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Objemový køemík je typickým pøedstavitelem polovodièe s nepøímým zakázaným pásem a tedy s velice 
nízkou kvantovou úèinností luminiscence. Na druhou stranu køemíkové nanokrystaly vykazují podstatnì 
lepší optické vlastnosti, a pøedstavují tak potenciální zdroj svìtla na bázi køemíku s širokými aplikaèními 
možnostmi. Experimentálnì bylo pozorováno, že vlastnosti køemíkových nanokrystalù velmi závisí na 
povrchové pasivaci. Organicky pasivované nanokrystaly vykazují výraznì vyšší kvantovou úèinnost s 
kratší dobou doznívání než bìžnì pøipravované køemíkové nanokrystaly pokryté oxidovanou vrstvou.
Pro lepší pochopení vlivu povrchové pasivace na proces luminiscence jsme provedli rozsáhlé ab initio 
výpoèty na modelových nanoèásticích o velikosti 2-3nm. Vzhledem k velikosti modelovaných 
nanoèástic, s polomìrem blízkým experimentu, je možné získat reálný obraz o atomární a elektronové 
struktuøe a struktuøe optických pøechodù. V pøednášce budeme zejména diskutovat možné faktory 
ovlivòující proces luminiscence, jako napø. prostorovou lokalizaci náboje, geometrickou relaxaci vlivem 
pasivace, lokalizaci povrchových stavù, jakož i povrchový a celkový dipólový moment.
Provedené výpoèty pøièítají dominantní roli ve zvýšené úèinnosti luminiscecne nepolárnì pasivovaných 
nanoèástic delokalizaci stavù v k-prostoru. Naopak zhoršení luminiscence u oxidovaných nanoèástic je 
zpùsobeno silnou lokalizací povrchových stavù, a separací elektronu a díry v reálném prostoru díky 
silnému dipólovému momentu oxidovaných (-OH pokrytých) nanoèástic pøi nízkých teplotách. V 
pøednášce se také zabýváme otázkou existence pásové struktury v krystalech koneèné velikosti a jejím 
významem pro optické pøechody.
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