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  )۱۵/۳/۱۳۹۴ :دريافت نسخة نهايي؛  ۴/۷/۱۳۹۳ :دريافت مقاله(

  چكيده

 ـ   م در اين يادداشت اثر افزايش طول بر ترابرد الکتروني يک نانوروبان گرافيني دسته صندلي در دو حالت بدون ناخالصي و در حضـور ناخالصـي ات

الکترون  -کنش الکترون  نهايت متصل و از اثرات برهم مولکولي به دو الکترود يک بعدي نيمه بي ةسامان. مورد بررسي قرار داده شده استنيتروژن 

رهيافت تابع گرين و روش محاسباتي  ةمحاسبات بر پاي ةمورد نظر با يک مدل تنگ بست ساده توصيف شده و هم ةسامان. چشم پوشي شده است

  .اندباشد، الکترودها در تقريب نوار پهن توصيف شدهلانداور ـ بوتيکر مي

  

  ترابرد کوانتومي، نانوروبان گرافيني، مدل تنگ بست، رهيافت تابع گرين، روش لانداور ـ بوتيکر، تقريب نوارپهن :هاي كليدي واژه
  

  

  مقدمه .١

کــربن موجــود در طبيعــت در بســياري اشــکال مختلــف نظيــر 

]. ۱[وجـود دارد  ... هـا و  نانولولـه هـا،  گرافيت، الماس، فـولرين 

هـاي کـربن شـش     ترين شکل کربن از انباشته شـدن ورقـه   رايج

. شـود آيد و گرافيت ناميده مي وجود مي ضلعي روي همديگر به

گيـرد کـه يـک فـرم پايـدار از       تحت فشار زياد الماس شکل مي

هـا هسـتند کـه کـروي      فرم ديگري از کربن فولرين. کربن است

فرم يک بعدي کربن کـه از  . باشند مي همانند توپشکل بوده و 

هـاي کربنـي    آيد، نانولوله دست مي  هاي کربن بهرول شدن ورقه

گرافين يکي ديگر از اشکال بلوري کـربن اسـت کـه در    . هستند

تواند بـه  گرافين مي. هاي اخير شناسايي و کشف شده استسال

. شـود عنوان يک تک لايه به ضخامت يک اتم از گرافيت جـدا  

دوبعـدي از اشـکال مختلـف کـربن اسـت و       ةگرافين اولين ماد

باشد کـه آن را   هاي منحصر به فردي ميداراي خواص و ويژگي

. براي تحقيقات و کاربردهاي آينده مـورد توجـه سـاخته اسـت    

پـذير بـوده و از شـفافيت بـالايي     گرافين بسيار سبک و انعطاف

و در نتيجـه   گرافين فاقـد گـاف انـرژي اسـت    . برخوردار است

هاي الکتروني مبتني بر گرافين استفاده توان از آن در دستگاه نمي

هـاي گرافينـي   با محدود کردن گرافين و ساخت نانوروبـان . کرد

بررسي . توان شکافي قابل تنظيم در نوار انرژي آن ايجاد کردمي
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ها آن ةهاي گرافيني با توجه به هندسخواص الکتروني نانوروبان

يرد، و با توجـه بـه جهـت بـرش گـرافين دو نـوع       گصورت مي

 ةهم. آيدوجود مي نانوروبان گرافيني زيگزاگ و دسته صندلي به

هاي گرافيني زيگزاگ فلز هستند و نانوروبان
2
هـاي  نانوروبان 3

  ].۲[ باشند مي رساناگرافيني دسته صندلي نيم

مؤثر بـراي تنظـيم خـواص کوانتـومي و     هاي همچنين از راه   

هاي  الکتروني ترابرد، وارد کردن ناخالصي به گرافن و نانوروبان

و  N ،B ،O ،Si ،P( جايگزين کـردن چنـدين اتـم   . گرافني است

S (توانـد بـه بـالاترين سـطح     گرافن گاهي اوقات مـي  ةدر شبک

ــا بيشــتر  ۲(ناخالصــي برســد  ــيميايي ). درصــد و ي ــت ش ماهي

هاي ناخالصي در ساختار مـاده و غلظـت   وقعيت اتمناخالصي، م

فيزيکي  هايها از عوامل بسيار مهمي هستند که ويژگيناخالصي

  ].۳[کنند شده را تنظيم ميـ شيميايي گرافن آلائيده

يادداشت حاضر با استفاده از رهيافت تابع گـرين و تقريـب      

 ةتنگ بست خواص ترابرد الکتروني، چگالي حالات و مشخص ـ

ولتاژ يـک نانوروبـان گرافينـي دسـته صـندلي را در دو      -ريانج

. حالت بدون ناخالصي و همراه با ناخالصي بررسي کـرده اسـت  

براي دسترسي به اين منظور نانوروبان گرافيني بـين دو الکتـرود   

 .شودنهايت خطي قرار داده مي نيمه بي

در بخش بعد مدل مسئله و روش محاسـبات ارائـه شـده و       

دست آمده از انجام محاسبات آمـده اسـت و    نتايج به پس از آن

 .به بحث در مورد آنها پرداخته شده است

  

  مواد و روش تحقيق. ۲

در اين يادداشت از رهيافت تابع گرين و روش لانداور ـ بوتيکر  

براي بررسي رسانندگي الکتروني يک سيستم همدوس اسـتفاده  

نظر شده  صرف هاي الکترون ـ الکترون از برهمکنش. شده است

همدوس، نانوروبـان گرافينـي اسـت کـه بـين دو       ةسامان. است

فرض بر اين  ).۱شکل (نهايت خطي قرار گرفته  الکترود نيمه بي

ــه    ــي از دو جايگــاه اول و آخــر ب ــان گرافين ــه نانوروب اســت ک

تـوان بـر تعـداد     لازم به ذکر است که مي. الکترودها متصل است

  .هاي گرافين اضافه کردحلقه

تـرين   کنش نزديـک  هاميلتوني سيستم با در نظر گرفتن برهم   

 هـاي  بست و براي اوربيتالها با استفاده از تقريب تنگهمسايه

] ۱[هاي پايين هسـتند  هاي الکتروني در انرژيکه مسئول ويژگي

  :شودچنين نوشته مي

)۱                      ( † † †
, ( )i i j ii i ji jH E c c t c c c c   0  

†
ic ( )ic  الکترون در جايگاه) نابود ( عملگر خلق i ام اسـت .

i, عبارت jهـا دارد ترين همسايهکنش نزديک اشاره به برهم .

 تـوان آن را انرژي فرمي است و مـي  E0 انرژي جايگاه الکترون

رسـانندگي يـک   . پارامتر پرش استt  .بر روي صفر تنظيم کرد

در حضور دو الکتـرود يـک    H نانوروبان گرافني با هاميلتوني

نهايت در رژيم پاسخ خطي و پراکندگي همدوس  بعدي نيمه بي

 الکترون با استفاده از فرمول لانداور متناسب بـا ضـريب عبـور   

( )T E۴[ آيددست ميفيشر ـ لي به ةاست و از رابط:[  
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e

G T E
h
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) که در آن )T E ۴[ ضريب عبور الکتروني است:[  
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R A

L RT E Tr E G E E G E  

) در اين رابطـه  ) ( )R AG E     و) پيشـرفته (تـابع گـرين تـأخيري 

( ) ( )L R E۱[ شدگيتابع پهن[،  
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1
  

انرژي الکترون تزريق  E ماتريس يکاني، Iدر روابط بالا،. است

ــه  ــدار بســيار کوچــک مــي  سيســتم وشــده ب  .باشــد يــک مق

 ( )L R E      شـدگي نانوروبـان   خـود ـ انـرژي مربـوط بـه جفـت

هـا   انـرژي  اين خـود . گرافني به الکترودهاي چپ و راست هستند

انـد؛ در ايـن تقريـب از قسـمت     پهن بررسي شده در تقريب نوار

ترين بخـش کـه   نظر شده و فقط مهمصرف ها انرژي حقيقي خود

 هـا  قسمت موهومي است باقي خواهد ماند، همچنين خود انـرژي 

شده و بـه صـورت زيـر محاسـبه      مستقل از انرژي در نظر گرفته

  ]:۵[ شوند مي

)۵(                                              /- .  2L L R
R

i  

 ةرا بـا اسـتفاده از رابط ـ   )DOS( سپس چگالي حالات الکتروني

  ].۶[کنيم زير به راحتي محاسبه مي
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ق منبـع و چـاه   يکه از طر يدسته صندل ينيک نانوروبان گرافي .١ شکل

  .ت متصل شده استينها يمه بين يک بعديبه دو الکترود 

 
تـروژن  يتواننـد بـا اتـم ن   يهسـتند کـه م ـ   ييهاگاهيها جامربع .٢ شکل

  .ن شونديگزيجا

  

توان از رابطة زيـر محاسـبه   مشخصة جريان ـ ولتاژ سامانه را مي 

   ]:۷[نمود 
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f     تابع توزيع فرمي مربوط بـه الکترودهـاي چـپ و راسـت

  ].۷[باشد سامانه مي
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هاي شيميايي هسـتند، در واقـع ولتـاژ اعمـالي بـه      پتانسيل

Bk .شـود پتانسـيل شـيميايي وارد مـي    ةسامانه در رابط ـ
 

ثابـت  

.باشددما مي T بولتزمان و
 

  

)۹(                                                 f
eV

ε .  2L
R

μ  

f ــي اســت ــرژي فرم ــبات . ان ــازي در محاس ــاده س ــراي س   ب

h e    ].۴[در نظر گرفته شده است  1

نانوربـان گرافينـي مـورد بررسـي در      ةدهنـد نمايش ۱شکل    

و تعـداد   Nهـا در طـول روبـان بـا     تعداد حلقـه . باشدمسئله مي

انـرژي  . شـوند نشـان داده مـي   Mها در عـرض روبـان بـا    حلقه

در نظر  -eV۳  هاي کربن صفر و انرژي جهش اتم کربنجايگاه

بـدون ناخالصـي و    ةرسـانندگي بـراي سـامان   . گرفته شده است

هايي که سـه  اتم. در حضور ناخالصي محاسبه شده است ةسامان

ترين همسـايگي خـود دارنـد بـه طـور تصـادفي       اتم در نزديک

ناخالصـي از نـوع اتـم     ).۲شـکل  (کننـد  ناخالصي دريافت مـي 

  و انــرژي جهــش   eVنيتــروژن بــا انــرژي جايگــاهي    

يعنـي انـرژي جايگـاه    . ]۸[باشد مي eV کربن - نيتروژن

جايگــاه کــربن   ، جــايگزين انــرژي )E=eV(نيتــروژن 

)E=eV (به اين صورت کـه در مـاتريس هـاميلتوني    . شودمي

کننـد و بـه جـاي    روبان، برخي عناصر روي قطر اصلي تغيير مي

علاوه بر اين، انرژي . گيرندها انرژي جايگاه نيتروژن قرار ميآن

ي که به طور تصـادفي ناخالصـي دريافـت    پرش مرتبط با جايگاه

و انـرژي   t=eV کربن – کند؛ انرژي پرش کربنکرده تغيير مي

اين دو تغييـر سـبب   . باشند مي t=eV ـ نيتروژن پرش کربن

ــان مــي  . شــونداز بــين رفــتن تقــارن موجــود در هــاميلتوني روب

انتقـال  هاي کربن با نيتروژن باعث تقويت گرافين و جايگزيني اتم

]۳[شـود  فلـز مـي  رسانا به فلز و يا نيمنيم ةآن از ماد
 

/ 0 5L
R

 

رسانندگي به عنوان تابعي از انرژي الکترون تزريقـي بـه   . باشدمي

 .شود رسم مي ],-[ انتخابي ةسيستم و در باز

در ادامه فرض شده است که ولتاژ در محل اتصال روبـان و     

 هـاي طيفـي  بر طبق اين فرض ويژگي. يابدکاهش ميالکترودها 

ايـن فـرض بـر ايـن     . کنـد جريان ـ ولتاژ تغييري نمـي   ةمشخص

 واقعيت استوار است که ميدان الکتريکي داخلي روبان بـه ويـژه  

جريـان   -ولتـاژ   ةهاي باريک، اثر کمي روي مشخصبراي روبان

ولتاژهاي تر و هاي بسيار بزرگاز طرف ديگر، براي روبان. دارند

باياس بيشتر، ميدان الکتريکي نقش مهمي دارد کـه بـه سـاختار    

  ].۹[روبان بستگي دارد  ةداخلي و انداز

  

  نتايج و بحث . ۳

طيف رسانندگي، چگالي حـالات   ةدهندنمايش ۴و  ۳هايشکل

در طيف . ولتاژ يک نانوروبان خالص است -جريان  ةو مشخص

ــک    ــرژي نزدي ــاف ان ــالات گ ــالي ح ــانندگي و چگ    E= رس

هـر  . براي طيف رسانندگي، نمودار نوساني است. شودظاهر مي

  هـاي تشـديد موجـود در طيـف رسـانندگي نشـان       کدام از قلـه 

تونـل زنـي الکتـرون از منبـع بـه چـاه از طريـق         ةپديـد  ةدهند
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 يان ـ ولتاژ برا يحالات و جر يچگال ،يرسانندگ ينمودارها .٣ شکل

  .M=و  N= يدسته صندل ينينانوروبان گراف

 
نمودارهاي رسانندگي، چگالي حالات و جريان ـ ولتاژ براي   .٤ شکل

  .M=و  N=نانوروبان گرافيني دسته صندلي 

  

 هـاي تزريـق  در واقع زماني که انرژي الکتـرون  .باشند نانوروبان مي

بـين دو الکتـرود يکـي    شده با هر کدام از سطوح انرژي نانوروبـان  

افتد و يک قله در رسـانندگي ظـاهر   شود، ترابرد الکتروني اتفاق مي

 ويـژه  هاي تشديد در رسانندگي معادل يکر کدام از قلهه. شودمي

از طـرف ديگـر، بـراي    . باشـند  مقدار انرژي مربوط به نانوروبان مي

انـرژي   جداي ازسطوح(هاي تزريقي ديگر هاي الکترونانرژي ةهم

تواند از طريق نانوروبان عبور کند و بر اين  ، الکترون نمي)نانوروبان

 ةدهندچگالي حالات الکترون نشان]. ۹[شود اساس، ترابرد صفر مي

 .باشدسطوح انرژي قابل دسترس براي الکترون مي

تـوان بـا   هـا را مـي  هاي اساسي انتقـال الکتـرون  تمام ويژگي   

 ةبـراي مشخص ـ . جريـان ـ ولتـاژ توضـيح داد     ةمشخص ـ ةمطالع

اين رفتار پله ماننـد  . شودجريان ـ ولتاژ نمودار پلکاني ظاهر مي 

هاي رزونانسي است که در طيـف رسـانندگي   وجود قلهبه دليل 

گيري از تـابع انتقـال   از اين رو جريان با انتگرال. شوندظاهر مي

اي جريان به شدت به قـدرت جفـت   شکل پله. شودمحاسبه مي

بـين سـطوح    ة، ارتفاع و فاصـل "چاه - ـ نانو روبان منبع"شدگي 

ساختار  ةنندتشديدي در منحني ترابرد بستگي دارد و منعکس ک

طور که ولتاژ بايـاس افـزايش   همان. باشدالکتروني نانوروبان مي

يابـد، پتانسـيل الکتروشـيميايي دو الکتـرود يکـي از سـطوح       مي

دهد و بر ايـن اسـاس يـک جهـش در     انرژي روبان را عبور مي

همچنـين از يـک مقـدار مشـخص در     . شودديده مي I-Vمنحني 

ــق   ــرون از طري ــانندگي، الکت ــف رس ــه  طي ــروع ب ــان ش نانوروب

  . اين ولتاژ به ولتاژ آستانه معروف است. کندرسانندگي مي

با وارد شدن ناخالصي انرژي جايگاه و انرژي پـرش مـرتبط      

در ايـن  . کننـد با جايگاهي که ناخالصي دريافت کرده تغيير مـي 

 ۲۴درصد ناخالصـي بـه روبـاني کـه از      ۳۰حالت با وارد کردن 

 ۳، فقــط M= و N= کيل شــده،تشــ) اتــم کــربن ۹۹(حلقــه 

ــ) ۲۳و  ۱۴، ۴هــاي  جايگــاه(جايگــاه  ــالايي ناخالصــي  ةدر لب ب

هـا در  با ورود ناخالصي به سامانه تعداد پـرش . کننددريافت مي

شـود و  تر مـي اي آن واضحجريان بيشتر شده و شکل پلهمنحني 

همچنـين حضـور   . يابـد جريان بـه ميـزان انـدکي افـزايش مـي     

  ).۵ شکل(شود فزايش ولتاژ آستانه ميناخالصي باعث ا

حلقـه   ۳۰درصد ناخالصي به روباني که از  ۳۰با وارد کردن    

ــربن  ۱۲۳( ــم ک ــده، ) ات ــکيل ش ــاه  M= ،۴ و N= تش جايگ

بالايي ناخالصـي دريافـت    ةدر لب) ۲۳و  ۱۵، ۱۴، ۷هاي جايگاه(

کنيم با ورود ناخالصي به سامانه همانند قبل مشاهده مي. کنندمي

اي آن ها در منحني جريان بيشتر شـده و شـکل پلـه   تعداد پرش

. يابـد شود و جريان نيز به ميزان اندکي افـزايش مـي  تر ميواضح

شـود  همچنين حضور ناخالصي باعث افزايش ولتاژ آسـتانه مـي  

  ).۶ شکل(

افزايش طول روبان بـه تنهـايي و بـدون حضـور ناخالصـي         

شـود،  عث کاهش چشمگيري در جريان عبوري از سامانه مـي با

ولي با وارد کردن ناخالصي شـاهد افـزايش جريـان عبـوري از     

با تغيير انرژي پرش و انرژي جايگاه آلاييده شده. هستيم سامانه
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نمودارهاي رسانندگي، چگالي حالات و جريان ـ ولتاژ براي   .٥ شکل

درصــد ناخالصــي  ٣٠نانوروبــان گرافينــي دســته صــندلي در حضــور 

  M=و  N=نيتروژن، 

  

 
 يان ـ ولتاژ برا يحالات و جر ي، چگاليرسانندگ ينمودارها .٦شکل 

 يدرصــد ناخالصــ ٣٠در حضــور  يدســته صــندل ينــينانوروبــان گراف

  .M=و  N= تروژن،ين
 

-بين قله ةرود و همچنين فاصلتقارن حول تراز فرمي از بين مي

شود، علاوه بر اين، مقـدار رسـانندگي و   هاي تشديدي کمتر مي

  .يابدمقدار جريان گذرنده از سامانه افزايش مي

   

 گيري نتيجه. ۴

ترابـرد الکترونـي از   در اين يادداشت اثر حضور ناخالصي روي 

بست و بـا روش  طريق يک نانوربان گرافيني را بر پايه مدل تنگ

باشد، که بـه  ناخالصي اتم نيتروژن مي. تابع گرين بررسي کرديم

ايـن ناخالصـي بـه    . صورت تصادفي به سامانه اضافه شده است

درصد به صورت تصادفي وارد لبـه بـالايي نانوروبـان     ۳۰ميزان 

هـايي از گـرافين کـه سـه اتـم کـربن در       لبـه  .شـود گرافيني مي

بـا  . کننـد نزديکترين همسايگي خود دارند ناخالصي دريافت مي

رود و تعـداد  وارد شدن ناخالصـي تقـارن مولکـول از بـين مـي     

تـوان در طيـف رسـانندگي    هاي پاد تشديدي بيشتري را مـي  قله

مشاهده کرد، علاوه بر ايـن جريـان عبـوري از سـامانه افـزايش      

  .ابدي مي

  

  قدرداني

علمي جناب آقاي دکتر سانتانومايتي کمال تشکر هاي  از حمايت

  .و قدرداني را دارم
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