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  )۱۱/۹/۱۳۹۳ :دريافت نسخة نهايي؛  ۱۳/۱۲/۱۳۹۲ :دريافت مقاله(

  چكيده

در نظر گرفتن پرش الکتـرون   هاي مولکولي بارسانش الکتروني نانو سيم ةبست به مطالع و در رهيافت تنگ تابع گريندر اين مقاله به کمک روش 

خطـي متنـاوب و يـک چنـدپار      ةخطـي همگـن، يـک زنجيـر     ةهاي مورد مطالعه شامل يک زنجيرساختار. ايمهاي اول و دوم پرداختهبين همسايه

هـاي  م پديـده دو ةيدهنـد کـه در تقريـب همسـا    نتايج نشان مـي . اندفلزي محدود شده ةه فرض شده است بين دو هادي سادپارافنيلن هستند ک پلي

نـوار انـرژي    ةتقريب يک گاف انـرژي جديـد در لب ـ  همچنين در اين . دهندتشديدي، ضد تشديدي و فانو در طيف رسانش اين ساختارها رخ مي

ايـن   دار نيـز هـاي گـاف  در سامانه. هاي دوم بستگي داردآن به مقدار قدرت انرژي پرش الکترون بين همسايه ةها قابل مشاهده است که اندازهادي

  .گرددگاف در طيف انرژي مي ةجايي ناحي انرژي پرش باعث جابه

  

  دوم يةبست، همسا، تابع گرين، تنگيرونترابرد الکت :هاي كليدي واژه

  

  

  مقدمه .١

امروزه فناوري نـانو بـه دليـل اسـتفاده از خـواص کوانتـومي و       

هاي نوظهور نانوساختارها در صـنايع مختلـف از جملـه    ويژگي

رونيک، مرکز توجه بسياري از محققان قـرار گرفتـه   صنعت الکت

رها بـه  هـا و بسـپا  اي به نانوسـيم در اين راستا توجه ويژه. است

الکترونيـک  . بعـدي شـده اسـت    يـک   عنوان نانوساختارهاي شبه

 يداري ـش پاير افـزا ي ـنظ ييهـدف بهبـود پارامترهـا   مولکولي با 

پارهاي بس ـهاي اتمـي و  الکتريکي زنجيره يو رسانندگ يکيمکان

ها رود و هنوز هم چالشيش ميپ يکيهميوغ در قطعات الکترون

  ].۲و۱[ هاي زيادي پيش رو داردو فرصت

بسپارهاي رسانا يا هميوغ شامل واحدهاي تکرار شـونده از  

) بـه صـورت متنـاوب   (هاي کربن پيوندهاي يگانه و دوگانه اتم

 هـا در طـول بسـپار   هستند که دليل اصلي شناور شدن الکتـرون 

در مقايسـه بـا    هاي پيوند در اين بسپارها، الکترون]. ۳[است 

توانند از يک اتم به اتـم  به راحتي مي هاي پيوندهايالکترون

  شـود رسانـه اين امر معمولاً باعث بهبـد کـجا شونر جابهـديگ
 



 ۹۰   و مرضیه طالبی حسن ربانی، محمد مردانی  1، شمارة 15جلد 
  

  

  

  
هاي اول و دوم متصل به دو هادي شامل جملات خطي شامل جملات پرش بين همسايه ةيک زنجير) الف() رنگي در نسخة الكترونيكي( .۱شکل

  .يک طرح دوبعدي معادل براي اين زنجيره) ب. (هاي اول آنهاپرش بين فقط همسايه

  

يکي، الكتر خواص اخير ةده دو در. شودالکتروني در ساختار مي

 ةمــورد مطالعــ نورشــناختي و اســپينترونيکي بســپارهاي رســانا

هـاي مختلفـي از جملـه    به روش]. ۴[اند گرفته قرار پژوهشگران

توان بسپارهاي نارسـانا را رسـانا و يـا    اکسايش و کاهش نيز مي

اي از بسپارهاي رسانا، به توان به عنوان نمونهمي. رسانا کردنيمه

  . ي آروماتيک اشاره کردهااستيلن و ساختارپلي

هاي مولکولي در رهيافـت  رسانش الکتريکي سيم ةدر مطالع

ترين همسـايه بهـره گرفتـه    بست، معمولاً از تقريب نزديکتنگ

هاي بدين معني که از اثرات پرش الکترون بين همسايه. شودمي

 pهـاي  با توجه به ايـن کـه اربيتـال   . گرددپوشي ميبعدي چشم

 نظـر  هسـتند، در  sکمتري نسبت به اربيتـال   داراي جايگزيدگي

ــ ــرش الکت ــين همســايهگــرفتن پ ــرون ب ــر از جمل  ةهــاي دورت

 ةبه عنوان مثـال مقايس ـ ]. ۵[تواند مهم شود هاي دوم مي همسايه

نـوار انـرژي گـرافن در رهيافـت      نتايج بـه دسـت آمـده بـراي    

هـاي دوم و سـوم بـا    بست با در نظر گرفتن تقريب همسايه تنگ

دهــد کــه هرچــه بــرهمکنش ا بــه ســاکن نشــان مــيروش ابتــد

هاي دورتري در محاسبات مربوطه لحاظ شـود، انطبـاق    همسايه

]. ۶[بيشتري بـا نتـايج ابتـدا بـه سـاکن وجـود خواهـد داشـت         

هـاي  ي گرافني نيـز در تقريـب  محاسبات مشابه براي نانونوارها

  ].   ۷[بالاتر نيز مؤيد اين نکته در مقياس نانو است  يةهمسا

ترابرد الکتروني يک نانو سيم متصل  ةمقاله به محاسبر اين د

به دو هادي ساده فلزي با در نظـر گـرفتن پـرش الکتـرون بـين      

دين منظور با شروع از يک ب. پردازيمهاي اول و دوم ميهمسايه

حـاوي   PPPمتناوب، يک بسـپار   ةخطي و سپس زنجير ةزنجير

داده و با در نظـر   هاي حلقوي بنزن را مورد بررسي قرارمولکول

هـاي   هـاي دوم پديـده  کترون بـين همسـايه  گرفتن برهمکنش ال

زني و ضدتشديدي را بين چنين ساختارهايي مورد مطالعـه  تونل

بسـت و بـا   محاسبات در رهيافت تنـگ . دهيمو مقايسه قرار مي

 .استفاده از روش تابع گرين صورت گرفته است

  

  و محاسبات عددي بنديفرمول. ۲

که بين دو هادي ساده محدود را اتم  Nخطي شامل ةريک زنجي

در رهيافـت  ). )الـف ( ۱ شـکل (گيـريم  شده است، در نظـر مـي  

بست، هاميلتوني اين زنجيـره را برحسـب جمـلات پـرش      تنگ

در حالي که . کنيمهاي اول و دوم فرض ميالکترون بين همسايه

 ةصالات را فقط شامل جملا و اتههاي مربوط به هاديهاميلتوني

تـوان  مـي . گيريمر نظر ميترين همسايه دپرش الکتروني نزديک

براي . مرکزي را شامل دو نوع اتم متفاوت در نظر گرفت ةسامان

 ۱تجسم بهتر طرح دو بعدي معـادل ايـن سـاختار را در شـکل     

  هاميلتوني اين سامانه به صورت زير است . ايمآورده) ب(

)۱(  L WL W WR R ,    H H H H H H

ــه در آن  L(Rکـــ )H  وWH  وWL (R )H  ــب ــه ترتيـــ بـــ

هاميلتوني نـانو سـيم    ،)راست(هاي هادي سمت چپ  هاميلتوني

لتوني اتصـال نـانو سـيم بـا هـادي سـمت چـپ        يمرکزي و هام

ها در اين هاميلتوني با توجه به مفروضات مسئله،. است) تراس(

 شوند بست به صورت زير نوشته مي رهيافت تنگ

)۲(       L(R) L(R) L(R) h.c.,
i i
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)۴(              WL(R WL(R ( ) ( ) h.c. ,H N N  0 1 1) )  

L(Rکه در آن  هـاي هـادي   انرژي جايگاهي اتـم  W,iو  (

اتمي و همچنـين   ةام در زنجير- iو اتم ) راست(سمت چپ 

L(R )،WL(R ) ،1 
 2و 

پــرش  يهــاانــرژي بــه ترتيــب

، بـين  )راسـت (هـاي الکتـرود سـمت چـپ     الکترون بين اتـم 

هـاي  هاي اول، و بين همسايهالکترودها و زنجيره، بين همسايه

 ، از )۲( ةهاي رابطزنيدر جمع i. دوم در زنجيره هستند

ــا  ــادي ســمت چــپ و از   ۰ت ــراي ه ب 1N  ــا ــراي  ت   ب

Wلازم به ذکر است که . کندهادي سمت راست تغيير مي ,i 

  و بــراي ســيم  Wبــراي ســيم همگــن برابــر مقــدار ثابــت 

)Wمتناوب به صورت  )i   ـ. شـود فرض مي 11 ابع گـرين  ت

دسـت  زير به ةها توسط رابطکزي در حضور هادينانو سيم مر

  ]۸[آيد  مي

)۵(                    W L R( ) ( ( ) ( )) ,     G H    1  

L(Rکه در آن ( ) خود انرژي نانوسيم مرکزي به دليل وجـود   (

. ورودي اسـت  انرژي الکتـرون  و ) راست(هادي سمت چپ 

  ]۹[شکل خود انرژي برحسب انرژي چنين است 

)۶( WL(R) L(R)
L(R)

L(R) L(R)
x x ; x .

  

 

      
 

2
2 1 2

  

تـوان ضـريب   ها و عناصر تابع گـرين مـي  با دانستن خود انرژي

عي از انـرژي الکتـرون توسـط    عبور الکتروني را به صورت تـاب 

  ]۱۰[لي به شکل زير بيان کرد  -فيشر ةرابط

)۷(                               L R( ) Im Im ,NT G    2
14  

عنصر سـطر اول و سـتون آخـر مـاتريس تـابع       1NGکه در آن

بايد توجه داشت که در حد دماهاي پايين . گرين سامانه است

بندي لانـداؤر  هاي ناکشسان، طبق فرمولو در غياب پراکندگي

ضريب عبور رسانش الکتروني در رژيم پاسخ خطي متناسب با 

است، به طوري کـه معمـولاً ايـن دو کميـت      الکتروني سامانه

 ـ  . شوندمعادل فرض مي ه س ـ يحال به بررسـي ترابـرد الکترون

طي ساده، متناوب و يـک  خ ةساختار متفاوت شامل يک زنجير

پارافنيلن با در نظر گرفتن انرژي پرش الکترون بين  چندپار پلي

  .پردازيمهاي دوم مي همسايه

  اتمي همگن  ةزنجير .۱. ۲

هـاي يکسـان شـامل    اتمـي سـاده بـا اتـم     ةدر ابتدا يک زنجير

هاي اول و دوم را مورد بررسي قرار جملات پرش بين همسايه

اتم فـرض کـرده و پارامترهـاي     ۱۰زنجيره را شامل . دهيممي

ــگ ــورت   تنـ ــه صـ ــئله را بـ ــت مسـ Wبسـ L(R)   0 ،

L(R) eV   1 WL(R/و  1 eV  0 انتخــــــــاب  (8

تغييرات ضريب عبور الکتروني را بـراي سـه    ۲شکل . کنيم مي

شـود،  طور که ديده مي همان. دهدنشان مي 2مقدار متفاوت 

رون نمودار ضريب عبور بدون در نظر گرفتن انرژي پرش الکت

 ـ ةهاي دوم در بازبين همسايه رژي متقـارن و داراي ده  مجاز ان

2(در حضور اين جمله پرش . قله است 0(  تقارن نمـودار ،

هـاي  هاي آن به سـمت انـرژي  ضريب عبور از بين رفته و قله

زنـي در ابتـداي نـوار    تونل ةشود و يک ناحيجا ميشتر جابهبي

باعـث   2در اين مورد افزايش . شودها ايجاد ميانرژي هادي

. گـردد تشديدي مـي  ةزني و يا کاهش ناحيتونل ةناحيافزايش 

هاي ويرانگر بين امواج الکترونـي  تداخل 2در مقادير بزرگ 

نشان داده شده است، ) ب( ۱هاي فرضي که در شکل در حلقه

اد يـک  دي شده که منجر به ايج ـضد تشدي ةباعث ايجاد پديد

/ي حدوداً تيز در طيف رسانش در انرژ ةدر eV 1 2 شود مي .

 ـ تونـل  ةتوان نشان داد که پهناي ناحي ـيم | ةزنـي از مرتب |22 

/هاي شود، در انرژيطور که ديده مي همان. است eV 1 4 ،

ايجـاد نشـده باشـد، نمـودار     به شرطي که در اين منطقه گاف 

تـوان از  دليل ايـن موضـوع را مـي   . است 2مستقل از مقدار 

اين ويژه مقـادير  . هميدمقدار ويژه مقادير انرژي سيم مرکزي ف

  ةاز رابط

)۸                (W W Wcos cosn n nk a k a     1 22 2 2   

  ويــژه  nkثابــت شــبکه و  Waآينــد کــه در آن دســت مــي بــه

ــتند    ــزي هس ــيم مرک ــي در نانوس ــوج الکترون ــدد م ــادير ع   . مق

ــرژي در صــورتي کــه   ــادير ان ــژه مق Wوي / nk a    باشــد،  4

Wن صـورت  ـه در ايـک. اند 2مستقل از مقدار  n  12 

/انتخابي ما اين انرژي ويژه برابـر   رـراي مقاديـب. تـاس eV1 4 

ــت  ــ  . اسـ ــي انـ ــه وقتـ ــت کـ ــديهي اسـ ـــبـ   رون ـرژي الکتـ

 ــ ــا ايــ ـــورودي بــ  ـــن انــ ــر شــ ـــرژي برابــ   ارـود، رفتــ
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تقريـب  در نظـر گـرفتن   اتـم بـا    ۱۰شـامل   جيرهروني بر حسب انرژي در يك زنالكتتغييرات ضريب عبور  )يدر نسخة الکترونيک يرنگ( .۲شکل 

  .هاي دوم براي چند مقدار مختلف انرژي پرش الکترون بين همسايه ة دومهمساي
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 هـاي  اتـم بـا انـرژي    ۱۰اتمي متنـاوب شـامل    ةيک زنجيربر حسب انرژي  يضريب عبور الکترون تغييرات) يدر نسخة الکترونيک يرنگ( .۳شکل 

/جايگاهي  eV0   .هاي دومانرژي پرش الکترون بين همسايهچند مقدار  يبرا 5

  

  .منحني رسانش مستقل از مقدار رسانش خواهد شد 

  

  اتمي متناوب ةزنجير. ۲. ۲

و حـاوي   Bو  Aهـاي  متناوب را شامل اتم ةدر اينجا يک زنجير

هاي اول و دوم که از دو طرف به دو لات پرش بين همسايهجم

 ةزنجيـر . کنـيم تصل است، بررسي ميهادي فلزي نيمه متناهي م

گيـريم کـه انـرژي    اتـم در نظـر مـي    ۱۰اتمي متناوب را شـامل  

0/صورت متناوب داراي مقادير ها بهجايگاهي آن /و  5 eV0 5 

پارامترهاي عددي مانند مـورد قبـل در نظـر گرفتـه      ةبقي. هستند

  رژي برايـضريب عبور را بر حسب ان تغييرات ۳شکل . اند شده
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 ةدهنـد زن نشـان هـا در مولکـول بن ـ  نچـي  خـط . Nپارا فنيلن با درجـه بسـپارش   طرح يک بسپار پلي) الف( )يدر نسخة الکترونيک يرنگ( .۴شکل 

  .پارافنيلنيک بعدي پلي ةطرح بهنجار شد) ب. (م استدو ةهاي همسايهاي اتماني اربيتالپوش هم

  

. دهـد در زنجيره متناوب مرکزي نشان مي 2سه مقدار مختلف 

عبـور الکترونـي    شـود نمـودار ضـريب   طور که ديده مـي  همان

ــر ــه زنجي ــوط ب ــ ةمرب ــاوب ب ــرفتن تقريــب متن دون در نظــر گ

انرژي صـفر داراي يـک گـاف انـرژي و     هاي دوم حول  همسايه

هاي دوم اين تقـارن  با لحاظ تقريب همسايه. کاملاً متقارن است

هـاي  اي که گاف انرژي به سـمت انـرژي  رود به گونهاز بين مي

مجـاز انـرژي    ةبـاز  ةهمچنين گافي در لب. شودجا ميمثبت جابه

. بسـتگي دارد  2شود که مقدار آن به مقـدار  ميها ايجاد هادي

2در اين مورد در حالت  0 ةت به مورد سيم همگن اندازنسب 

در سـيم  . يابـد از موارد افـزايش مـي   يهاي تشديدي در برخ قله

اراي مقـداري کمتـر از   د 2هاي تشديدي در غياب متناوب قله

دوم، مقـادير رسـانش در    ةب همسـاي مقدار يک است و در تقري

دليل اين امر به افزايش . شوندها به مقدار يک نزديک مياين قله

هاي سازنده به دليل وجود مسيرهاي بيشتر تداخلي براي تداخل

هـاي دوم اسـت   الکترون در حضور جملات پرش بين همسـايه 

، در منحنـي رسـانش   2بـا افـزايش   ). يـد را ببين )ب( ۱شکل (

افزايش و کاهش ناگهاني رسانش . فانو قابل مشاهده است ةپديد

/هاي حـدود  در انرژي eV1 /و  32 eV1 /بـراي   45 eV  2 0 4 

علـت ايـن امـر را    . دده ـرا به خوبي نشان مـي  ةظهور اين پديد

و تفـاوت  ) )ب( ۱شـکل  (توان در ساختار معـادل حلقـوي    مي

 .کرد هاي سيم مرکزي جستجوانرژي جايگاهي اتم

   

  )ppp(پارافنيلن چندپار پلي. ۳. ۲

 ۴مانند شـکل  پارهاي بنزن  پلي پارافنيلن بسپاري متشکل از تک

در . انـد است که با استخلاف پـارا بـه هـم متصـل شـده     ) الف(

هـاي  هاي اتمتوانند با اربيتالهاي هر اتم ميولکول بنزن اربيتالم

ل يتشـک  پوشاني کـرده، پيونـد   سمت راست و چپ خود هم

که در بنزن به جاي سه پيوند دوگانه مجزا يـک   به طوري. دهند

هـا  الکترون. داردمرکزي به صورت ابر الکتروني وجود  پيوند

ايه گسـترده  هايي که ميان چند اتم همسدرون مولکول در اربيتال

اســت کــه  اهميــت در نظــر گــرفتن نجيانــد، شــناورند و اشــده

]. ۱۱[ شـود هاي دوم آشکار ميهاي دورتر مانند همسايههيهمسا

بنابراين ما در اين قسمت بـه بررسـي اثـر پـرش الکتـرون بـين       

کول بنـزن بـر رسـانش الکترونـي يـک      هاي دوم در مولهمسايه

لازم به ذکر است کـه رسـانش   . پردازيمپارافنيلن ميچندپار پلي

] ۱۲[تـرين همسـايه در مرجـع    اين بسپار را در تقريب نزديـک 

بهتـر اسـت ابتـدا بـا کمـک راهکـار       . ايممورد بررسي قرار داده

 بازبهنجارش اين ساختار را به صورت يک بعدي تبـديل کنـيم  

توان هـر مولکـول بنـزن را بـا يـک      در اين صورت مي]. ۱۳و۹[

بسـت مـؤثر معـادل    ساختار دو جايگـاهي بـا پارامترهـاي تنـگ    

يک بعـدي   ةپارافنيلن به يک زنجيرپار پليبنابراين چند. دانست

-نشان داده شده، تقليل مي) ب( ۴استيلن مانند که در شکل پلي

هاي سامانه براي محاسبات عددي انرژي جايگاهي تمام اتم. يابد

را برابر مقدار صفر و مقادير انرژي پرش بين پيوندهاي يگانـه و  

ــربن  ــه ک ــر   -دوگان ــب براب ــه ترتي ــربن ب /ک eV 3 29s و 

/ eV 4 33dبسـت سـامانه   ، همچنين ساير پارامترهاي تنگ

L(Rرا بـه صـورت    ) ( ) /   s d WL(Rو  2 ) L /  در  2

  .گيريمنظر مي

تغييرات لگاريتم ضريب عبور الکتروني را بر حسب  ۵شکل 

پارافنيلن محدود شده بـين دو هـادي   پار پليبراي يک ده انرژي

فلــزي ســاده، بــراي چنــد مقــدار انــرژي پــرش الکتــرون بــين  

  رـلازم به ذک. دهدان ميـزن نشـول بنـهاي دوم در مولک همسايه

)الف(

 )ب(



 ۹۴   و مرضیه طالبی حسن ربانی، محمد مردانی  1شمارة ، 15جلد 
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پارافنيلن محدود شده بين دو نـيم  پار پلي يک دهالكتروني بر حسب انرژي در تغييرات لگاريتم ضريب عبور  )يدر نسخة الکترونيک يرنگ( .۵شکل 

سـامانه را در بـر گيـرد و از    انرژي فقط گاف  ةدر اينجا سعي شده است باز. هاي دومسيم فلزي براي چند مقدار انرژي پرش الکترون بين همسايه

  شده است نظرصرفتشديدي  يهارسم نمودارها در خارج از آن به دليل تراکم قله

  

ها رسـم نشـده   هادي يمجاز انرژ ةاست که نمودارها در کل باز

متمرکـز   اي که در آن گـاف انـرژي وجـود دارد،   است و بر بازه

کفايـت   تشديدي فقـط ذکـر ايـن نکتـه     ةدر مورد ناحي. ايمشده

هاي  اول در اين ناحيه شاهد پديده ةکند که در تقريب همساي مي

ضـد تشـديدي بـه علـت تـداخل       ةپديـد . ضد تشديدي هستيم

ويرانگر توابع موج با عبور از مسيرهاي مختلف مولکـول بنـزن   

است که يک کاهش شديد يـا دره را در نمـودار ضـريب عبـور     

ــي  ــب م ــود موج ــال در  (ش ــوان مث ــه عن ــع در انـ ـ ةب رژي واق

/حدود eV3 2در نمودار مربوط بـه   3 0 .(   2بـا افـزايش ،

تعداد مسيرهاي تداخلي براي الکترون افزايش يافته و در نتيجـه  

با در نظر گرفتن پرش الکتـرون  . شودها زيادتر مي تعداد اين دره

هـاي  م گاف انرژي سامانه به سـمت انـرژي  هاي دوبين همسايه

هـاي بـالا   شعلاوه بـر آن در انـرژي پـر   . شودجا ميبيشتر جابه

   .گاف انرژي هستيم ةفانو در ناحي ةشاهد ظهور پديد

  

  يگير نتيجه .۳

در اين مطالعه به کمک روش تـابع گـرين بـه بررسـي ترابـرد      

در الکتروني يک نانو سيم متصل به دو هادي سـاده فلـزي بـا    

هـاي اول و دوم  نظر گرفتن انرژي پرش الکترون بين همسـايه 

سـانش الکترونـي   بست پـرداختيم و سـپس ر  در رهيافت تنگ

متنـاوب و يـک    ةخطي يکنواخت، زنجيـر  ةساختارهاي زنجير

. پارافنيلن را با جزئيات مورد بررسي قـرار داديـم  چند پار پلي

الکتـرون  دهند که در نظر گرفتن انـرژي پـرش   نتايج نشان مي

هاي دوم، باعث افزايش تعداد مسـيرهاي تـداخلي    بين همسايه

گردد که اين امر منجر به از بـين  براي توابع موج الکتروني مي

جـايي گـاف مرکـزي    رفتن تقارن نمودار ضريب عبور و جابـه 

هـاي  نرژيهاي آن به سمت او قله) دارهاي گافبراي سامانه(

نوار انرژي هادي  ةنيز در لبزني تونل ةبيشتر گشته و يک ناحي

توانـد  همچنين وجود اين مسيرهاي تداخلي مي. شودايجاد مي

هـاي تشـديدي و ضـد تشـديدي در طيـف      منجر به ظهور قله

هـايي  هاي خطي ظهـور پديـده  در مورد سامانه. رسانش شوند

پرش بين  ةنو و ضد تشديد به علت وجود جملمانند تشديد فا

هـاي  هاي شـامل مولکـول  سامانه اي دوم است ولي درهمسايه

رخ اول نيـز   ةهمسايتواند در تقريب  ها ميحلقوي، اين پديده

دوم  هاي ههمسايالكترون بين پرش مقدار انرژي افزايش . دهد

  . گردد ها ميباعث افزايش احتمال رخ دادن اين پديده
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