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中文摘要 

 矽量子點的大小可以改變價電子與導電帶能階間的能隙。本研

究利用分子動力學方法模擬非晶態氮化矽薄膜中含矽量子點時能隙

的變化，應用 DFTB 方法模擬薄膜由高溫(2273K)降至較低溫(773K)

時，矽量子點由非晶態轉變為結晶態的過程。以原子徑向分布圖觀

察晶相的改變以及計算費米能量以推估能隙的變化。模擬結果顯示

含 1.0 nm 矽量子點的氮化矽薄膜結晶態的能隙比非晶態的能隙約大

0.8 eV。 

 

 


