
۱۳۹۵تابستان، ۲، شمارة ۱۶ران، جلد يك ايزيمجلة پژوهش ف

يو حلقويخطيساختارهانانويبر رسانش الکتروننقص پيوندياثر حرکت

۱سمانه مقبلو۲و۱ي، محمد مردان۲و۱يحسن ربان

، شهرکردشهرکرددانشگاهپايه،علومةدانشکدفيزيک،. گروه۱
، شهرکردشهرکرددانشگاهنانو،فناورييپژوهش. مرکز۲

rabani-h@sci.sku.ac.irپست الكترونيكي: 

)۲۹/۱۰/۱۳۹۴:ييافت نسخة نهاي؛ در۶/۵/۱۳۹۴:افت مقالهي(در
دهيچك
سيمنانوو همچنين يک يشامل يک نقص پيونديگرافننوارنانوک ييافت تنگابست، ترابرد الکترونين در رهيبر روش تابع گرين مقاله مبتنيدر ا
نسبت به تغيير مکان نقص پيونـدي در  يدهد که رسانش الکترونيقرار گرفته است. نتايج نشان مي، مورد بررسيشامل يک پيوند اضافياستيلنپلي

مقـدار  بـا تغييـر مکـان پيونـد    داريـم، دوگانهيپيوندهاکهیدهد. تنها در مواردياز خود نشان ميمتفاوتيرفتار،موارد تشديدي و غير تشديدي
يي مکان ضد تشديدها جاجابهشود. ميزان استيلني اين تغييرات بيشتر مشاهده ميپليسيمنانوخصوص در ه کند. بتغيير ميرسانش در انرژي صفر، 

نسبت به تغيير محل نقص پيوندي نيز قوياً به نوع و شکل ساختار سامانه مرکزي وابسته است.،در طيف رسانش

يتنگابست، رسانش الکتروناستيلن، حرکت پيوند، نقص، گرافن، پلينوارنانو:يديكليهاواژه

١مقدمه.۱

در علوم نانو، اسـتفاده از  يقاتيتحقيهاطهين حياز جذابتريکي
اسـت. يک ـيالکترونيبـه عنـوان ابزارهـا   يمولکـول يهادستگاه

يت بـه عنـوان رسـاناها   يفعاليمواد برانياز بهتريکيبسپارها 
به پيونـد كووالانسـي   ۱هابسپارعايق بودن ]. ۱[هستنديبعدکي

هـا در زنجيرهـاي مولكـولي ارتبـاط دارد. امـا      موجود بـين اتـم  
هاي اخير نشان داد كه امكان ايجـاد  تحقيقات انجام شده در سال

هـا وجـود   خاصيت هدايت الكتريكي در امتداد محـور مولكـول  

____________________________________________

1. Polymers

]. ۲[انـد تشكيل شـده استيلنپلياز دارد. اين نوع پليمرها اساساً
از درون يالکترونــيخــواص ترابــردين راســتا بررســيدر همــ
ن ياز مهمتـر ،يفلـز ين الکترودهايمتصل بيمولکوليهاسامانه

موادنانوکليطوربه]. ۳[روديبه شمار مفيزيکنانوموضوعات 
 ـنيز ها نوارنانوو دوبعديگرافننظيرکربنيهايپايهبا دليـل  ه ب

گرمايي و مکـانيکي در  ،يفرد الکتريکي، نوره خواص منحصر ب
اندگرفتهقراردانشمندانتوجهموردپيشازبيشاخيرهايسال

يرسـانش الکترون ـ يتواننـد بـر رو  يم ـيعوامل گونـاگون ]. ۴[
ر دما، ييتغتوان يمآنهان يرگذار باشند که از مهمتريها تأثلولهنانو

ني ـاجينتـا را نـام بـرد.  يهندس ـيهاا نقصيو يجاد ناخالصيا
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 ـاي ـنقص کيکه دهدينشان مقاتيتحق منفـرد  يناخالص ـکي
شـبه يهـا سـامانه يخـواص ترابـرد  يبـه طـور جـد   توانـد يم

].۶-۴[قرار دهدريرا تحت تأثبعدييک
 ـ  درهندسـي هـاي بـه وجـود نقـص   يوابستگي ترابـرد الکترون

يمولکـول يو اسـتفاده از آن بـه صـورت رئوسـتا    يمولکولهايسيم
بـه شـمار   يفنـاور نـانو ةاز موضوعات مـورد توجـه در حـوز   يکي
کارهـاي تجربـي و نظـري زيـادي بـر خـواص       کهيبه طورروديم

در حضــور نــيگرافيهــانوارنــانورســانندگي گرمــايي و الکترونــي 
در مجلات معتبر علمـي بـه چـاپ    يهندسيهارفتگيدروهانقص

يهـا وارهي ـديکشـف حرکـت نسـب   به عنوان مثال . ]۷[رسيده است
بلافاصـله  ر،ي ـاخةدر ده ـيکربن ـةچند جداريهادر نانولولهيونديپ
 ـاز دکـه ،را به دنبـال داشـت  دهيانيا موجـود در  يکربن ـيهـا وارهي

يبررس ـر دريي ـک پـارامتر قابـل تغ  ي ـتـوان بـه عنـوان    يميالولهنانو
].۸[بهره جستيکيمکانالکترونانويهاخواص سامانه

افـت  ين و رهين مقالـه بـا اسـتفاده از روش تـابع گـر     يدر ا
بـر رسـانش   ياثـر حرکـت نقـص پيونـد    يبه بررس ـتنگابست 

و همچنين اثر وجـود يـک پيونـد    يگرافننوارنانويک يالکترون
ســيمنــانويــک يکــربن بــر رســانش الکترونــ-کــربنياضــاف

پردازيم.استيلن تا شده ميپلي

يبندمدل و فرمول. ۲
يو الکترودهـا نواريک نانوف يتوصيبراياذرهتکيلتونيهام

تقريـب  با در نظر گرفتن تنگابستافتيدر رهمتصل شده به آن 
ست از اعبارتهيهمسانيکترينزد

)۱(,L L W WL WLH H H H H H    1 2 1 2

LHکه در آن 1،1LH وWHاول، يهـاد يلتونيهـام بي ـبه ترت
ونوارنانودوم و يهاد

( )WLH 1 بـه  نـوار نـانو اتصال يلتونيهام2
شيدر نمـا هـا يلتونيهاماين . دهنديرا نشان م)دوم(اول يهاد

ند ردگميفيتعرريخلق و فنا به شکل زيعملگرها
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تعـداد  Nام، iاتم يالکترون رويگاهيجايانرژiکه در آن 
، نوارنانوکربن در يهااتم ij ةشـمار يجمـع رو يبه معنـا

ن دو يپرش الکترون بيانرژijها وهين همسايکتريجايگاه نزد
 ـ ييونـدها يپياسـت کـه بـرا   jو iيگاه اتميجا ةگانـه و دوگان

†شـود. اختيـار مـي  dوsبي ـکربن به ترت-کربن
icوic  بـه

 ـiگاه اتم يخلق و فنا در جايترتيب عملگرها ن يام است. همچن
( )L 1 و2

( )L 1 و پرش الکترون يگاهيجايهايب انرژيبه ترت2
زيدر هادي اول (دوم) است و ن

( )WL 1 پـرش الکتـرون   يانرژ2
شود. تـابع  يف ميتعرنوارنانواول (دوم) و يدر اتصال بين هاد

شودر نوشته مييها به صورت زنوار در حضور هاديونگرين نا
)۵(( ) ,W L LG I H    1 2

1

الکترون ويانرژکه در آن 
( )L 1 يناش ـ،سامانهيانرژخود2

ر به دست يزةاول (دوم) است که از رابطيهااز حضور الکترود
ديآيم

)۶( ( )

( ) ( )
( )

exp ,
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L
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
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2

ثابت شبکه وaکه در آن 
( )Lk 1 دهد کـه  يعدد موج را نشان م2

]۹شود [ين محاسبه ميها چنيحاکم بر هاديپاشندگةاز رابط
)۷(

( ) ( )
cos ( / ) ,L Lk a  1 2 1 2

1 2

ديآير به دست ميبه شکل زيب عبور الکترونيت ضريو در نها
)۸(( ) Im Im | | ,  L L NT G 1 2

2
14

NGکه در آن  س تـابع  يام از ماترNعنصر سطر اول و ستون 1
ن است.يگر

نـوار نانويکي يک،در ادامه به بررسي دو ساختار مولکولي
و ديگـري، يـک نـانو    )۱شکل (کربني شامل يک نقص پيوندي 

کربن اضافي -ي تا شده شامل يک پيوند کربناستيلنپليساختار 
را نـوار نـانو هـاي  دهيم. بنـزن را مورد بررسي قرار مي)۲شکل (

تشـديدي  تشديدي ( قسمت الـف) يـا غيـر   )۱شکل (یساختار
از جـاي يته ـکياين شکل،گيريم. در(قسمت ب) در نظر مي

،حالـت ني ـدر اکنـد.  مـي حرکـت يبنزن ـهـاي حلقهةواريدتک
ايبه گونـه يگرافننوارنانوطول يدر راستاهاوارهيدييجاهجاب
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غير تشديدي.تشديدي و (ب)در دو مورد (الف)ساده در غياب يک پيونديکربني متصل به دو هادنوارنانويک .۱شکل

غيـر  تشـديدي و (ب) کـربن اضـافي در دو مـورد (الـف)    -کـربن ساده در حضور يک پيوندياستيلني متصل به دو هادپار پلييک چند.۲شکل
تشديدي.

 ـاز ايخـال يجـا کيرسدياست که به نظر م از هـا وارهي ـدني
در .در حرکت استيگرافننوارنانوبه چپ درون راست سمت

يجـا يتهييجاهگفت که با جابتوانياصطلاحاً ميحالتنيچن
ريي ـو تغنـوار نـانو محـور  يمتحـرک در راسـتا  ةواري ـدتککي
ريي ـتغسـامانه يرفتار رسانش الکترون ـ،يگرافنةسامانيکربنديپ

دو حالـت  ينيز بـرا ۲استيلن در شکل پار پليچندخواهد کرد.
يتشـديدي (قسـمت ب) بررس ـ  تشديدي (قسمت الف) و غيـر 

کربن اضـافي مطـابق   -که در اينجا حرکت يک پيوند کربنشده

شکل فرض شده است.  
ةبه محاسـب ، ارائه شدهيبندا استفاده از فرمولببخش بعددر 

اين ساختارها پرداخته و اثر حرکت نقـص  يضريب عبور الکترون
. لازم به ذکر است کـه در  دادميخواهقرارپيوندي را مورد مطالعه

يونـدها يهـاي پـرش الکتـرون در پ   يد، انـرژ انجام محاسبات خو
ــي ــه و دوگان ــربنةگان ــه ترت-ک ــربن را ب ــک /ب ي eVs 0 و 8

/ eVd  1 ن مولکول و الکتـرود اول  يپرش الکترون بي، انرژ2
(دوم) برابر 

( ) / eVWL 1 2 0 متصل شده يالکترودهايو انرژ8

)(ب(الف)

)(ب(الف)
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شـکل  (الف)،نشان داده شده درهاييبندکريپيبرايانرژبرحسبيعبور الکترونبيضرلگاريتم نمودار )يکيالکترونةدر نسخي(رنگ.۳شکل
آل ساختار مربوطه هستند.نمودارهاي ضخيم متعلق به حالت ايده. )ب(۱شکل (ب)و)،الف(۱

( )
eVL 1 2 ــرژي   1 ــين ان ــه شــده اســت. همچن در نظــر گرفت

ها صفر اختيار شده است.هاي کربن و هاديجايگاهي اتم

يج محاسبات عددينتا. ۳
عبـور  بيضـر لگـاريتم راتيي ـتغ)ب(و )الف(۳هايدر شکل

هاي نشـان داده  ساختاريبرابه ترتيبيانرژبرحسبيالکترون
به منظور رسم شده است.(ب)۱(الف) و ۱يهاشده در شکل

آل نيز در شکل آمده اسـت.  مقايسه، نمودار مربوط به موارد ايده
 ـ با توجه به متقارن بودن رفتار  يحـول انـرژ  يرسـانش الکترون

يمثبت انرژةها تنها در بازيمنحن،صفر , eV0 ش داده ينمـا 2
که ديآيمبرجهينتنيا(الف) ۳شکل يهااز نمودارشده است. 

تمـامي  يبـرا نزديکي انـرژي صـفر  در يرسانش الکترونمقدار 
زاني ـميکسان اسـت، کربن-کربنيوندهايپآنهادر که مواردي
شـکل  يدر نمودارهاکهيدر حال،ستارا دارايکسانياندک و 

ــه ترت(ب) ۳ ــب ــا ۱شــمارةاز ســاختاربي ــور بيضــر۵ت عب
يبـوده و بـرا  همـراه  شيبا افزا،يگاف انرژةيدر ناحيالکترون
،اشـاره بـه ايـن نکتـه    .استواحد برابر عبور بيضر۵ساختار
هايي هسـتند کـه   رسد که نمودارها شامل درهبه نظر مييضرور

به سمت صفر ميـل کـرده اسـت. وجـود چنـين      آنهارسانش در 
گـردد و دليـل   ن سامانه مرکـزي بـر مـي   اي بودهايي به حلقهدره

تــداخل ويرانگــر توابــع مــوج ةبــه رخ دادن پديــدآنهــاوقــوع 

هـاي بنزنـي   به دليل وجود مسيرهاي متفاوت در حلقهيالکترون
ضد تشديدها اتفاق آنهاهايي که در است. بديهي است که انرژي

رو ها دارد. از ايـن افتند، بستگي به اندازه، مکان و تعداد حلقهمي
جايي مکان ضـد تشـديدها در طيـف رسـانش را     هاست که جاب

.براي ساختارهاي متفاوت شاهد هستيم
 ـ  و (الف) ۴يهاشکل ي(ب) لگاريتم ضـريب عبـور الکترون

نشان داده شـده در  يساختارهايرا برحسب انرژي به ترتيب برا
در اينجـا نيـز بـه علـت     دهـد. نشان مـي (ب)۲(الف) و ۲شکل 

تقارن نمودارها حـول انـرژي صـفر، تنهـا قسـمت مثبـت انـرژي        
آل مربوط بـه مـوارد ايـده   يش داده شده و همچنين نمودارهاينما

(الـف)  ۴نيز با خط ضخيم براي مقايسـه آمـده اسـت. از شـکل     
يبـرا صـفر يانـرژ دريعبور الکترونبيضرشود که مشاهده مي

اختيـار  يکسـان ي(الـف) مقـدار  ۲شـکل  هـاي  يکربنـد يپيتمام
(ب)، بـا توجـه بـه اينکـه سـامانة     ۲در مورد شـکل  يکند. ولمي

ــده ــيآل اي ــتيلنپل ــاز   اس ــانش در ب ــار رس ــاز و ک ــت، س ة اس
eV, /

 
 0 0 شود کـه هـر چـه پيونـد     ديده ميزني است.تونل4

هـا نزديـک شـود، مقـدار     بـه سـمت هـادي   يکربن اضـاف -کربن
، ضريب عبور بـه  ۵شمارة رسانش بيشتر شده و در مورد ساختار 

هرسد. به عبارتي در اين مورد حالت اتصـال کوتـا  مقدار واحد مي
(الـف)،  ۲آل شـکل  که حالت ايـده رخ داده است. با توجه به اين

ضد تشديدي که ناشـي  يهاخطي است، بنابراين درهةيک زنجير

(الف)

)ب(
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شـکل  (الف) ،درنشان داده شده هاييکربنديپيبرايانرژبرحسبيعبور الکترونبيضرلگاريتم نمودار الکترونيکي)ة(رنگي در نسخ.۴شکل
آل ساختار مربوطه هستند. نمودارهاي ضخيم متعلق به حالت ايده.)ب(۲شکل (ب) و(الف)، ۲

هـا در سـامانة مرکـزي اسـت، در نمـودار ضـريب       از وجود حلقه
شود. در حـالي کـه در حضـور پيونـد اضـافه،      عبور آن ديده نمي

بـا توجـه بـه    شود. تعدادي ضد تشديد در طيف رسانش ديده مي
سامانه نسبت به حرکـت و  يعبور الکترونبيمنظم ضرراتييتغ

تـوان يم ـها به طرف هادييکربن اضاف-يوند کربنپييجاهجاب
ي(رئوسـتا يالکترونيرسانندگکنترلدر ينقص ساختارنياز ا

بهره گرفت.)يمولکول
در ايـن سـاختار   يجايي پيوند اضـاف هکه جاببا توجه به اين
شود، بـديهي اسـت   متفاوت ميةهايي با اندازمنجر به ايجاد حلقه

، نسـبت بـه   ۴تشديدها در مـورد شـکل   جايي مکان ضد هکه جاب
و ۳يهـا بين نتايج حاصل از شـکل ةبيشتر است. مقايس۳شکل 

 ـ ، اين واقعيت را بيان مي۴ حـول  يکند که مقدار رسـانش الکترون
بـه  يهاي حلقوخطي نسبت به سامانهيهاانرژي صفر، در سامانه

هبتر است. ) حساسيتغيير مکان جاي خالي پيوند (يا پيوند اضاف
تـوان  مـي ،حول انـرژي صـفر  ،استيلنساختار پلييخصوص برا

کنترل کرد.يرا با تغيير مکان پيوند اضافيرسانش الکترون

گيري نتيجه. ۴
در اين مقاله با استفاده از روش تابع گرين در رهيافت تنگابست 

و خطـي کـه بـه    يحلقـو ةدو سامانيرسانش الکترونةبه مطالع
ترتيب شامل فقدان يک پيوند و شامل يک پيوند اضافي بودنـد،  
پرداختيم و اثر تغييـر مکـان فقـدان يـا حضـور پيونـد را بـر آن        

يالکترون ـدهد که مقدار رسـانش ينشان مبررسي کرديم. نتايج
در نزديکي انرژي صفر، در موارد تشـديدي  يگرافننوارنانوک ي

نداشته يبه ترتيب بستگيوندينقص پبه مکان،و غير تشديدي
بين نتايج مربوط به اين دو نوع ساختار مـورد  ةو دارد. از مقايس

توان نتيجه گرفـت کـه مقـدار رسـانش در نزديکـي      مي،مطالعه
يهـاي حلقـو  خطي نسبت به سامانهيهاانرژي صفر، در سامانه

.تر استبه تغيير مکان نقص پيوندي حساس
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