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  )۱۶/۴/۱۳۹۳ :دريافت نسخة نهايي؛  ۱۰/۷/۱۳۹۲ :دريافت مقاله(

  چكيده

 لنياسـت  ييک چندپار پل يرسانش الکترون ياول به بررس ةيهمسا بيانتقال و تقر سيتنگابست با استفاده از روش ماتر افتيمقاله توسط ره نيدر ا

 دسـت  بـه  رنياسـت  يهاي بنزن به پلي استيلن رسانش سامانه را در تبديل آن به چندپار پل مولکولساده پرداخته؛ و با افزودن  ةمحصور بين دو زنجير

اسـتيلن بهبـود    پلي يزن تونل ةدر ناحي يباشد، رسانش الکترون شتريب يمرکز ةبنزن در سامانهاي  هر چه تعداد مولکول دهد ينشان م جينتا. ميآور يم

 ةبـه ناحي ـ  لناسـتي  چنـدپار پلـي   طيف رسـانش تشديدي مربوط به  ةشود و در مقابل قسمتي از ناحي تشديدي نزديک مي ةيافته و اين ناحيه به ناحي

  .گردد زني پلي استيرن تبديل مي تونل

  

  رنياست يپل لن،ياست يپل ،يانتقال، رسانش الکترون سيتنگابست، ماتر :كليديهاي  واژه

  

  

  مقدمه .١

 ـ در دهه هـاي  سـامانه  يهاي اخير تحقيق بر روي ترابـرد الکترون

]. ۱[مهم پژوهشـي بـوده اسـت     ةمولکولي يک بعدي، يک زمين

گيري و ساخت قطعات نيمه هادي،  ههاي اندازپيشرفت در روش

که  ييجامنجر به ادامه کوچک کردن ادوات الکترونيکي شده تا 

از طرفي استفاده از ]. ۲[اند آثار کوانتومي در آنها بسيار مهم شده

جديدي  ةها در نانو الکترونيک منجر به پديد آمدن شاخمولکول

نام الکترونيک مولکولي شده اسـت کـه قـادر اسـت قطعـاتي       به

در ايـن  . هـا را پيشـنهاد کنـد   بـه کـوچکي مولکـول    يکيالکترون

منحصر بـه فـرد بسـپارهاي هميـوغ     رهگذر با توجه به خواص 

 ـ يبرا يادي، تلاش زيکربن آنهـا   يدرک خواص رسانش الکترون

  تـوان از آنهـا   ايـن بسـپارها کـه مـي    ]. ۴و۳[به عمل آمده اسـت  

بناهـاي اصـلي در   عنوان نانوسـيم مولکـولي يـاد کـرد، سـنگ      به

رونـد ترابـرد   ]. ۵[هسـتند   يمولکول يکيقطعات الکترون يطراح

هـا از پارامترهـايي همچـون طـول مولکـول،      انهبار در اين سـام 

ــم   ــداد ات ــودن تع ــرد ب ــرات زوج و ف ــارش، اث ــدرت دوپ ــا، ق ه

هـا تـأثير   هـا و ناخالصـي  ها و وجود نقـص گيري ساليتون شکل

 توانـد  يم ـالکتريکـي   يمثلاً وجـود يـک ناخالص ـ   ].۶[پذيرد  مي

الکترون عبوري از سامانه را پراکنـده سـاخته و مقـدار رسـانش     

  .طور شديدي تغيير دهد بهکي سامانه را الکتري
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هـاي نـانو   از ديدگاه نظري بررسي ترابـرد الکترونـي در سـامانه   

ــاس، در غ ــمقي ــاب پدي ــادهي ــدگ ييه ــل پراکن ــان،  يمث ناکشس

برهمکنش الکترون ـ الکترون، الکترون ـ فونـون، توسـط روش     

ک يــن روش يــا. پــذير اســتطــور مطلــوبي امکــانلانــداؤر بــه

ق يــطر از  يکــيان الکتريــمحاســبه جر يبــرا يچــارچوب کلــ

 يهـا مين بـه نـيم س ـ  يک است که از طـرف يمزوسکوپ يرساناها

کليـدي در درک ترابـرد الکترونـي     ةنکت ـ. ل متصـل شـوند  ا دهيا

 ،يدر رژيـم پاسـخ خط ـ  « :شـود براساس اين مدل چنين بيان مي

هاي روش]. ۷[» رسانش متناسب با ضريب عبور الکتروني است

ضــريب عبــور الکترونــي نيــز معمــولاً توســط  ةنظــري محاســب

صـورت   ] ۱۰و ۹[ن يو تـابع گـر  ] ۸[ س انتقاليماتر يها روش

با اينکه روش تابع گرين روشي بسيار قدرتمند بوده و . پذيردمي

در تمامي شرايط مسئله قابل استفاده اسـت ولـي در جـايي کـه     

انتقــال اســتفاده کــرد، ســرعت انجــام  بتــوان از روش مــاتريس

طـور محسوسـي    بـه روش تابع گرين  بهنسبت  يعدد محاسبات

  .بيشتر است

در اين مقاله با استفاده از روش ماتريس انتقال در رهيافت   

اسـتيلن  تنگابست به بررسي رسانش الکتريکي يـک سـيم پلـي   

ايـن  . پـردازيم بنـزن مـي   متناهي متصل به يک يا چند مولکول

ابتـدا  . تصل شده اسـت سامانه از طرفين به دو نيم سيم فلزي م

بنزن به اتم کـربن مرکـزي    رسانش موردي را که يک مولکول

اين سامانه اضافه شده است، محاسبه کرده و سپس تعداد ايـن  

تـدريج افـزايش    بـه هاي بنزني را در مرکز اين سـامانه  مولکول

طـور يـک در ميـان بـا      بـه هاي کربن که اتم طوري بهدهيم،  مي

در واقـع در طـي ايـن    . برقـرار کننـد   هاي بنزن ارتباطمولکول

هـاي بنـزن،   شود که با اضـافه شـدن مولکـول   يند فرض ميافر

هـدف  . شوداستيرن تبديل مياستيلن به چندپار پلي چندپار پلي

رسانش سـاختارهاي   ساز و کارِ مقايسه و فهمِ ،محاسبه ،اصلي

بنابراين در بخـش بعـد بـه معرفـي     . مياني در اين تبديل است

 ةبندي رسانش الکتروني مورد نياز بـراي محاسـب  مدل و فرمول

رسانش اين سامانه پرداخته، سپس نتايج حاصل از محاسـبات  

اي از نتايج اصـلي مقالـه   عددي را آورده و در آخر نيز خلاصه

  .کنيم را ذکر مي

  يبند فرمول مدل و. ۲

ب يضر ةمحاسب يس انتقال را برايدر اين بخش، ابتدا روش ماتر

پــس از آن روش بــاز . م کــرديخــواه يمعرفــ يعبــور الکترونــ

درجـات آزادي هـاميلتوني    ةبهنجارش را که بـراي تقليـل مرتب ـ  

يـک سـامانه شـامل سـه     . مسئله مفيد است، توضيح خواهيم داد

يـا  (هاي قسمت چپ، راست و مرکزي را در نظر بگيريد که اتم

در رهيافت تنگابسـت  . ايمگذاري کردهآن را شماره) هايجايگاه

، معادلة شرودينگر براي اتـم ]۱۱[ترين همسايه و تقريب نزديک

iام چنين است  

)١  (  , , ,i i i i i i i i i           1 1 1 1  

انرژي  ام،iالکترون در اتم  ةتابع موج حالت پاي iکه در آن 

,و  iالکترون ورودي، i i  و iترتيب انرژي جايگاهي اتم  به 1

iو iهاي انرژي پرش بين اتم که  iTماتريس انتقال. ام است1

iتابع موج  قبلي خـود مربـوط    ةموج دو همساي را به توابع 1

  آيد دست مي بهزير  صورت بهسازد؛ مي
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شـمارة   i، وقتـي  iTي انتقـال  هـا  سيمـاتر  حاصـل ضـرب  اگر 

 Pهاي متصل به آن را اختيار کند، هاي سامانة مرکزي و اتم اتم

اتم متصل  Nتعريف شود، آنگاه براي يک سامانة مرکزي شامل

  :به دو هادي، خواهيم داشت

)٣  (  ... .N N NP T T T T T  1 1 1 0  

هاي ماتريس و درايه همچنين بين ضريب عبور الکتروني سامانه

  ]۱۲[رابطة زير برقرار است ، Pانتقال کل، 
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ــه در آن  ــادي   Lک ــه ه ــوط ب ــندگي مرب ــة پاش ــا رابط ــا، ب ه

cosL L L    2مدلي که . ، به انرژي الکترون وابسته است

اسـتيلن بـا   دهيم، شامل يک زنجيـر پلـي  مورد بررسي قرار مي

سـيم  اتم کربن است که بين دو نيم Nدود و داراي اندازه مح

هـاميلتوني ايـن سـامانه چنـين     . اندبعدي قرار گرفتهفلزي يک

  است

)٥  (  ,  L LW WH H H H  
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بنزنـي را در انـرژي    ةتوان اثر حلقبا روش باز بهنجارش مي .۱شکل 

  .جايگاهي اتم کربن مقابل آن لحاظ کرد

  

 يها و سيم مرکزيهاد يلتونيترتيب هام به LH،WHکه در آن

هـا  يبرهمکنش سيم مرکـزي بـا هـاد    يلتونيهام LWHهستند،

مربوط به سامانه مرکزي با  يتونليدر تقريب تنگابست هام. است

  شودميزير داده  ةرابط

h.c.,
W

i d s
i i i

H

i i i i i i  



      2 1 2 2 2 1

 )٦(  

هاي پرش الکتـرون مربـوط   يترتيب انرژ به dو sکه در آن 

اسـتيلن  کربن در مولکول پلي-يگانه و دوگانه کربن يوندهايبه پ

 يلتونيهام. ام استiکربن  يگاهيجا يانرژ iهمچنين . هستند

  استشکل زير  يها نيز در تقريب تنگابست دارايهاد

)٧  (  h.c.,L L L
i i

H i i i i      1  

پـرش   يو انـرژ  يگـاه يجا يب انرژيترت به Lو  Lکه در آن 

هـا اسـت و بـالاخره بـراي     هاي واقـع در هـادي  الکترون در اتم

  داريمها هاي سامانه به هادياتصال

)٨  (    h.c.,LW LWH N N   1 1  

ن مولکول و يانرژي پرش الکترون براي اتصال ب LWکه در آن 

رهيافــت شــويم کـه در  در آخـر متــذکر مـي  . اســت يهـر هـاد  

 ي، ترازهـا )۶( ةبلوخ با توجه به رابط ـ ةتنگابست به کمک قضي

ل بـا  الن ايـده ياسـت ييک بسپار پل يو در نتيجه گاف انرژ يانرژ

  آيدميدست  بهر يصورت ز بهنهايت طول بي

)٩  (  ( ) cos ,d s d sk ka        2 2
0 2  

  

)١٠  (  , g d sE  2  

يـک کميـت   (عدد موج الکتـرون   kثابت شبکة بسپار و  aکه در آن 

در ادامه سعي خواهيم کـرد کـه طيـف انـرژي     . در آن است) پيوسته

  .استيرن را به کمک روش باز بهنجارش بررسي نماييمبسپار پلي

 ـي ـرن يک زنجياستيپل   بنـزن   يهـا اسـت کـه مولکـول    يره کربن

ن ي ـدر ا. کربن آن متصـل هسـتند   يهاطور يک در ميان به اتمبه

در نظـر   يعنوان ناخالص ـ بهبنزن را  يهاتوان مولکولره مييزنج

 ةري ـدر يک زنج يوجود ناخالص بهگرفت و تمامي روابط مربوط 

کـارگيري روش   بـه بـراي  . کار گرفت هن مورد بيا يخطي را برا

هـاي  نگر مربـوط بـه اتـم   يشرود ةدسته معادل بازبهنجارش، ابتدا

انـد،  خورده برچسب ۱هاي آن مطابق شکل کربن بنزن را که اتم

  :در نظر بگيريد
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بهنجـار   ي، انـرژ ۱به نفع اتم  ۶تا  ۲هاي با حذف توابع موج اتم

در محاسـبات وارد   يناخالص ـکه مانند تک) imp(اين اتم  ةشد

شود، با فرض يم 0 ر يصورت ز به و  s،d، برحسب 0

  آيددست مي به

( ) ( ) ( )
.

( )
d s d s d d s s

imp
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2 2 2
  

)۱۲ (  

کربن  ةبهنجار شد يتوان انرژي جايگاهبا تکرار همين روش مي

بـه شـکل    impو  sبنزني برحسب پارامترهـاي   ةمقابل حلق

/ ( )c s imp      يبنـابراين ترازهـا  . ]۱۳ [محاسبه کـرد  2

نهايت، بـا فـرض   ل با طول بيارن ايدهياستييک بسپار پل يانرژ

 0   :شودزير داده مي ة، توسط حل معادل0

)١٣  (  ( ) ( ) ( ) cos ,c sk k k ka     2 2 24 0  

لن و ياستيبا اضافه کردن مولکول بنزن به پل ۲مطابق شکل حال 

 ةس ـيرن به مقاياستيک به ساختار پلينزد يل ساختاريتاً تشکينها

 ةو هفت حلق لن شامل يک، سه، پنجياستيمختلف پل يهاحالت

هـاي بنزنـي را در   ر اضافه کـردن حلقـه  يم، تا تأثيپردازيبنزني م

  .ميکن يرفتار رسانش سامانه بررس

  

  و بحث جينتا. ٣

  استيلن و پلي ينمودارهاي مربوط به ساختار نوار انرژي بسپارها
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 ـ ةلن شامل يک تا هفت حلقياستييک بسپار پل .۲شکل  کـه از   يبنزن

  .کسان و همگن متصل استي يفلز يهايدو طرف به هاد

  

در ) ۱۳(و ) ۹(روابـط  ترتيـب بـه کمـک    استيرن نامتناهي بهيپل

در اين شکل و همچنين در ادامـه انـرژي   . اندرسم شده ۳شکل 

پـرش   هـاي کـربن برابـر صـفر و انـرژي     يهاهمه اتم يگاهيجا

 ـ و گانـه ي يوندهايپ الکترون در ب ي ـترت بـه کـربن  -کـربن  ةدوگان

/- eVs  0 -/و  836 eVd    1 ]. ۱۴[انــد انتخــاب شــده 164

هاي گاف) ب(۳استيلن و شکل گاف مرکزي پلي) الف(۳شکل 

نـوار  . دهنـد  استيرن را به روشني نشان ميغير مرکزي بسپار پلي

انرژي پلي استيلن نسبت به انرژي جايگاهي کربن متقارن بـوده  

و حول اين انرژي داراي يک گاف است که به آن گاف مرکـزي  

بــراي بســپار . اســت) يعنــي گــافي کــه در مرکــز نــوار انــرژي(

/استيرن، دو گاف حول انرژي حـدود   پلي eV 01 و دو گـاف   5

/ديگر حول انرژي حدود  eV1   .داريم 85

  حــال بــا داشــتن اطلاعــات مربــوط بــه ســاختار نــواري و    

 ـتـوان بـه تجز  هاي انرژي اين بسپارها ميخصوص گاف به ه و ي

محـدود شـده    يهامربوط به رسانش سامانه يج عدديل نتايتحل

 ةدر اينجـا سـامان  . پرداخـت  ۲بين دو هـادي متنـاظر بـا شـکل     

را يــک چنــدپار ) هــاي بنــزندر غيــاب حلقــه(پايــه  يمولکــول

 يونـدها يگيريم که با پاتم کربن در نظر مي ۱۷لن شامل ياست يپل

. مشابه متصل شـده اسـت   يم فلزيم سين به دو نيدوگانه از طرف

، يمرکـز ( ةکـربن سـامان   يهاهمه اتم يگاهيهمچنين انرژي جا

هاي پرش الکترون بين يو انرژ را برابر صفر) هاها و بنزنيهاد

-ترتيـب برابـر   بـه هـا را  ها و اتصالها در هادياتم eVL  و  1

/ eVLW  0   .مکني يمانتخاب  8
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) ب(اسـتيلن و   پلـي ) الـف (ساختار نوار انرژي يـک بسـپار    .۳شکل 

  .استيرن نامتناهي پلي

  

ب يترتيـب، نمودارهـاي ضـر    بـه ، )ب(و ) الف( ۴هاي در شکل

هـاي نشـان   يکربنديپ يتم آن برحسب انرژي، برايعبور و لگار

دليـل اينکـه نمودارهـا     بـه . رسم شده است ۲داده شده در شکل 

 ينسبت به انرژي صفر متقارن هستند، اين نمودارهـا فقـط بـرا   

شود که رسـانش  يمشاهده م. هاي مثبت ترسيم شده استانرژي

هـاي  استيلن با افزايش تعداد حلقهزني در گاف مرکزي پليتونل

زني کم کـم بـه   تونل ةرت ديگر ناحيعبا بهبنزني افزايش يافته يا 

بنزنـي در   ةدر واقع وجـود حلق ـ . شودتشديدي تبديل مي ةناحي

استيلن باعث ايجاد ترازهاي انـرژي جديـد در   وسط چندپار پلي

ها تعداد اين وسط گاف مرکزي آن شده و با افزايش تعداد حلقه

 کـه  طـوري  بهترازها حول انرژي جايگاهي اتم کربن افزايش يافته 

در مقابل با افزايش تعداد . گرددرسانش در اين ناحيه تقويت مي

/هـاي  هاي بنزني، حول انرژيحلقه eV 1 /و  5 eV1 ، يـا  85

استيرن، رسانش کاهش يافته و سـريعاً  هاي پليهمان مرکز گاف

  هـاي حـول   در انـرژي . شـود زنـي مـي  تبديل به رسـانش تونـل  
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 بر لگاريتم آن،) ب(الکتروني و  عبور ضريب نمودار) الف( .۴شکل 
  .۲شکل  در هاي نشان داده شدهپيکربندي براي انرژي حسب

  

/ eV 01 ، وجود اختلاف بين مقادير انرژي پرش بين پيوندهاي 5

هـاي بنزنـي باعـث ايجـاد تفـاوت در      حلقـه يگانه و دوگانه در 

هـاي  ها شده که خـود باعـث تـداخل   مسيرهاي حرکت الکترون

ضـد تشـديدي    ةويرانگر و در نتيجه منجـر بـه ظهـور يـک در    

ها پهنـاي ايـن   افزايش تعداد حلقه) ب(۴مطابق شکل . گردد مي

لازم به ذکر است کـه ظهـور   . کندضد تشديدي را بيشتر مي ةدر

هـاي  وجود حلقه بههاي ضد تشديدي در طيف رسانش، اين دره

  ].۱۳[ها است گاف ةگردد و مستقل از اندازبنزني بر مي

استيلن  درک بهتر ساز و کار رسانش در تبديل چندپار پلي يبرا  

نمـودار لگـاريتم رسـانش را     ۵اسـتيرن، در شـکل   به چنـدپار پلـي  

يکي واقع در  هاي بنزني در سه انرژي متفاوت،برحسب تعداد حلقه

استيرن رسم هاي پلياستيلن و دو تا واقع در گافگاف مرکزي پلي

/افزايش رسانش در انـرژي  . ايمکرده eV0 و کـاهش رسـانش در    2

/هاي انرژي eV1 /و  2 eV1 هـاي ذکـر شـده    ييدي بر تحليـل أت 85

  شود تا حدود سه حلقة بنـزن، ماهيـت  که ديده ميطور همان. است
  

Number of rings
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 ـ يتم ضـر يلگـار  نمـودار  .۵شکل  تعـداد   برحسـب  يب عبـور الکترون

  .استيلن در چند انرژي متفاوتهاي متصل به چندپار پلي بنزن

  

کـه   در حـالي . استيلن استرسانش ساختار پلي رسانش متمايل با

موارد بيشتر از سه حلقه ماهيت رسانش به رفتـار رسـانش   براي 

  .شوداستيرن نزديک ميساختار پلي

  

  يريگجهينت. ٤

 س انتقـال يمـاتر  روش بـه  تنگابسـت   رهيافـت  در مقالـه  ايـن  در

م يلن متصـل بـه دو س ـ  ياستيپل يک چندپار الكتروني رسانندگي

مولکول بنـزن   ي، در حضور تعداديمه متناهين يک بعدي يفلز

 بررسـي  انـد، مـورد  لن قرار داده شـده ياستيکه در مرکز بسپار پل

ــرار ــت ق ــر   . گرف ــارش اث ــتفاده از روش بازبهنج ــا اس ــدا ب ابت

را بر اتم کربن مقابلش لحاظ کرده و انـرژي   يبنزن يها مولکول

آن را در روابـط مربـوط بـه يـک      ةجايگاهي مؤثر بهنجـار شـد  

 يبه کمک اين رهيافـت تعـداد   سپس. ميساده وارد کرد ةزنجير

کـه بـه   لن قـرار داده تـا جـايي   ياسـت يبنزن را در مرکز بسپار پل ـ

ج نشان ينتا. رن برسيمياستيک به ساختار بسپار پلينزد يساختار

هاي بنزن رسانش سامانه در دهد که با افزايش تعداد مولکوليم

ضافه به بيان ديگر ا. ابديياستيلن بهبود مگاف مرکزي بسپار پلي

استيلن و حرکت به سمت هاي بنزن به چندپار پليکردن مولکول

 ةشود که رسانش در ناحياستيرن باعث ميايجاد يک چندپار پلي

تشـديدي تبـديل    ةزني بهبود پيدا کرده و اين ناحيه به ناحيتونل

 ـ هـاي  تشـديدي کـه در گـاف    ةشود و در مقابل قسمتي از ناحي

   .زني نزديک گرددتونل ةناحي گيرند، بهاستيرن قرار مي پلي

 الف

 ب
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