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  )13/07/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 06/11/1395 :افت مقالهی(در
  دهیچک

هاي الکتریکی را بـر روي رسـانش   گیري از روش تابع گرین و در رهیافت تنگابست، تأثیر حضور و چگونگی توزیع ناخالصیدر این مقاله با بهره
هـاي  کار بردن یک تبدیل یکانی مناسب، مـدهاي رسـانش را در قسـمت    کنیم. بدین منظور با بهبا ساختار مربعی مطالعه می نانونواریک  الکترونی

آوریم. سپس با به کار گیري رابطـۀ فیشـرلی رسـانش سـامانه را بـه      هاي مربوطه را به صورت تحلیلی به دست میآل جدا نموده و خود انرژيایده
هـاي الکتریکـی بـا    دهـد کـه توزیـع ناخالصـی    کنیم. نتایج عددي نشان مـی وریتمی که سریعاً توسط رایانه قابل محاسبه است، ارائه میصورت الگ

  .دشوطور کلی باعث کاهش رسانش الکتریکی میهاي جایگاهی متفاوت، منجر به مقادیر متفاوتی از رسانش الکترونی در سامانه شده و به انرژي
  
  

  نیتابع گر ،یکیالکتر ینانونوار، ناخالص ،یرسانش الکترون :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
ها و سـاختارهاي نانومقیـاس بـه دلیـل دارا     نانوبلورها، ابرشبکه

هاي منحصر به فرد الکترونیکی، نوري و شـیمیایی  بودن ویژگی
که به اندازه سـاختار وابسـته اسـت، در قطعـات الکترونیکـی و      

رو ]؛ از این6-1ات، کاربردهاي فراوان دارند [سازي اطلاعذخیره
تـرین  در بسیاري از کاربردها رسانندگی الکتریکی یکـی از مهـم  

]. اضافه کـردن و یـا جـایگزینی    8و  7هاي آنها است [مشخصه
هاي الکتریکی یکی از عواملی است که تأثیر به سزایی ناخالصی

ن با آلایش بر روي رسانش الکتریکی نانوساختارها دارد. همچنی
هاي نانو ساختارها به ویژه ساختارهاي دوبعدي توسط ناخالصی

توان رسانش الکتریکی را کنتـرل  الکتریکی و تغییر مکان آنها می
  ]. 12-9نمود [

گیري از روش تـابع گـرین در رهیافـت    در این مقاله با بهره
هــاي تنگابســت، تــأثیر حضــور و چگــونگی توزیــع ناخالصــی

وي مقدار رسانش الکتریکـی یـک نـانونوار بـا     الکتریکی را بر ر
کنیم. لازم به ذکر است کـه بـر اسـاس    ساختار مربعی مطالعه می

رهیافت لاندائور ضریب عبور الکتریکی نانوساختار مورد نظر را 
]. همچنـین  13گیـریم [ ارز رسـانش الکتریکـی در نظـر مـی    هم

هـاي  ناخالصی هاي موضعی را روي محل توزیـعچگالی حالت
  کنیم. براي ایـن منظـور در بخـش بعـد بـه      الکتریکی بررسی می
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یک نانونوار نامتناهی با ساختار مربعی که قسمت کوچکی از . 1شکل 

تواند شـامل یـک یـا چنـد     چین) میآن (ساختار واقع در مستطیل خط
در نظـر گرفتـه   ناخالصی باشد. این قسمت را به عنوان سامانۀ مرکزي 

  هاي مشابه متصل است.که از طرفین به هادي
  

پردازیم. سپس بندي مقـاله میمعرفـی چارچوب نظري و فرمول
ــاوت از    ــع متف ـــار توزی ــراي چه ــایج و بحــث، ب در بخــش نت

هــاي الکتریکــی بــه صــورت دو دوقطبــی و یــا یــک ناخالصــی
بـر  چهارقطبی در سطح مقطعی از نانونوار، رسانش الکتریکی را 

کنیم. سرانجام در بخش پایانی نیـز بـه   حسب انرژي محاسبه می
  پردازیم.بندي نتایج و ارائه خلاصه مقاله میجمع
 

  بندي. فرمول2
اي مربعی را در نظر بگیرید یک سامانۀ دوبعدي با ساختار شبکه

نهایـت اسـت. فـرض    که عرض آن محدود ولی داراي طول بـی 
هاي دیگر متفاوت بوده با قسمتکنید که قسمتی از این نانونوار 

 1و شامل یک یا چند ناخالصی الکتریکی است. مطابق با شکل 
توان به سـه بخـش تقسـیم کـرد؛ بخـش      سامانۀ مورد نظر را می

Nمرکزي شامل تعداد  Nx y هاي چپ و راست اتم که از سمت
است. هاي مشابه هستند، متصل شده به دو بخش دیگر که هادي

هـا از  وارون ماتریس تابع گرین سامانۀ مرکزي در حضور هادي
  کندرابطۀ زیر پیروي می

)1(  ( ),    W W W L RG I H  σ σ1  
انرژي پـرش   Wو ماتریس یکه Iانرژي الکترون،  که در آن 

)کـزي اسـت.   هاي سامانۀ مرترین اتمالکترون بین نزدیک )L Rσ 
معرف ماتریس خودانرژي (بدون بعد) سامانۀ مرکزي در حضور 
هادي چپ (راست) است. شکل صـریح ایـن تـابع بعـداً ارائـه      

هامیلتونی سامانۀ مرکزي اسـت کـه    WHخواهد شد. همچنین 

  شوددر رهیافت تنگابست به صورت زیر نوشته می
)2(  † † †( ),

 

   W i i W j ii i j
i ij

H c ε c c c c c  

)که در آن )i j  ،شماره یاختهiε هـاي  ماتریس مربوط به انرژي
†ام و i ۀها در یاختجایگاهی اتم ( )iic c   (نـابودي) عمگر خلق

اسـت کـه تعـدادي ناخالصـی     الکترون اسـت. فـرض بـر ایـن     
در  impهـاي جایگـاهی   الکتریکی مثبت و منفـی بـا انـرژي   

هـاي ایـن قسـمت داراي    مرکزي وجود دارد و سایر اتـم  ۀسامان
هسـتند. شـکل هـامیلتونی     Wهـاي جایگـاهی یکسـان    انرژي
بـا ایـن تفـاوت کـه     ) اسـت،  2( ۀهـا دقیقـاً هماننـد رابط ـ   هادي
هاي جایگاهی و پرش آنها ثابت فرض شده و بـه ترتیـب   انرژي

)با نمادهاي  )L R  و( )L R   تـوان بـا   ند. مـی شـو معرفـی مـی
استفاده از یک تبدیل یکانی در راستاي طول سامانه، هـامیلتونی  

] 14زنجیرة مستقل تبـدیل کـرد [   yNها را به هامیلتونی هادي
  شودکه چنین می
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  که در آن
)4(  , ( ) ( ) ( ) cos( / ( )),  n L R L R L R yn N   2 1   
†و

,, ( )n in id d  ۀعملگر خلق (فنـا) الکترونـی در یاخت ـ i ام و در
از مقدار یـک تـا    nزنی روي است. در این رابطه جمعام nمد
yN هاي هر یاخته است. حال به ارائه است که همان تعداد اتم

)شکل ماتریس خود انرژي چپ (راست)،  )L Rσگردیم. ، بر می
تعامـد بـه صـورت مـاتریس     این ماتریس بعد از اعمال تبـدیل م 

)قطري  ) L Rσ  با عناصر( )
( )L R 1 ،... ،( )

( )
 yN

L R آید که به دست می
این عناصر با استفاده از تابع گرین سطحی مربوط به هر مـد بـه   

  شودصورت زیر نوشته می

)5(  

( )( )
( )

( )

, ( ) , ( ) ( )( ) ,

, ,



     
 






WL Rn
L R

W L R

n L R n L R L R

yn N




 

    

2

2

2 2

2

4

1

  

)ن که در آ )WL R     انرژي پرش الکترون مربـوط بـه پیونـدهاي
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  (ب)             (الف)                  

  
  (ج)                                 (د)

هاي متفاوت از سـامانۀ مرکـزي: (الـف) یاختـۀ اول در راسـتاي      در یاخته هاي جایگاهی متفاوتهاي الکتریکی با انرژيحضور ناخالصی. 2شکل 
  .  y، (ج) قطر سامانۀ مرکزي، (د) یاختۀ اول در راستاي محور x، (ب) یاختۀ دوم در راستاي محور xمحور 

  
هاي هادي چپ (راست) و سامانۀ مرکزي است (شـکل  بین اتم

ب عبور الکترونی سامانۀ مرکزي را از توان ضری). سرانجام می1
  ]15زیر به دست آورد [ ۀرابط

)6(  †( ) tr( ),    
L W R WT G G  

که در آن 
WG بعد از 1( ۀتبدیل یافته ماتریس تابع گرین در رابط (

)اعمال تبدیل یکانی است و تابع  ) L R  (راست) براي هادي چپ
  حسب ماتریس خود انرژي تبدیل یافته مربوطه چنین است بر
)7(  ( ) ( )Im .  L R L Rσ2  

) به بررسی رسانش الکترونی 6( ۀتوان به کمک رابطبنابراین می
هـاي الکتریکــی  سـاختار مــورد نظـر در حضـور ناخالصــی   نـانو 

  پردازیم. پرداخت که در بخش بعدي به این موضوع می
  

 نتایج و بحث. 3
اینجا به عنوان یک مثـال بـه ارائـه محاسـبات عـددي بـراي       در 

اتم  4رسانش الکتریکی یک نانونوار با ساختار مربعی به عرض 
اتـم، شـامل چهـار     16نهایت که قسمتی از آن شامل و طول بی

، قسمت 2پردازیم. مطابق با شکل ناخالصی الکتریکی است، می
ر یاختـۀ چهـار   اتمی از نانوساختار مورد نظر که شامل چهـا  16

اتمی است، به عنوان سامانۀ مرکزي شناخته شده کـه از طـرفین   
هـاي چـپ و راسـت    با پیوندهایی به عنوان اتصال، بـه قسـمت  

اند. هدف بررسـی رسـانش   ها متصل شدهنانونوار یا همان هادي
الکتریکی این سامانه در چند پیکربندي خاص با توزیـع تعـداد   

مت مرکزي اسـت. در واقـع   عدد) ناخالصی در قس 4مشخصی (
هـا بـا   توان ارتباط بین چگونگی توزیـع ناخالصـی  با این کار می

رسانش الکترونی سامانه را فهمیـد. انـرژي جایگـاهی دو تـا از     
ــار ناخالصــی را  ــر را  impچه ــاي دیگ ــان  impو دوت نش

را بصـورت خطـی یکـی در     هـا دهیم. ابتدا توزیع ناخالصـی می
(ب))، یکـی در   2(الـف) و   2هاي راستاي طول نانونوار (شکل
(ج)) و دیگري در راستاي عرض  2راستاي قطر مرکزي (شکل 

 3(الف) و  3هاي گیریم. شکل(د)) در نظر می 2نانونوار (شکل 
را بـر   2(ب) ضریب عبـور الکترونـی چهـار پیکربنـدي شـکل      

impتیـب بـراي   حسب انرژي الکترون بـه تر  eV  eV3و 1
(الف) نمـودار ضـریب    3دهند. براي مقایسه، در شکل نشان می

اي است، رسم شده آل که به شکل پلهعبور الکترونی سامانۀ ایده
کند کـه رسـانش کـل    کید میأاست. این نمودار بر این واقعیت ت

شود. چهار کانال رسانشی حاصل میهاي سامانه از مجموع سهم
دیگـر   ها با همشود نوار انرژي این کانالطور که دیده می همان

رسـانده   نیـز  چهـار  مقدار به را عبور ضریب همپوشانی داشته و
اي خـارج  ها نمودار از حالـت پلـه  ناخالصی کردن وارد با. است

 3یابـد. مطـابق بـا شـکل     شده و رسانش الکترونی کـاهش مـی  
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 (eV)انرژي 

هـاي الکتریکـی   (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودار ضریب عبور الکترونی بر حسب انرژي براي چهار مورد متفاوت از توزیع ناخالصی. 3شکل 
  .eV3و (ب)  eV1هاي الکتریکی (الف) ، براي انرژي جایگاهی ناخالصی2در شکل 

  
 (الـف) و  2 هـاي هاي نشان داده شده در شکل(الف)، براي توزیع

مرکـز نـوار    (ب)، نمودارهاي ضریب عبور الکترونی نسبت بـه  2
که براي موارد نشان داده شـده در   انرژي نامتقارن هستند در حالی

هاي رسانش تقـارن دارنـد. ایـن    (د) منحنی 2(ج) و  2هاي شکل
هـاي جایگـاهی   هاي با انـرژي بدان معنی است که براي ناخالصی

یک در میان مثبت و منفی، اگر در راستاي طـول نـانونوار توزیـع    
شده باشند، نمودار رسانش نسبت به انرژي حول انرژي جایگاهی 

هـایی در  شـود. دره هاي میزبان (در اینجا صـفر) نامتقـارن مـی   اتم
 شود. دلیلها در منحنی رسانش دیده میمرزهاي همپوشانی کانال

 مسـیرهاي  از الکترونـی  موج توابع ویرانگر هايتداخل از امر این
. آیندمی وجود به) ها(ناخالصی وجود از که است فیزیکی مختلف

 و شـامل  شـاخه  بـدون  زنجیـره  یک در اثر لازم به ذکر است این
 مسـیر  یک فقط و فقط وجود آن علت که شودنمی دیده ناخالصی

تـوان در  ل تأمل دیگري که میقاب ۀنکت .در آن است الکترون براي

 ۀنیم ـ رسـانش در  اینجا به آن اشاره کرد این اسـت کـه تغییـرات   
است. این امر به دلیـل انتخـاب ترتیـب     چپ ۀنیم از بیشتر راست

قرار گرفتن بارهاي مثبت و منفی است. اگر جـاي مثبـت و منفـی    
عوض شود، تغییرات در قسمت نیمه چپ بیشتر خواهد بود. لازم 

دهد کـه بـراي یـک    هاي قبلی ما نشان میست که بررسیبه ذکر ا
تک ناخالصی بـا بـار مثبـت، تغییـر اصـلی در قسـمت چـپ رخ        

حال موضوع براي چند ناخالصی بـه  خواهد داد و برعکس. با این
تغییر اصلی در سمت چپ باشـد یـا    این کهاین سادگی نیست و 

هـاي سـامانه مرکـزي در حضـور     حالـت راست، توسـط چگـالی  
  د.شولصی تعیین میناخا

گونه به عنوان  sهاي لازم به ذکر است در مواردي که اربیتال
دسـت آوردن پارامترهـاي تنگابسـت     توابع پایه اتمی بـراي بـه  

د، به ازاي هر اتم یک الکترون شبه آزاد در سامانه شواستفاده می
وجود دارد. با این فرض سامانه خاصیت فلزي خواهد داشت و 

 (الف)

 (ب)
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  (ب)          (الف)                    

  
  (ج)

  هاي مختلف از سامانۀ مرکزي.حضور چهار قطبی در جایگاه. 4شکل 
  

ترازهاي انرژي تا انرژي صفر (انرژي فرمی) پر خواهنـد شـد. بـا    
یشتر معطوف بـه رفتـار   توجه به این نکته در ادامه، بحث خود را ب

تر به مقـدار  با نگاهی دقیق رسانندگی در انرژي صفر خواهیم کرد.
رسانش در انرژي صفر، متوجه خواهیم شـد کـه ایـن پـارامتر بـا      

 2هـا از روي لبـه بـه داخـل نـانونوار (از شـکل       جا شدن اتمجابه
یابد. مشابه این امر براي موردهـاي  (ب))، افزایش می 2(الف) به 

هـا  (د) نیز برقرار است. یعنی هر چـه ناخالصـی   2(ج) و  2شکل 
به سمت مرکز نانونوار بروند، رسـانندگی در انـرژي فرمـی بهتـر     

شود. از آنجایی که رسانش در این انرژي با توجـه بـه نمـودار    می
شـود،  هاي هر چهار کانال ایجاد میآل از سهممربوط به مورد ایده

ها در انرژي فرمـی بـه   این کانالتوان گفت که رسانش بنابراین می
مرکزي حساسیت  اي) سامانۀهاي سطحی (لبهانرژي جایگاهی اتم

یابـد.  داشته و با قرار گرفتن ناخالصی در لبه مقدارشان کاهش می
(الـف)،   3، مطابق با نمودار شکل 2براي پیکربندي (ج) در شکل 

قـدار  رسانش الکترونی سامانه در مرکز نوار انرژي بـه بیشـترین م  
ها در این مورد باعث کـاهش  رسد. چون توزیع ناخالصیخود می

هـاي رسانشـی   ها و افزایش همپوشـانی کانـال  پراکندگی الکترون
شـود. همچنـین   حول انرژي صفر، نسبت به موردهاي دیگـر مـی  

(د)، نسبت به  2شود که در انرژي صفر، پیکربندي شکل دیده می
، منجـر بـه کمتـرین    2کل سه توزیع دیگر نمایش داده شده در ش

  شود.مقدار رسانش در نانونوار می

هـاي  (ب)، وقتـی انـرژي جایگـاهی ناخالصـی     3مطابق شکل 
 2(الـف) و   2هاي شـکل  است، براي پیکربندي eV3الکتریکی

(ب)، رسانش الکترونی در مرکز نوار انرژي نسبت بـه حـالتی کـه    
(ب))، به مقدار ناچیزي  3باشد (شکل  eV1ها انرژي ناخالصی

دهد، ایـن اسـت   به ما می 3دیگري که شکل  ۀیابد. نتیجکاهش می
(الف) و  2هاي که ضریب عبور موردهاي نشان داده شده در شکل

(د)  2(ج) و  2هـاي  ها نسبت به موارد شکل(ب) در اکثر انرژي 2
زیاد است، مقدار بیشتري دارند. بنابراین  impبراي وقتی که مقدار 

هاي الکتریکـی تـأثیر بـه سـزایی بـر روي      افزایش انرژي ناخالصی
اي کـه رسـانش   گونـه  ها دارد. بـه رسانش الکترونی این پیکربندي

هـا در راسـتاي طـول    که چیـنش ناخالصـی   الکترونی سامانه وقتی
پذیرد. دلیل این کمتري می تأثیر نسبت به عرض آن، نانونوار است،

امر پراکندگی کمتر تابع موج الکترونی براي چینش طولی نسبت به 
هـا در  چینش عرضی است. تأثیرپذیري رسانش از توزیع ناخالصی

شود براي مـورد  عرض نسبت به طول آنقدر زیاد است که دیده می
imp eV  3 رسانش را (ج) کمترین مقدار  2، پیکربندي شکل

ــی  ــار م ــی اختی ــرژي فرم ــالیدر ان ــد در ح ــورد   کن ــراي م ــه ب ک
imp eV  1 (د) کمترین مقدار را داراست.  2، پیکربندي شکل  

کنیم که چهـار  ، مواردي را بررسی می4حال با توجه به شکل 
ناخالصی الکتریکی با چینش یک در میان (مانند یک چهـارقطبی)  

ــهدر مرکــز، گوشــه و  ــا لب ــه  ی ــرار گرفت هــاي ســامانۀ مرکــزي ق
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 (eV)انرژي 

نمودار ضریب عبور الکترونـی  (رنگی در نسخۀ الکترونیکی)  .5شکل 
، وقتی 4بر حسب انرژي براي سه پیکربندي نشان داده شده در شکل 

  است. eV1هاي الکتریکیکه انرژي جایگاهی ناخالصی

 
 (eV)انرژي 

هاي موضعی (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) مجموع چگالی حالت .6شکل
هـاي  هاي شامل ناخالصی بر حسب انرژي بـراي پیکربنـدي  روي جایگاه

  که در واحد اختیاري ترسیم شده است. 2نشان داده شده در شکل 
  

ضریب عبور الکترونی را براي موارد (الـف) تـا    5باشند. شکل 
هـا  نـرژي جایگـاهی ناخالصـی   ، براي وقتی که ا4(ج) در شکل 

eV1 شود که رسانش الکتریکی دهد. دیده میاست، نشان می
در انرژي صفر براي موردي که چهـار قطبـی در گوشـه سـامانه     

(الــف))، نســبت بــه مــوردي کــه  4مرکــزي قــرار دارد (شــکل 
(ب))، مقـدار   4انـد (شـکل   ها در مرکـز قـرار گرفتـه   ناخالصی

هـا در  ري دارد. همچنین براي موردي کـه در آن ناخالصـی  بیشت
(ج))، مقـدار رسـانش در    4چهارگوشه سامانه قرار دارد (شکل 

  کند. انرژي فرمی بیشترین مقدار را اختیار می
  هاي، نمودار مجموع چگالی حالت6عنوان نمونه، در شکل ه ب

  هاي نشـان هاي شامل ناخالصی در پیکربنديموضعی روي جایگاه
  هـا براي وقتی که انرژي جایگاهی ناخالصـی  2داده شده در شکل 

eV1 دانـیم نمـودار  طور کـه مـی   است، رسم شده است. همان  
  Uآل از مجمـوع نمودارهـاي   ایـده  ۀهاي یک سـامان چگالی حالت

  آیـد. از دسـت مـی  گیرد، بـه شکل که از مدهاي رسانش نشأت می
  هـا مشـاهده  بین قله Uر بیشتر نمودارها شکل ، د6رو در شکل این
  هـاي رسـانش حفـظ   شود و در بعضی موارد این شکل بین پلهمی
  توان گفت کـه وقتـی انـرژي جایگـاهی    شود. به طور کلی مینمی

  هاي میزبان متفاوت اسـت، ها با انرژي جایگاهی سایر اتمناخالصی
  حالـت  هاي شـامل ناخالصـی از  هاي الکترونی روي جایگاهحالت
  2گیرد. به طور مثال در نمودار مربـوط بـه شـکل    آل فاصله میایده

  هـا در هاي بالاتر کمتـر از حالـت  هاي انرژي در انرژي(ج)، حالت
  (الـف)  2تر است و یا در نمودار مربوط به شـکل  هاي پایینانرژي

  هـا دلیـل  تقریباً این مورد برعکس است. در واقع وجود ناخالصـی 
  ست که منجر به افزایشآل اهایدها از حالت لتانحراف چگالی حا

  شود.پراکندگی الکترون ورودي می
  
  گیرينتیجه. 4

  در ایــن مقالــه بــا اســتفاده از روش تــابع گــرین و در رهیافــت
  تنگابست به بررسی تحلیلی رسانش الکتریکی یـک نـانونوار بـا   

  الکتریکـی پـرداختیم.  ناخالصـی  ساختار مربعی در حضور چند 
  اي یـک مـورد نـانونوار بـه عـرض چهـار اتـم، توزیـع        ابتدا بـر 
  ها (چهار عدد) را در سامانه به صورت خطی در طول،ناخالصی

  عرض و یا قطر سامانه در نظـر گـرفتیم و نشـان دادیـم کـه در     
  ها، رسانش الکترونـی در مقادیر بالاي انرژي جایگاهی ناخالصی

  نونوارانرژي فرمی سامانه، براي موردي کـه توزیـع در طـول نـا    
  ها است. همچنین مواردي کـه در آنهـا  باشد، بهتر از سایر توزیع

  توزیع ناخالصی به صورت مربعی هستند نیز در سـه پیکربنـدي  
  یکی در مرکز، یکی در گوشه و دیگـري بـا حـداکثر فاصـله از    
  یکدیگر بررسی شد. نتایج مربوط به رسانش این موارد نشان داد

 ر انرژي صـفر از خـود نشـان   که مورد آخر بهترین رسانش را د

  شـود کـه  دهد. همچنین حضور ناخالصی الکتریکی باعث میمی

ور
عب
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هاي الکتـرون ورودي،  یهاي کل در اکثر انرژمقدار چگالی حالت
آل خـود دور شـده و باعـث افـزایش پراکنـدگی      از مقدار ایـده 

  ها گردد.الکترون در آن انرژي
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