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  )۲۰/۱۰/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۴/۱۰/۱۳۸۹ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
يك بعدي در رهيافـت بـستگي قـوي         مانند با انرژي پرش متناوب متصل به دو زنجيرة سادة           ‐ هاي الكتروني يك بسپار شانه    در اين مقاله به مطالعة رسانش و چگالي حالت        

دهند كه طيف رسـانش     نتايج نشان مي  . اندها به كمك تابع گرين سامانه به صورت تحليلي ارائه شده           براي ضريب عبور الكتروني و چگالي حالت       روابطي. پرداخته شده است  
در نظر گرفتن انرژي با كه  در حالي.  يك گاف انرژي متناسب با قدرت دوپارش استهيدروژن داراي ‐ مانند در غياب انرژي پرش پيوند كربن‐ استيلنالكتريكي بسپارهاي پلي

 كناري طيف تأثير دارد و گاف مركزي را  تغيير قدرت دوپارش تنها بر روي دو گاف.شودهيدروژن باعث ايجاد سه گاف انرژي در طيف رسانش سامانه مي‐ پرش پيوند كربن
  .دهدتغيير نمي

  
  استيلنها، پلينوسيم، رسانش الكتريكي، تابع گرين، قدرت دوپارش، چگالي حالتنا :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

تـرين  هاي مولكـولي يكـي از مهـم       مطالعه و تحقيق دربارة سامانه    

و در ميـان  ] ۱[هاي تحقيقاتي در چند دهة اخير بـوده اسـت       زمينه

ي هـا هاي يك بعدي، ماننـد سـيم      هاي مولكولي سامانه  اين سامانه 

اند  آوري نانو ايفا كرده   مولكولي نقش مهمي را در پايه و اساس فن        

هاي يك بعدي در مقابل تغييرات ميدان خارجي يـا          سامانه]. ۲-۵[

و ] ۷و۶[هاي ذاتـي ماننـد مكـان ناخالـصي در يـك سـيم             ويژگي

] ۸) [اختلاف قدرت پيوندهاي يگانـه و دوگانـه       (قدرت دوپارش   

فادة آنها در قطعات مولكـولي      بسيار حساس هستند كه موجب است     

  ].۹[مانند حسگرهاي زيستي و شيميايي شده است 

بسپارها يكي از مواد بسيار مهم در عرصـة رسـاناهاي يـك                

بعدي هستند، كه موضوع رسانش آنها با كشف خواص رسانش          

استيلن وارد عرصة علم فيزيك شد، به اين معنـي كـه            بسپار پلي 

و ] ۱۰[رود  ي رسانا به شمار مـي     استيلن اولين نسل بسپارها   پلي

، ۸[اسـت   تا كنون مطالعات زيادي بر روي اين بسپار انجام شده

رغم تحقيقات زيادي كه بـر روي بـسپارها انجـام    علي ].۱۲و۱۱

هـاي  هاي اساسي زيادي دربارة ويژگـي     شده است، هنوز پرسش   

هـدف ايـن    . رسانش اين مواد در ذهن دانـشمندان وجـود دارد         

اسـتيلن بـا در      تحليلي ترابرد الكتريكي بسپار پلـي      تحقيق مطالعة 

. كـربن اسـت   -هاي پرش پيونـد هيـدروژن     نظر گرفتن اثر انرژي   

براي اين منظـور بـه مطالعـة تحليلـي رسـانش الكتريكـي يـك                

  مانند با انرژي پرش متناوب متصل بـه دو هـادي            -نانوسيم شانه 
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 .سيم نيمه متناهي استكه متصل به دو نيم) پلي استيلن(مانند با انرژي پرش متناوب در شاخة اصلي -اي از يك بسپار شانهوارهطرح نمايش .۱شكل

  

ال پرداخته و تأثير طول بسپار و قـدرت دوپـارش           بعدي ايده يك

هـاي انـرژي ايـن      را بر روي رسانش الكتريكي و چگالي حالت       

مطالعة رسانش الكتريكي   . كنيم مي سامانه به طور تحليلي بررسي    

 كـه بيـان     ،براساس رابطة لانداؤر در نظرية پاسـخ خطـي اسـت          

كند رسانش الكتروني سامانه بـا ضـريب عبـور الكترونـي آن       مي

  ].۱۳[متناسب است 

  

  مدل نظري. ۲
در اين قسمت با استفاده از روش تابع گرين در رهيافت بستگي            

ل يك بـسپار كـه بـين دو         قوي به مطالعة نظري يك سامانه شام      

مطـابق  . پـردازيم آل قرار گرفته اسـت، مـي      هادي يك بعدي ايده   

ماننــد شــامل - ايــن بــسپار داراي يــك ســاختار شــانه۱ شــكل

اين مدل را   . هاي پرش متناوب در شاخة اصلي خود است        انرژي

-اسـتيلن توان براي توصيف خواص ترابردي بسپارهاي پلـي       مي

ي كل سامانه با فرض مـشابه بـودن دو          هاميلتون. مانند به كار برد   

هـاي اول بـه     هادي سمت چپ و راسـت، در تقريـب همـسايه          

  صورت زير است

)۱   (  ,= + + + +L PL P PR RH H H H H H   

)كه در آن     ) ( ), ,P PL R L RH H H سـيم  ترتيـب هـاميلتوني نـيم      به

 سـمت   سـيم ، هاميلتوني اتصال بسپار به نيم     )راست(سمت چپ   

هاميلتوني بـسپار   . هاميلتوني بسپار منزوي است     و )راست(چپ  

  شودصورت زير بيان ميمانند منزوي به-شانه
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)كه در آن     )iδ ++ − 11  و  iهـاي    ضريب انرژي پرش بين جايگاه     1

۱+i         بنابراين .  است و در واقع نشان دهندة قدرت دوپارش است

( )Cβ δ+1   و ( )Cβ δ−1        به ترتيب انرژي پرش پيوند دوگانه و 

يگانـه بـين دو اتـم متــوالي در راسـتاي محـور بـسپار را نــشان       

δ(دهند   مي =  N).  معادل يكسان بودن تمـام پيونـدها اسـت         0

همچنين . در بسپار است  ) هاي كربن مات(هاي مؤثر   تعداد جايگاه 

Cε    صـورت زيـر   ها است كه به انرژي بازبهنجارش شدة جايگاه

 ]۱۴[آيد به دست مي
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 Cεكربن،  - انرژي پرش الكترون براي پيوند هيدروژن      CHβكه در آن    

هاي كربن و هيدروژن    ترتيب انرژي جايگاهي الكترون در اتم      به Hεو  

  ]۱۵[صورت زير هستند ها  نيز به هاديهاي  هاميلتوني. هستند
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)كه در آن     )L Rβ    والي و   هـاي مت ـ   انرژي پرش بين جايگاه( )L Rε 

. هـستند ) راسـت (سيم سمت چـپ     ها در نيم  انرژي جايگاهي اتم  

  بـه ايـن صـورت      هاهاي اتصال بسپار به هادي    همچنين هاميلتوني 

  ]۱۵[ندهست
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)كه در آن   )PL Rβ         پ  انرژي پرش بين بسپار و هادي سـمت چ ـ

صـورت  ها بـه  تابع گرين بسپار در حضور هادي     . است) راست(

  ]۱۶[شود زير نوشته مي
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) تابع گرين بسپار منـزوي و        PGكه در آن     )L RG     تـابع گـرين 

  . است) راست(هادي چپ 

را بر  ) DOS(ها   و چگالي حالت   توان ضريب عبور الكتريكي   مي

حسب آخرين عنـصر سـطر اول مـاتريس تـابع گـرين سـامانه،               

,( )P NG   ]۱۹-۱۷[، به ترتيب توسط روابط زير بيان كرد 1

)۷  (       ,( ) Im Im | ( ) | ,L R P NT Gε σ σ= 2
14  

  و 

)۸   (      ,ln ( )
DOS( ) Im .P NG

ε ε
ε

π ε ′=

∂
=

′∂
11

  

)) ۷(كه در رابطة     )L Rσ            خود انرژي بسپار بـه دليـل اتـصال بـا 

  ]۱۹و۱۵[ و داراي شكل زير است بوده) راست(هادي چپ 
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هاي سمت چپ و راست      و اتصال  هابا فرض مشابه بودن هادي    

L Rσ σ= خواهد بود كه از اين پس از نوشتن انديس L و R 

) ۸(و  ) ۷(بـا نگـاهي بـه روابـط         . كنـيم براي آن خودداري مـي    

بندي تحليلي مسئله نيـاز بـه       توان فهميد كه براي ارائة فرمول      مي

),شكل تحليلي عنصر     )P NG بـدين منظـور از رهيافـت       .  است 1

  كنيم و داريممياستفاده ] ۲۰[ذكر شده در مرجع 
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)كه در آن    , )ND ε σ  دترمينان وارون ماتريس تابع گرين بـسپار 

 بـه ازاي  ها است و به كمك بسط تابع دترمينان         در حضور هادي  

Nشودهاي فرد به شكل زير بيان مي  
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 دترمينان وارون ماتريس تابع گـرين يـك بـسپار           NDكه در آن    

  ]۲۰[شود  است و با رابطة زير داده ميNمنزوي به طول
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  كه در آن
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)(,ر  با مشخص شدن عنـص     P NG در قـسمت بعـد بـه كمـك         ،  1

ــي   ــط تحليل ــالي   ) ۹(و ) ۸(رواب ــانش و چگ ــي رس ــه بررس ب

مانند با انرژي پرش متنـاوب در زنجيـرة         -هاي بسپار شانه   حالت

   .پردازيممي) استيلنپلي(اصلي 

  

ــسپار  . ۳ ــر رســانش يــك ب ــر طــول ســيم ب بررســي اث
  مانند‐استيلن پلي

بندي قبـل بـه بررسـي ترابـرد          فاده از فرمول  در اين بخش با است    

هاي پرش متناوب در    مانند با انرژي  -الكتروني از يك بسپار شانه    

لازم به ذكر است كه ايـن مـدل لزومـاً           . پردازيمشاخة اصلي مي  

براي بررسي خواص ترابردي مولكول پلي استيلن نيست و براي       

تمام بسپارها يا نانو ساختارهاي شانه مانندي كـه انـرژي پـرش             

ــابراين در اينجــا . تنــاوب اســت قابــل اســتفاده اســت آنهــا م بن

هاي جايگـاهي و پـرش را بـه         پارامترهاي مورد نياز براي انرژي    

كنيم كه اين امر در مقالات نظري نيـز         صورت نوعي انتخاب مي   

البته براي تحليـل و توجيـه نتـايج         ]. ۲۰ و   ۱۹[بسيار رايج است    

ن دقيق اين   تجربي به صورت موردي توسط اين رهيافت، دانست       

بـا توجـه بـه ايـن توضـيحات مقـادير            . پارامترها ضروري است  

هـا را   هـاي سـاختار شـامل هـادي       هاي جايگاهي تمام اتم   انرژي

هـاي  همچنين انرژي پرش بين اربيتال    . كنيمبرابر صفر اختيار مي   

 -، انرژي پرش براي پيوند كـربن eV1ها را برابر اتمي در هادي  

ــدروژن را ه /ي eV 0 ــدار 25 ــة  Cβ و مق  eV 1را ) ۲(در رابط

/ها  را نيز برابر      انرژي پرش اتصال  . كنيمانتخاب مي  eV 0 25
 

در 

  . گيريمنظر مي

لي رفتار رسـانش و چگـا     ) ب(و  ) الف (۲ شكلنمودارهاي     

استيلن را برحسب انرژي الكتـرون ورودي بـراي         هاي پلي حالت

N,( دو طول مختلف n= + =2 1 7 براي چند مقدار مختلـف  ) 9

شـود در   طور كه ديـده مـي     همان. دهدقدرت دوپارش نشان مي   

هـا و   هاي چگالي حالـت   درون پنجرة انرژي بسپار، رفتار منحني     

يـا  نمـايي   رسـانش   ، رفتـار    رسانش، نوساني بـوده و خـارج آن       

 تغييرات چگالي ،پنجرة انرژي بسپاراز  در خارج   . زني است  تونل

در مـورد   . حسب انرژي مستقل از اندازة بسپار اسـت       ها بر حالت

  انـدازة  بـسپار    انـدازه منحني رسانش در ناحية تشديدي افزايش       
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)مانند دو طول متفاوت  -استيلن ورودي براي پلي    بر حسب انرژي الكترون    log(DOS)) ب( و   log(T)) الف (.۲شكل   , )N n= + =2 1 7  كه متـصل  9

هـا برابـر    سـيم انـرژي پـرش بـراي نـيم       .  شـده اسـت    هاي جايگاهي برابر صفر در نظر گرفته      در اينجا همة انرژي   . به دو سيم همگن و مشابه است      

( ) eVL Rβ = eVCH: ، انرژي پرش براي بسپار    1 Cβ β= = j و   j، انرژي پرش بين دو جايگاه       14 )صـورت    به 1+ ) /j+ −1 1  و جملـة انـرژي      2

  . هستندeV۲۵/۰ها و بسپار سيمپرش بين نيم

  

تشديدي را كاهش نـداده و فقـط تعـداد آنهـا زيـادتر              هاي  قله

شود كه هرچـه طـول بـسپار بيـشتر شـود            مشاهده مي . كند مي

ايـن نمـودار    . شـود زني در ناحية گاف كمتر مـي      رسانش تونل 

 - دليل ساختار شانه  داراي سه گاف انرژي است، گاف مياني به       

هاي سمت راست و چپ به دليـل سـاختار          مانند بسپار و گاف   

بـديهي اسـت بـا قـرار دادن مقـدار        . متناوب اين دستگاه است   

هيدروژن گاف مركزي در    - ر براي انرژي پرش پيوند كربن     صف

دو گاف ديگر محو شده و بسپار تنها يك گاف از خود نـشان              

تر از دو گـاف     زني در گاف مياني بسيار ضعيف     تونل.  دهدمي

سمت راست و چپ است زيرا حـول انـرژي صـفر در گـاف               

 نهايت ميل مياني، انرژي جايگاهي بهنجار شدة اتم كربن به بي        

  . كندمي

  

ــر. ۴ ــسپار  بررســي اث ــر رســانش ب ــارش ب ــدرت دوپ  ق
  مانند‐استيلن پلي

هاي در اين قسمت سعي بر اين است كه با در نظر گرفتن انرژي        

، )قدرت دوپارش (پرش متفاوت براي پيوندهاي يگانه و دوگانه        

) ب(و  ) الـف  (۳ شـكل نمودارهـاي   . رسانش را بررسـي كنـيم     

برحسب انرژي الكتـرون وردي  را  log(DOS)  وlog Tتغييرات 

  ، براي يـك بـسپار     )δ(براي دو مقدار مختلف قدرت دوپارش       
  

 )الف(

 )ب(



  ۴، شمارة يازدهم جلد    . . . اي بر رسانش و چگالياثر قدرت دوپارش و انرژي پرش پيوندهاي شانه  ۴۰۹

  

  

    

  
مانند شامل هفت اتم كربن و متصل بـه دو          -استيلنحسب انرژي الكترون ورودي براي يك بسپار پلي        بر log(DOS)) ب( و   log(T)) الف (.۳ شكل

۳/۰δ, ۵/۰ ,۷/۰(دوپارش   چند مقدار متفاوت قدرتآل براي هادي فلزي ايده هاي جايگاهي برابر صـفر در نظـر گرفتـه    در اينجا همة انرژي). =

)(ها برابر واحد    سيمانرژي پرش براي نيم   . شده است  ) eVL Rβ = eVCH: ، انرژي پرش براي بسپار    )1 Cβ β= = ملة انرژي پـرش بـين      ، و ج  14

  .  استeV۲۵/۰ها و بسپار سيمنيم

  

نمودارهـا  . دهدمانند شامل هفت اتم كربن نشان مي       -استيلنپلي

دليـل  داراي سه گاف در طيف خود هستند كه گاف مركـزي بـه            

مانند و دو گاف كناري به علت وجود تنـاوب در         -ساختار شانه 

است، به همين دليل تغيير قدرت دوپارش تنهـا  هاي پرش  انرژي

با افزايش مقـدار    . بر اندازة دو گاف كناري تأثير خواهد گذاشت       

زنـي  هاتونـل ، درون ايـن گـاف     ۷/۰ بـه    ۳/۰قدرت دوپـارش از     

همچنـين ناحيـة تـشديدي داراي       . شـود تـر مـي   الكترون سخت 

   .شودهاي تيزتري مي قله

  

  گيرينتيجه. ۵
هـا برحـسب انـرژي بـراي        لي حالـت  در طيف رسانش و چگا    

مانند با انرژي پرش متناوب در شاخة اصلي         - نانوساختار شانه 

، سه گاف انرژي مشاهده شد كه گـاف ميـاني بـه             )استيلنپلي(

مانند اين بـسپار بـوده و رسـانش در ايـن            - علت ساختار شانه  

رسد و دو گـاف سـمت راسـت و چـپ بـه           منطقه به صفر مي   

صــورت متنــاوب ه و دوگانــه بــهعلــت وجــود پيونــدها يگانــ

در اين بسپار است كه با افزايش قـدرت دوپـارش           ) دوپارش(

تري در طيف رسانش مشاهده شد و    تر و عميق  هاي وسيع گاف

با افزايش طـول    . هاي منطقة تشديدي تيزتر شدند    همچنين قله 

هـا در   زني تضعيف شد، ولي چگالي حالت     بسپار رسانش تونل  

  فـزايش طـول بـسپار هـيچ تغييـري          خارج پنجـرة انـرژي بـا ا       

  . كندنمي

 )الف(

 )ب(



 ۴۱۰  محمد مرداني و آذر اسماعيلي، حسن رباني  ۴، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  سپاسگزاري
هـاي مـالي معاونـت پژوهـشي دانـشگاه          بدين وسيله از حمايت   

  .شودشهركرد قدرداني مي
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