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  )۱۴/۱۲/۱۳۹۰ : نسخة نهاييدريافت ؛ ۱۵/۹/۱۳۸۹ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
     ولتاژ خارجي، اتصالات و طول پيوندهاي مختلف را بر روي خواص ترابرد الكتريكي در يك نانوساختار متشكل از مولكول فولرين                      در اين مقاله، اثر ولتاژ درگاهي ،)C60

متصل به  ) 
قـوي   محاسباتمان مبتني بر روش تـابع گـرين مطـابق بـا تقريـب بـستگي            . ايم  جداره در رژيم همدوسي بررسي كرده       اي كربني تك  ه  بينهايت ساخته شده از نانولوله      دو الكترود نيم  

مـه، تـأثير   در ادا.  بوتيكر به دست آمده اسـت ‐ ضريب عبوردهي الكتريكي، جريان الكتريكي با استفاده از فرمولبندي لاندئور  ةبعد از محاسب  . ترين همسايه است    نزديك) بست  تنگ(
  .هاي الكترونيك مولكولي در نانومقياس مفيد باشد تواند در طراحي دستگاه كاربرد نتايج حاضر مي. عوامل مذكور در نانوساختار مورد بررسي قرار گرفته است

  
  هاي كربني، فولرين، تابع گرين، ترابرد الكتريكي نانولوله :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

 ةهـا در الكترونيـك، حـوز        فاده از مولكـول   هاي اخير است    در سال 

جديدي را در نانوفناوري گشوده اسـت كـه بـه آن الكترونيـك              

ها به عنوان     اين فناوري كه در آن از مولكول      . گويند  مولكولي مي 

هاي  شود، در سال هاي الكترونيكي استفاده مي اجزاء فعال دستگاه

كـه در   رود    كنوني رشد سريعي به خود گرفته است و اميـد مـي           

ها به عنوان عناصر       نزديك بتوان به طور گسترده از مولكول       ةآيند

  ]. ١[هاي الكترونيكي استفاده كرد  اصلي دستگاه

هاي منفرد با تعـداد       هاي اخير در دستكاري مولكول      پيشرفت   

سـازد تـا بتـوان     هـا ايـن امكـان را فـراهم مـي           كمي از مولكـول   

 خواص ترابرد الكتريكي    ها را به الكترودها متصل كرد و        مولكول

هاي مولكولي كانديداهاي بـسيار       پل]. ٣و٢[آنها را اندازه گرفت     

از . شـوند   هاي نانوالكترونيكي محـسوب مـي       مهمي براي دستگاه  

 بـه عنـوان پـل       C60 هـا، فـولرين     ميان بسياري از انواع مولكول    

ولكـولي  تـرين اوربيتـال م       چون پـايين   ،تر است   مولكولي مناسب 

هـاي آلـي      در مقايسه با ساير مولكول    ) LUMO(اشغال نشده آن    

وجهـي     بيـست ]. ۴[تري واقـع اسـت         پايين هاي نسبتاً   در انرژي 

ــد  ــده ش ــنج ۶۰C ةبري ــشكل از دوازده پ ــست   ، مت ــلعي و بي ض

 كربن در اين مولكول داراي      -پيوندهاي كربن . ضلعي است   شش

يعنـي   ، منفـرد  براي پيونـدهاي Å  ۴۶/۱:دو طول مختلف هستند

يا  براي پيوندهاي دوگانه  Å ۴۰/۱ها و     ضلعي  پيوندهاي روي پنج  

هـا اشـتراك      ضـلعي   هايي كه با پنج     ضلعي  پيوندهاي واقع بر شش   

  ].۵[ندارند 

  هاي كربنـي نيـز بـه دليـل سـاختار و              از سوي ديگر نانولوله      
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 ۵۲  زاد و شقايق نيك اصغر شكري علي  ۱، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

  
C60شدگي مولكول     جفت. ١شكل  

 دستة صـندلي  كربني  ة با دو نانولول   

  )٥ و ٥(

  

خصوصيات منحصر به فرد خود كانديداهاي بسيار خوبي بـراي          

اند و خصوصيات منحصر به فرد آنها نيـز           كار در مقياس كوچك   

در . دهنـد   هاي كاربردي وسيعي را پيش روي ما قرار مـي           تحقيق

هاي كربني پارامترهايي ماننـد طـول، قطـر، نحـوة             مورد نانولوله 

هـاي    هـا و نقـص       در ساختار نانولوله، تعداد ديواره     ها  چينش اتم 

ســاختاري از جملــه خواصــي هــستند كــه در تعيــين خــواص  

 ـ      از آن ]. ۶[الكتريكي آنهـا نقـش بـسزايي دارنـد            ةجـا كـه مقول

 هاي مزوسكوپيكي، مخصوصاً    عبوردهي بار الكتريكي در سيستم    

هـاي   ها و فولرين به عنوان سازه      ساختارهاي كربني مانند نانولوله   

الكترونيك آينده بسيار مورد توجه است، بررسي عبوردهي ايـن          

تواند به عنوان كانديـداهايي بـراي         ساختارها در اتصال با هم مي     

    . قطعات الكترونيكي آينده بسيار حائز اهميت باشد

هاي منفرد بـه طبيعـت و    ترابرد الكتريكي از طريق مولكول    

مـثلاً اگـر    . ابسته است چگونگي اتصال مولكول با الكترودها و     

يك مولكول به طور ضعيفي به الكترودها متصل شـود بـار در             

شود و ترابرد در رژيـم        مولكول به طور محكمي جايگزيده مي     

شـدگي بـين     اما در حالتي كه جفت.دهد رخ مي ١انسداد كولني

الكتــرود و مولكــول قــوي باشــد بــه رژيــم بالــستيك نزديــك 

   .شويم مي

ابتدا مسئله مورد نظر    :  به اين صورت است    بندي مقاله   ترتيب   

سپس نتايج محاسـباتي    . كنيم  بندي مي   را به صورت نظري فرمول    

 با  C60را براي ترابرد الكتريكي همدوس از طريق پل مولكولي          

 الكترود و طول پيوندهاي مختلـف   -هاي مختلف مولكول    اتصال

 در پايــان يــك دهــيم و در حــضور ولتــاژ خــارجي نــشان مــي

   .گيري مختصر خواهيم كرد نتيجه

____________________________________________ 
۱. Coulomb blockade  

  بندي مسئله فرمول. ٢
هاميلتوني كل سيستم در    . است ١ شكلسيستم مورد نظر مطابق     

  توان به صورت قوي را مي تقريب بستگي

)١(   ( ),
,

. . ,n n n nn n n
n n n

H c c t c c h c
α α α αα α α

α α α

α ε
+

〉

+
′ ′

′〈

= + +∑ ∑  

بــه طــوري كــه هــاميلتوني بــراي الكترودهــاي ]. ۸ و۷[نوشــت 

چپ و راست و سيم مولكـولي منفـرد بـه            منفرد    كربني ةنانولول

)ترتيب با  )L,R,Wα   . شود  نشان داده مي=

در .  اسـت  ٢ پتانسيل جايگـاه محلـي       انرژي ε،  )١ (ةدر رابط    

〉...جمله آخر،    تـرين همـسايه را       هـاي نزديـك      جمع روي اتم   〈

n,دهد و     نشان مي  nt
α α′    هـاي      انتگرال همپوشاني بين اوربيتالπ 

هاي كربن در الكترود چپ و راست و سيم مولكولي را نشان       اتم

 در نظـر بگيـريم،      C60 اگر سـيم مولكـولي را        همچنين. دهد  مي

c, انتگرال همپوشاني در آن    cn nt  كـربن   -بن به طـول پيونـد كـر       ′

) هاي مختلف دارنـد     پيوندهاي منفرد و دوتايي در فولرين طول      (

بنابراين، در اين مورد عناصر ماتريـسي همپوشـاني       : بستگي دارد 

 t2 بـراي پيونـدهاي منفـرد و       t1: گيـريم   مختلف را در نظر مـي     

)، همچنــين. بــراي پيونــدهاي دوگانــه )nnc c
αα

 عملگــر خلــق +

 nα روي اتـم     ٣وانير   براي يك الكترون در حالت شبه     ) نابودي(

ــ. اســت ــم   (nαεة جمل ــي روي ات ــاه محل ــرژي جايگ ، )nαان

), اثر انرژي در محل اتـم بـه تنهـايي            ةبردارند در )nαε0  ولتـاژ ، 

) كند  جا مي   كه سطوح انرژي ناحيه مولكولي را جابه       (gV درگاه

ext و پتانسيل خارجي  
nU اين پتانـسيل الكتروسـتاتيك بـه     .  است

علت يك ميدان الكتريكي اعمال شده است و در ساختار مـورد            

  :شود نظر به صورت زير داده مي

)۲(  

  ∋n الكترود چپ  ,

  ∋n منطقه مركزي  ,

  ∋n الكترود راست  ,

/

/

a
ext

gn

a

eV
U V

eV
α

⎧−
⎪

= ⎨
⎪+⎩

2

2

  

  . ولتاژ باياس استaVبه طوري كه 

كــنش مــستقيم بــين   شــود كــه بــرهم در اينجــا، فــرض مــي   

 ناديده گرفته شده است و الكترودهـا        الكترودهاي چپ و راست   

____________________________________________ 
۲. On - site energy 

۳. Pseudo- Wannier state 
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  ۱، شمارة دوازدهم جلد    . . .  به٦٠Cفولرين   بر روي خواص ترابرد الكتريكي در اتصالاتدرگاهياثر ولتاژ   ۵۳

  

  

كــنش   بـرهم contactsHفقـط توسـط سـيم مولكــولي از طريـق     

 انتهـايي   ةهـاي لاي ـ    شـدگي بـين اتـم       از اين رو، جفـت    . كنند  مي

هــاي در ســيم مولكــولي توســط  در الكتــرود و اتــم) ســطحي(

  :شود هاميلتوني اتصال توصيف مي

)٣(  
( )

( )

,
,

,
,

. .

. . ,

L w wL
L w

R w wR
R w

contacts m m mm
m m

m m mm
m m

H t c c h c

t c c h c

+

+

= +

+ +

∑

∑
 

به طوري كه  
) ,L(R wm mt  چـپ  شدگي بـين الكتـرود         انرژي جفت

 در نظـر    ′tو سيم مولكـولي اسـت كـه آن را مـساوي             ) راست(

 ـ     جمع. گيريم  مي  انتهـايي   ةهـاي لاي ـ    روي اتـم  ) ٣ (ةهـا در معادل

هـاي مربوطـه در سـيم         و اتـم  ) راسـت (سطحي الكتـرود چـپ      

  . شوند مولكولي بسته مي

 با دانـستن سـطوح انـرژي مولكـولي،          Tضريب عبوردهي     

اين مـسئله را    . تواند محاسبه شود    طبيعت و هندسه اتصالات مي    

توان با بيان كردن ماتريس تابع گرين كل مسئله بـه صـورت               مي

  ]:۹-۷[زير مشاهده كرد 

)٤    (  ,G G Σ Σ ,w w L R
− − −= −1 1

0  

  :به طوري كه

  ,G ( )I H .w wE i− += + −1
0 0  

در اينجا ماتريس تابع گرين كل برحسب تابع گرين سيم منفـرد            

هـاي خـودانرژي بـه        و تصحيح ) بدون در نظر گرفتن اتصالات    (

Σ)علت حضور الكترودهاي چپ      )L     و راسـت (Σ )R   نوشـته 

رون فـرودي بـه     در اين حالت ضريب عبوردهي الكت     . شده است 

 ]۱۰[صورت 

)٥(   { }( ) Tr ∆ ( )G ( )∆ ( )G ( ) ,L w R wT E E E E E+= 4  

  است كه در آن

)٦(   ∆ ( ) Σ ( ) Σ ( ) .L(R) L(R) L(R) z E i

iE z z
+

+
= +

⎡ ⎤= −⎣ ⎦ 02
  

 خودانرژي، ويژه مقـادير انـرژي سـيم مولكـولي را تغييـر              ةجمل

ها، داراي عناصر ماتريسي غير صـفري روي          خودانرژي. دهد  مي

ا متصل شدند   هايي هستند كه به طور مستقيم به الكتروده         جايگاه

 زير به تـابع     ة طبق رابط  L(R∆(]. ۷[و بنابراين جايگزيده هستند     

g)بينهايـت      گرين الكترود نيم   )L(R)    شـود و برابـر        مربـوط مـي

  ]:۸[ي قسمت موهومي خودانرژي الكترودها است منف

)٧(  ,
,

Σ Λ ∆ (g ) ,m m m m
m m

i t t
α α α α

α α

α α α α
∗
′ ′

′

′ ′= − = ∑  

L,Rαكه در آن     شـدگي بـين الكتـرود چـپ           و انرژي جفت   =

تـابع  ) ٧ (ةبنابر رابط .  است ′tو سيم مولكولي مساوي     ) راست(

.  سهم خـودانرژي نيـاز اسـت       ةگرين شبكه الكترود براي محاسب    

 ـ                ةتابع گرين شبكه الكترود بـا اسـتفاده از عملگـر گـرين در پاي

  ]:۸[تواند محاسبه شود  ت ميبينهاي حالت محلي الكترود نيم

)٨(  

( ),

,,

(g ) ( )I H

( ) ( )
,

y y

x y x y

x yx y

n n y y

k k y k k y

k kk k

n E i n

n n

E i E

α

χ χ

−+
′

∗ ∗

+

′= + −

′Φ Φ
=

+ −
∑

1
0

0

  

به طوري كه  
xkχ        تابع موج در مبدا الكترود و ( )

yk ynΦ  شكل 

  .عرضي تابع موج است

)  كربني آرمچير  ةبراي الكترود نانولول      , )l l   هـاي    ، تعداد اتـم

M ككربن در سطح مشتر    l= قـوي،    در تقريب بستگي  .  است 2

ــرون  ــندگي الكت ــرژي پاش ــاي  ان ــوار  πه ــك ن ــر ي ــشتمل ب  م

)پيوندي ) و يك نوار غير پيوندي−(   ]:۱۲و۱۱[ به صورت +(
  

( ) cos cos cos ,
j j

j x x
x

k a k ajπE k , j ε t
l±

⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟= ± + +⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠

21 4 4
2 2

  

)٩(   

 πهـاي     انتگـرال همپوشـاني بـين اوربيتـال       است، به طوري كه     

 . نـشان داديـم    tهاي كربن در الكترود چپ و راسـت را بـا              اتم

j( بريلـوئن    ة طولي به ناحي   ةتكان
xk aπ π− < محـدود شـده    ) >

jاست و عدد موج عرضي       l≤ ≤1 به تابع موج عرضي    . است 2

)صورت   ) exp( )j j
j y y yn ik n aφ  عرضي  ة است و كوانتش تكان    =

jكند كه  الكترودها ايجاب مي
y

jk a
M
π

=
2

  ].۸[ باشد 

زيـر   تواند بـه صـورت       الكترود مي  ةتابع گرين سطحي شبك      

  نوشته شود

)١٠(  ,( ) ( ) ( ) ( ) ,
y y

j
n n j y j y

j
g n G E n

Mα φ φ∗′
=

′= ∑
2

1

1
  

  : استكه در آن تابع گرين طولي نيمه نامحدود به صورت زير

)١١(  
sin ( )

( ) .
( , )

jaj j x
x ja x

k aaG E dk
E i E k j

π

π ββπ +−
=±

=
+ −

∑ ∫
2 2

8 0
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 گسترش ةتواند به طور تحليلي و به وسيل  مي) ١١ (ةانتگرال رابط 

jدادن  
xk مختلط و جمع زدن مسيرهاي عرضي حذف ة به صفح 

در طول مستطيل نيمه نامحـدود      ) موازي با محور موهومي   (شده  

Im ةدر نيم صفح   j
xk  حـل  aπ تـا  −aπ بـين   ةو در باز   0<

هاي انتگرال، با مساوي صفر قرار دادن          قطب ةبراي محاسب . شود

  :آيد  دو به صورت زير به دست مية درجةمخرج، يك معادل

   

( ),

,,

(g ) ( )I H
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y y

x y x y

x yx y

n n y y
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E i E

α

χ χ

−+
′

∗ ∗

+

′= + −

′Φ Φ
=

+ −
∑

1
0

0

  

هـاي انتگـرال      ادلـه همـان قطـب     هاي اين مع    به طوري كه ريشه   

   :هستند

  cos cos sin ,
jq a j E j

l t l
β π β ε π⎛ ⎞ ⎛ ⎞−⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎜ ⎟ = − − −⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠⎝ ⎠

2
21

2 2 2 2
  

 هـا   قطـب   هرچند ،كه به وضوح به ساختار نواري وابسته هستند       

iموهـومي  مقـدار  وجود دليل به  حقيقـي  محـور  روي نبايـد  0+

β به طوري كه     .باشند = ) است و مربوط به نوار پيوندي      ±1 )− 

)ديو غير پيون   هـا،    مانـده   با اسـتفاده از روش حـساب      .  است +(

  :شود به صورت تحليلي محاسبه مي) ١١ (ةانتگرال رابط

)١٢(   
sin( )

( ) ,

sin

j
j i q aEG E

t E j
t l

βε

ε π

⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎜ ⎟− ⎜ ⎟= +
⎜ ⎟⎛ ⎞− ⎛ ⎞⎜ ⎟−⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠⎝ ⎠

2 2
2

21

24

2

  

به طوري كـه انتخـاب قطـب شـركت كننـده از طريـق پـارامتر                 

)اي    شاخه )sign Eβ ε=  بايد درون محاسبه در نظـر گرفتـه         −

نامحـدود    بنابراين با اسـتفاده از تـابع گـرين طـولي نيمـه              . شود

و قرار دادن آن در تـابع گـرين سـطحي الكتـرود             ) )١٢( ةرابط(

، درنهايـت خـودانرژي     )٧ (ة و با اسـتفاده از رابط ـ      ))١٠( ةرابط(

  :تواند به صورت زير نوشته شود مي

)١٣(   [ ]( ) ,
l

j
j l

j
G E t

l
η

=

′∑ = ∑
2

1

1

2
  

  :به طوري كه

)١٤(   [ ] ( ) .
l

j l m j
m

t t mη φ
=

′ ′= ∑
2

2

1

  

شـوند، تعـداد     متصل ميC60هنگامي كه دو الكترود به مولكول   

گيري مولكـول وابـسته       نقاط اتصال مولكول با الكترود به جهت      

رو ممكن اسـت اتـصالات منفـرد يـا اتـصال              از اين . خواهد بود 

  ].١۳ و ۵[چندگانه رخ دهد 

در نهايت بعد از محاسـبه ضـريب عبـوردهي الكتريكـي بـا                 

 رابطــة، جريــان الكتريكــي بــا اســتفاده از )۵ (ةاســتفاده از رابطــ

  ]:١۴[  بوتيكر به صورت زير قابل محاسبه است-لاندئور

)١٥(   [ ]( ) ( ) ( ) ,L R
eI dET E f E f E

h
+∞

−∞
= −∫
2

  

 براي اسپين الكترون در نظر گرفتـه شـده          ٢ به طوري كه عامل     

) راست( توابع توزيع فرمي الكترود چپ       L(R)fا،  در اينج . است

) شيميايي  با پتانسيل )L(R) F aE eVµ = − +   . هستند2

  

  نتايج محاسبات عددي. ۳
: كنــيم در محاســبات عــددي از مقــادير زيــر اســتفاده مــي     

/ eVt =1 2 5  ،/t t=2 111، eVFE T  و 0= K=  همچنين. 300

ــت  ــرژي جف ــاي   ان ــين الكتروده ــدگي ب ــپ ش ــت(چ و ) راس

ــال ــاي  اوربيتـ ــول πهـ ــساويC60 ي مولكـ t/ مـ t′ = 10  و 5

Lترين همسايگان در الكترودها       شدگي نزديك   جفت Rt t t= = 1 

L ههاي جايگـا    و تمام انرژي   R wε ε ε= =  در نظـر گرفتـه      0=

 ٥ (ة دسته صندلي  هاي به كار رفته نيز دو نانولول        نانولوله. اند  شده

، جريــان ٣ و ٢ هــاي شــكلدر . انــد در نظــر گرفتــه شــده) ٥ و

الكتريكي را به صورت تـابعي از ولتـاژ درگـاهي بـا اسـتفاده از                

و نـشان   نويـسي بـه زبـان فرتـرن محاسـبه             و برنامه ) ١٥ (ةرابط

ــه ترتيــب . دهــيم مــي ــاژ خــارجي را ب ــراي ايــن منظــور، ولت  ب

/aV V=0 aV/ و1 V=0 5
 

  . در نظر گرفتيم

شدگي از طريق يك، پنج و شش      در محاسبات عددي، جفت      

تـرين    اتم كـربن از مولكـول بـه الكترودهـا بـه عنـوان محتمـل               

، سـطوح   درگـاه لتـاژ   و ].١۵[انـد     اتصالات در نظر گرفتـه شـده      

كند و از     جا مي   به  مولكولي را نسبت به سطح فرمي الكترودها جا       

. رو ضرايب عبوردهي ممكن است به طور مهمي تغيير كنند اين

هاي جريان به علت سطوح مولكـولي و اثـر              ظهور قله ،  همچنين

، با افزايش تعداد نقـاط اتـصال        همچنين. تداخل تشديدي است  

  كول، اثرات تداخلي حول ايـن نقـاط مهـم          بين الكترودها و مول   
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aV/ به ازاي    يدرگاه جريان الكتريكي برحسب ولتاژ      .٢شكل   V=0 1 

t/ (a)هاي مختلف در  در اتصال t=2 t (b)و  111 t=2 1.
  

ــكل  ــاژ   .٣ش ــسب ولت ــي برح ــان الكتريك ــاه جري ــه ازاي يدرگ  ب

/aV V=0 t/ (a)هاي مختلف در   در اتصال5 t=2 t (b)و  111 t=2 1.  

  

شوند، بعضي از تشديدها ممكن است كاملاً ناپديـد شـوند و     مي

هـا در     در واقع علت اخـتلاف بـين جريـان        . كند  جريان تغيير مي  

  . اتصالات منفرد و چندگانه همين امر است

شـود بـه ازاي بعـضي از           ديـده مـي    ها  از شكل  طور كه   همان   

دليل اين امر عدم  . شود  ، مقدار جريان صفر مي    يدرگاهولتاژهاي  

گيـري انـرژي در ايـن     وجود تراز تشديدي درون ناحيه انتگـرال   

به عبارت ديگر، انرژي فرمي الكترودها در داخـل         . ولتاژها است 

شان  نتايج ن  .گيرد   مولكول منفرد قرار مي    HOMO-LUMOگاف  

توانـد قويـاً وابـسته بـه ولتـاژ            دهند كه رسانش الكترون مـي       مي

 كه جريان صفر    درگاهيبه ازاي مقاديري از ولتاژ      .  باشد يدرگاه

رسـانا و بـراي مقـادير ديگـر آن              شود، مولكول مانند يك نيم      مي

  . كند مانند يك فلز رفتار مي

تـري از ترابـرد الكترونـي بـه دسـت             براي اينكه درك عميق      

 ة ولتاژ را با استفاده از رابط ـ      - جريان   مشخصه ۴ شكلوريم، در   آ

GV/به ازاي ) ۱۵( V=00 و /GV V= 2  ۴شـكل    .دهـيم    نشان مـي   0

هـاي    را در منحنـي NDR١)(پديده مقاومـت ديفرانـسيلي منفـي        

____________________________________________ 
۱. Negative differential resistance 

اي  منفـرد در بـين الكتروده ـ      C60 ولتـاژ يـك مولكـول        -جريان

كــاهش در جريــان بــه علــت . دهــد نانولولــه كربنــي نــشان مــي

ها بـا اعمـال بايـاس بـه           هاي لوله   ها در دهانه    جايگزيدگي حالت 

جايگزيدگي باعث كاهش در همپوشـاني چگـالي        . آيد  وجود مي 

هاي محلي الكترودها و سيم كوانتومي و در نتيجه كـاهش             حالت

در اينجا  ]. ۱۸و  ۱۷و  ۱۶[شود    در ضريب عبوردهي و جريان مي     

اي   به علت الكترودهاي از جنس نانولوله كربني، رفتار شـبه پلـه           

  ].۱۹[رود  جريان از بين مي

GV/شود، در    ديده مي  ۴طور كه در شكل       همان    V=00    و در هر 

ايـن هنگـامي روي     . شـود    ديـده مـي    NDRسه نوع اتصال، پديده     

 ـ         مي شي وارد شـونده    دهد كه رسانش توسط حذف يك كانال رسان

در هر ]. ۲۰[يابد   لاندئور كاهش ميرابطةگيري در  در ناحيه انتگرال

t= در حالت NDRسه نوع اتصال، ولتاژ آستانه   t2 حالت   كمتر از1

/t t=2 11 يابد، اين  هنگامي كه ولتاژ باياس بيشتر افزايش مي.  است1

جـايي سـطح      اند تا زماني كه جابـه     م  كاهش جريان كماكان باقي مي    

هـاي ديگـر بـراي رسـانش          فرمي يك الكترود باعث شود كه كانال      

  . كند شركت كنند، بنابراين جريان دوباره شروع به افزايش مي
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 ۵۶  زاد و شقايق نيك اصغر شكري علي  ۱، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

  

  
GV/  ولتاژ براي اتصالات مختلـف در      -مشخصه جريان . ۴شكل   V=00)    و) سـمت چـپ/GV V= t/در دو حالـت     ) راسـت سـمت    (20 t=2 111 

tو ) پر منحني تو( t=2   ].۲۱) [چين منحني خط (1

  

در ادامه اهميت ولتاژ درگـاهي را در شـارش جريـان، روي                

GV/بـراي . كنـيم    ولتاژ بررسي مـي    -جريانمنحني   V= 2  و در   0

ايي در ضــريب جــ هتــايي، جابــ مــوارد اتــصال تكتــايي و شــش

هـاي رسانـشي       كافي براي شركت دادن كانال     ةعبوردهي به انداز  

در نتيجه، جريان بعد    . گيري جريان قابل توجه نيست      در انتگرال 

جـا نيـز، ولتـاژ        در ايـن  ]. ۲۲[يابد    از يك ولتاژ آستانه كاهش مي     

t  در حالت  NDRآستانه   t=2 t/حالـت   كمتر از  1 t=2 11 .  اسـت  1

جايي در ضريب    هتايي، جاب    با اعمال گيت در اتصال پنج      همچنين

گيري   هاي رسانشي در انتگرال     عبوردهي براي شركت دادن كانال    

طور كـه از شـكل ديـده          بنابراين همان . جريان، قابل توجه است   

 شود، در مورد پنج اتـصال در مقايـسه بـا حالـت متنـاظر در                 مي

/GV V=0  NDR در محدوده ولتاژ باياس مورد نظر، پديـده           و 0

شـود و احتمـالا در ولتاژهـاي بايـاس بـالاتر روي               مشاهده نمي 

  .دهد مي

GV/ در هر دو حالت       V=0 GV/  و 0 V= 2  عامل اصلي در    0

وقتي . اختلاف بين اتصالات منفرد و چندگانه آثار تداخلي است        

 اتم كـربن بـا الكترودهـا در تمـاس قـرار             مولكول از طريق يك   

زنـي تـشديدي      گيرد، عبور الكترون از مولكول به اثرات تونل         مي

با افزايش تعداد نقاط اتصال، اثرات تـداخلي        . كند  ارتباط پيدا مي  

هاي تشديد ممكـن      شوند و بعضي از قله      حول اين نقاط مهم مي    

. اهـد كـرد   ناپديد شوند و بنابراين جريـان تغييـر خو        است كاملاً 

مفهوم فيزيكي اثرات تداخلي اين است كه امواج الكتروني كه از           

شوند، ممكن اسـت يـك        نقاط اتصالي مختلف وارد مولكول مي     

از ايـن رو، ممكـن اسـت يـك          . جايي فاز را تجربـه كننـد        جابه

تداخل سازنده يا ويرانگر در فرآينـد انتـشار الكتـرون از طريـق              

  .مولكول رخ دهد

هـاي    شود، وقتـي تعـداد اتـم        از شكل ديده مي   طور كه     همان   

شـدگي بـين مولكـول و الكترودهـا شـركت             كربني كه در جفت   

 ولتاژ، در ولتاژهاي پايين     - جريان ةكنند افزايش يابد، مشخص     مي

چنـين رفتـاري قابـل انتظـار       . دهـد   رفتار اهمي از خود نشان مي     
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تـر     زيرا در اين وضعيت هيبريدشدگي با الكترودهـا قـوي          ،است

هـا جهـت شـارش از         است و مسيرهاي بيشتري بـراي الكتـرون       

  .الكترود به مولكول وجود دارد

  

  گيري نتيجه. ۴
دسته بينهايت نانولوله كربني  در اين مقاله، ساختار دو الكترود نيم  

بـه  .  را در نظر گـرفتيم     C60جدا شده با مولكول     ) ٥و٥ (صندلي

عبـوردهي الكتـرون فـرودي را    كمك روش تابع گرين، ضرايب    

 رابطـة محاسبه كرده، سپس جريـان الكتريكـي را بـا اسـتفاده از              

 بوتيكر به دست آورديم و با محاسبات عددي، اثـرات           -لاندئور

هاي مختلف، طول پيوندهاي مختلـف، ولتـاژ درگـاهي و             اتصال

ولتاژ باياس را روي جريـان الكتريكـي در سـاختار مـورد نظـر               

تواننـد    دهند كه عوامل مذكور مـي       يج نشان مي  نتا. بررسي كرديم 

 C60رسانش الكترون را در وسايل مولكولي مبتني بـر مولكـول     

 ولتاژهـاي  در هـم  ،۳ و ۲ هـاي شـكل  بـه  توجـه  با. هندد تغيير

 ولتاژهـايي  منفـي،  يدرگـاه  ولتاژهـاي  در هـم  و مثبت يدرگاه

 ايـن  در يعنـي  (شودمي صفر جريان آنها   ازاي به كه دارند وجود

 بنـابراين از آنچـه در ايـن         ).شـود مي فيلتر الكتريكي بار ولتاژها

توان نتيجه گرفـت كـه ايـن وسـيله در             بررسي به دست آمد مي    

ة كليدزني جريان   تواند به عنوان وسيل     كاربردهاي الكترونيكي مي  

همان طور كه نتايج نـشان دادنـد بـه          .  عمل كند  ۱در مقياس نانو  

شـود، مولكـول ماننـد يـك          هايي كه جريان صفر مي     هدرگاازاي  

. كنـد   هاي ديگر مانند يك فلز رفتار مي        درگاهرسانا و به ازاي       نيم

 ولتاژ در اتصالات    -اين نشان داده شده است كه مشخصه جريان       

 متفـاوت  تايي و چندتايي، بـه علـت اثـرات تـداخلي كـاملاً          تك

ــستند ــين. ه ــي  همچن ــسيلي منف ــت ديفران ــده مقاوم  را در  پدي

 ولتاژ نانوساختار مورد نظر مـشاهده كـرديم         -هاي جريان   منحني

هـاي محلـي      كه به علت كاهش يافتن همپوشاني چگالي حالـت        

بنابراين نتايج به دست    . دهد  الكترودها و سيم كوانتومي روي مي     

تواند به طراحي ادوات الكترونيكي مبتنـي بـر مولكـول             آمده مي 

C60 
  .ندكمك ك

  

 مراجع 
1. C Jaochim, J K Gimzewski, and A Aviram, Nature 

408 (2000) 541. 
2. M A Reed, C Zhou, C  J  Muller, T  P Burgin, and J 

M Tour, Science 278 (1997) 252. 
3. C Kergueris, J P Bourgoin, D Esteve, C Urbina, M  

Magoga, and C Joachim, Phys. Rev. B 59 (1999) 
12505. 

4. S Nakanishi, and M Tsukada, Phys. Rev. Lett. 87 
(2001) 126801. 

5. Y L Lin, and F Nori, Phys. Rev. B 53 (1996) 3. 
6. R Satio, G Dresselhaus, and M S Dresselhaus, 

“Physical Properties of Carbon notubes”, World  
Scientific Publishing, London (1998). 

7. A A Shokri, and M Mardaani, Chem. Phys. 330 
(2006) 287. 

8. G Cuniberti, G Fagas, and K Richter, Chem. Phys. 
281 (2003) 465. 

9. S Datta, “Electronic transport in mesoscopic 
systems”, Cambridge University Press (1997). 

10. D S Fisher, and P A Lee, Phys. Rev. B 23 (1981) 
6851. 

11. P R Wallace, Phys. Rev. 71 (1947) 622. 
12. R Saito, M Fujita, G Dresselhaus, and M S 

Dresselhaus, Phys. Rev. B 46 (1992) 1804. 
13. R Gutierrez, G Fagas, G Cuniberti, F Grossmann, R 

Schmidt, and K Richter, Phys. Rev. B 65 (2002) 
113410.  

14. M Buttiker, Y Imry, R Landauer, and S Pinhas, Phys. 
Rev. B 31 (1985) 6207; M Buttiker, Phys. Rev. Lett. 
57 (1986)1761. 

15. A Saffarzadeh, J. Appl. Phys. 103 (2008) 083705.  
16. A A Shokri, M Mardaani, and K Esfarjani, Physica E 

27 (2005) 325. 
17. A A Shokri, and M Mardaani, Solid State Commun. 

137 (2006) 53. 
18. H Cheraghchi, and K Esfarjani, Phys. Rev. B 78 

(2008) 085123. 
19. C K Wang, and Y Lou, J. Chem. Phys. 119 (2003) 

4923. 
20. A A Farajian, K Esfarjani, and Y Kawazoe, Phys. 

Rev. Lett. 82 (1999) 5084. 
21. A A Shokri, and Sh. Nikzad, J. Appl. Phys. 110 

(2011) 024303. 
22. H Cheraghchi, and H Esmailzade, Nanotechnology 

21 (2010) 205306. 

  
        ١                                      

____________________________________________ 
۱. Nanoscale current switch  

www.sid.ir

