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Teoretické studium optickych vlastnosti kremikovych
nanokrystalu metodou funkcionalu elektronové hustoty

Prokop Hapala
Fyzikalni ustav AVCR, v.v.i.

Objemovy kiemik je typickym predstavitelem polovodiCe s nepfimym zakéazanym pasem a tedy s velice
nizkou kvantovou ucinnosti luminiscence. Na druhou stranu kiemikové nanokrystaly vykazuiji podstatné
lepSi optické vlastnosti, a predstavuji tak potencialni zdroj svétla na bazi kfemiku s Sirokymi aplikacnimi
moznostmi. Experimentalné bylo pozorovano, ze vlastnosti kiemikovych nanokrystall velmi zavisi na
povrchové pasivaci. Organicky pasivované nanokrystaly vykazuiji vyrazné vy$si kvantovou ucéinnost s
kratSi dobou doznivani nez bézné pfipravované kiemikové nanokrystaly pokryté oxidovanou vrstvou.
Pro lepSi pochopeni vlivu povrchoveé pasivace na proces luminiscence jsme provedli rozsahlé ab initio
vypoCty na modelovych nanocasticich o velikosti 2-3nm. Vzhledem k velikosti modelovanych
nanocastic, s polomérem blizkym experimentu, je mozné ziskat realny obraz o atomarni a elektronové
strukture a struktufe optickych pfechodu. V pfednasce budeme zejména diskutovat mozné faktory
ovliviyjici proces luminiscence, jako napf. prostorovou lokalizaci naboje, geometrickou relaxaci vlivem
pasivace, lokalizaci povrchovych stav(, jakoZ i povrchovy a celkovy dip6lovy moment.

Provedené vypocty pricitaji dominantni roli ve zvySené uc€innosti luminiscecne nepolarné pasivovanych
nanocastic delokalizaci stav v k-prostoru. Naopak zhorSeni luminiscence u oxidovanych nanocastic je
zpusobeno silnou lokalizaci povrchovych stavl, a separaci elektronu a diry v readlném prostoru diky
silnému dipolovému momentu oxidovanych (-OH pokrytych) nanocastic pfi nizkych teplotach. V
pfednasce se také zabyvame otazkou existence pasové struktury v krystalech konecné velikosti a jejim
vyznamem pro optické pfechody.
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