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 ( 1402/ 04 /31 :؛ دريافت نسخة نهايي 1402 /24/03  :)دريافت مقاله

 ده:يچک
فونون وجود دارد، مورد بررسي قرار -نهايت که در قسمت کوچکي از آن برهمکنش الکترون اتمي بي  ةضريب عبور فونوني يك زنجير  ،در اين مقاله

دوم    ةهمساي ها در قسمت برهمکنشي تا  و براي فونون ترين همسايهتقريب نزديكگيرد. از ديدگاه الکتروني، سامانه در رهيافت تنگابست و در  مي
باعث تغيير در   هاي اتمي جايگزيده،شود که تغييرات ابر الکتروني مربوط به اربيتالدر تقريب هماهنگ مد نظر است. در مدل پيشنهادي، فرض مي

خود باعث تغيير عناصر ماتريس ديناميکي سامانه شده و در نتيجه   ةنوبشود که به  هاي مجاور قسمت برهمکنشي زنجيره ميثابت نيروي بين اتم
بندي حاضر، ضريب عبور فونوني را به صورت تابعي از پارامترهاي الکتروني و فونوني  . بنابراين فرمولدشوميضريب عبور فونوني دستخوش تغيير  

نيز پرداخته له  ئ مسبه فيزيك    ،برخي نتايج عددي  ةند. در پايان سعي شده است که با ارائکفونون ارائه مي -سامانه و همچنين قدرت برهمکنش الکترون
 شود. 
فونون، تنگابست-ترابرد فونوني، تابع گرين، تقريب هماهنگ، برهمکنش الکترون های کليدی:واژه

 . مقدمه1

الکترون پديده-برهمکنش  از  بسياري  منشأ  مهم  فونون  هاي 

فاز ساختاري و ناپايداري شبکه فيزيکي مانند ابررسانايي، گذار  

الکتريکي،  مانند  فيزيکي  خواص  از  بسياري  بر  و  است 

[. از  1نورشناختي، مغناطيسي و ترموالکتريکي اثر بسزايي دارد ] 

پيشرفت  با  حوزه  طرفي  در  شگرف  و  وري  نا فهاي  نانو 

کوچك جهت  در  مولکولي  بهينهالکترونيك  و  سازي  سازي 

در   الکتريکي  و  گرمايي  هدايت  بحث  الکتريکي،  قطعات 

کرده پيدا  خاصي  جايگاه  ]   نانوساختارها  در 3و    2است   .]

در   فونوني  و  الکتروني  ترابردهاي  نظري،  کارهاي  از  بسياري 

نانوساختارها در حضور عوامل مختلفي مورد مطالعه قرار گرفته 

 [ در  4است  که  است  بديهي  برهمکنشآنها[.  بين  ،  هايي 

بر  حامل طبيعتاً  که  دارد  ارتعاشات شبکه وجود  انرژي و  هاي 

گذارد. معمولاً خواص فونوني مواد  ها نيز تأثير مي ترابرد حامل

-هاي فونوني، ضريب ترابرد فونوني، ويژگي از قبيل چگالي مد

انرژي   ترموالکتريك،  آثار  گرمايي،  هدايت  مثل  گرمايي  هاي 

آنتروپي به کمك روش  انتقال و دروني و  مانند ماتريس  هايي 

هاي  [. از بين روش8-5شوند ] ترابرد بولتزمن بررسي مي  ةمعادل

رو بعضي  معادلشنظري  مانند  بولتزمن،  -نيمه  ةها  کلاسيکي 

ها در مقياس اتمي  توصيف مناسبي از ديناميك شبکه و حامل

نمي صورتي  ؛دهندارائه  نتايج  در  کوبو  کوانتومي  رهيافت  که 

دهد. با اين حال روش کوبو بيشتر براي  نسبتاً خوبي را ارائه مي

پاسخ خطي ارائه شده و بهتر است  جهت بررسي اثر برهمکنش 

روش ديگري مانند روش     ، هافونون بر ترابرد حامل-الکترون

کاربست  به  به عنوان يك  [ 1] تابع گرين را  گرين  تابع  . روش 

فونون در  -اثر برهمکنش الکترون  ةروش قدرتمند براي مطالع

الکتروني در يك سد کوانتومي تونل ] ترابرد  [، يك سد  9زني 
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] -زنيتونل زنجير10تشديدي  يك  ]   ة[،  همچنين 11اتمي  و   ]

که    [. اين12ترانزيستور تك مولکولي به کار گرفته شده است ] 

فونون چه نقشي در ترابرد فونوني بازي  - اثر برهمکنش الکترون

اما نسبت    ،[ 14و  13کند نيزاز نگاه محققان دور نمانده است ] مي

الکتروني مد نظر اس [ بسيار کمتر  11] ت  به موردي که ترابرد 

 کار شده است. 

ضريب عبور    ة مطالع با استفاده از روش تابع گرين به    ، در اين مقاله 

اتمي نامتناهي که در قسمت کوچکي از آن    ة فونوني يك زنجير 

هاي  ايم. هاميلتوني فونون وجود دارد، پرداخته   - برهمکنش الکترون 

تا   ترتيب  به  را  زنجيره  فونوني  هماهنگ  و  الکتروني  تنگابست 

اصلي چنين است   ة کنيم. ايد اول و دوم فرض مي  ة همساي تقريب 

فونون در  - که تغييرات ابر الکتروني اتم متأثر از برهمکنش الکترون 

کند که  هاي مجاور ايجاد مي تقريب اول يك نيروي خطي بين اتم 

دهد. معمولًا مدل  خود ماتريس ديناميکي زنجيره را تغيير مي   ة نوب به  

مي - جرم   ة زنجير  را  ب فنر  نيز  بلورها  براي  برد ه  توان  يعني    . کار 

را    آنها ها و نيروهاي بين  صفحات موازي را به عنوان جرم   توان مي 

که براي برخي بلورها با    [ و يا اين 15با نيروي هوک تقريب زد ] 

شبکه  مي ساختارهاي  ساده  تبديل اي  که    توان  کرد  پيدا  متعامدي 

هاي مربوط به  از هاميلتوني  اي هاميلتوني فونوني آن را به مجموعه 

 [. 5]   کند فنر تبديل  - هاي جرم زنجيره 

بعد بخش  ارائ  ،در  محاسب  ةبا  کار  و  ساز  نظري   ةچارچوب 

-ضريب عبور فونوني زنجيره را در حضور برهمکنش الکترون

 کنيم. سپس در بخش بعد از آن،  بندي ميفونون فرمول

زنجيره آنبراي  اتم  ده  که  احساس مي اي  را   کنند،برهمکنش 

بندي آوريم. بخش آخر را نيزبه جمعمي  نتايج عددي خود را

 ايم. نتايج اختصاص داده

 بندیفرمول . 2

اتم يکسان را در   N  اتمي شامل   ةساختار الکتروني يك زنجير

گيريم. اين ساختار در نظر مي  1مطابق شکل  تقريب تنگابست  

هاي متوالي  هاي جايگاهي و پرش الکتروني بين اتمشامل انرژي

الکترون  انرژي پرش  است.    Wو    Wمرکزي به ترتيب    ةسامان

اتصال  را  در  )ها  )WL R  مي نظر  هادي  در  در  همچنين  گيريم. 

الکتروني چپ )راست(، مقادير پارامترهاي تنگابست به صورت 

( )L R    و
( )L R  اينانتخاب مي براي  ترابرد    شوند.  بتوانيم  که 

فونون بررسي کنيم،   -فونوني را در حضور برهمکنش الکترون

سامان الکتروني  گرين  تابع  بايد  حضور    ةابتدا  در  را  مرکزي 

 : [ 1]  نيم ک زير محاسبه   ةها از رابطهادي
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،  انرژي الکترون  که در آن  
,p q    ر،دلتاي کرونک  ةدهندنشان

1

,( )e p qG−  واقع در سطر   ةدرايpام و ستونq ام ماتريس وارون

و   الکتروني  گرين  )تابع  )

e

L R    الکتروني انرژي   ةسامانخود 

چپ )راست( و به شکل زير است    مرکزي به دليل وجود هادي
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مي يك  همچنين  با  معادل  را  سامانه  فنر -جرم  ةزنجيرتوان 

p,توسط فنرهايي با ثابت  mهايي با جرم  دانست که اتم qC    به

 هاي )در اينجا فونوني( چپ اند. در مورد هاديهم متصل شده

اتصال و  به)راست(  فنرها  ثابت  )ترتيب   ها،  )L RC    و( )WL RC 

مي علامت  از  گذاري  تقريب    ةمعادلشوند.  )تا  زير  حرکت 

 کنيم: دوم( براي قسمت برهمکنشي شروع مي ةهمساي

(2 ) 
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آن   در  تا    pکه  اولين  در    Nاز  را  اتم  مرکزي    ةزنجيرامين 

به   N  و  1براي مقادير مرزي    q  ،دوم  ةکند. در جملشمارش مي

کوچك مقادير  بزرگترتيب  و  يك  از  از  تر  اختيار    Nتر  را 

 کند.نمي

pu جايي اتم  هجابp  اش بوده و همچنين  از موقعيت ترازمندي

نمايش داده شده است. اگر    puمشتق دوم آن نسبت به زمان با  

الکترون برهمکنش  نوع  که  شود  باشد، -فرض  محلي  فونون 

p,آنگاه خواهيم داشت   p pC C p,و    1= p pC C
=2   بنابراين

iبا استفاده از  t

p pu u e −=   براي تفکيك بخش زماني و مکاني

 داريم  جاييجابه ةدامن
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جرم  ةطرحوار  .1شکل   زنجير  قسمت  –يك  در  که  نامتناهي  فنر 

فونون وجود دارد. در اين  -الکترونکوچکي در ميان آن برهمکنش  
هاي مرکزي،  پارامترهاي تنگابست الکتروني و فونوني قسمت  ،شکل
 . اند ها نشان داده شده ها و اتصال هادي

 
ده اتمي به صورت تابعي    ةضريب عبور فونوني يك زنجير  .2شکل  

متفاوت   مقدار  چند  براي  سامانه  فرمي  انرژي  و  فونوني  بسامد  از 
 فونون.  -ضريب قدرت برهمکنش الکترون 

 که در آن 

(4   )( ( )), ( ( )),p W p p W pC C f C C f  = + = +1 1  

WCو    WCکه     پيوند بين جرم هاي  به ترتيب ثابت فنر براي 

فونون بوده   -اول و دوم، در غياب برهمکنش الکترون  ةهمساي

Pو   Wf C    وP Wf C  هاي به ترتيب مقدار تغيير ثابت فنر بين جرم

pدليل برهمکنش جرمهاي اول و دوم به  ام و همسايهp  ام با

که    نيروي الکتريکي ناشي از ابر الکتروني است. با فرض اين

کاهش يابد،    آنها   ةفاصلصورت نمايي با  ها بهثابت فنر بين جرم

توان گفت که:  مي
// expW W WC C C = 1 0 در تقريب ،  37

را   Pfتوان  س ميو اول و در دماي صفر با استفاده از قانون گ

)به صورت زير به عنصر   , )p p    ام ماتريس تابع گرين الکتروني

 ربط داد: 

(5 ) ,Im( ) ,
W W

p e p pf d G


 




 −
=  2

2
 

هاي الکتروني بوده که ضريب همپوشاني اربيتال   که در آن 

مرتب  از  آن  /ةمقدار  ( )We AaC2
اينجا    0 در  بار    eاست. 

گذردهي    0الکترون،   الکتريك   ،  خل ثابت  دي  ثابت 

. به طور  استثابت شبکه    aسطح مقطع اتمي و    Aمحيط،   

مقدار   که    مثال  موردي  ~براي  10،  ~ nma و    1

~ ~ N/mWC m −= 2 26 26
0 10 10 سطح 1]  1 براي   ]

~2مقطع   nmA از   1 است  :  عبارت 
/~ مقادير 01 اگر   .

ثابت   و  مقطع  براي سطح  را  قرار دهيم دي ديگري  الکتريك 

کند. براي بزرگي تغيير مي  ة مقدار آن از چند صدم تا يك مرتب

محاسب به  به  نياز  فونوني  عبور  ضريب  آوردن    ة دست 

را   آنها بايست  عناصرماتريس تابع گرين فونوني داريم که مي 

دست آورد. در مرکزي به   ة با نوشتن معادلات ديناميکي زنجير 

الکترون  برهمکش  شامل    - حضور  )جملات  در    pfفونون 

به هادي   ة رابط  اتصال  دليل  به  و  فونوني )جملات زير(  هاي 

)شامل   )

ph

L R  ،)   ةمعادلp است چنين  شده،  بعد  بدون  که  ام 

 : [16و   15]
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از   آن  در  WC/که  m و    0= است  شده  استفاده 

,( )ph p qG−1    سطردراية در  ستون pواقع  و  ماتريس qام  ام 

)وارون تابع گرين فونوني و   )

ph

L R   خود انرژي فونوني و بدون

چپ )راست( بوده و  مرکزي به دليل وجود هادي سامانة  بعد  

 : [16] برابر است با 
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 ةبنابراين ضريب عبور فونوني از رابط

(8 ) ,( , ) Im Im |( ) | ,ph ph

ph L R ph NT G   = 2
14 

),1[ که در آن  16شود ] محاسبه مي )ph NG  واقع در سطر   ةدراي

 ام ماتريس بدون بعدتابع گرين فونوني است.N ن  اول و ستو 
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  - در بخش بعد با انجام محاسبات عددي اثر برهمکنش الکترون

زنجير فونوني يك  ترابردي  روي خواص  بر  را  اتمي   ةفونون 

 دهيم.مورد مطالعه قرار مي

 . نتایج عددی3

هاي يکسان را در نظر بگيريد که در  نامتناهي از اتم  ةيك زنجير

الکترون  برهمکش  آن  از  فونوني    -قسمتي  ترابرد  بر  فونون 

زنجيره اثر بگذارد. در ابتدا طول اين قسمت را که در تقريب  

-دوم نيز در آن در نظر گرفته مي  ةهمسايهماهنگ، برهمکنش  

Nشود،   هاي ارائه شده  کنيم. در بيشتر شکلفرض مي   10=

مي که:  فرض  )کنيم  ) /WL R W =0 8،  ( )L R W =، 

( , )W L R =0،  ( )L R WC C=  ،  ( ) /WL R LC C=0 در    8 و 

مقدار   کند،  تغيير  پارامترها  بعضي  مقادير  که  به    آنهامواردي 

همانطور که قبلاً هم اشاره شد مقدار  .دشو ميوضوح مشخص 

WC     نيز
/ WC0 شود. توجه داشته باشيد در نظر گرفته مي  37

با انرژي که  براي  شده  گرفته  نظر  در  مقادير  به  هاي  توجه 

هادي در  الکترون  پرش  و  فقط جايگاهي  فرمي  انرژي  ها، 

)  ة تواند مقداري در بازمي )L R−2    تا( )L R2   .را اختيار کند

پنجر تا    ةهمچنين  صفر  بين  نيز  فونوني  بسامد  مجاز 

/L WC C02  مي فونوني  عبور  ضريب  به است.  تواند 

برهمکنش   قدرت  سامانه،  فرمي  انرژي  از  تابعي  صورت 

فونون و بسامد فونون ورودي و مقدار ثابت فنرها بين  -الکترون

 هاي نزديك، مورد بررسي قرار گيرد. همسايه

سامانه   2شکل   براي  را  فونوني  عبور  بالا  ضريب  در  که  اي 

معرفي شد، به صورت تابعي از بسامد فونوني و انرژي فرمي  

دهد. همانطور  نشان مي   سامانه براي چند مقدار متفاوت  

مي  ديده  و  که  برهمکنش  قدرت  بالاي  مقادير  در  تنها  شود 

قابل   به صورت  فونوني  توجهي  انرژي فرمي، ضريب عبور 

مي  قرار  تأثير  مي تحت  را  امر  اين  دليل  چنين  گيرد.  توان 

موجب همپوشاني    Fو    توضيح داد که افزايش مقادير  

تر شدن فنر  ها و درنتيجه قوي بيشتر ابر الکتروني بين همسايه 

شود. در واقع هر چه اختلاف مقدار ثابت فنرها  مي   آنها بين  

اتم  سامان بين  در  هادي   ة ها  در  و  بيشتري  مرکزي  تفاوت  ها 

داشته باشد، پراکندگي فونوني بيشتر و در نتيجه ضريب عبور  

شد.  خواهد  کمتر  قله   فونوني  تعداد  ضريب  همچنين  هاي 

يابد. علت اين  کاهش مي   Fعبور فونوني با افزايش مقدار  

مرکزي    ة بسامد فونوني سامان   ة توان به تغيير پنجر پديده را مي 

اتم  بين  نيروي  به تغيير مقدار ثابت  ((  5)   ة ها )رابط با توجه 

مربوط دانست. به همين دليل بديهي است که افزايش مقدار  

   تر ضريب عبور فونوني در  نيز باعث کاهش هرچه سريع

مي انرژي  کمتري  فرمي  نکت هاي  نزديك شدن    ، ديگر   ة شود. 

هاي منحني و متمايل شدنشان به سمت بسامدهاي پايين  قله 

است. بدين صورت که ساختار فونوني سامانه مرکزي تغيير  

سامانة  انرژي    ة پيدا کرده و شبه بسامدهاي فونوني در پنجر 

پايين  بسامدهاي  سمت  به  به    جا جابه تر  مرکزي  و  شده 

ها نيز بدين معنا  اند. کم شدن پهناي قله يکديگر نزديك شده 

ويژ  بسامدهاي  به  فونوني  بسامدهاي  شبه  که    ة سامان   ة است 

فونون در   عبور   ة شوند. باريك شدن پنجر مرکزي نزديك مي 

برهمکنش   قدرت  مقدار  به  بسته  فرمي  انرژي  بالاي  مقادير 

بالا و    - الکترون  بسامدهاي  فونوني در  فيلتر  کاربرد  فونون، 

 دهد. پايين را پيشنهاد مي 

فونوني زنجيره به صورت تابعي از  ، ضريب عبور  3در شکل  

براي چند مقدار متفاوت   ،بسامد فونوني و انرژي فرمي سامانه

اتصال فنر  وقتيو  ها  ثابت  قدرت براي  ضريب  مقدار  که 

 است، نمايش داده شده است. 0/ 4فونون  –برهمکنش الکترون

اينجاميمشاهده   در  که  قله  ،شود  مقدار  جايگاه  به   WLCها 

به شدت تحت تأثير اين کميت    آنهاولي پهناي    ؛بستگي ندارد

رابط طبق  واقع  در  در 8)  ةاست.  نيرو  ثابت  مقدار  افزايش   ،)

خوداتصال موهومي  قسمت  و ها،  کننده  تعيين  که  را  انرژي 

قله پهناي  با  افزايش ميمتناسب  است،  نمودار  ها  به  اگر  دهد. 

به   WL/مربوط  LC C=0 بين  يم  کننگاه    2 خوبي  تفکيك 

کنيم. در نمودارهاي هاي ضريب عبور فونوني مشاهده ميقله

و يا مورد    2شکل  
/WL LC C=0 هاي در همين شکل، بين قله  8

قابل   کمتر  و  دارد  وجود  همپوشاني  بالا  بسامدهاي  در  واقع 

 تفکيك است.  
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ده اتمي به صورت تابعي    ةضريب عبور فونوني يك زنجير   .3شکل  

از بسامد فونوني و انرژي فرمي سامانه براي چند مقدار متفاوت ثابت  
  4/0فونون    –ها. در اينجا ضريب قدرت برهمکنش الکترون فنر اتصال

 اختيار شده است. 

 
ده اتمي به صورت تابعي    ةضريب عبور فونوني يك زنجير  .4شکل  

ها در  ترين همسايهفنرهاي بين نزديكاز بسامد فونوني و نسبت ثابت
هادي   ةسامان و  فرمي  مرکزي  انرژي  متفاوت  مقدار  چند  براي  ها 

اختيار   4/0فونون  –سامانه. در اينجا ضريب قدرت برهمکنش الکترون
 شده است. 

هاي نيرو بين سعي شده است اثر متفاوت بودن ثابت   4در شکل  

زنجيرجرم در  هادي  ةها  با  برهمکنش  مرکزي  حضور  در  ها 

اين  -الکترون در  منظور  بدين  گيرد.  قرار  بررسي  مورد  فونون 

ضريب عبور فونوني به صورت تابعي از بسامد فونوني   ،شکل

ثابت  نسبت  جرمو  بين  نيروي  زنجيرهاي  در  به    ةها  مرکزي 

ها در چند مقدار متفاوت انرژي فرمي، ترسيم شده است.  هادي

فونون ثابت و برابر  –در اينجا ضريب قدرت برهمکنش الکترون

عبوري براي    ةاختيار شده است. مقدار پهناي پنجر  0/ 4با مقدار  

قابل     3و    2هاي  با توجه به شکل  Fفونون، بسته به مقدار  

فونون تشخيص است. بديهي است که بيشترين احتمال عبور  

فونوني نظر ساختار  از  که    ة فيزيك سامان  ، براي موردي است 

ها جفت و جور است و هر چه از اين تساوي مرکزي با هادي

مي کاهش  فونوني  عبور  مقدار ضريب  اين  دور شويم  با  يابد. 

Wاين کاهش براي مقادير    ،حال LC C   بيشتر است. در واقع

به مورد  وساز Wکار عبور فونون در اين مورد نسبت  LC C 

تونل نکتهبيشتر  است.  ميزني  نمودار  اين  در  که  بايست  اي 

قله وجود  داد،  محور توضيح  به  نسبت  که  است  بزرگي  هاي 

به نسبت  هاشوند که مقدار، پهنا و موقعيت آنبسامد مشاهده مي

/W LC C  و مقدار ها در نزديکي ويژهبستگي دارد. اين قله-

مي  ةسامان  يبسامدها رخ  مقادير  مرکزي  به  بسته  دهند. 

مسئله ويژه   ،پارامترهاي  توسط  آنها  دقيق  موقعيت  و  -پهنا 

سامان ويژه  ةبسامدهاي  شبه  همان  يا  تعيين  بسامدها متصل 

ايندشو مي به  توجه  با  قدرت    .  ضريب  مقدار  برهمکنش  که 

ساختار  -الکترون پيوندهاي  نيروي  ثابت  تغيير  باعث  فونون 

-شود، بنابراين مقدار شبه( مي6( و )5مرکزي بر طبق روابط )

کند. همچنين مقدار  سامدهاي آن با تغيير اين پارامتر تغيير ميب

/W LC C    ديناميکي ماتريس  تحت    ةسامان مستقيماً  را  مرکزي 

بسامدها  تأثير قرار داده و اين پارامتر نيز در تعيين مقادير شبه 

ها توسط قسمت موهومي  کند. پهناي قلهنقش مهمي بازي مي

شوند که بديهي است با (( مشخص مي8)  ةها )رابطخودانرژي

W/تغيير LC C  ها را در نمودار شاهد  بايست تغيير پهناي قلهمي

 باشيم.  

 گيرینتيجه. 4

-با رويکردي جديد در رهيافت تنگابست نزديك   ،در اين مقاله

دوم، به برهمکنش   ةهمسايترين همسايه و تقريب هماهنگ تا  

ايم. در اين نگرش  اتمي پرداخته  ةفونون در يك زنجير  -الکترون

شود که تغيير ابر الکتروني يك اربيتال اتمي جايگزيده،  فرض مي

شود که  براتم وارد کرده و باعث مي  ه فاصلنيرويي متناسب با  
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هاي اول و دومش تغيير کند ثابت نيروي بين هر اتم با همسايه

کرده مربوط  سامانه  فرمي  انرژي  به  را  تغييرات  اين  ايم. که 

اساس  فرمول بر  سامانه  ديناميکي  معادلات  نوشتن  با  را  بندي 

تابع گرين ساخته ضريب    ةاي براي محاسبايم که رابطهروش 

و  فونوني  و  الکتروني  پارامترهاي  حسب  بر  را  فونوني  عبور 

الکترون برهمکنش  قدرت  ضريب  ارائه  -همچنين  فونون 

نتيجمي به  ةدهد.  عددي  محاسبات  اساس  بر  که  دست  مهمي 

فونون و همچنين -دهد که افزايش قدرت الکترونآمده نشان مي

تر  بسامدي عبور فونوني را کوچك  ةانرژي فرمي سامانه، پنجر

ضريب عبور فونوني قابل  در بسامدهاي مياني،    يعني،کند.  مي

صفر  سمت  به  بالا  و  پايين  بسامدهاي  در  ولي  است  توجه 

 رود.مي
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