمانند    GWهاي 

QScGW و COHSEX   شود.مياستفاده  

 گيري و بحث نتيجه

دوبعدي      غيرصفحه  ZnSeساختار  ساختار  اي يك 

  م و آنگستر  ٩٩/٣آن    ةشبك  هايابت شش گوشي است كه ث

  GGAدر تقريب    موآنگستر   ٢٣/٤و    LDAدر تقريب  

قبلي در توافق    ةدست آمد كه با مقادير محاسبه شدهب

خصوصيات  ] ٢٦و٢٥[ است   بررسي  به  اينكه  از  قبل   .

شبه  نوري درباره  ب  ZnSeگرافن  ساختار  پردازيم 

  كنيم. ي آن بحث ميخصوصيات الكترون

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
ب   .١شكل نواري  آمده  هساختار  در شبه  ZnSeدست  گرافن 

  . هاي مختلفتقريب



  ...                                     مسعود جوان    ساختار يو نور يالكترون اتيخصوص يبررس                      ٤١   

نواري  خصوصيات  .١جدول ساختار  شبه  محاسبات پهناي  ذره 

ZnSe  واحد برحسب    .هاي مختلفروشبا استفاده از  گرافن  شبه

  الكترون ولت. 

 

محاسبه شده بر اساس    ZnSeساختار نواري    ١در شكل

  QScGWو همچنين  G0W0و  LDA، GGAتابعي 

عامل  نشان داده شده است. خواص نوري يك جامد از ت

الكترون تحريكات  و  نور  آن  بين  توسط    سامانهي 

الكتريك   خصوصيات دي  تابع  فركانس  به  وابسته 

طلايي    ةمطابق با قاعد آيد.دست ميهب ε يپماكروسكو 

م  ،فرمي انرژي  در طيف  ربرانگيختگي  قله  با يك  تبط 

تفاوت    نوريجذب   اساس  حالت بر  بين  هاي  انرژي 

ب حفره  و  ميهالكترون  برانگيختگي   آيد.دست  شدت 

از محاسب برانگيختگي    ةمرتبط   ماتريس   نوريعناصر 

 دست آيد.ههاي پايه و برانگيخته بمشتق شده از حالت 

ناچيز هستند   ةهاي فرودي داراي تكاناز آنجا كه فوتون

ميقله را  نوري  طيف جذب  بههاي  انتقال توان  عنوان 

هاي الكتروني اشغال شده مستقيم بين نواري بين حالت 

انتقال تكان  بلوري در   ةو اشغال نشده بدون هيچگونه 

برهم اگر  بنابراين  الكتروننظر گرفت.    حفره در -كنش 

 ينظر گرفته نشود هر دو طيف نوري خطي و غيرخط

ا  توان در يك تقريب ذره مستقل با گنجاندن تنهمي  را

- هاي كوهن انتقال بين نواري عمودي بر مبناي حالت 

  . ] ٢٢[   شم محاسبه كرد

 ي هاكنشبرهم  DFTدر     (IPA)ذرات مستقل  ب يتقر

از طر-الكترون را  بهؤم  ليپتانس  ك ي  قيالكترون  نام  ثر، 

الكترون مشتق    يكه از چگال  ،يهمبستگ-تبادل  ليپتانس

  اي ذرهبساثرات    ب يتقر  نيكند. ايممحاسبه  شده است،  

ناديده   تا حدوديرا    الكترون -الكترون  يهانشك همو بر

  ي هاكنشبرهم   GW  ب يتقر  گر،يد  يسو   از  .گيردمي

به-الكترون را  طرالكترون  از   ةمحاسب  قيصراحت 

م  يانرژخود نظر  خودرديگ ي در  اثرات    يانرژ. 

و  -الكترون   يهاكنشبرهم را    استتارالكترون  الكترون 

كند. با گنجاندن  يم  في توص  ي اذرهتك  يهايانرژ  يرو

،  DFTبا    سهيدر مقا  GW  ب ي، تقرايذرهبساثرات    نيا

و   يترقي دق  فيتوص مانند    ،يالكترون  يها يژگ ياز 

انرژنواري  شكاف انرژ  ياذرهشبه  يهاي،    ي هايو 

م  برانگيختگي روش    كارگيريهب  .كنديارائه 

 حيتصح  كيعنوان  به G0W0 اي GW ايمرحلهتك

تصحيح    LDAروش   همراهبهذره  شبه   ساختار جهت 

شود و نشان داده شده  يطور گسترده استفاده مبه  ينوار

دق عملكرد  كه  توصيف  قياست  براي    نواري   پهنايي 

ن  يبرخ  يبرا ب  دارد  يمعمول  ي هايهادمهياز  طور هاما 

 ةعناصر واسطشامل    ها سامانهتواند براي برخي  كلي مي

هاي  برخي شيوه  داراي خطاي قابل توجهي باشد.  ،سبك

روش   مانند   ،دهد را ارتقا     G0W0تواندمي   GWتقريب  

GW0  روي تابع گرين اعمال را  رخودسازگاكه روش

روش  كندمي  .GW0    از ناشي  خصوصيات  تثبيت  با 

نتايج مناسبي را ،  RPAدر تقريب فاز تصادفي  استتار  

،  GW0  ب يدر تقر  دهد.ميدست  هبدر توافق با تجربه  

برا   يديكل   ت يكم  كي  يخودانرژ كه  محاسبه    ياست 

الكترون در  -الكترون  يهاكنشو برهم ايذرهبساثرات 

الكترون ساختار  م  يمحاسبات  روش  شودياستفاده   .

COHSEX  ب ياز تقر  ينوع  GW   است كه هدف آن

 . ] ٢٧[  است  يمحاسبات خودانرژبهبود دقت 

 
 
 
  

COH
SEX 

QSc
GW 

G0W
0 

LDA
+SO

C  

GG
A  

LDA    

٧٢٨/١ ٨٩١/١ ٦٩٣/١ ٤٣٢/٤ ٨٦٩/٤ ٧٥٠/٤ Eg 

٥٦٠/٣ ٧٨٠/٣ ٦٠٣/٣ ٠٥٣/٦ ٥٤٠/٦ ٠٨٠/٧ MM 

٧٢٨/١ ٨٩١/١ ٦٩٣/١ ٤٣٢/٤ ٨٦٤/٤ ٧٥٢/٤   

٠٥٣/٤ ٦٧٥/٣ ٨٩١/٣ ٨٨٠/٥ ٤٣١/٤ ٦٩٩/٦ KK 



    ٤٢                                                 ١٤٠٣، تابستان٢، شمارة١٤اي، دورةذرههاي بسمجلة پژوهش سيستم   

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  . قسمت موهومي و حقيقي تابع دي الكتريك .٢شكل

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

به   .٣شكل انرژي(چپ  حداقل  با  اكسيتون  شش  وزني  توزيع 

𝑨𝒗𝒄𝒌|راست) مبتني بر
𝑺 |. 

 
 

تبادل    COHSEX  روش خود    استتارسهم  به  شده 

كند كه  ي م  نيتضم  و در واقع  رديگ ي را در نظر م  يانرژ

  يمانند تعداد ذرات و بقا  ،ياساس  يبقا  نياز قوان  يبرخ

رعا  ،يانرژ محاسبات  ترك يم  ت يدر  با   ن يا   ب يشوند. 

كلي  هب  COHSEXروش    ،هاجنبه   ف يتوصطور 

الكترون  يترقيدق خواص  و    نواري  ي پهنا  ،يك ياز 

تر  ساده  يها ب يبا تقر  سهي در مقا  برانگيختگي   يهايانرژ

 .دهديارائه م

QScGW  )Quasiparticle Self-Consistent GW(   نيز  

است شرفتهيپ  يمحاسبات  كيتكن اصول كه  طوريهب  اي 

تئورDFT(  يچگال  يتابع  يتئور و    اختلال   ي) 

كند. هدف آن بهبود يم   ب ي) را ترك MBPT(  ايذرهبس

استاندارد   محاسبات  اثرات    DFTدقت  گنجاندن  با 

است.    DFTالكترون فراتر از سطح  -كنش الكترونبرهم

شامل انجام محاسبه    هي اول  ة ، مرحلQScGW  كرديدر رو

DFT  مواد است.    يدست آوردن ساختار الكترونبه  يبرا

  ي هايو انرژ  هات از حال  يبيتقر  فيتوص  DFT  ةمحاسب

م  يالكترون ارائه  اي را  با   نواري  پهنايحال،    نيدهد. 

بر به  DFT  مبتني   يذات  يهات يمحدود  ليدلاغلب 

است  همراه  ي همبستگ-تبادل  يعملكردها خطا  .  با 

را    GW  ةمحاسب  كي  QScGWروش   خودسازگار 

م برهم  كند،ياعمال  آن  در  - الكترون  يهاكنشكه 

  ي معن  نيابه    شونديم   يبررس  يشتري با دقت ب  ونالكتر

كه    ي شود تا زمانيطور مكرر به روز مبه  ي كه خود انرژ

ا  يي همگرا  اريمع  كي شود.    ي خودسازگار  نيبرآورده 

حالي م  نيتضم كه  انرژ  هات كند   يالكترون  يهايو 

دق به و  مداوم  ترك يم   نييتع  قيطور  با    بي شوند. 

انرژ خود  محاسبات    ياصلاحات  روش   در  GWاز 

QScGW    نواريبر دقت ساختار  DFT  شود افزوده مي  

را    يالكترون  نواري  پهناي  از  ي قابل اعتمادتر  نيتخمو  

  . است   ترها مهمقي ها و عارسانامين  يبرا  كهدهد  يارائه م
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هاي  با اثرات برانگيختگي قوي ويژگي هايسامانهبراي 

هايي باشد كه  لطه اكسيتوننوري ممكن است تحت س 

جفت  حفراي  هاز  تشكيل    ةالكترون  همبسته  قوي 

ها  انرژي اتصال اكسيتون  ةساماندر يك چنين    اند.شده

ᘯ  دامن معاد- الكترون  ة و  𝐴௩௖௞  ل حفره 
ௌ    تحريكات  و

معاد-الكترون از  استفاده  با  كنترل  - بته  ةلحفره  سالپيتر 

  . ] ٢٨[ شود مي

 
' ' '

' ' 'S eh S S S
ck vk vck vck vck

v c k

E E A vck k v c k A A   

( )vk ekE Eنوارهاي  ذرات از  مقادير شبهاشاره به ويژه

  ة در واقع هست    ehkو  k(رسانش) در نقاط  ظرفيت  

توصيف بي برهم  ةكنندكرنل  الكترون  كنش  و  حفره  ن 

است. اكسيتون  برانگيخته  موج  فضاي تابع  در  را  ها 

  حفره  -توان برحسب توابع موج شبه الكترونحقيقي مي

 ( ). ( )ck e vk hQ r Q r  

  : صورت زير بسط دادهب

( , ) ( ) ( )S
S c h vck ck e vk h

k cv

Q r r A Q r Q r  

اخير مطالعات  بر   كه  در  است    DFT-LDA  مبتني 

است  ZnSeپايدار    ةلايتك شده  با    ] ٢٦و٢٥[   بررسي 

شباهت  ساختاريوجود  گرافن  هاي  هاي  فرميون  با 

دليل تفاوت در خصوصيات يوني  بدون جرم به  ديراكِ

اين   وجود ندارد.گرافن  شبه  ZnSeدر    Se  و  Zn  هاياتم

اتمي قطبش  حدود    پهناي  ،ويژگي  در   ٧٢/١انرژي 

در  و  LDAالبته در تقريب  ،كندايجاد مي ولت الكترون

نشان   ١كه در شكل  ايگونهبه  ،بريلوئن  ة از منطق  Γ  ةنقط

شده   شب است.داده  دوبعدي هتصحيح  ساختار  ذره 

ZnSe    با استفاده از تقريبGW   توصيف شده در بالا

ميهب جدولدست  در  شبه  ١آيد.    پهناي   ةذرتصحيح 

خلاصه شده  بريلوئن    ة منطقنواري در نقاط با تقارن بالا  

جدول است. تصحيحات    ١در  كه  است   GWواضح 

بچشم  LDAمقادير  ويژه هستند  مقدار طوريهگير  كه 

  . است   ولتالكترون  ٣ در حدودتصحيح در اغلب موارد  

تصحيات   از  پهنايGW در  هم  مستقيم  غير        نواري 

G K    توجهي  تغييرات است.قابل  ماهيت    داشته 

نشان    ZnSeمستقيم در صفحات دوبعدي    نوارپهناي  

اكسمي كه  صفحات  تونيدهد  در  صورت هب  ZnSeها 

ساختار    نوري، به  توجه  با  هستند.  نواري    پهنايفعال 

با نقطه    Γ  ةنواري در نقط  ةمستقيم و اختلاف انرژي لب

K    وM   كه هيچ اكسيتون غيرفعال   توان انتظار داشت مي

اكسيتون  نوري انرژي  نانوصفحات   فعالهاي  زير  در 

ZnSe  .هاي حقيقي  قسمت   ٢شكل   وجود نداشته باشد

دي  موهوميو   محاسبات  تابع  بر  مبتني  الكتريك 

GW+RPA    وGW+BSE  اثرات   دهد.را نمايش مي

با   ZnSeنانوصفحات    نوري اكسيتوني در خصوصيات  

دست  هب  GW+BSEو    GW+RPA(IP)مقايسه  

  آيد.مي

گانه به  منفرد و سه  يها ، حالت GWمحاسبات    ةنيدر زم

 يدر انتقال الكترون  ريدرگ  يهاالكترون  نياسپ  يهاحالت 

كه  ياطلاق م  يمنفرد به حالت   حالت اشاره دارند.   شود 

  ي هادر جهت   يكنشدو الكترون برهم  يهانيدر آن اسپ

م جفت  نتيمخالف  در  و  صفر    نياسپ  جهيشوند  كل 

ايم در  انرژ  نيشود.  و برهم  يحالت  الكترون  كنش 

به حداقل م اغلب با    يهارسد. حالت يالكترون  منفرد 

همراه    يانرژكم  ختهيبرانگ   يهاحالت   اي   هيپا  يهاحالت 

بهحالت سه  گر،يد  ي سو   از  هستند. اطلاق   يحالتگانه 

اسپيم آن  در  كه  برهم  يهانيشود  الكترون    ي كنشدو 

شود. در  يم  كيكل    نيهستند كه منجر به اسپ  يمواز

انرژ  نيا در  -الكترونكنش  برهم  يحالت  الكترون 

گانه  سه  ياست. حالت ها  شتري با حالت منفرد ب  سهيمقا

حالت  با  انرژ  ختهيبرانگ  يهامعمولاً  همراه    يبا  بالاتر 
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در اثرات   تواننديگانه ممنفرد و سه  يهاحالت .  هستند

آن    ليدخ  يختگيبرانگ در  كه  الكترون    كيباشند، 

انرژ  ختهيبرانگ باق  ي(در حالت  با حفره   مانده يبالاتر) 

) در ماده تعامل  شوديم   جادي(كه در اثر گذار الكترون ا

اكنديم برانگ  ني.  پد  يبرا   ختهياثرات   ييهادهيدرك 

مهم هستند و    اريبس ينور  خواصو   يجذب فيمانند ط

مواد    يو خواص نور  يكيالكترون  يهاك يتحر  نييدر تع

دارند. قسمت    قله  نقش  در  دي    موهومياول  تابع 

برانگيختگي  ترتيب  بهالكتريك   اولين  با  است  مطابق 

در   ولتالكترون  ٩٤/٤  ، ٣١/٤  ،٢٤/٤ ،  ١١/٤  در  نوري

و معادل   RPA  ،  IPمنفرد و سه گانه،    BSEتقريب  

با   متناظر هب  نوري  پهناياست  تقريب  در  آمده  دست 

شده. محاسبات    استفاده  بين  چشمگيري  اختلاف 

GW+BSE   هايو حالت  LDA،  IP    وRPA    وجود

  موهومي دارد كه هم در قسمت حقيقي و هم در قسمت  

هاي منفرد  الكتريك قابل مشاهده است. حالت تابع دي

ببا حالت   تقريباً را  نتايج مشابهي  گانه  دست  ههاي سه 

شكل  دهند.مي وزني    ٣در  با  اكسيتون    ششتوزيع 

Sمبتني بر حداقل انرژي  
vckA    .نمايش داده شده است

  ، معروف نئلو ي بر  ةيناحمركز  در    تونيجذب اكس  ةعمد

نقط ااست   گاما  ةبه  انتقال   ني.  به  عمدتاً    يي هاجذب 

مي شامل    شودمربوط  هاي  ربيتالاوكه 

Zn(3p)+Zn(3d)+Se(4p) Zn(4s)+Se(4s)    .است   

تقريب هاي    ٤در شكل در  محاسبه شده  طيف جذب 

است.   شده  داده  نشان  تقريب  مختلف  بر  مبتني 

GW+BSE    قله ملاحظهاولين    ١/٤در    قابل 

است ولت الكترون گرفته  كننده    قرار  توصيف  و 

حالت   فعالهاي  اكسيتون برانگيختگي  بر   هايمبتني 

𝜋𝜋∗ مجاور    ةاين قله از دو قل  است.  گاما  ةدر نقط

ناشيبه واقع  كه در  نوع    از  هم تشكيل شده است  دو 

هاي سبك و سنگين  هحفرتفاوت  اكسيتون است كه از  

ميأنش اسپين   گيرد.ت  گرفته  -محاسبات  مدار صورت 

لب  شكافخوبي  هب  ١در شكل نوار ظرفيت    ةنواري در 

انرژي   تفاوت  از  را  حفرهناشي  سنگين  و  سبك  هاي 

مدار  -كنش اسپينبا در نظر گرفتن برهم   دهد.نشان مي

ساختاراين   در  جذب    شكاف  طيف  و    نوري نواري 

ميهب مشاهده  شكلطوريهبگردد  خوبي  در  با    ٤كه 

با توجه   .مقايسه شده است دست آمده همقادير تجربي ب

نتايج  با     GW+BSEحاصل از محاسبات نتايج شكل  به

توافق   در  بستگي  .است تجربي  با    هااكسيتون  انرژي 

رابط از  ةاستفاده 
* ( , ) *( )Bind RPA IP BSE

i i iE E E       دستهب  

  ٢٣/٠ة  محدود  ها كه دربستگي اكسيتونآيد. انرژي  مي

اكسيتون نسبتاً   يدؤ ماست    الكترون ولت   ٨/٠تا     وجود 

 ها در حالت توده  اكسيتوناست. انرژي بستگي  مقيد  

ZnSe  ٢٩[   است   ولت الكترونميلي  ٢٠حدود    در  .[

ب ميهبنابراين  نشان  واضح  ابعاد طور  كاهش  دهد 

ذرات  هنتومي شبآباعث محدود شدگي كو    ZnSeبراي

ها  انرژي بستگي اكسيتون  قابل توجهيطور  هود و بشمي

  دهد.را افزايش مي

 

 

 

 

 

 

تقريب  .٤شكل در  نوري  با  طيف جذب  مقايسه  و  مختلف  هاي 

با نتايج تجربي    هاي منفرد و سه گانهدر حالت  GW+BSEنتايج  

]١٢[. 
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 Znهاي  روي اتمهاي تصوير شده  نمودار چگالي حالت  .٥شكل

  . اوربيتالي آنها هايچگالي حالتو نمايش  Seو 

نمودار چگالي حالت  به  توجه  در  هاي  با  تصوير شده 

 Seو  Znهاي  اتم  مختلفهاي  ربيتالوسهم ا   و  ٥شكل

به  جذب نوري    عمدتاً  ،نواري  شكاف  ةگيري لبدر شكل

م  ييهاانتقال داده  ارب  شودينسبت  شامل    ي هاتاليكه 

Zn(3p)+Zn(3d)+Se(4p) Zn(4s)+Se(4s)  .با  است  

  نواري   شكافحفره،  - كنش الكتروندر نظر گرفتن برهم

همسو    يتجرب  يهاير يگ با اندازه  يخوبمحاسبه شده به

 ينظر  كرديرو  نيب  يتوافق خوب   ةدهندنشان  د كهشونيم

  است.  ZnSe نوري خصوصيات ةتجربي در مطالع و

روش    طوركليهب از    ة محاسب  يبرا  GW+BSEما 

نوار برانگ  يساختار  خواص  استفاده   ZnSe  يختگيو 

موج  مياكرده توابع  از  خود،  محاسبات  در  بر  .  مبتني 

نقطبه  LDAتقريب   برا  ةعنوان  محاسبات   يشروع 

GW  ما درمياستفاده كرد با    GW0  تقريب كه    ميافتي . 

كه    يدر حال  ن،يگرتابع  در  خودانرژي  خودسازگار    حل

شده  لنيكو   ليپتانس سطح    استتار  در  حفظ   RPAرا 

  ج ينتا   .كنديم  بينيپيشرا  نواري بزرگتري    پهناي  كند،يم

م   نواري   پهناي  يرسانامين  كي  ZnSeكه    دهدينشان 

انرژ  ميمستق   است.   يتوجه  قابل  تون ياكس  بستگي  يبا 

محدوده   هايتونياكسبستگي    يانرژ در  شده  محاسبه 

االكترون  ٨/٠تا    ٢٣/٠ ما    ن،يولت قرار دارد. علاوه بر 

  ن يترو برجسته  پهناي نوار نيكه كمتر   ميمشخص كرد

اكس رخ    نئلو يبرمنطقه    گاما   ةيناح در    تونيجذب 
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