
 

 

  چکیده

در این مقاله نشان خواهیم داد که چگونه مولکول هاي 

مختلف را میتوان با استفاده از نانو نوار گرافینی شناسایی کرد. 

رسانندگی وابستگی شدید به تراز انژري پیشرو و جهت گیري 

فضایی مولکول ها دارد. با استفاده از این ویژگی، ترابرد 

انو نوار جذب نالکترونی مولکول هایی که به صورت فیزیکی 

می شوند را می توان توصیف و محاسبه کرد. نشان خواهیم 

داد که ترابرد الکترونی براي هر مولکول منحصر به فرد است. 

زیرا هنگام قرار گیري مولکول روي نانو نوار دره هاي تیزي 

مشاهده می شود که این دره ها براي مولکول T-Eدر نمودار 

این مقاله جذب فیزیکی سه هاي مختلف متفاوت هستند. در 

و بنزن  SO)2(، گوکرد دي اکسیدC)O)6H2مولکول اتانول 

)6H6(C .روي نانو نوار گرافینی بررسی شده است  

ر اث یستورترانز ی،ترابرد الکترون:واژگان کلیدي

  ینی.نانو نوار گراف یدان،م

  

  مقدمه  1

شـــناســـایی مولکول ها در علم و فناوري نانو کاربرد فراوانی 

، که اهمیت خود را در زمینه هاي مختلف از جمله ]2و1[دارد

پزشــکی، کشــاورزي، ماموریت هاي فضــایی و ... نشــان می 

 . به عنوان مثال توالی ســـازي که امروزه در علم]4و  3[دهند

ــکی اهمیت ویژه اي دارد ــبکه ]6و  5[پزش . گرافین از یک ش

ــده اســت که داراي توانایی زیاد ــاخته ش ي در لانه زنبوري س

شده تا از آن  سبب  ست، که همین ویژگی  انتقال الکترون ها ا

. ]8و  7[در ساخت بسیاري از ابزار ها در ابعاد نانو استفاده شود

رســـانندگی گرافین  براي حاملین بار به صـــورت بالســـتیک 

                                                
1Frontier energy level 

، در یک نانو نوار گرافینی نازك مسیرهاي کمی ]10و  9[است

ها وجود دارد، قال الکترون  نانو  براي انت نابراین میتوان آن  ب

 .]12و  11[نوار را یک شبکه یک بعدي در نظر گرفت

وقتی مولکولی روي نـانو نوار گرافینی جـذب (فیزیکی) می 

شرو ضایی وتراز انژري پی ترابرد را متاثر 1شود، جهت گیري ف

و در نمودار آن دره هاي تیزي پدید می آید. این  ]13[میکند

دید فانو هســتند. در این مقاله دره هاي تیز نشــان دهنده تشــ

جذب  بدون  نانو نوار گرافینی،  تدا براي  ترابرد الکترونی، اب

صورت فیزیکی  سپس مولکول ها به  شده،  سی  مولکول برر

جذب نانو نوار می شـــود و محاســـبات در این حالت نیز مورد 

شان خواهیم داد که مولکول  مطالعه قرار می گیرد. همچنین ن

شده روي نانو ن ستم فانوجذب  سی سون رفتا -وار مانند  ر آندر

، در این حالت ترابرد براي هر مولکول منحصـــر ]14[می کند

به فرد است. در واقع با قرار گرفتن مولکول روي نانو نوار یک 

مســیر جدید براي الکترون هاي بالســتیک به وجود می آید و 

سیر احتمالی  ستم بین دو م سی شدید رخ می دهد.طبق این  ت

خل خود را در الکترون  تدا خل مخرب رخ می دهد و این  تدا

نشــان خواهد  fE-(E-T(نمودار عبور دهی برحســب انرژي، 

  داد.

 

  مدلسازي 2

براي محاســبه ترابرد الکترونی از نظریه تابع چگالی به همراه 

ست 2تابع گرین غیر تعادلی شده ا ستفاده  . ترابرد ]16و  15[ا

  :طبق فرمول زیر قابل محاسبه است

)1(                      
†[ ]r l RT T G GG G= 

]†،رد نشان دهنده Trکه  ]L R L R L R
iG = -å åکه

L Rå

Gالکترود هاي چپ یا راســـت و 1انرژي-نشـــان دهنده خود

  دانیاثر م یستورترانز یهبر پا ینمولکول ها با استفاده از گراف ییشناسا
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ــانایی، یک مقدار کوانتیده  ــت.رس ــان دهنده تابع گرین اس نش

2برابر 
0G Ze h=  سبات ترابرد از نرم افزار ست. براي محا ا

SIESTA  سبات انرژي قطع ست. در این محا شده ا ستفاده  ا

ــت.  K ،1×1×1ریدبرگ و نقاط  500 ــده اس در نظر گرفته ش

ــده اند و  2یزانباندهاي آو ــط اتم هاي هیدروژن خنثی ش توس

صله  13پهناي نانو نوار گرافینی  ست. همچنین فا ستروم ا آنگ

ــتروم خواهد  3مولکول ها به هنگام جذب روي نانو نوار  آنگس

  بود.

  نتایج و بحث 3

  تشدید فانو

(از این به 3وقتی مولکول جذب نانو نوار گرافینی دسته صندلی

ــکل  ــادگی به ش ــت) می  AGNRبعد براي س خواهیم نوش

ستم فانو مانند ]17[آندرسون رفتار می کند-شودمانند یک سی

  .1شکل 

  
) ψرا نشان می دهد که یک مولکول( AGNRساختار شبکه (a): 1شکل 

روي آن قرار گرفته است. هر قسمت که با خط چین جدا شده یک سلول واحد 

در مدل فانو با دایره مشخص شده اند. مولکول جذب شده  را نشان می دهد که

نیز که عامل ایجاد تخلخل در سیستم است که با دایره زرد رنگ مشخص شده 

  آندرسون را نشان می دهد.-فانو مدل(b)است.

  

 :را شکل زیر نوشت بنابراین می توان هامیلتونی

 )2  (* 2 *
1 0( . .) | | ( . .)n n F f

n

H C cc E V ccj j y y j-= + + + +å 

اســت،به nنشــان دهنده تابع بلوخ در مکان njدر این فرمول

به نزدیک ترین همسایه  Cها توسط نیرويnjطوري که این

                                                
2Non equilibrium Green’s function 

شده اند. صل  ست ست. اندرکنش بین FEخود م شدید ا انرژي ت

نشان داده می شود.همان fVمولکول و گرافین، با ثابت اتصال

0fبراي مقادیرfVطور که از فرمول نیز پیداســـت صـــفر  =

  احتمال ترابرد طبق فرمول زیر قابل محاسبه است .است
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به ترتیب نشـــان دهنده ســـرعت گره و عدد موج kو kCکه

  است. براي پهناي تشدید خواهیم داشت

)5(                                                 
2

sin
F

f

V

C k
G =  

)دقیقا 3همان عدد موج در حالت تشــدید اســت.معادله ( fkکه

انو ف فاکتورمنطبق بر حالتی از تشـــدید فانو اســـت که در آن 

 ).2برابر صفر است (شکل 

  .]17[:  نمودار تشدید فانو 2شکل

 یاست که وقت ینشوند ا یکه در ترابرد ظاهر م ییدره ها یلدل

تخلخل در  یجادشود باعث ا یم AGNRمولکول جذب  

 ياه یتالشود. اورب یفانو را موجب م یدشده وتشد یستمس

 یندارند. هم یمولکول جذب شده و گرافن با هم همپوشان

. آورد یالکترون به وجود م يرا برا یديجد یرمس یهمپوشان

 یخ مر یاحتمال یردو مس ینفانو تداخل مخرب ب یدتشد قطب

  دهد. یتداخل خود را در نمودار ترابرد نشان م یندهد و ا
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  .AGNRالکترونی طیف عبوري  :3شکل 

ــی تاثیر جذب فیزیکی مولکول ها روي  1-3 بررس

AGNR  
سه مولکول اتانول  سمت جذب فیزیکی  ، O)6H2(Cدر این ق

سید  سی خواهیم  6H6(C(و بنزن  SO)2(گوکرد دي اک را برر

ــه  کرد که چه تاثیري بر ترابرد دارند. همچنین با حالتی مقایس

نشده باشد.ابتدا  AGNRخواهیم کرد که هیچ مولکولی جذب 

ست. احالتی را مطالعه می کنیم که هیچ جذبی صورت نگرفته 

ولتاژ اعمال میشــود به این صــورت AGNR در این حالت به 

دررو، دریچه و که بر روي یک ترانزیســتور اثر میدان (شــامل 

) یک نانو نوار گرافینی قرار میدهیم و ترابرد را در این چشــمه

ــکل  ــبه می کنیم (ش ــکل 3حالت محاس ).همان طور که از ش

ســت که به صــورت پله اي اAGNR پیداســت نمودار ترابرد 

این هم ناشی از وجود گودال هایی است که در سطح گرافین 

ـــطح انرژي  ها داراي س یک از این گودال  وجود دارد. هر 

ــتند. براي اینکه الکترون بتواند از یک گودال  کوانتیده اي هس

صی  شخ به گودال دیگري انتقال یابد باید یک مقدار انرژي م

 به آن اعمال میدریافت کند که این انرژي توسط ولتاژي که 

  شود تامین می گردد.

صورت فیزیکی جذب   AGNRدر حالت بعدي مولکول ها به 

) نمودار ترابرد این ســه مولکول رســم 4می شــود. در شــکل (

شده است که براي هر مولکول متفاوت می باشد. همین سبب 

می شود تا به راحتی بتوان مولکول ها را شناسایی کرد. تفاوت 

از ناحیه تشــدید یعنی مولکول جذب شــده  در نمودارها ناشــی

 نکه ســـاختار هر مولکول متفاوت اســتاســـت. با توجه به ای

لکترون مســـیر احتمالی متفاوتی را طی خواهد کرد و نمودار ا

 آن هر بار با تغییر مولکول، تغییر خواهد کرد.

  

 
  سه مولکول اتانول، بنزن و گوگرد دي اکسید. طیف عبوري: 4شکل 

  نتیجه گیري  4

ـــده رو به طور خلا ـــان دادیم که مولکول جذب ش ـــه نش ص

ستم فانو سی سون رفتار می ک-نانونوارگرافینی مانند  ند، به آندر

ستم وارد می کند.  طوري که این مولکول یک تخلخل سی به 

سیر جدیدي براي انتقال الکترون به وجود می آید.  همچنین م

ــیر قبلی تداخل مخرب ایجاد  ــیر احتمالی جدید با مس این مس

ــان می دهد.  می کند و این تداخل خود را در نمودار ترابرد نش

با جذب مولکول هاي مختلف این نمودار تغییر می کند، یعنی 

ترابرد براي هر مولکول منحصــر به فرد اســت و از این طریق 

می توان مولکول را شناسایی کرد.
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In this article we will show how different molecules can be identified 
by the use of graphene nanoribbon. Conductance depend on frontier 
energy level and spatial orientation of molecules. With this feature, 
electron transport through molecules that are physically attracted to 
nanoribbon can be described and calculated. We show that electron 
transport is unique to each molecule. Because when a molecule attach 
on graphene nanoribbon sharp dips in T-E graph appears that these 
dips are different for each molecule. In this paper, physical adsorption 
of three molecules like ethanol (C2H6O), sulfur dioxide (SO2) and 
benzene (C6H6) has been studied on graphene nanoribbon. 
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