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  )۱۷/۴/۱۳۹۲ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۱۹/۶/۱۳۹۱ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
 يک نانو بلور نامتناهي با      ي الکترون يها حالت ي رسانش و چگال   يه به بررس  يترين همسا  افت تنگابست با فرض برهمکنش نزديک     يرهن در   ين مقاله با استفاده از روش تابع گر       يدر ا 

ب يح نانو بلور، ضردهد که با انتقال بار الکتريکي از مرکز به سمت سط        يج نشان م  ينتا. ميپردازي واقع در سطح مقطع آن م      يکيک بار يا دوقطبي الکتر    ي ساده شامل    يساختار مکعب 
  .دهدکه انتقال دوقطبي از مرکز به سمت سطح نانو بلور رسانش سامانه را کاهش مي يابد درحاليعبور سامانه افزايش مي

  
  ن، تنگابست، رسانشي، تابع گريکي، دوقطبي الکتريکيبار الکتر :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

ورت لايه لايـه    نانو بلورها متشکل از يک يا چند ماده و به ص          

هـاي گونـاگون در ابعـاد کمتـر از يـک            هـا و انـدازه    در شکل 

هاي اخير رشد قابل تـوجهي      در سال . ]۵- ۱[ميکرومتر هستند   

در بررسي رسانندگي الکتريکي نانو بلورها وجود داشته است         

دهد که اضافه کـردن حتـي يـک         ها نشان مي  بررسي. ]۷ و ۶[

و بلورهـا روي خـواص      ناخالصي الکتريکي درون ترکيبات نان    

ــر مــي  ايــن . ]۷ و ۳ ،۱[گــذارد الکتريکــي و اپتيکــي آنهــا اث

 کـاربرد  ةکند کـه در آينـد   مطالعات خواص جالبي پيشنهاد مي    

  .نانو بلورها مهم است

در اين مقالـه در نگـرش تنگابـست بـه بررسـي خـواص                  

ترابرد الکتروني يک نانو بلـور نامتنـاهي بـا سـاختار مکعبـي              

يک بار و يک دوقطبـي الکتريکـي در سـطح           ساده در حضور    

مقطع آن پرداخته و اثر تغيير مکان آنها را در سطح مقطع نانو             

با فرض برقرار بودن شرايط رژيم      . دهيمبلور مورد بررسي قرار مي    

 بــوتيکر -پاســخ خطــي و ترابــرد همــدوس، در رهيافــت لانــداؤر

رسانش الکتريکـي نـانو سـاختار متناسـب بـا ضـريب عبـور               

بنابراين بـه   . ]۹ و ۸[وني آن در سطح انرژي فرمي است        الکتر

 ضريب عبور الکتروني اکتفا کرده و آن را با رسـانش            ةمحاسب

بنـدي   فرمول ةدر بخش بعد به ارائ    . گيريم ارز مي الکتريکي هم 

 روش تابع گرين پرداخته و روابط مـورد نيـاز را            ةمقاله بر پاي  

 در بخـش  سـپس . آوريـم براي محاسبات عددي به دست مـي     

بعد از آن، نتايج را با رسم چند نمـودار بـراي ضـريب عبـور              

ها ارائـه داده و سـپس بـه بحـث و            الکتروني و چگالي حالت   

در پايــان نيــز مقالــه را بــا بخــش . پــردازيمتحليــل آنهــا مــي

  .رسانيمگيري به پايان مي نتيجه
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 بلور که به عنوان مثال شامل دو بار          سطح مقطعي از يک نانو     .۱شکل  

۷xدر اين شـکل     . الکتريکي است ) يک دوقطبي ( yN N=  انتخـاب   =

آل بودن نـانو بلـور و توزيـع مکـان           با توجه به فرض ايده    . شده است 

توان مکان هر بار را بـا يـک زوج          بارها در يک سطح عمود بر آن، مي       

مـثلاً در  .  مـشخص کـرد   ،راستاي بلور  بدون نياز به مختصة در       ،مرتب

)شکل مکان بار مثبت به صورت  , )3   . شود مشخص مي3

  

  يبند فرمول. ۲
ل يمورد مطالعه از سه بخش مجزا تشک       ةکنيم که سامان  فرض مي 

ک نانو بلور بـا سـاختار       يشامل  ) C (يبخش مرکز : شده است 

 از طرف چـپ     CLβ پرش اتصال    يهايکه با انرژ   ساده   يمکعب

گر يعنـي هـادي سـمت       ي از طرف راست به دو بخش د       CRβو  

نـانو بلـور    . متصل اسـت  ) R(و هادي سمت راست     ) L(چپ  

 z ي لايـه در راسـتا  zNکل از  متـش ي طول متناهي دارا يمرکز

xاســت کــه هــر لايــه شــامل  yN N×در رهيافــت .  اتــم اســت

 ـدا کـردن    ي ـتوان بـا پ   يتنگابست، م   ي مـدها  يکـان يل  يک تبـد  ي

بنابراين هاميلتوني اين   . ]۱۰[مختلف رسانش را از هم جدا کرد        

xي  هاهاميلتوني متصل با    ةسامان yN N×
 

بدون  اتمي ةزنجيرعدد  

)د   در م  زنجيره  هر  که شودمي جايگزين برهمکنش , )m n اراي  د

 n و   mح  ي اعـداد صـح     در اينجـا   .است mnεي  جايگاه انرژي

وارون ماتريس تابع   .  سطح مقطع هستند   يمعرف هر مد از مدها    

) متعلق به مد ةن زنجيريگر , )m nديآيدست م ر بهي زة از رابط  

)۱ (  , , , ,mn mn L mn R mnG G− −= −Σ −Σ1 1  

) مـد     وارون تابع گرين زنجيـرة     mnG−1, که در آن   , )m n  در

) همچنـين . حالت منزوي است   ),L R mnΣ       خـود انـرژي ايـن 

 ةاست و با رابط ـ   ) راست(دليل وجود هادي چپ      زنجيره به 

  شودزير داده مي
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)که در آن     )L R zβ   يدر راسـتا  ) راست( چپ   ي انرژي پرش هاد 

) و   zمحور   ),L R mnε راسـت ( چـپ    ة جايگاهي زنجير  يانرژ (

)در مد    , )m n هـا وارد   ي که از هاد   ي مجاز الکترون  يانرژ.  است

  شود زير بيان ميةشود با رابط مرکزي ميةريزنج

)۳ (  ( ) ( ) cos( ),L R mn L R z zk aε ε β= +2  

  در آنکه 
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)که در آن     )L R xβ   و ( )L R yβ ترتيـب انـرژي پـرش هـادي          به

) بـوده و     y و   xدر راستاي   ) راست(چپ   )L Rε     نيـز انـرژي 

 ةدر سـامان  .  اصـلي هـستند    ةانهاي سام ها در هادي  جايگاهي اتم 

مرکزي اصلي که شامل بارهـاي الکتريکـي بـا قـدرت پتانـسيل              

IJKU   هاي   واقع در مکانIJKR    در  يک ـيل الکتر ي اسـت، پتانـس 

   ]۸[شود  به صورت زير احساس ميijkRمکان 

)۴ (  .
| |

IJK
ijk

ijk IJKIJK

U
V

R R
=

−∑  

ــدون بعــد  ــردار ب ــه صــورت ijkRب ˆˆ ب ˆijkR ii jj kk= +  و +

xi N≤ ≤1  ،yj N≤ zk و   1≥ N≤ در اينجا فرض   .  است 1≥

. کنيم که نانو بلور صلب بوده و در دماي صفر واقع اسـت            مي

هاي شبکه که باعـث پراکنـدگي        بتوان از ارتعاش   که طوري به

اين موضوع به اين معنـي      .  نظر کرد  شوند، صرف ناکشسان مي 

است که پراکندگي الکتـرون از پتانـسيل بـار الکتريکـي يـک              

) )مـد (دررو است و الکترون واقع در حالت        فرآيند بي  , )m n 

گــري منتقــل در همــان حالــت بــاقي مانــده و بــه حالــت دي 

هــاي انــرژي) ۴ (ةبنــابراين، بــا اســتفاده از رابطــ. شــود نمــي

) مرکزي در مد     ةجايگاهي زنجير  , )m n  ة و لاي k   ام نانو بلور

  ]۸[شود چنين بيان مي
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 ـينمودار ضر) الکترونيکی ةنسخ در رنگي (.۲شکل    يب عبور الکترون

 شامل يک بـار     ۷×۷ يک نانو بلور با سطح مقطع        يبرحسب انرژي برا  

نـانو بلـور در     . مثبت الکتريکي در سه جايگاه متفاوت در سطح مقطع        

  .راستاي طول نامتناهي فرض شده است
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 اصـلي  ةسامان در قسمت مرکزي    هامات  انرژي جايگاهي  Cεکه  

) در مدب عبور ي ضربنابراين. است , )m n
 

  ]۱۲-۸[ است چنين

)۶ (  , , ,( ) Im Im ,
zmn L mn R mn N mnT Gε = Σ Σ

2

14  

zN, که در آن     mnG1 سـطر اول و سـتون        ية درا zN  س يام مـاتر

هـا و تحـت تـأثير       يحـضور هـاد    در   ي مرکز ةن زنجير يتابع گر 

) مد   يپتانسيل بار الکتريکي برا    , )m n ين چگـال  يهمچن ـ.  است 

) مد   ةهاي کل براي هر زنجير     حالت , )m n   ـ ز ة توسـط رابط ـ    ر ي

  ديآيدست م به

)۷ (  DOS ( ) Im (tr ).mn mnGε
π

= −
1

  

 و  يکي، رسانش الکتر   تمام مدها  يتوان با جمع زدن رو    ياکنون م 

ب از روابـط    ي ـ نانو بلور مرکزي بـه ترت      يها را برا   حالت يچگال

   محاسبه نمودريز
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در بخش بعد بـا اسـتفاده از روابـط بـالا بـه محاسـبة عـددي                  

ساختار هاي الکتروني يک نانو بلور با       رسانش و چگالي حالت   

مکعبي ساده در حضور يک بار و يا يک دو قطبـي الکتريکـي              

هاي مختلف سـطح مقطـع نـانو بلـور قـرار دارد،             که در مکان  

  .خواهيم پرداخت

  

  ج محاسباتينتا. ۳
 با  ي يک نانو بلور نامتناه    ي ترابرد الکترون  يتوان به بررس  حال مي 

 يک ـي ساده شامل يک بار و يا يک دو قطبي الکتر          يساختار مکعب 

 ي سـادگ  يبـرا .  مختلف سطح مقطـع آن پرداخـت       يهادر مکان 

هاي سـامانه را     اتم ة و پرش حالت پاي    يگاهي جا يهايتمام انرژ 

  بـا  . کنـيم يک الکترون ولت اختيار م ـ    يترتيب برابر با صفر و       به

 ۶ تا   -۶ها از    مجاز انرژي الکترون در هادي     ةتوجه به اين اعداد باز    

 ۴۹ يعنـي شـامل      ۷×۷ع نانو بلور را     سطح مقط . الکترون ولت است  

 ضريب عبور الکتروني سامانه ۲شکل ابتدا در . گيريماتم در نظر مي

را به ازاي سه مکان متفاوت يک بار الکتريکي بـا قـدرت پتانـسيل               

eVIJKU U= =  واقع در سطح مقطع نانو بلـور مـورد بررسـي            4

ا قرار دادن بار الکتريکي     شود ب طور که ديده مي   همان. دهيمقرار مي 

هـا نـسبت    در مرکز سطح مقطع، کمترين رسانش را در تمام انرژي         

 که دليـل ايـن امـر پراکنـدگي          ،کنيمها مشاهده مي  به ساير موقعيت  

  .]۱[بيشتر الکترون ورودي از پتانسيل بار الکتريکي است 

آل و   يک مـورد ايـده     ي، نمودار ضريب عبور برا    ۳شکل  در     

ل بارهايي با پتانسيل مثبت و منفي واقـع در مرکـز            دو مورد شام  

از نمـودار   .  از انرژي رسم شده اسـت      ينانو بلور به صورت تابع    

 يشـود کـه در ابتـدا و انتهـا         آل مشاهده مي  مربوط به مورد ايده   

هاي رسانش و همپوشاني آنها کمينـه و         انرژي تعداد کانال   ةپنجر

در موارد شامل بـار     . در انرژي صفر همپوشاني آنها بيشينه است      

اي خارج شده و رسانش نسبت      الکتريکي، نمودارها از شکل پله    

 مربـوط بـه     يهمچنـين نمودارهـا   . شودآل کمتر مي  به مورد ايده  

 نـسبت بـه انـرژي صـفر تـصوير           ي مثبت و منف   يپتانسيل بارها 

U( بـار مثبـت     يکـه بـرا     به طوري . اي يکديگرند  آينه ، در )<

U(و براي بار منفي     ابتدا   در انتهاي پنجـره مجـاز انـرژي،        ) >

  .زني استسازوکار رسانش تونل



 ۳۰۶  آقابابايي  و فاطمهرباني حسنمحمد مرداني،   ۳، شمارة ۱۳جلد 
  

  

Energy(eV)
-6 -4 -2 0 2 4 6

Tr
an

sm
is

si
on

0

10

20

30
U = 0
U = 2 eV
U = -2 eV

  
 ـينمودار ضر) الکترونيکی ةنسخ در رنگي (.۳شکل    يب عبور الکترون

مـورد   در سـه     ۷×۷ يک نانو بلور با سطح مقطـع         يبرحسب انرژي برا  

)آل  ايده )U )eV، شامل يک بار مثبت     0= )U =  و يـک بـار منفـي    2

eV( )U = نانو بلور در راسـتاي طـول   .  واقع در مرکز سطح مقطع 2−

  .نامتناهي فرض شده است

  

هـاي الکترونـي را     حالـت  نمودارهاي مربوط به چگـالي     ۴شکل  

آل، شامل يک بار مثبت و يک بار منفي واقع          مورد ايده براي سه   

لازم به ذکر است کـه در       . دهددر سطح مقطع نانو بلور نشان مي      

 آل با توجه به عددي بـودن محاسـبات، چگـالي          حالت غير ايده  

دسـت    شـامل بـار بـه      ة لايه در همسايگي لاي    ۲۱ها براي   حالت

نمـودار نـسبت    آل  شود که در مورد ايـده      مشاهده مي . آمده است 

شـکل   U و از مجموع نمودارهـاي        بوده، به انرژي صفر متقارن   

  در حـالي  . آيـد دست مي  مربوط به هر يک از مدهاي رسانش به       

که وجود بار منفي يا مثبت باعث خارج شدن نمودارها از شکل            

هـاي تـشديدي    منظم و متقارن و همچنين زياد شدن تعداد قلـه         

 ةدر واقع پتانسيل بار الکتريکي نتوانسته است که بيـشين         . ودشمي

 ـ       حالت چگالي جـا کنـد و تنهـا در         هها را در قـسمت ميـاني جاب

 نـوار انـرژي اثـر داشـته         ةخصوص در دو لب   ه  کاهش مقدار آن ب   

هـاي الکترونـي    حالـت دهد که چگالي  محاسبات نشان مي  . است

که بـا توجـه       حاليتقريباً مستقل از مکان بار الکتريکي است در         

 در ادامـة    .مورد رسانش اين مطلب صادق نيست     ، در   ۲به شکل   

ــع    ــطح مقط ــي الکتريکــي را در س ــک دو قطب   ) ۷×۷(بحــث، ي

در نظر گرفته و اثر تغيير مکـان مرکـز دو          يک نانو بلور نامتناهي     

ــرار     ــورد بررســي ق ــور م ــر ضــريب عب ــي الکتريکــي را ب   قطب
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هــاي حالــتينمــودار چگــال)  رنگــينــسخه الکترونيکــی (.۴شــکل 

 در ۷×۷ يک نانو بلور بـا سـطح مقطـع     ي برحسب انرژي برا   يالکترون

)آل  سه مورد ايده   )U )eV، شامل يک بار مثبـت       0= )U =  و يـک    4

)eVبار منفي    )U = نـانو بلـور در   . رکـز سـطح مقطـع     واقـع در م    4−

 ۲۱ يهـا بـرا   حالـت راستاي طول نامتناهي فرض شده است و چگالي       

  . شامل بار محاسبه شده استيةلايه در همسايگي لا

  

 اين کميت را براي سه مکان متفاوت مرکـز          ۵شکل  . دهيممي

در اين شکل به منظور     . دهد ميدوقطبي برحسب انرژي نشان     

ي را کـه مرکـز دو قطبـي در مرکـز            نويسي مثلاً مـورد    خلاصه

مـشخص  ) ۳و ۳) (۵و ۵(سطح مقطـع قـرار دارد بـا عبـارت           

بدين معنـي کـه بـار مثبـت دو قطبـي در             ). ۱شکل  (ايم  کرده

در ايـن  . قـرار دارد  ) ۵و ۵(و بار منفي در مکان      ) ۳و ۳(مکان  

 الکتـرون ولـت اختيـار    ۴قسمت قدرت پتانسيل دو قطبـي را      

آل اسـت   ز رنگ که مانند مورد ايـده      نمودار خط قرم  . ايمکرده

دهد وقتي مرکز دو قطبي در مرکز سطح مقطع قـرار           نشان مي 

در واقــع در ايــن حالــت اثــر . بگيــرد، رســانش کامــل اســت

هـاي  هاي ناشي از بارهاي مثبت و منفي روي جايگاه         پتانسيل

شـود و مقـدار انـرژي       نانو بلـور بـه طـور کامـل خنثـي مـي            

آل کـرده و بنـابراين حالـت ايـده        هـا تغييـري ن    جايگاهي اتـم  

 سـطح مقطـع،     ةبا انتقـال دوقطبـي بـه گوش ـ       . شودبازيابي مي 

يابـد و بـه دليـل عـدم تقـارن قرارگيـري             رسانش کاهش مـي   

آل حالـت ايـده   دوقطبي در سطح مقطـع سـامانه، رسـانش از           

، ضـريب   )۱ و ۱( )۳  و ۳(بنـابراين در مـورد      . شودخارج مي 

  .عبور داراي کمترين مقدار است
 



  ۳، شمارة ۱۳د جل  . . .بار يا دوقطبي الکتريکي بر ترابرد الکتروني يک نانو بلور  اثر تغيير مکان يک  ۳۰۷
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 ـينمودار ضر) الکترونيکی ةنسخ در رنگي (.۵شکل    يب عبور الکترون

 يـک دو    شامل ۷×۷ يک نانو بلور با سطح مقطع        يبرحسب انرژي برا  

نـانو بلـور در     . قطبي الکتريکي در سه جايگاه متفاوت در سطح مقطع        

 ۴نسيل هر بار الکتريکي     راستاي طول نامتناهي و قدر مطلق قدرت پتا       

  .الکترون ولت فرض شده است

 

  يريگ جهينت. ۴
در اين مقاله به کمک روش تابع گرين در رهيافت تنگابـست            

به بررسي رسانش و چگالي الکتروني يک نانو بلور نامتنـاهي           

با ساختار مکعبي ساده شامل يک بـار الکتريکـي يـا يـک دو               

ه و اثر تغيير مکـان      قطبي الکتريکي در سطح مقطع آن پرداخت      

.  سطح مقطع مورد بررسـي قـرار داديـم         ةآنها را از مرکز به لب     

جا کـردن مکـان بـار الکتريکـي از           دهد با جابه  نتايج نشان مي  

کـه   يابـد در حـالي    مرکز به سمت لبه ضريب عبور کاهش مي       

يعني با قـرار   . براي يک دوقطبي وضعيت کاملاً برعکس است      

ــه ترتيــب ةدادن دوقطبــي در مرکــز و گوشــ  ســطح مقطــع ب

از . کنـيم بيشترين و کمترين رسانش را در سامانه مشاهده مي        

 براي کنترل رسانش با تزريق بـار        تواند مي نظر کاربردي نتايج  

  .الکتريکي سودمند واقع شود
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