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 TÓM TẮT 

Chấm lượng tử CdSe được tổng hợp 

bằng phương pháp hóa keo sử dụng chất 

tác nhân bề mặt hữu cơ có chứa nhóm thiol 

(SH). Phổ quang phát quang mô phỏng sẽ 

được làm khớp với phổ quang phát quang 

của chấm lượng tử CdSe thực nghiệm. Từ 

kết quả nghiên cứu cho thấy phổ quang phát 

quang có thể xác định được kích thước hạt, 

độ phân bố kích thước và các mức năng 

lượng bề mặt chấm lượng tử.  

Từ khóa: Lượng tử CdSe, phổ phát quang, chấm lượng tử, nhóm thiol. 

MỞ ĐẦU 

Chấm lượng tử (QD’s) đã được nghiên cứu 

rộng rãi và có nhiều ứng dụng trong quang tử học 

(photonics) cũng như vật liệu chuyển tiếp giữa 

phân tử và vật liệu khối [5]. Độ rộng vùng cấm 

của QD’s CdSe phụ thuộc mạnh vào kích thước. 

Tính chất này đã được chứng minh trong lý 

thuyết và thực nghiệm, mặt khác độ phân bố kích 

thước hạt cũng ảnh hưởng đến tính chất quang 

của QD’s CdSe. Do đó việc xác định độ phân bố 

kích thước hạt trong quá trình tổng hợp là cần 

thiết. Có nhiều phương pháp để xác định kích 

thước trung bình của hạt nano như nhiễu xạ tia X, 

từ độ bán rộng của đỉnh, sử dụng công thức 

Scherrer [13][14]. Tuy nhiên, phương pháp này 

không cho biết thông tin về phân bố kích thước 

hạt. Một phương pháp khác là sử dụng ảnh hiển 

vi điện tử truyền qua (TEM), nhưng phương pháp 

này cũng đòi hỏi chuẩn bị mẫu khá phức tạp 

đồng thời phá hủy mẫu. 

Phổ quang phát quang (PL) là một phương 

pháp thường dùng để khảo sát các mức năng 

lượng của vật liệu, tuy nhiên việc ứng dụng phổ 

PL trong nghiên cứu QD’s vẫn chưa được khai 

thác như ứng dụng phổ PL trong việc xác định 

nhanh kích thước của QD’s, độ đồng đều kích 

thước hạt và các khuyết tật trên bề mặt QD’s. 

Ravindran và các cộng sự [9] đã ứng dụng phổ 

PL nghiên cứu tính chất quang của QD’s CdS kết 

quả cho thấy sự phù hợp giữa lý thuyết mô phỏng 

phổ PL của QD’s CdS với kết quả phổ PL thực 

nghiệm. Vì vậy trong nghiên cứu này chúng tôi 

áp dụng mô hình Ravindran cho việc phân tích 

kết quả phổ PL thực nghiệm của QD’s CdSe.   

VẬT LIỆU VÀ PHƯƠNG PHÁP 

Tính toán 

Các công trình nghiên cứu trước đây đã cho 

thấy, các mức năng lượng của QD’s được mở 

rộng so với vật liệu khối. Theo phép gần đúng sử 

dụng mô hình khối lượng hiệu dụng, Brus [5, 8, 

11, 12], đã đưa ra biểu thức tính năng lượng 

exciton của một chấm lượng tử hình cầu, bán 

kính R: 
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Trong đó me và mh tương ứng là khối lượng 

hiệu dụng của điện tử và lỗ trống, e là điện tích 

điện tử, ε2 là hằng số điện môi của môi trường, E0 

năng lượng vùng cấm của vật liệu khối.  

Hàm mật độ trạng thái phổ PL tương ứng với 

mỗi hạt QD’s: 
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        (2) 

Trong đó Γ là tham số biểu diễn độ mở rộng 

tự nhiên. Độ bán rộng vạch phổ PL (FWHM ) có 

dạng hàm Gauss bằng 0,5101Γ [9], tham số A 

trong biểu thức (2) là hằng số chuẩn hóa. 

Phổ PL của hệ chấm lượng tử là sự chồng 

chập của các phát xạ riêng của từng hạt. Tuy 

nhiên trong thực tế kích thước các hạt QD’s phân 

bố không đồng đều, dẫn đến phổ PL bị mở rộng. 

Ravindran và các cộng sự [9] đã đưa ra hệ thức 

tổng quát phổ PL bằng cách tích phân hàm G(E), 

theo biểu thức (3) 

( ) ( ) ( , )E R E RG P g dR       (3) 

trong đó hàm g(E,R) được xác định từ biểu 

thức (2) và P(R) là hàm phân bố kích thước hạt. 

Hàm phân bố của kích thước hạt P(R) có thể 

xem như là hàm phân bố Gauss với bán kính 

trung bình R0 và độ lệch chuẩn σR [3]: 
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         (4) 

Phổ PL mô phỏng hệ nhiều hạt QD’s CdSe 

với phân bố kích thước khác nhau, có thể được 

thực hiện thông qua các biểu thức (2), (3) và (4) 

với các thông số E0=1,74 eV là độ rộng vùng cấm 

của vật liệu khối CdSe, me = 0,13 m0, mh = 0,4m0 

và 2 = 10,6 [1, 3, 4, 11] là hằng số điện môi, 

tham số Γ có thể xác định từ phổ PL thực nghiệm 

của vật liệu khối CdSe, theo Robert W và các 

cộng sự [7] Γ bằng 0,36 eV. Độ phân tán của 

kích thước hạt của hệ được xác định từ biểu thức:  

0
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Thực nghiệm 

QD’s CdSe được tổng hợp bằng phương 

pháp bọc hóa học [2][6] với thioglycol là chất 

bao, với 0.2 g Na2SeO3.5H2O được hòa tan trong 

14 ml H2O. Sau khi khuấy trong 10 phút, cho 

0,31 ml chất bao HOCH2CH2SH vào dung dịch 

trên, thu được dung dịch màu nâu đỏ (Dung dịch 

1). Đồng thời, Dung dịch 2 được chuẩn bị từ 1,01 

g (CH3COO)2Cd.2H2O hòa tan trong 12 ml 

C3H7NO. Các hóa chất sử dụng từ sản phẩm 

thương mại của hãng Merck. QD’s CdSe được 

hình thành bằng cách trộn hai Dung dịch 1 và 2, 

dung dịch hỗn hợp sẽ tạo thành dung dịch màu 

vàng chanh [2]. Nhằm chế tạo điện cực anode 

quang trong pin mặt trời, dung dịch QD’s CdSe 

được hấp phụ lên màng điện cực trong suốt 

FTO/TiO2 bằng phương pháp lắng đọng hóa học. 

Màng FTO/TiO2/QD’s CdSe hình thành và được 

sấy khô ở 100oC để loại bỏ ảnh hưởng của các 

hợp chất hữu cơ [10]. Phổ PL của màng 

FTO/TiO2/ QD’s CdSe và dung dịch QD’s CdSe 

được đo bằng cách sử dụng nguồn kích thích 

Laser He-Cd bước sóng kích thích 325 nm, tín 

hiệu phổ PL tán xạ được thu nhận bởi hệ thấu 

kính chuẩn trực và hội tụ trên khe của quang phổ 

kế iHR320 (Horiba). Phổ hấp thụ được ghi bằng 

quang phổ kế Hallo RB10. Ảnh TEM được chụp 

bằng kính hiển vi điện tử JEM – 1400.  Kết quả 

nhiễu xạ tia X thu được từ nguồn CuK với bước 

sóng =1,5406 A0.  

Sử dụng ngôn ngữ lập trình Matlab, với kích 

thước và độ phân bố kích thước cho trước thì phổ 

PL mô phỏng từ biểu thức (3) được so sánh với 

kết quả thực nghiệm. 
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KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

Hình 1 cho thấy đỉnh phổ hấp thụ của dung 

dịch QD’s CdSe tại 2,58 eV (480 nm) bị dịch về 

phía bước sóng xanh so với đỉnh hấp thụ 1,7 eV 

(712 nm) của vật liệu khối CdSe. Điều này cho 

thấy có sự giam hãm lượng tử làm cho độ rộng 

vùng cấm bị mở rộng, và cho phép đã có sự hình 

thành QD’s CdSe. Ảnh TEM  (Hình 3) và giản 

đồ nhiễu xạ tia X (Hình 4) khẳng định thêm sự 

hình thành tinh thể QD’s CdSe.  

Hình 1 cũng cho thấy phổ PL thực nghiệm 

của dung dịch QD’s CdSe có dạng phổ khá rộng, 

có thể do sự tái hợp của điện tử và lỗ trống tại 

các mức khuyết tật gây ra hoặc do các hợp chất 

hữu cơ và sulfur tồn tại trong cấu trúc QD’s 

CdSe. Đỉnh exciton từ phổ PL thực nghiệm có 

cường độ rất nhỏ ở vị trí gần đỉnh phổ hấp thụ 

UV-Vis. Hình 2 biểu diễn phổ hấp thụ, phổ PL 

mô phỏng và phổ PL thực nghiệm của màng anốt 

quang FTO/TiO2/QD’s CdSe sau khi nung trong 

chân không tại 1000C. Từ Hình 2 ta thấy đỉnh 

exciton trong phổ PL thực nghiệm của QD’s 

CdSe đã xuất hiện rõ ràng khi các hợp chất hữu 

cơ bị loại bỏ. 

 

 

Hình 1. Phổ PL và phổ hấp thụ UV-Viss thực nghiệm của dung dịch QD’s CdSe  
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Hình 2. Phổ hấp thụ, PL mô phỏng và thực nghiệm của màng FTO/TiO2 /QD’s CdSe. 

Hình 2 cũng cho thấy đỉnh hấp thụ dịch về 

phía bước song đỏ tại 2,25 eV (550 nm) so với 

phổ hấp thụ dung dịch QD’s CdSe tại 2,58 eV 

(480 nm) vì vậy kích thước hạt QD’s CdSe trên 

màng FTO/TiO2/ QD’s CdSe tăng trong quá trình 

nung, mặt khác đỉnh exciton phổ PL thực nghiệm 

có sự dịch chuyển Stoke 0,07 eV so với đỉnh phổ 

hấp thụ.  

Trong Hình 2 ta thấy phổ PL mô phỏng (mầu 

đỏ) hoàn toàn khớp với phổ PL thực nghiệm. Kết 

quả cho kích thước hạt nano trung bình là 4,2 nm 

và độ phân bố kích thước là 5%. Một phương 

pháp khác dùng để xác định kích thước là từ giản 

đồ nhiễu xạ tia X. Giản đồ nhiễu xạ tia X của 

mẫu màng FTO/TiO2/ QD’s CdSe nung tại 1000C 

trong Hình 4 cho thấy xuất hiện 3 đỉnh nhiễu xạ 

tương ứng (111), (220), (311). Điều này khẳng 

định sự hình thành tinh thể QD’s CdSe cấu trúc 

lập phương [13, 14]. Từ biểu thức Scherrer [14], 

kích thước hạt của QD’s CdSe được xác định 

khoảng 4,2 nm. Kết quả này  phù hợp với 

phương pháp phổ PL và ảnh TEM (Hình 3).
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Hình 3. Ảnh TEM của màng QD’s CdSe tại 1000C   Hình 4. Giản đồ nhiễu xạ tia X của của màng QD’s CdSe tại            

1000C 

 

KẾT LUẬN 

Bằng phương pháp mô phỏng và thực 

nghiệm của phổ PL, kích thước hạt trung bình và 

phân bố kích thước hạt có thể được xác định 

nhanh và không phải phá hủy mẫu, đồng thời qua 

công trình nghiên cứu này cho thấy phổ PL có 

thể được ứng dụng trong nghiên cứu tính chất 

quang của QD’s CdSe.  

 

 

 

 



Science & Technology Development, Vol 16, No.T5- 2013 

Trang 66 

Simulation of the luminescence 
spectrum of CdSe quantum dots 
 
 Huynh Chi Cuong 

 Huynh Nguyen Thanh Luan 

 Lam Quang Vinh 

    University of Science, VNU-HCM  

 Huynh Thanh Dat  
    Viet Nam National University-Ho Chi Minh City 

ABSTRACT 

CdSe quantum dots were prepared via a 

colloidal route using an organic capping 

agent consist thiol group (SH). We explicitly 

calculated the exciton binding energy and 

we incorporate the exciton contribution then 

combined it with quantum confinement 

model and surface states to see its effect on 

photoluminescence. The results obtained by 

using MATLAB programming. Calculations 

took place at room temperature on small 

quantum dots (1 - 5 nm). In conclusion, our 

results are quite new and it effect some of 

the feature that has quite close 

correspondence with the experimental. The 

results are also in conformity with other 

theoretical and experimental investigations. 

This study shows the applications of 

photoluminescence spectrum in 

determination the size of nano particle, 

distribution of size and surface energy level 

of  CdSe quantum dots. 
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