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به عنوان استاد راهنما که همواره نگارنده را مورد لطف و محبت خود قرار  رحیمی

  .اند ،کمال تشکر را دارم هددا

 از خواهرانم 

شادی بخش و  انوجودش و همواره در طول تحصیل متحمل زحماتم بوده اندکه 
 مایه آرامش من است

 از برادرانم و  

مایه دلگرمی من  انوجودش و بوده اند تکیه گاه من در مواجهه با مشکلات که
 دارنی را دارم.کمال تشکر و قدر است
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 چكيده

ي سمميليكونی سممنتی مورد توجه بسممياري از  هاالكترونيک مولكولی به دليل مكمل بودن با افزاره

 هاياي را در ايجاد افزارههاي پايهها قابليتقرار گرفته اسمممت. رفتار کوانتومی اين افزاره پژوهشمممگران

هاي يودمولكولی، دهاي نوري تکيدهاي کوانتومی پ سمونی، سوئيچمولكولی، تشمد تک ،نوري مولكولی

   اهم ساخته است.تونلی و ترانزيستورهاي کوانتومی فر

( و DFT) یهاي تابع چگالمولكولی با استفاده از روشنامه يک سملول خورشيدي تک در اين پايان

و  DFTابتدا با استفاده از روش سازيدر اين مدل. ه استسازي شد( مدلNEGFتعادلی )گرين غيرتابع 

 هدست آمده در ولتاژ صفر ب هاي مولكول دو بخشمی ها و انرژيحالت افزار گوسمين سمازي در نرم شمبيه 

ا و ب هشد محاسبه سامانهدسمت آمده از اين روش هميلتونی  ه ب هاينتيجه. سمسس با اسمتفاده از   اسمت 

هاي نوري انرژي خودافزار متلب، سممازي در نرمشممبيهو  NEGFسممتفاده از روش ميدان خودسممازگار وا

 .  ه استدست آمده هاي نوري مختلف بولتاژ افزاره در توان -و به دنبال آن منحنی جريان سامانه

 یلمولكوافزاره به عنوان سلول خورشيدي تکها مشاهده شد که اين سازياين شبيه هاينتيجه در

 9مد با انرژيبه ازاي نور ورودي تک اين افزاره داخلی بازده کوانتومی .ولت اسمممت2داراي ولتاژ مدار باز

هاي منفی اد مقاومتشان داد که اين افزاره قابليت ايجن هايجهدرصمد اسمت. نت  8/1الكترون ولت حدود 

به  ،هاي منفیمقاومت ايجاد ولتاژي و بازه تعداد و سمممتا را دارا ولمت  1/5و  55/1، -4هماي در ولتماژ 

ن نور ورودي، ها وابسمته است. مشاهده شد که افزايش توا ترازي انرژي الكترودو هم فرکانس نور ورودي

هاي با افزايش تعداد مدهاي نوري تعداد قلههمچنين  .شمممودهاي نوري میهقلم موجمب افزايش انمدازه   

 يابد.  ولتاژ افزايش می -در منحنی جريانجريان 

 .سلول خورشيدي -مولكولتک -NEGF -DFT هاي کليدي:واژه
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 مقدمه

 مقدمه 

ترين ، يكی از مهمهاي فسممميلیاک به عنوان جايگزينی براي انرژيهاي پمنمابع انرژي توسمممعمه  

از جمله به خود مشموول نموده است.   حاضمر را در قرن  گرانپژوهشيی اسمت که تكنولوژي و  هازمينه

ها و هماي پماک، تجمديمدپذير بودن اين انرژي    توان ارزان بودن انرژيرا می گرانپژوهشدلايمل ت ش  

هاي تجديدپذير انرژي خورشيدي است يكی از اين انرژي. هاي زيسمت محيطی دانسمت  کاهش آلودگی

را تبديل به انرژي الكتريكی کرده و از آن استفاده  آناند توانسته هاي گوناگونگران با روشوهشپژکه 

را در چند دهه هاي مختلفی که نسممل هسممتندها ي اين روشاي فتوولتائيک از جملههسمملولنمايند. 

 و هاو سلولها که شامل ناندر نسمل سموم اين سملول    1مولكولیهاي تکسملول . نداگذشمته در بر گرفته 

 است.  ، قرار گرفتهاستنيز  نقطه کوانتومیهاي سلول

 ضرورت انجام تحقيق 

ها از موارد سازي اين سلولهاي خورشيدي، مدلبراي رسميدن به سماختار مناسب در توليد سلول  

گران بسياري پژوهشموجب شده  و دادهاي به آن سازي اهميت ويژههاي سلولمهمی اسمت که شمرکت  

 هاياز اين رو شممناخت سمماختار سمملول .وندها متمرکز شممهاي مختلف اين سمملولازي نسمملسممبر مدل

تر اين سمممازي دقيقنقش مهمی را در مدل هاکوانتومی اين افزاره يخورشممميمدي مولكولی و رفتمارها  

د رفتار نهايی دقيق که بتواناز طرفی بايسمممتی توجه داشمممت که طراحی مدل کنمد. میهما ايفما   افزاره

کاري  دنهاي تجربی همخوانی داشته باشد و با مدلني مولكولی را به صورت کامل تشريح نمايهاسلول

ه نامدر اين پايان بر اين اسماس طلبد. هاي زيادي را در اين زمينه میت شتحقق بس دشموار اسمت که   

ومی کوانتهاي و با استفاده از روش دهيم ارائه مولكولیسملول خورشيدي تک مدلی جديد از يک برآنيم 

قرار  بررسیرا در آن مورد  الكتريكی و رسمانايی  نموده سمازي شمبيه الكترونيكی اين افزاره را  رفتارهاي

 هيم.  د

                                                
1 Single Molecule Solar Cell 
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 روش تحقيق 

. مولكول مولكولی نشان داده شده استدي تکيک سملول خورشي  مدلی سماده از  (0-0در شمكل ) 

)بالاترين اوربيتال پر شمممده  HOMO1ايهم رود داراي دو تراز انرژي بمه نمام  قرار گرفتمه در بين دو الكت 

 LUMOبه طوري که انرژي اسممت( یترين اوربيتال خالی از الكترون مولكول)پايين LUMO2و( یمولكول

ها پتانسمميل شمميميايی الكترود تر ازپايين HOMOها و انرژيی الكتروديلاتر از پتانسميل الكتروشمميميا با

سورس صفر در نظر گرفته شده است بدين و  HOMOدرين و همچنين بينو  LUMOبين تزويجاست. 

 .]0[ دهدسورس انتقال الكترون رخ نمی و HOMOو درين و همچنين بين LUMOبين ترتيب

 

 LUMOو HOMOمولکولي با دو ترازمدل سلول خورشیدی تک 

الكترون  ،با قرار گرفتن سلول در برابر خورشيد ،اسمت  اشماره شمده   (0-0)طور که در شمكل  همان

 .شممودنتقل میم LUMOبر انگيخته شممده و به تراز ،با جذب انرژي HOMOرفته شممده بر رويقرار گ

مكن حفظ م در کمترين مقدار، LUMOکه مايل است اخت ف انرژي خود باالكترود سمورس از آنجايی  

الكترود  .با خود دارد LUMOتراز کردنبوده و سمممعی در همرا ر LUMOشمممود الكترون وارد شمممده به

. با خود را دارد HOMOتراز کردنداده و سممعی در  هم HOMOه همين دليل الكترونی بهبنيز سممورس 

اي که در اينجا مطرح است اما مسئله .شده استاين امر موجب ايجاد اخت ف پتانسميل در دو الكترود  

 اين است که چگونه اين سلول را بر اساس روابط مولكولی مدل نمود؟

                                                
1

 Highest Occupied Molecular Orbital 

2
 Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
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ترين ( آمده اسممت مهم0-0که در رابطه )، معادله شممرودينگر ولیمولك هايدر مدل سممازي افزاره

  :]1[ نمايدسازي ايفا میدر مدلنقش را 

 𝐻𝜓 = 𝐸𝜓 

. حل اين معادله در شممرايطی که اسممتانرژي مولكول  Eماتريس هميلتونی مولكول و Hکه در آن

 عددي پيچيدهاسممبات نياز به مح ،افزاره متأثر از شممرايط خارجی اسممت کار دشممواري اسممت و براي آن

ه دسممت هاي الكترونيكی با ابعاد نانو نيازمند ابزاري کارآمد جهت بسممازي افزارهاز اين رو مدل. اسممت

 .استهاي مدل آمدن پارامتر

 ها بوده است.سمازي اين افزاره ها در مدلترين ابزارتعادلی يكی از موثرابع گرين غيردر دهه اخير ت

و ليزرهاي  ]4[هاي مولكولی، ترانزيستور]9[هاي خورشميدي مولكولی سملول ، ]2[هاي تونلی مولكولیديود

سازي تعادلی مدلفاده از روش تابع غيرشمته با است ذکه در دهه گ هسمتند  هايیمولكولی از جمله افزاره

 هاي گوناگوناي که در اينجا حائز اهميت است قدرتمندي اين روش در تطبيق با افزارهنكته. ]5[اندشده

تجربی حاصل از آزمايشات  هاينتيجهها با سازي اين مدلحاصل از شبيه هايجهيتن، به نحوي که است

اسمممت. اين حقيقت، اين روش را به ابزاري جامع در تحليل سممماختار  بسممميار نزديک به يكديگر بوده

 است.    مولكولی تبديل نموده

 تعادلیروش تابع گرين غير 

NEGF ها در ابعاد نانو در شممرايط باياس يان و چگالی بار افزارهه دسممت آوردن جربراي ب یروشمم

. حال اگر اين مولكول در اسممت( 0-0) به صمورت رابطه . اين روش براي يک مولكول آزاد اسمت خارجی 

  .]1[ شود( تبديل می2-0بين دو الكترود قرار گيرد اين رابطه به رابطه )

 𝐻|𝜓⟩ = 𝐸|𝜓⟩ + |𝑉⟩ 

پتانسيل  شامل Vومؤثر است  سامانهي نوري هااست که در آن پارامتر رهافزا هميلتونی Hکه در آن

. حل اين معادله کار دشواري است از اين رو تابع گرين استو پتانسميل الكتروموناطيسی   افزاره عمالیا
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  :]1[ ( برقرار باشد9-0کنيم که رابطه )اي تعريف میتسهيل فرايند حل معادله، به گونهرا جهت 

 (𝐸 − 𝐻)𝐺 = 𝐼 

توان گفت که می G . از اين رو با تعريفاسمممتماتريس واحد  I تابع گرين افزاره و G کمه در آن 

 .  ]1[ ( است2-0( جوابی براي رابطه )4-0رابطه )

 |𝜓⟩ = −𝐺(𝐸)|𝑉⟩ 

توان گفت که احتمال حضممور الكترون در نقام مختلف افزاره دسممت آوردن جواب معادله میه با ب

   ت.نيز به دست آمده اس

هاي مولكولی يكی از پارامترهاي مهمی اسمت که در عملكرد افزاره نقش اساسی را  اوربيتالانرژي 

. نمايندرا ايجاد میسمممامانه ها هسمممتند که ماتريس هميلتونی و به عبارتی همين انرژي نمايدبازي می

،  Hartree-Fockش، روAb Initioاز قبيل روش  هاي گوناگونیروشها دسممت آوردن اين انرژيه ببراي 

يک روش ميدان که  DFTوجود دارد. روش (DFT2) یروش تمابعی چگال  و 1ايچنمد ذره  روش اخت ل

ه ک سامانه است ی ازهاي متعدد در صدد دستيابی به حالات( است با استفاده از تكرارSCF3خودسازگار )

 .به اين روش پرداخته شده است( 2)در بخش  کمترين انرژي را دارا است

 نامهختار پايانسا 

هاي صمممورت ولی پرداخته و پژوهشترونيک مولكبه تاريخچه الك دومدر ف مممل  نامهاندر اين پاي

. در اين ف مممل خواهيم دادهاي گذشمممته تاکنون را مورد بررسمممی قرار گرفتمه در اين حوزه، از دهمه  

صورت  نظري ايههاي موجود در حوزه الكترونيک مولكولی بيان خواهد شد. همچنين به مبحثچالش

را مورد  NEGFو DFTروشکوانتومی از قبيمل   هممايرونيممک مولكولی پرداختمه و روش تگرفتمه در الك 

                                                
1 Many Body Perturbation 

2 Density Functional Theory 

3 Self Consistent Field 
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 .خواهيم دادبررسی قرار 

 ل مدل سازي خواهيم کرد. در اين فمولكولی را مدلدر ف مل سموم يک سملول خورشميدي تک    

استفاده از تابع  می نوري بادر حل مسئله کوانتو NEGFو نقش روش SCFکوانتومی کوانتش دوم، روش

 س نوري بيان خواهد شد.  خود انرژي ماتري

آن  هاينتيجهسازي نموده و به بررسی مدل ايجاد شمده در ف مل سموم را شبيه    ،در ف مل چهارم 

مممولممكممول   ،DFTت. در ايممن ف مممممل بمما اسمممممتممفمماده از روش   خممواهمميممم پممرداخمم   

  , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2  زي کرده وسممماافزار گوسمممين شمممبيهدر نرم را4

 نيم.کمیاستفاده  سمامانه سمازي را در توليد ماتريس هميلتونی  دسمت آمده از اين شمبيه  ه ب هاينتيجه

 SCFروشرا همراه با  NEGFروش (MATLABافزار متلب )در نرم ،ايجماد مماتريس هميلتونی   از پس

سازي خواهيم پرداخت حاصل از مدل هاينتيجه، به بررسی اين ف ل. در ادامه خواهيم کردسازي پياده

، شرح را که نقشمی اسماسمی در معرفی خواف افزاره طراحی شده دارد    سمامانه ولتاژ  -منحنی جريانو 

.خواهيم کردرا بيان  هاها و نتيجهاز روش ايخ صله ،در ف ل پنجمو در ادامه  خواهيم داد
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 مقدمه 

هاي الكترونيكی چه خواهد شد؟ آيا ابعاد افزاره سموالی که امروزه مطرح اسمت اين است که آينده  

ميكرومتر  01سمال پيش طول گيت ترانزيستورها در حدود  41ها باز هم کاهش خواهد يافت؟اين افزاره

گيري کاهش يافت و اکنون به ابعاد بود و در چند دهه گذشته ابعاد ترانزيستورهاي سنتی به طور چشم

هاي الكترونيكی به دليل سمممازي افزارهحال حاضمممر کوچک در نمانومتر رسممميمده اسمممت.   01کمتر از

هاي تكنيكی و عدم درک اسماسمی از فرايندهاي انتقال، کار دشوارتري است و براي رسيدن   محدوديت

يميايی هاي شهاي نوين است. از اين رو مولكولتر نياز به اسمتفاده از ساختار و تكنينک به ابعادي پايين

توانند به صورت هاي پيشمنهادي در اين زمينه هستند که می ومتر يكی از گزينهنان 01با ابعادي کمتر از

ها، يكسمموسممازها و ترانزيسممتورها مورد  ها، حافظههايی از قبيل سمموئيچقابل توجهی در سمماخت افزاره

 . ]1[هاي حالت جامد سنتی در آينده شوند استفاده قرار بگيرند و جايگزينی براي افزاره

اي را مطرح کرد که هاي خاف، ايدهآمده از انتقال الكترونی در مولكولی به دستهاي تجربنتيجه

( است. اين ايده بيان کرد که براي کاهش CMOS1رسماناي اکسيد فلز مجتمع ) فراتر از تكنولوژي نيمه

هماي الكترونيكی و در نتيجمه آن، کماهش ابعماد ممدارات الكترونيكی بايسمممتی الكترونيک      ابعماد افزاره 

هاي پايدار را دارا ترين سازهها توانايی تحقق کوچکمولكولی را تحقق بخشيد زيرا مولكوللكولی، تکمو

ی مبتنی هاي الكتريكکند که الكترونيک مولكولی که به معنی ساخت مدارهستند. اين رويكرد بيان می

نظيري نسبت به مدارات ها است، داراي مزاياي بی ها و يا گروهی از مولكولمولكولبر خواف ذاتی تک

 ها را به صورت زير بيان نمود:توان آنالكترونيكی مبتنی بر سيليكون است و می

   نانومتر را محقق  0ها به ابعاد مولكولی در حدودالكترونيمک مولكولی امكمان کاهش ابعاد افزاره

ها در زارهها و همچنين افزايش ظرفيت خازنی افسازد. اين امر موجب افزايش سرعت افزارهمی

ها شود و از طرفی استفاده از مولكولابعاد سمطحی يكسمان نسمب به تكنولوژي سميليكون می    

 سازد.  هاي سيليكونی را فراهم میتوانايی عبور از حد مجاز فاصله در افزاره

  پذير هاي شمميميايی انعطاف تواند از طريق طرحهاي مولكولی که میتنوع بسمميار در سمماختار

هايی تواند منجر به مشمماهده اثرات جديد و همچنين کشممف اسمماسممی پديده   یتويير يابد، م

                                                
1 Complementary metal-oxide-semiconductor 
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 هاي سنتی قابل دسترس نيستند.فيزيكی شود که با استفاده از مواد و يا روش

 ها، به علت سممنتز هاي جذاب اين رويكرد دسممترسممی آسممان و ارزان به مولكول يكی از ويژگی

 شود.اخت میهاي ساست. بنابراين اين امر موجب کاهش هزينه

کز شود که مورد تمردر حقيقت امروزه الكترونيک مولكولی يک حوزه تحقيقاتی نوين محسوب می

هاي سمممازي افزارهتوان به افزايش امكانات فنی کوچکاسمممت و از دلايل آن میبسممميماري قرار گرفته 

کرد. به صورت  آل در بررسمی خواف مواد در سمطح مولكولی اشماره   هايی ايدهسميليكنی و ايجاد پنجره 

ها و يا مولكولها و مدارات آن از تکشمممود که افزارهکلی الكترونيمک مولكولی به الكترونيكی گفته می 

کنند. موضموع اصملی در الكترونيک مولكولی ساخت،   ها در ابعاد نانو اسمتفاده می اي از مولكولمجموعه

هاي هاي الكترونيكی است که در آن سامانهها و مدارولتاژ افزاره -هاي جرياناندازه گيري و درک پاسخ

کنند. از اين رو در دهه گذشممته تحولات هاي محوري نقش مهمی را ايفا میمولكولی به عنوان عن ممر

هاي الكترونيكی و فوتونی قمابمل توجهی در هر دو حوزه تجربی و تئوري، در به دسمممت آوردن پاسمممخ  

 .  ]1[ايم ات الات مولكولی شاهد بوده

الكترونيک مولكولی با شممتاب بسمميار زيادي رو به رو بوده اسممت و دانشمممندان برجسممته تاريخچه 

اند. به طور خ صه مطالعات ابتدايی در حوزه نقش بسميار مهمی را در تاريخ الكترونيک مولكولی داشمته  

هاي خود ها اولين روشصممورت گرفت. آن 1، در آزمايشممگاه کوهن0311الكترونيک مولكولی در سممال

 هايهاي آلی که بدون استفاده از نيرومولكول هاهاي مولكولی که در آنکه براي ساخت ساختار 2اژمونت

دادند. همچنين تعدادي از اولين بودند را توسمممعهقرار گرفته 3پراکنمدگی سممماده در بسمممتر پايه جامد 

ت کوهن تعداد زيادي از ها را گزارش دادند. در ادامه مطالعاهاي انتقال الكترونی در مولكولگيرياندازه

در  5و راتنر 4هاي مولكولی صممورت پذيرفت و به طور همزمان نيز آقايان اويرامگيريآزمايشممات و اندازه

ها در الكترونيک بهره جسممت ) به هاي ذاتی مولكولتوان از ويژگیاندازي بيان داشممتند که میچشممم

عمل کند(. بدين ترتيب تمايل به استفاده از تواند به عنوان يک يكسموساز  عنوان مثال: يک مولكول می

                                                
1 Hans Kuhn 

2 Self-Assembly 

3 Solid Substrate 

4 Aviram 

5 Ratner 
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هاي مولكولی بسممياري از پژوهشممگران را به مطالعه در اين  هاي اصمملی افزارهها به عنوان واحدمولكول

( به شمدت گسممترش  1SPMبا توسممعه ميكروسمكوب پروب اسممكن ) 0382حوزه ترغيب نمود و در سمال 

 يافت.

SPM  ه عطفی در تاريخ الكترونيک مولكولی شناخته يک تكنيک قدرتمند اسمت که به عنوان نقط

و همكارانش   2سمطح و اط عات انتقال را مورد بررسی قرار داد. ويز  سماختار توان شمود که با آن می می

اي اولين آزمايش انتقال الكترون از يک مولكول را انجام دادند و بدين ترتيب يک رويكرد اميدوار کننده

محمدود بمه آزممايشمممات     SPMلی بوجود آوردنممد. بما اين حمال تكنيمک   را در تحقق الكترونيمک مولكو 

 SPMتواند به توليد افزاره هاي حقيقی منجر شمممود. ع وه بر توسمممعهشمممود و نمیآزمايشمممگاهی می

جمله  مولكولی ازهماي مختلفی مبتنی بر نمانو الكترودهماي فلزي يما کربنی براي مطالعات تک    تكنيمک 

و رسوبات  5، رسموبات شميميايی الكتريكی  4الكترو ميگريشمن ، شمكسمت   3ات مال شمكسمت قابل کنترل   

 .]1[اند هاي اخير معرفی شدهدر سال 6متخلخل سطح انتشار

يک ها در الكترونموجب تمايل بيشممتر پژوهشممگران به اسممتفاده از مولكول  هاموفقيت اين تكنيک

گيري، تعدادي از اثرات ههاي اندازمولكولی گرديد و موجب توسمممعه اين حوزه شمممد. با افزايش توانايی

جمديمد فراتر از انتقمال الكترونيكی، شمممامل الكترومكانيک، ترموالكتريک، الكترونيک مولكولی، تداخل    

د هاي فلزي موامولكول کشمف شمد. در مقايسه با الكترود  هاي اسمسين در سمطح تک  کوانتومی و انتقال

ها در نظر گرفته شمممدند که يک ها در افزارههما و مواد کربنی بمه عنوان الكترود  فلزي مماننمد پليمر  غير

هاي سنتی مبتنی بر سيليكن داشته و از انعطاف پذيري مكانيكی برخوردار سمازگاري طبيعی با تكنيک 

ها فلزدار الكترونيک مولكولی مبتنی بر غيرتوان دهه توسعه جهشهسمتند. از اين رو دهه گذشته را می 

ابع هاي مولكولی با تورافن به عنوان يک نقطه تماس براي ايجاد افزارهها و گدانست. براي مثال نانو لوله

 .]1[مطلوب به کار گرفته شدند و راه را براي کاربردهاي عملی باز نمودند 

                                                
1 Scanning Probe Microscopy 

2 Weiss 

3 Controllable Break Junctions, 

4 Electromigration Breakdowns 

5 Electrical Chemical Depositions 

6 Surface Diffusion-Mediated Depositions, 



 مولكولی با استفاده از تابع گرين غيرتعادلیتک سازي سلول خورشيديمدل 

 

00 

 

 

 روش تحقيق

جريان در ات ممالات مولكولی گسممترش  -هاي ولتاژروابط تئوري براي تفسممير ويژگی0331در دهه

براي توضمميح انتقالات الكترون هسممت. در  1لانداوراز فرمول يافت. رويكرد اوليه در اين نظريه اسممتفاده 

بيان  2پراکندگی الاسممتيکهايی از اين ت مموير سمماده انتقال بار از طريق ات ممالات مولكولی در بخش  

همراه اسمت که تأثيرات مولكول در   3ضمريب انتقال شمود که با يک پارامتر شمناخته شمده به عنوان    می

يان شمممود بکه الكترون از يک الكترود وارد و از الكترود ديگر خارج می پراکنمدگی الكترون را هنگامی 

و  5، فرمول بريت وينر(NEGF4تعادلی )هاي قويتري از جمله تابع گرين غيرکند. ع وه بر اين فرمولمی

توانايی بررسی  NEGFشوند. به طور خاف روشدر برسی انتقال الكترونی استفاده می 6و مدل سميمونز 

همراه با تزويج الكترود فلزي و اثرات گيت را دارد. با اين حال  7رات الاستيک و غيرالاستيکو ترکيب اث

هاي پيشممرفته که همه عوامل، شممامل  ي نظريههاي مولكولی عملی، پيچيده هسممتند و توسممعه افزاره

هاي ، انمدرکنش 8الكترون -هماي فونون کنشهماي مولكولی، انمدر  هما، رابط هماي واقعی، الكترود مولكول

الكترون را در نظر بگيرد يک امر مهم در پيشممرفت جامع اين  -هاي الكترونو توزيع 9الكترون -اسممسين

توان گفت که توسعه نظري الكترونيک مولكولی هنوز کار بسيار زيادي را شود و میحوزه محسموب می 

 طلبد.هاي آزمايشگاهی و محاسبات تئوري میبراي کاهش فاصله بين نتيجه

هاي بسياري را مورد توجه قرار هاي مولكولی بايسمتی چالش سمازي افزاره رو قبل از تجارياز اين 

هاي هايی اسمممت که رفتار انتقال الكترون در افزارهداد. چمالش اسممماسمممی در اين حوزه تعيين رابطمه  

هايی يک مهندسمی پيشرفته  مولكولی و چند مولكولی را شمرح دهند. براي رسميدن به چنين رابطه  تک

                                                
1 Landauer Formulation 

2 Elastic Scattering 

3 Transmission Coefficient 

4 Nonequilibrium Green’s Function 

5 Breit−Wigner 

6 Simmons Model 

7 Inelastic Effect 

8 Electron−Phonon Interaction 

9 Spin−Orbit Interaction 
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هاي مولكولی به شدت وابسته به پروسه ساخت، نوع مواد به کار برده شده از است چرا که رفتار افزارهني

رسماناهاي سنتی که از يک خط توليد استاندارد  ها اسمت. بر خ ف نيمه ها و شميمی ات مال  در الكترود

ل حاضممر وجود ندارد و هاي مولكول در حاکنند، هيچ فرايند اسممتانداردي براي توليد افزارهاسمتفاده می 

هاي نهايی به همراه داشته يک تويير کوچک در فرايند سماخت ممكن است توييرات زيادي را در افزاره 

شمممويم جريان نيز در مقياس نانوآمسر باشمممد و از طرفی ديگر هنگامی که به ابعاد مولكولی نزديک می

بش فوتونيک، توييرات دما و عوامل شود که عوامل محيطی مانند آلودگی، تااسمت و اين امر موجب می 

پذيري نيز در تجديد 1پيري مولكولديگر، در جريمان، توييرات ناخواسمممته ايجاد نمايند. ع وه بر اين،  

 ساخت موثر است.  

هاي اصلی توسعه الكترونيک مولكولی، فقدان يک تكنولوژي ارزان قيمت براي يكی ديگر از چالش

ها را در مقادير زياد توان مولكولچند مولكولی اسمممت. اگرچه می -ولیمولكهماي تک توليمد انبوه افزاره 

( براي سممماخت نانو EBL2هاي مورد اسمممتفاده مانند ليتوگرافی پرتوالكترونی )سمممنتز کرد اما تكنيک

هما به صمممورت انبوه گران قيمت اسمممت از اين رو کاهش حجم مواد و افزايش چگالی سمممطح   الكترود

افتادن هزينه در آينده کاري بس دشموار است و ت ش و تحقيقات زيادي  سمازي بدون به خطر  مجتمع

براي رسميدن به اين هدف نياز است. در بخش بعد به رويكردهاي تئوري در زمينه الكترونيک مولكولی  

 پردازيم.  می

 پارامترهاي نظري انتقالات الكترونی ات الات مولكولی  

 زنیفرايند تونل 

 هايی ازاره مولكولی شمامل دو الكترود که توسط مولكول يا مولكول جريان جاري شمده در يک افز 

هاي موجود براي به دسممت گيرد. برخی از رويكردزنی صممورت میاند عموماً از طريق تونلهم جدا شممده

                                                
1 Molecular Aging 

2 Electron Beam Lithography 
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(، معادله WKB1بريلويين ) -کرامر -زنی عبارت هستند از: تقريب ونتزلآوردن مشمخ مات جريان تونل  

 .  لانداور و معادله سيمونزادله مع، 2نورديم -فولر

است که توسط سدي  Eمدل يک الكترون آزاد با انرژي بعديمدل تک ترينترين و اسماسمی  آسمان 

  :]1[ توان به صورت زير نوشتجدا شده است. معادله شرودينگر اين مدل را می dو ضخامت Фبه ارتفاع

  V r E
m x

 
 
   

 

2 2

22
 

 طور که در شكلپتانسيل سد است. همان 𝑉(𝑟)و هسمتند نرژي الكترون جرم الكترون و ا E و mکه 

توان توابع موج خارج و داخل ( را می0-2براي معادله ) ( نشمان داده شمده است يک جواب دقيق  2-0)

  :]1[ سد در نظر گرفت که عبارتند از

 

 

 .]7[مدل الکترون آزاد در سد پتانسیل  

 ik z ik z
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  1 1 

 ik z ik z

II a e e  
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1 Wentzel−Kramers−Brillouin 

2
 Fowler−Nordheim Equation,  
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  :]1[شوند و به صورت زير تعريف می هستندعدد موج 𝑘2 و 𝑘1که در آن

 mE
k 1

mو  2 E
k

 
2

2
  

 :]1[احتمال نسبی عبور انتقال الكترونی که با سد برخورد کرده است برابر است با 

 
B

T
A



2

2 

ت توان به صورت زير نوشکه با در نظر گرفتن شمرايط مرزي و پيوستگی موج، ضريب انتقال را می 

]1[:  

 
   /

T
k k k k sinh k d


 
  

22 2
1 2 1 2 2

1

2   

𝜙و زمانی که ارتفاع سمد نسمبت به انرژي الكترون بسميار بيشممتر است يعنی    ≫ 𝐸 و يا𝑘2𝑑 ≫ 1 

 :]1[ورت زير ساده نمود را به ص 𝑇توان است می
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زنی متناسمب با ضمريب انتقال است و با افزايش طول مولكول در يک ات ال مولكولی   جريان تونل

 يابد.مقدار آن به صورت نمايی کاهش می

ها به شود که هر يک از آنتقريب زده می LUMOو HOMOهايسمد پتانسميل در مولكول با تراز  

ز فرمی الكترودها نزديک هسمتند. شمكل سمد به دليل ولتاژ اعمال شده هميشه به صورت مستطيل    ترا

ها ممكن است ارتفاع سد در سمت چپ و يا اسمتاندارد نيست. به عنوان مثال، با اعمال ولتاژ به الكترود 

 اشته باشد.تواند اهميت دراسمت آن تويير يابد و از حالت تسماوي خارج شمود. از اين رو تقريب سد می   

ه زنی هنگامی کشود. با اين فرض جريان تونلدر مدل سميمونز سد به شكل يک ذوزنقه تقريب زده می 
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𝑒𝑉ولتاژ اعمالی کمتر از ارتفاع سد است ) ≪ 𝜙 1[( عبارت است از[:  

 

 

 

/

/

Φ Φ

Φ Φ

meV eV
exp a d

e
J

d meV eV
exp a d



     
        
        

  
     

       
       

1 2 2

2 2 1 2 2

2 2

2 2

4 2 2

2 2

 

کنند زنی شرکت میند تونلهايی است که در فرايدر رابطه بالا متناسب با جرم موثر الكترون 𝑎که

زنی غيرمسمتطيلی اسمت. بدين منظور زمانی که سد   زنی مسمتطيلی به تونل و روشمی براي تعميم تونل 

𝑎پتانسميل به صمورت کام ً مسمتطيلی اسمت     = هاي توان براي دامنه ولتاژ( را می3-2است. رابطه ) 1

 :]1[پايين به صورت زير نوشت 

    
 

/ /

/Φ
Φ  

m e a m
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d

   
     
      

1 2 1 22
1 2
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2 2 2
 

  :]1[توان آن را به صورت زير تقريب زد هاي بالا میبه ازاي دامنه ولتاژ و

  
/ /

Φ Φ
me eV eV

J exp a d
d

     
         
      

1 2 1 2

2 2

2 2

4 2 2
 

کنند که با افزايش ضمخامت سد که متناظر با افزايش طول  ( بيان می00-2( و )01-2هاي )رابطه

ل در به طول مولكويابد. اين وابستگی جريان زنی به صورت نمايی کاهش میمولكول اسمت جريان تونل 

 :]1[شود تر به صورت زير نوشته میهاي تجربی زياد ديده شده است و معمولاً در فرم سادهتحليل
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1 2
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2
2 

 جريان افزاره با فرض صفر بودن طول مولكول است.   𝐽𝑜زنی وضريب شكست تونل 𝛽که

 HOMOشممده اسممت که ترازهاي مولكولی  مدل سمميمونز براي ات ممال مولكول بر اين فرض بنا 

الكتريک به صممورت اندکی در زنی ثابت هسممتند و ضممريب يكنواخت ديدر تمام فرايند تونل LUMOو
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زنی صرف نظر شده نيز در تونل 1پتانسميل ت وير شمكل سمد تونلی اثر می گذارد. ع وه بر اين از اثرات   

 است.  

ا ها سطح انرژي مولكول در مقايسه بول و الكتروددر ات الات مولكولی حقيقی به علت تزويج مولك

 يابند که چگالیهاي انرژي گسترش میشمود و سمطوح انرژي گسسته به نوار  جا میبهشمرايط ايزوله جا 

  :]1[توان به صورت تابع لورنتزين تقريب زد ترين شكل میها را در سادهحالت آن

  
   

Γ

Γ /o

D E
E E


 

2 2

1
2 2

 

ضريب تزويج بين الكترود و  Γوتراز مولكول در شرايطی است که مولكول ايزوله است انرژي  𝐸𝑜که

ف هاي مختلمولكول است. توزيع ترازهاي انرژي در طول کانال يكنواخت نيست که اين امر ناشی از فرم

گيري از ترازهاي انرژي يک روش براي پياده سممازي مدل سمميمونز در  پيوند اسممت. از اين رو ميانگين

ايط غيريكنواخت است. در شرايطی که ترازهاي انرژي در نزديكی تراز فرمی الكترودها غيريكنواخت شر

زنی به عنوان الگويی از فرايندهاي باشمممند اين روش ديگر کاربردي نيسمممت. معرفی يک ماتريس تونل

ت زنی از طريق ات ممالاممكن اسممت رسمميدگی به روند تونل 2سممنجی تونلی اسممكنیزنی در طيفتونل

  مولكولی را با ترازهاي انرژي غيريكنواخت آسان و روشن سازد.

 فرايند انتقال الكترون 

  9دوس الكترونانتقال هم 2-2-2-1

گيرد و مقاومت متناسمب با طول  انتقال در يک هادي ماکروسمكوپی مطابق قانون اهم صمورت می  

ا به ستند. هنگامی که طول رسانرسمانا است. با اين حال اين قوانين براي رسانا در ابعاد نانومتر معتبر ني 

                                                
1 Image Potential 

2 Scanning Tunneling Spectroscopy 

3 Coherent Electron Transport 
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د. کنرسمممد، انتقال الكترون از روش نفوذي به روش بالسمممتيک تويير میکمتر از طول آزاد رسمممانا می

هايی را  که از مخازن آمده و ق د محدوده کوانتومی به وجود آمده از باريک شدن عرض، تمام الكترون

توانند در هدايت مشارکت می mو جرم Eهايی با انرژيرونپذيرد و تنها الكتعبور از رسانا را دارند را نمی

 : ]1[داشته باشند که شرم زير را بر آورده نمايند 

     2 2 22z x yp mE p p 

هاي عرضمی رسمانا هستند و به   تكانه 𝑝𝑦و 𝑝𝑥تكانه الكترون در راسمتاي طول رسمانا اسمت و    𝑝𝑧که

 :]1[د شونصورت کوانتيزه زير تعريف می

 ,

,

x y

x y

hn
p

w

2

 

,𝑥هايعرض رسممانا در جهت 𝑤𝑥,𝑦که 𝑦  ( الكترون04-2اسممت. در رابطه نامسمماوي ) هايی صممدق

ها ازدارنمد و يا انرژي آن  λ𝐹کننمد کمه طول موجی بيشمممتر از طول موج فرمی   می 2 22/
F F

E h m 

𝐸𝐹اي انتقالی به اندازهبين دو الكترود، پنجره 𝑉لیبيشتر است. به صورت کلی پتانسيل اعما ≈ 𝐸𝐹 + 𝑒𝑉 

ر کنند. دهاي عرضممی يک پنجره انتقال را باز میکند. در واقع هر يک از مدها باز میبراي عبور الكترون

 :]1[شود انتقال بالستيک اين امر موجب ايجاد يک ثابت رسانايی به صورت زير می
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اند هايی است که به وسيله پنجره انتقال مشخص شدهتعداد مدها و يا به عبارتی تعداد کانال 𝑁که

دهيم که مدهاي بيشمممتري در کنند. با افزايش ولتاژ اعمالی اجازه میو در نامسممماوي بالا صمممدق می

 ((.  2-2ل)شكيابد) يش میاي افزارسانايی شرکت کنند و به دليل کوانتيزه بودن، جريان به صورت پله
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ر شود که دهایي ميافزایش ولتاژ گیت در یک ترانزیستور مولکولي موجب افزایش تعداد اوربیتال 
ای افزایش ها، رسانایي نیز به صورت پلهدسترس الکترودهای درین و سورس هستند. به دلیل کوانتیزه بودن اوربیتال

 .]7[یافته است 

  :]1[توان آن را به صورت زير نوشت آل است و میی به صورت غيرايدهدر ات ال مولكولی رساناي
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هاي موکولی است. يک ات ال هاي اخت اف داده شده به اوربيتالضريب انتقال کانال 𝑇𝑖که در آن

اسمممت در نظر  دوس فازي که بين دو الكترود قرارگرفتهفلز به صمممورت يک رسممماناي هم -مولكول-فلز

𝜇هايهاي درين و سورس با پتانسيلگرفته شمده است. با فرض اين که جريان اندکی در بين الكترود 
𝑅

 

𝜇و
𝐿

 :]1[توان با استفاده از فرمول لانداور به صورت زير مدل نمود جاري باشد اين جريان را می 
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تابع انتقال است. تزويج بين الكترود و مولكول بر  𝑇(𝐸)(،08-2تابع فرمی ديراک است. در رابطه )

د. گذارهاي مولكول اثر میروي ضريب انتقال اخت اف داده شده به هر يک از ترازهاي انرژي و اوربيتال

ان کانال انتقال الكترون در نظر به عنو 𝐸𝑜اسسين با انرژيدر يک مدل سماده که در آن يک اوربيتال تک 

  :]1[ زدتقريب  1لورنتزينتوان اين ضريب انتقال را صورت تابع گرفته شده است، می

   
        

2 2

Γ Γ

Γ Γ

L R

o L R

T E
E E

 

شمممدگی و تويير ضمممريب انتقال تزويج الكترودها و مولكول اسمممت که موجب پهن Γ𝐿,𝑅که در آن

خارج و يا از يک  HOMOتا به يک الكترون داده شود تا از ترازشمود. اگر مقدار انرژي که نياز اسمت   می

Γناميده شمود، زمانی که  𝑈𝑎𝑑𝑑خارج شمود  LUMOالكترون گرفته شمود تا از تراز  ≪ 𝑈𝑎𝑑𝑑  است تزويج

شممود مدتی در روي مولكول ضممعيف اسممت و در اين حالت الكترونی که از يک الكترود وارد مولكول می

Γيابد. زمانی کهس به الكترود ديگر انتقال میباقی مانده و سممس ≫ 𝑈𝑎𝑑𝑑  اسممت تزويج قوي اسممت و در

توان گفت ماند بسممميار اندک اسمممت و میاين حالت مدت زمانی که الكترون بر روي مولكول باقی می

و اين د هايی بينيابد. در حالتالكترون به صممورت مسممتقيم از يک الكترود به الكترود ديگر انتقال می 

الكترون  -اند و به علت اثرات همبستگی الكترونهاي مولكول تقريبا گسمترده شمده  حالت فوق اوربيتال

نامه شممود که خارج از موضمموع اين پايان هايی مشمماهده میپديده، 3و اثر کوتونلينگ 2قبيل اثر کندواز 

 است.

 

                                                
1 Lorentz Function 

2 Kondo Effect 

3 Cotunneling 
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ولکولي نسبب ت شببرایز ایزوله  انواع تزویج در اتصالات مولکولي که موجب پهن شدگي اوربیتال های م 
عی  و های ضببهای مولکولي نسبب ت به تزویجمیشببوند. ال ت تزویج یوی که میزان پایداری الکترون بر روی اوربیتال

Γمتوسز کمتر است و در آن ≫ 𝑈𝑎𝑑𝑑 .بت تزویج متوسز که در آنΓ نزدیک به𝑈𝑎𝑑𝑑  است. جت تزویج ضعی  را نشان
Γماندگاری الکترون بر روی مولکولي نس ت به تزویج های دیگر کمتر است و در آنمیدهد که در این حالت  ≪ 𝑈𝑎𝑑𝑑 

]7[. 

 فونون بر روي فرايند انتقال  -اثرات کنش واکنش الكترون 2-2-2-2

ها که توسط فرمول لاندور شرح داده شد با اين فرض است که هنگام عبور الكترون انتقال الكترون

هاي مولكولی عملی، به دليل حرکت اند. در افزارهموقعيت تعادلی ثابت شده هاي رسمانا در از رسمانا يون 

گيرد و به صمورت محدود سامانه را  ها فرمول لاندور به صمورت جامع، شمرايط را در بر نمی  حرارتی يون

 کند.تفسير می

دا تا بتزنی را به صممورت کامل از اشممود که الكترون يک فرايند تونلزمان گذر به زمانی گفته می 

اسممت که در  نقاطیانتها انجام داده و انتقال کام ً صممورت گرفته اسممت و اين زمان متناسممب با تعداد  

الكترون ولت بالاتر از  0نانومتر و ارتفاع سمممد  0مولكول وجود دارد. براي يمک افزاره مولكولی بما طول   

راي يک رابط مولكولی کوتاه در فنتوثانيه اسمممت و ب 0زن، اين زمان در حدود هماي تونل انرژي الكترون

 زنیتر از دوره حرکت يونی اسممت. از اين رو تونلدماي پايين زمان گذر به صممورت قابل توجهی کوچک

زنی هاي تونلکنند که انرژي الكترونزمانی اهميت پيدا می دوسهم. اثرات غيرشممودمیغالب  دوسهم

 تزويج ضعيف تزويج متوسط تزويج قوي

 ج( ب( الف(
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شمممود. تزويج موجب يک زمان گذر طولانی می دهند که اينهاي مولكولی واکنش نشمممان بما اوربيتال 

يابد. در شرايط تزويج قوي اثرات فونون زمانی که طول مولكول و دما افزايش يابد افزايش می -الكترون

 2هاپينگ حرارتی فعالزنی به حالت توابع موج الكترون، فراينمد انتقال را از حالت تونل  1سمممازيتمرکز

يابد و در مقابل در انتقال تونلی، نمايی با افزايش دما افزايش می دهمد و در اين حمالمت رسممما   تويير می

 کند.  رسانايی زمانی که دما افزايش يابد کاهش پيدا می

د را بيان شمم لاندوردوس را که توسممط فرمول فونون قوي، انتقال تونلی هم-در واقع تزويج الكترون

از  اپينگههاي طلبد که انتقال الكتروننی را میهاي استاندارد انتقال الكترونمايد و نظريهبی اعتبار می

دهند. وقتی که تزويج ( را شمممرح 4گيرندهبه حالت ثانويه متمرکز )( 3دهندهيمک حمالت اوليه متمرکز )  

رمول توان توسط فهاي دهنده و گيرنده ضمعيف باشمد نرخ انتقال الكترون را می  الكترونيكی بين حالت

  :]1[شرح داد گولدن فرمی
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ماتريس تزويج دهنده و  𝐻𝐷𝐴بمه ترتيمب ثابت پ نک، ثابت بولتزمن و دما هسمممتند.   Tو ℎ،𝑘𝐵کمه 

انرژي تجديد سازمان  𝜆هاي دهنده و گيرنده در حالت ايزوله واخت ف انرژي حالت Δ𝐺𝜊گيرنده است و

هايی است که سامانه انتقال ه و گيرنده در زمانهاي  دهنداسمت که نشمان دهنده اخت ف انرژي حالت  

 دهد.  اي از حالت اوليه دهنده به حالت ثانويه گيرنده انجام میعمودي لحظه

هماي دهنمده و گيرنمده، انتقال اسممماسممماً از طريق توزيع مجدد    در يمک تزويج قوي بين حمالمت   

. از اين گيردت ادفی صورت می هاي مختلف بين دهنده و گيرنده مبتنی بر نوساناتهاي حالتالكترون

  :]1[ شودبه رابطه زير تقريب زده می( 20-2رو نرخ انتقال الكترون در اين شرايط از رابطه )

                                                
1 Localization Effects 

2 Thermally Activated hopping 

3 Donor 

4 Acceptor 
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   شود.شناخته می 1هاپينگسد پتانسيل موثر بين دهنده و گيرنده است که به انرژي فعال  ∗𝐸که

 سازياول مدل اصل 

 بر نظريه تابع چگالی مروري  

هماي مولكولی بمه عنوان يمک ابزار مكممل براي مطالعات تجربی در     سمممازي اوليمه افزاره بما ممدل  

توانند يک ت موير کمی از فرايندهاي انتقال الكترون در ات الات  الكترونيک مولكولی، پژوهشمگران می 

يرند. وظيفه اصممملی اين هايی براي شمممرايط آزمايشمممگاهی در نظر بگبينیمولكولی بسمممازنمد و پيش 

راي هاي مولكولی بهاي الكترونيكی رابطهاي نظري در الكترونيک مولكولی، محاسبه ساختارسازيمدل

هاي انتقال از قبيل فرمول ها اسممت. با اسممتفاده از فرايند هاي قرارگرفته شممده در بين الكترودمولكول

ه الكترون ممكن است ناديده گرفته شود. بسته بهاي انتقال ويژگی از بعضیوينگر -لاندور، فرمول بريت

ها سماختار الكترونيكی مولكول به صمورت کلی از شمرايط ايزوله متفاوت است. از اين رو    تزويج الكترود

براي مقابله با اين مشمكل يک مولكول توسمعه يافته با چندين اتم الكترود مت ل به دو پايانه را در نظر   

مولكول هميشه در محدوده  -هاگيرد که اثرات تزويج الكترودفرض شكل میگيريم و اين امر با اين می

 .]1[گيرد متمرکز شده است کوچكی از سطوح ات ال که تعداد کمی اتم را در بر می

 یچگال هاي مولكولی اسممماسممماً يک مسمممئله چند جانبه اسمممت. نظريه تابعرفتار الكترون در رابط

هسمممته را براي الكترون متحرک در يک ميدان  -ون و الكترونالكتر -هاي الكترونپيچيدگی اندرکنش

دهد و هميلتونی براي يک الكترون را به ها است، کاهش میپتانسميل مؤثر که تابعی از چگالی الكترون 

  :]1[نمايد صورت زير تعريف می

                                                
1 Hopping Activation Energy 
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 1اپنهايمر-برنسمميل موثر اسممت. در تقريب انرژي پتان 𝑉effانرژي جنبشممی يک الكترون آزاد و 𝑇که

  :]1[توان به صورت زير نوشت را می 𝑉effشود،فونون صرف نظر می -هاي الكترونوقتی که از اندرکنش
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دهد که ناشممی از را نشممان می 2ميانگين هارترکه بخش اول سمممت راسممت معادله فوق پتانسمميل 

هسته است -کنش واکنش الكتروستاتيک الكترون 𝑢𝑒−𝑛𝑢𝑐است. 3الكترون-ب الكترونکولومبرخوردهاي 

هاي بالاست که نياز به يک دهد و تنها بخش از بخشرا نشمان می  ايانرژي همبسمتگی معاوضمه   𝑣𝑥𝑐و 

( LDA4)لی هاي چگالی محتوان به تقريبها میتقريب معقول بنا بر شرايط را دارد. از جمله اين تقريب

شود که انرژي همبستگی ( فرض میLDA. در تقريب چگالی محلی )اشاره کرد 5و چگالی محلی اسسين

 𝜌(𝑟)در يک سامانه برابر با گاز الكترونی يكونواخت با چگالی 𝜌(𝑟)براي يک محدوده کوچکاي معاوضه

لكترون به عنوان يک ا اسممسينرا با فرض قرار دادن  LDAو تقريب چگالی محلی اسممسين، تقريب اسممت

 بخشد.  پارامتر بهبود می

ورت الكترون است و به صهسمته سمامانه يک انتگرال فضمايی از هميلتونی تک   -هميلتونی الكترون

   :]7[شود زير نوشته می

   
 H r dr 

رين تچکحالت پايه سمامانه داراي تابع چگالی الكترونی است که انرژي سامانه در آن حالت به کو 

                                                
1 Born−Oppenheimer approximation 

2 Hartree Mean Potential 

3 Electron−Electron Coulomb Repulsions 

4 Local Density Approximation 

5 Local Spin Density Approximation 
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  :]1[مقدار ممكن برسد. از اين رو با استفاده از اين اصل داريم 

 





H 

هاي سممامانه اسممت. با اسممتفاده از روش   ضممريب لاگرانژ مربوم به حفظ تعداد کل الكترون 𝜇که

( از مجموعه 12-2توان براي رسيدن به جوابی براي معادله )می (SCF1)محاسباتی ميدان خود سازگار 

  :]1[اي زير استفاده نمود معادلات شرودينگر يک ذره

  
 
     
 


2

2

2

 

eff i i
ie

V
m

 

  :]1[توان به صورت تعريف کرد که تابع چگالی الكترون را می

    
*

i i
r 

اي، يک مدل سمماده و اغلب موثر براي نشممان دادن  هاي موج صممفحهدر محاسممبات حقيقی، پايه

اي را به صورت زير مدل ذرهتوانيم توابع موج تکملكرد موج در تزويج الكترون هسمتند، از اين رو می ع

 : ]1[نماييم 

    
i

i n n
n

C exp ik r 

𝐶𝑛و سمممسس به جاي اين که توابع موج را تويير دهيم، آنقدر
𝑖  دهيم تا انرژي سمممامانه به را تويير

، بايسممتی توابع موج را به صممورت سممامانهبراي رسمميدن به توابع موج ترين مقدار ممكن برسممد. کوچک

هاي ها به دسمممت آورد. با اين حال معمولاً موجنامحدود جمع آوري و انرژي کل سمممامانه را به ازاي آن

کنند و شوند و انرژي سامانه را مينيمم مینشان داده می 𝑘𝑛اي محدودي هسمتند که با ضمريب  صمفحه 

هاي ها افزايش يابد جوابهاي سمامانه را شرح دهند. در اين فرايند هر چه تعداد نمونه ژگیتوانند ويمی

اي هاي صفحههاي ديگري از قبيل موجاي، پايههاي موج صفحهآيد. ع وه بر پايهتري به دست میدقيق

                                                
1 Self-Consistent Field Method 
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ت گسترده و غيره به صور 3هاي گوسمين خطی شمده، اوربيتال  2تين-موفينهاي اوربيتال، 1تكميل شمده 

ه دست هاي متوالی بشموند. وقتی که چگالی الكترون سامانه بهينه شده با استفاده از تكرار اسمتفاده می 

هاي خاف قابل هاي الكترونيكی سممامانه نيز با رويكردآيد، خواف ديگر سممامانه به خ مموف سمماختار 

 محاسبه هستند.  

رفتارهاي الكترونيكی ات الات مولكولی که در بالا به آن اشاره شد در توصيف  SFCمدل مبتنی بر

الكترون پتانسمميل  Nکند. براي يک سممامانه بابسمميار خوب عمل می 4ممنوعه کولمببه جز در محدوده 

  :]1[توان به صورت زير بيان نمود الكترون را می -کنش واکنش الكترون

  2
N

U U C 

ست. با اضافه شدن يک الكترون به سامانه انرژي اضافه پتانسميل متوسمط بين دو الكترون ا   ∘𝑈که

  :]1[توان به صورت زير نشان داد شده به سامانه را می

  
   2 2

1N N
U U C C NU 

يک الكترون  بارگذاريانرژي  ∘𝑈الكترونی اسممت. در اين رابطه Nسممامانه 5انرژي بارگذاري ∘𝑁𝑈که

يشتر الكترون بتک بارگذاريرون زمانی غالب خواهند شد که انرژي الكت -است. اثرات اندرکنش الكترون

زنی در ها است. در اين شرايط از جريان تونلشمدگی سمطح ناشی از تزويج الكترود  و پهن 𝑘𝐵𝑇از انرژي

ه شممناختعنوان ممنوعه کولمب شممود. اين پديده به هاي پايين به طور قابل توجهی کاسممته میباياس

دارد که حتی در شممرايط تعادلی هم با ممنوعه کولمب نقش مهمی در محدوده  بارگذاريشممود. اثر می

هاي هايی که اندرکنشهمچنين در سامانه SCFشود. مدلبه خوبی شرح داده نمی SCFاستفاده از روش

 کند.  شود به خوبی عمل نمیدر نظر گرفته میالكترون  -الكترون

                                                
1 Augmented Plane Waves 

2 Linearized Muffin-Tin Orbitals 

3 Gaussian Orbitals 

4 Coulomb Blockade 

5 Charging Energy 
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مخت ات اتمی به حالت پايه، امانه براي به دسمت آوردن  هاي سم سمازي انرژي براي بهبود مينيمم

هاي هندسمممی مولكولی بهينه شمممده، شممموند. سممماختاردر نظر گرفته می DFTهمايی در عنوان متوير

هاي تعادلی مكانيكی قرار دارند و نيروهاي که به صممورت مشممتقات سمماختارهايی هسممتند که در حالت

 DFTبه مخت ات اتمی به صفر کاهش پيدا کنند. رويكرد شوند با توجهجزئی انرژي سمامانه تعريف می 

هاي مولكولی توسممعه پيدا کرده هاي الكترونيكی برانگيخته شممده سممامانههمچنين براي توصمميف حالت

   است.

 ولتاژ -محاسبات مشخ ه جريان 

ولتاژ يک رويكرد متداول است که براي ارزيابی خواف الكتريكی مواد به کاربرده  -مشخ ه جريان

قانون اهم  ،1مقياسيانمها ساختار سيم فلزي است که در محدوده شمود. يكی از ساده ترين ساختار یم

کنيم. مدل نظري و محاسبات مربوم به آن يک درک مناسب از فرايندهاي انتقال را در آن مشاهده می

حائز اهميت است. هاي الكترونيكی با خواف جديد بسميار  گذارد که براي طراحی افزارهرا در اختيار می

شمموند. هاي مولكولی غالباً به عنوان يک ارتبام دهنده دو بخش سمرشمار از الكترون محسموب می   افزاره

ها و الكترودها وجود دارد که در محاسمبه ساختار الكترونيكی مورد استفاده قرار  يک تزويج بين مولكول

 هاي تعميم دادهها مولكول و يا مولكولآن هايی بازي هستند که درهاي مولكولی سامانهگيرد. افزارهمی

شمده در الكترودهاي فلزي، داراي يک چگالی سمطحی پيوسمته هستند. عاملی که محاسبات را در اين    

کند اين اسمت که سمامانه شمكل گرفته شمده توسمط ات الات مولكولی، در شرايط      تر میموارد پيچيده

هاي ، نوع پيوند، زواياي ات ممال مولكولی، و اندرکنش2هاورپشممنغيرتعادلی باشممد و اثراتی از قبيل کميز

 مولكولی در ات الات چند لايه خود مونتاژ، در انتقالات بار نقش غيررسمی داشته باشند.  

ی ها يكسممان اسممت چگالبراي يک ات ممال در حالت تعادلی که پتانسمميل الكتروشمميميايی الكترود

  :]1[ورت زير نوشت توان به صحالت در محدوده رابط مولكولی را می

                                                
1 Mesoscopic Regime 

2 Chemisorption 
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  :]1[به دست آورد شام -کوهنتوان از حل معادله را می 𝜓𝑖پتانسيل شيميايی الكترودها و 𝜇که

   
 
     
 

2
2

2 eff i a i
V U

m
 

تقريب زد  هارتر توان آن را با پتانسيلاسمت که در اين مدل ساده می  DFTپتانسميل موثر  𝑉effکه

]1[:  
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eff '

n re
V dr
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د و آياست که به علت انتقال الكترون بين الكترودها و مولكول بوجود می 1مازادپتانسميل   𝑈𝑎𝑑𝑑که

  :]1[توان آن را محاسبه نمود کند و به صورت خودسازگار میدر معادله زير نيز صدق می

     2 2 /U e n n 

𝑛∘ رون يک افزاره مولكولی در شمممرايط ايزوله شمممده و بدون در نظر گرفتن الكترودها چگالی الكت

)يا مازاد( بارگذاري  توان پتانسيل( می99-2( و )94-2( و )95-2اسمت. با تكرار متوالی بين معادلات ) 

هاي ها به دسممت آيد، ديگر کميترا به صممورت خودسممازگار به دسممت آورد. زمانی که چگالی الكترون 

نه، از قبيل انرژي و جريان نيز قابل محاسبه هستند. از اين رو براي يک سامانه غيرتعادلی چگالی سماما 

( قابل شممرح نيسممت و علت آن اين اسممت که در شممرايط غيرتعادلی   95-2ها توسممط رابطه )الكترون

ن بي 2تگیهمبس گیو اشوال شدپتانسميل الكتروشميميايی الكترودها مثل شمرايط تعادلی برابر نيسمت     

هاي مختلف قابل چشمم پوشممی نيسمت. در اين حالت تابع چگالی توسممط يک ماتريس چگالی به   حالت

  :]1[شود صورت زير بيان می

                                                
1

 Extra potential  

2 Correlated Occupation 
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*
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n r 

تعريف شده است و عموماً هاي باز ها در سمامانه به منظور رفع چالش NEGFتابع گرين غيرتعادلی

مرکزي که مولكول اسممت و دو بخش ات ممال که الكترودها شممود. يک بخش به سممه بخش تقسمميم می

شوند. از اين در نظر گرفته می 1نامحدودهايی هسمتند. الكترودهاي افزاره مولكولی غالباً به صورت بخش 

است که با آن نتيجه محاسبات نامحدود  کند به صورترو ماتريسمی که اثرات ات مالات را مشخص می  

دهد ها را با يک ماتريس خود انرژي نشان میرين اثرات ناشی از ات البندي گقابل قبول اسمت. فرمول 

توان به صممورت زير بيان که اندازه آن با ماتريس هميلتونی افزاره برابر اسممت. هميلتونی سممامانه را می 

  :]1[نمود 
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و راسمممت هسمممتند.  بمه ترتيمب مربوم بمه مولكول و الكترودهاي چپ    M،L،Rهماي کمه انمديس  

مربوم به تزويج مولكول با الكترودهاي چپ و راسمت هستند. در اين جا از تزويج   ML ،MRهايانديس

 :  ]1[توان به صورت زير نوشت که پوشی شده است. تابع گرين سامانه را میبين دو الكترود چشم
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1 Semi-Infinite 
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δکه → 0+،𝑆𝑀,𝐿,𝑅 پوشممانی وماتريس هم𝜏
𝑀,𝐿,𝑅

هاي مربوم به ات ممال هسممتند. در بخش ماتريس 

شممام اسممتفاده شممد   -هاي موج که براي حل معادله کوهنهايی از پايهتوان در بخشرا می 𝑆𝑀مولكول

  :]1[نوشت 

     M i jij
S dr 

  :]1[توان ذکر نمود میو تابع گرين براي مولكول را به شكل زير 

  



  

1
Σ ΣM

M M L R

G
S H

 

𝛴که
𝐿,𝑅

  :]1[شوند هاي خود انرژي غيرهرميتی هستند و به صورت زير نوشته میماتريس 

   †

, , , ,
Σ

L R L R L R L R
G 

کند و جايی سمممطوح انرژي مولكول را بيان میبهجا 1هاي خود انرژيکمه بخش هرميتی مماتريس  

  :]1[توان به دست آورد شدگی را توسط آن میماتريس پهن

     †

, , ,
Σ Σ

L R L R L R
i 

𝜌اگر افزاره در شمرايط تعادلی باشمد که در آن باياس اعمال نشده است آنگاه ماتريس چگالی  
𝑖𝑗

به  

  :]1[شود صورت زير نوشته می

                                                
1 Self-Energy Matrix 
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1
ij ij

Im G f d 

براي  1ريتارديک عن ر از تابع گرين  𝐺𝑖𝑗ها اسمت و ترودپتانسميل الكتروشميميايی تعادلی الك   𝜇که

-2بخش مولكولی افزاره اسمت که در آن خود انرژي برابر با صفر است. اين رابطه در واقع شبيه رابطه ) 

به  NEGFتوان با استفاده از( اسمت. اگر يک ولتاژ به سمامانه اعمال شود آنگاه ماتريس چگالی را می  94

   اد:صورت زير شرح د

        
 

        
1 1† †Σ Σ

M L M L M R M R
G Im G f d G Im G f d 

   :]1[تابع فرمی ديراک با توجه به الكترودهاي چپ و راست است  𝑓𝐿,𝑅که در آن
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  :]1[توان به دست آورد با استفاده از ماتريس چگالی، چگالی الكترون را می

      ij i j
ij

n r 

ط توجه داشت که يک پتانسيل بارگذاري وجود دارد که از تبادل الكترون بين بايسمتی در اين رواب 

𝑒(،95-2شممود. با انجام تبدي ت در سمممت راسممت معادله )الكترود و مولكول ناشممی می 2(𝑛∘ − 𝑛) →

𝑒𝑇𝑟(𝜌𝑆𝑀)سمت آوريم. براي رسيدن به يک  توانيم معادله پواسمون را براي شمرايط غيرتعادلی به د  ، می

در حل معادلات شرودينگر و  SCFهاي الكترونيكی در افزاره مولكولی به محاسمبات شمرح کامل از رفتار 

پواسمون نياز اسمت که شبيه به کاري است که در شرايط غيرتعادلی آن را انجام داديم. بعد از به دست   

Γو 𝐺𝑀آوردن
𝐿,𝑅

  :]1[توان به صورت زير نوشت ون را میدوس الكترضريب انتقال هم 

                                                
1 Retarded Green Function 
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        †

L R
T Tr G G 

  :]1[توان آن را در فرمول لانداور گذاشت و جريان را به صورت زير محاسبه نمود که می

            
 

2 †
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 هاي مولكولی با اسممتفادهدر اين بخش نشممان داده شممد که چگونه مشممخ ممه انتقال بار در افزاره 

و ار انتش هايقابل محاسمبه اسمت. کار اصملی محاسبه ضرايب انتقال که وابسته به تعداد موج    NEGFاز

 هاي رسانايی  متناظر است.  کانال

هاي معقولی براي محاسبه ماتريس خود انرژي ايجاد شود که شامل محاسبه ماتريس بايستی طرح

تا  شودتعميم داده شده به صورت م نوعی ايجاد می و توابع گرين الكترودها است. مولكول 𝜏𝐿,𝑅ات ال 

ها به عنوان دهد. الكترودنهايت تا ابعاد محدود کاهش از ابعاد بیرا  𝜏𝐿,𝑅الكترود -مولكولکنش  اندر اثر

استاندارد براي  DFTکنند و پارامترهاي مورد نظر با اسمتفاده از روش هاي نيمه نامحدود رفتار میبخش

ها و توابع گرين در دسترس باشند طيف شمود. هنگامی که ات مال  سمه بعدي محاسمبه می  هاي سمامانه 

توان براي محاسمممبه جريان جاري در افزاره به دسمممت آورد و يک تجزيه تحليل جامع از انتقمال را می 

ها موجب ايجاد يک پتانسممميل هماي دقيق انتقمال الكترون انجمام داد. بر اين فرض که الكترون   فراينمد 

ها بر در تشممريح نحوه اثرگذاري الكترود DFTدر ترکيب با NEGFشمموند،در منطقه پراکنش می خارجی

 کند.انتقال الكترون در افزاره به خوبی عمل می

هاي مولكولی در اين بخش بيان کرديم که شممكاف بين محاسممبات نظري و تجربی براي سممامانه  

 سعه بيشتر تئوري انتقال الكترون بايستی درککاهش يافته اسمت. اما اين ميزان کافی نبوده و براي تو 

ها به دسممت هاي مولكولی و الكترودهاي اتمی در مورد رابطها، الكترودها و مقياسدرسممتی از مولكول

هاي مختلف ات ممال هاي ناشممی از هندسممه آيد. به دليل نبود جزئيات ابعاد اتمی در آزمايشممات رفتار

 کند. از اين روهاي تجربی و نظري ايفا میمن مممفانه نتيجه مولكول نقش مهمی در مقايسمممه -الكترود

هنوز هم ايجاد يک نظريه محاسممباتی دقيق انتقال، که شممامل تمرکزگرايی بر روي مولكول نيز اسممت  

طلبد. پارامتر ضمريب انتقال يک پارامتر اسماسمی در انتقال الكترون است    هاي قابل توجهی را میت ش

اژ  ولت -ت کوانتومی اسمممت و موجب رسمممانايی الكتريكی و روابط جريانکه بسممميار وابسمممته به تداخ 

. همبسمتگی بين تداخل کوانتومی و ساختار الكترونيكی که حساس به  شمود مولكولی میهاي تکافزاره
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 3و فرايندهاي بازآفرينی 2، قطبی شمممدگی1هاي کانونیتواند از طريق کنترلعوامل محيطی اسمممت، می

يراً ها شممود. اخدر کنترل خواف الكتريكی تک مولكولهاي جديدي جر به فرصممتتويير پيدا کند و من

ها، به صمورت آزمايشمگاهی مشمخص شمده اسممت و فرصت     مولكولتداخل کوانتومی دماي اتاق در تک

هاي جديد در بهره برداري از تداخل کوانتومی در حوزه تكنولوژي و ديگري را در  توسمممعه اسمممتراتژي

 ست.  نظري فراهم کرده ا

 هامولكولرسانايی تک 

براي رسمميدن به يک سمميم رسممانا، يک ماده بايسممتی قابليت انتقال جريان الكتريكی را با حداقل  

ها يک مسئله پيچيده است و مولكولمقاومت داشمته باشد. بر خ ف مواد فشرده، رسانايی و هدايت تک 

گردد. عموماً رسانايی را حيطی بر میعلت آن به سماختار مولكولی و همچنين جزئيات ات ال و عوامل م 

𝐺توان به صورت می = 𝐼 𝑉⁄ رت کند. به صوتعريف کرد که کيفيت انتقال بار را در مواد فشرده بيان می

ها وابسته به ضريب انتقال الكترون از يک الكترود به الكترود ديگر مولكولنسبتاً مشابه، رسانايی در تک

   کند:است و از رابطه زير پيروي می

 
22e

G T
h

 

که بايسممتی توجه داشممت که  ضممريب کل انتقال الكترون اسممت 𝑇و ثابت پ نک ℎبار الكترون 𝑒که

   توان آن را به صورت زير نوشت:مولكول است و می -وابسته به تزويج الكترود

  1Γ ΓL R

N
T G 

( در رابطه 51-2تابع گرين اسمممت. با قرار دادن رابطه )  𝐺1𝑁تزويج الكترودها با مولكول و Γ𝐿,𝑅که

                                                
1 Conformational Control 

2 Polarization 

3 Redox Processes 
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 ( داريم:  2-43)
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مولكول به تزويج الكترودها با مولكول و نوع مولكول کام ً در اين رابطه وابسمته بودن رسانايی تک 

   مود:توان به صورت زير بازنويسی ن( را می50-2قابل مشاهده است. رابطه )
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به ترتيب ضمريب انتقال الكترود سممت چپ و راست و مولكول هستند. اين فرم از    𝑇𝑀و 𝑇𝑅،𝑇𝐿که

تواند مؤثر از همبسمممتگی سمممطوح انرژي مولكول به مولكول میدارد که رسمممانايی تکتعريف، بيان می

ودها در حالت انتقال تونلی قرار داشته باشد که در آن نسبت به تراز فرمی الكتر LUMOو HOMOويژه

گيرد. در ادامه پارامترهاي اسماسی را  قرار می LUMOو HOMOها در فاصمله بين سمطوح فرمی الكترود 

 ها اثر گذار هستند، بيانگيري رسانايی آنها و اندازهمولكولکه به صمورت قابل توجهی در رسانايی تک 

   کنيم.می

 0تزويج فضايی 

مولكول اهميت خواف سطح ات ال را برجسته  -وقوع تزويج و انتقال بار در سمطح ات مال الكترود  

هاي ها در فرايندنمايد. يک شممناخت کامل از تزويج سممطح ات ممال موجب درک مناسممب از تفاوت  می

تواند منجر به بهبود رسمممانايی مولكولی گردد. به صمممورت کلی خواف شمممود که میانتقال الكترون می

زويج هاي درون مولكولی و تها است که خود وابسته به تزويجضايی وابسته به تزويج مولكول و الكترودف

تزويج  𝜋هايهاي مولكول و الكترودها اسمت. در ابتدا کربن اشمباع شمده، يک تزويج ضعيف و باند   پايانه

و  ها نوع پيوندالكترود آوردند و بعد با اضمافه شدن يک تزويج قوي درون مولكولی را به وجود می ،شمده 

کنند. در تزويج فضايی سه عامل مولكول بازي می -هندسمه ات مال نقش اسماسمی را در تزويج الكترود    

                                                
1 Interfacial Coupling 
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   .]1[کنند که عبارتند از نوع پيوند، هندسه پيوند و قدرت پيوندنقش اصلی را ايفا می

 ترازي سطوح انرژي هم 

ترازي سطوح کند هملكول نقش مهمی را ايفا میهاي مهم که در رسمانايی مو يكی ديگر از پارامتر

نسممبت به سممطوح فرمی الكترودها اسممت. به    LUMOو HOMOانرژي مولكولی به خ مموف ترازهاي

شديد ها باشند انتقال تهاي فرمی الكترودهاي مولكول بسميار نزديک به تراز صمورت کلی وقتی اوربيتال 

 مولكول -به مقاومت ات ممال ناشممی از تزويج الكتروددهد و رسممانايی در اين حالت تنها وابسممته رخ می

 LUMOو HOMOها بين سممطوح انرژياسممت. بر عكس براي انتقال تونلی زمانی که تراز فرمی الكترود

گيرند در انتقال بار نقش اسمماسممی را قرار گيرد سممطوح انرژي که بين ترازهاي فرمی الكترودها قرار می

 کنند. ايفا می

 ی مولكولگيري رساناياندازه 

هاي الكترود بالک شممروع شد که رويكردهاي آن از گيريتحقيق بر روي رسمانايی مولكول و اندازه 

ايجاد  1ب دگت -اي که به روش خود مونتاژ و يا روش لانگ مويرو يما چنمد لايه   يمک هماي  در آن فيلم

هاي با معرفی سامانه گرفتند.شمدند بين دو الكترود که به صورت سطحی و يا حجمی بودند قرار می می

کاهش  هاي مولكولیشدند سطح فيلمهاي مختلف ايجاد میميكرويی جديد که به وسيله تكنينک -نانو

گيري دقيق تعداد يافت و به دنبال آن جريان نيز به مقادير نانو کاهش يافت و واضمممح اسمممت که اندازه

ر گيري را دشواي است که اين امر اندازهشموند کار بسيار دشوار ها وصمل می هايی که به الكترودمولكول

گيري هم سماخت. براي حل اين مسممئله محاسمبات ميانگين ايجاد شممد. اما در حقيقت اگر ميانگين  می

مولكول را دقيقاً به دسممت آورد و علت آن عدم اطمينان از توان رسممانايی يک تکممكن باشممد اما نمی

 در همه ات الات و آزمايشات است.   هاشكل تماس مولكول با الكترودها و شباهت آن

گيرند مورد بررسمممی قرار هماي مولكولی قرار می همايی را کمه در افزاره  در اين بخش انواع مولكول

                                                
1 Langmuir−Blodgett Method 



 مولكولی با استفاده از تابع گرين غيرتعادلیتک سازي سلول خورشيديمدل 

 

95 

 

 

 روش تحقيق

 هاي مولكولی جديدهاي غنی شده، امكان ايجاد سيمدهيم. مهندسمی مولكولی با ترکيبی از مولكول می

هاي ات ال از قبيل نوع پيوند، هندسه ات ال اين پارامترسازد. ع وه بر هاي بيشتر فراهم میرا با هدايت

هاي مولكولی دارند.  از اين رو ع وه بر سممنتز ترازي سممطوح انرژي تاثير زيادي بر رسممانايی افزارهو هم

ها از اهميت زيادي بر سممازي خواف مولكولآمد براي بهينههاي کارهايی جديد اکتشمماف روشمولكول

مولكول براي  -هاي نوين جهت کنترل پذير نمودن ات مممال الكترودع ايجاد روشخوردار اسمممت. در واق

   رسيدن به خواف الكتريكی جديد در آينده، امري لازم و ضروري در الكترونيک مولكولی است.

 مولكولی يكسوسازي ديودهاي تک 

زاره دهد يک افديود يما يكسممموسممماز کمه جريمان را فقط در يک جهت از باياس اعمالی عبور می   

 nو pتواند از ات ال دو نوع ماده نوعشمود که به صورت سنتی، می الكترونيكی بسميار مهم محسموب می  

 4هاي الكتريكی مختلف اسممت ايجاد شممود. به صممورت خ صممه يک کريسممتال از گروه که داراي حالت

ز سممرشممار از  را ايجاد کند که ا nيک ماده نوع 5تواند با ترکيب با عن ممرهاي گروهمی Siو يا Geمانند

را به وجود آورد که از الكترون فقير  pيک ماده نوع 9الكترون اسممت و يا در ترکيب با عن ممرهاي گروه 

اه ها ديگر همرهاي ديجيتال و يا تكنولوژيها همانند توسعه سامانههادي ديوداست. توسعه صنعت نيمه

 با مشك ت جديدي است.  

توسط آقايان اويرام و 0311يكسموساز اولين بار در سال مولكول به عنوان يک ايده اسمتفاده از تک 

( و يک Dراتنر مطرح شمممد. در اين طرح اوليمه از يمک مولكول ارگانيک شمممامل يک دهنده الكترون )  

کند ( الكترون اسمتفاده شده است که توسط يک رابط سيگما که به عنوان عايق نيز عمل می Aگيرنده )

در ديودهاي سممنتی  nمتناظر با بخش Dو بخش Pبا بخش متناظر Aاند. که بخشبه هم مت ممل شممده

 گيري در هرسال گذشته تا کنون الكترونيک مولكولی شاهد بهبود چشم 41. در((4-2شمكل) هسمتند ) 

شممود. در دو حوزه تكنولوژي و تجربی بوده اسممت که شممامل پيشممرفت در ديودهاي مولكولی نيز می  

ل ديگر ارائه شمممد که نه تنها موجب اصممم ح الكترونيک راتنر چندين مد -حقيقت ع وه بر مدل اويرام

هاي ديودي جديد در آينده هايی را براي طراحی و تعميم مولكولمولكولی تاکنون شمده است بلكه ايده 

پردازيم که در آينده مولكولی میبه وجود آورده اسمممت. در بخش بعدي به بررسمممی انواع ديودهاي تک

 ارند.الكترونيک مولكولی نقش اساسی د
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 .]7[به منظور يكسوسازي بهره گرفته شد  D-σ-A. در این مدل از یک مولکولARمدل دیود 

 مولكولیهاي عمومی براي يكسوسازي ديودهاي تکفرايند 

و  nيكسمموسمماز مولكولی، متناظر با ناحيه  Dهاي گذشمته گفته شممد ناحيه  طور که در بخشهمان

اي مربوم به انتقال هاي پايهليكنی اسممت. با اين حال فراينددر ديودهاي سممي pمتناظر با ناحيه Aناحيه

الكترون در دو نوع سممنتی و مولكولی متفاوت هسممتند. ع وه بر اين به علت پيچيدگی ناشممی از اثرات  

ات ممال مولكول به الكترود، توضمميحات مورد اسممتفاده در نحوه عملكرد ديودهاي سممنتی در ديودهاي   

 هاي مولكولی و با توجه به نوع ات ال وين رو براي تشريح نحوه انتقال ديودکند. از امولكولی صدق نمی

( DP3پاولسون ) -( و داتاKBW2ويليام ) -براتكوسكی -(، کرنيلويچAR1راتنر ) -مولكول، سه مدل اويرام

 ((.5-2)شكل )ها خواهيم پرداخت پيشنهاد شده است که به صورت اجمالی به آن

 راتنر -مدل اويرام 2-5-1-1

لايمک توسمممط اويرام و راتنر، مولكولی بما يک بخش گيرنده الكترون،   -طمالعمات ميلسمممتون  در م

                                                
1 Aviram−Ratner Model 

2 Kornilovitch−Bratkovsky−Williams Model 

3 Datta−Paulsson Model 
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( که توسممط TTF2( و يک بخش دهنده الكترون تتراسمميوفولوالن )TCNQ1متال )تتراسمميوانيوکوينودي

شدند در بين دو الكترود قرار گرفت. بدين ترتيب يک رابط کووالانسمی سه گانه متينل، به هم وصل می 

کرد طراحی شد. مولكولی که در آن مولكول به عنوان بخش اصملی يكسموسمازي جريان عمل می   ديود 

شمممامل يک بخش گيرنده، يک  D-σ-Aهمايی خاف به وجود آمدند که همانند مدل پس از آن مولكول

بخش دهنده و يک رابط عايق بودند و اين سمازوکار که اساس اين پيشنهاد بود اولين رويكردي بود که  

 هاي زيادي را متوجه خود ساخت.موافقت

دهند که ضمرايب تونلی آن وابسته به  دو الكترود سمه سمد تونلی را در خود جاي می   ARدر مدل 

( نشان 5-2طور که در شكل )نوع پيوند، نوع مولكول و هندسه ات ال مولكول به الكترودها است. همان

سمطوح مولكولی در حد فاصل پتانسيل  داده شمده اسمت در ولتاژ صمفر ولت به دليل عدم قرار داشمتن     

 . ]1[الكتروشيميايی الكترودها هيچ انتقال الكترونی را از الكترودها به مولكول و بالعكس نداريم 

در بين  𝜀2با انرژي  LUMOو تراز 𝜀1با انرژي  HOMOدر باياس مسممتقيم با افزايش ولتاژ ترازهاي

گيرند. از اين رو الكترون از الكترود سممممت چپ به میپتمانسممميمل الكتروشممميميايی دو الكترود قرار   

يابد. علت تويير سممطوح و سممسس به الكترود سمممت راسممت انتقال می LUMOو از آن به  HOMOتراز

انرژي مولكولی در خ ف يمک ديگر تزويج نامتقارن هر يک از دو سمممطح با الكترودها اسمممت. در واقع  

با الكترود سمممت چپ و با تويير  LUMOاسممت و ترازبا الكترود سمممت راسممت در تزويج  HOMOتراز

نند. در باياس کها نيز با نسمبتی که وابسته تزويج پيوندها است تويير می پتانسميل الكترودها، انرژي آن 

معكوس نيز سممطوح مولكولی از دسممترس پتانسمميل الكتروشمميميايی الكترودها خارج شممده و از اين رو 

راتنر را يک ديود تونلی  -توان ديود اويرامورت خ صمممه میجريان در اين حالت صمممفر اسمممت. به صممم

عد کند در ف ممل بتشممديدي دانسممت که تشممديد ترازهاي مولكولی نقش بسممزايی در انتقال بار ايفا می

  .]1[شود تري نشان داده میفرايند اين ديود به صورت کامل

                                                
1 Tetracyanoquinodimethane 

2 Tetrathiofulvalene 
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 (KBWويليام ) -براتكوسكی -مدل کرنيلويچ 2-5-1-2

که در آن تنها از يک  KBWتر به نامرا به يک سممامانه سمماده  ARران مدلآقايان کرنيلويچ و همكا

ی هاي تونلی نامتقارنها در اين مدل سدشمد تويير دادند. آن اوربيتال جهت انتقال الكترون اسمتفاده می 

هاي مولكولی نامتقارن ايجاد نمودند و بخش اصلی مولكولی که اوربيتال مولكول را با اسمتفاده از دنباله 

گرفت اي در بين دو الكترود قرار میمتقارن به گونههاي نار آن متمرکز شده بود به دليل داشتن دنبالهد

جايی که بيشمتر ولتاژ اعمال شده بر روي سد   تر و از ديگري دورتر بود. از آنکه به يک الكترود نزديک

تاژهاي ر سطح اوربيتال، در ولزنی تشديدي دافتد شرايط لازم براي تونلپتانسميل با ضخامت بيشتر می 

ته هاي فرمی بستواند به ترازآيد. در واقع اوربيتال مولكولی میمختلف در دو قطب مخالف به دسمت می 

شممود. در يک به جهت ولتاژ اعمالی دور يا نزديک شممود که منجر به رفتار يک سمموسممازي در افزاره می

ار توان با قركسوسازي يک افزاره يكسوساز را میمطالعه مشمابه، محمود و همكارانش اشاره کردند که ي 

به  KBWتر از همه مدلهماي فلزي کنترل کرد. مهم دادن يمک مقماوممت مولكولی در نزديكی الكترود   

هاي مختلف سدهاي پتانسيلی ها با طول دنبالهآسانی منجر توسعه ديودهاي مولكولی شد چون مولكول

که ساخت  ARشبيه ساختارهاي پيچيده مورد نياز در مدلکنند که در دسمترس هستند و  را ايجاد می

توان به راحتی نرخ يكسوسازي را تويير داد ها میها کار دشواري است نيستند و با تويير طول دنبالهآن

]1[ . 

 پاولسون -مدل داتا 2-5-1-3

هاي آقايان داتا و پاولسمون بر اسماس مطالعات تجربی و نظري بيان داشمتند که با داشتن مولكول   

توان به هاي متفاوت میبرابر مولكول به دو الكترود و ايجاد تزويجهاي متقارن و ات ال ناضايی با دنبالهف

 ولتاژ ابتدا -ها منحنی جريانگيري انتقال بار اين مولكوليكسمموسممازي جريان دسممت يافت. در اندازه  

 -ارنی در مشخ ه جريانهاي نامتقارن در طرفين يک حالت غيرتقمتقارن بود و سمسس با ايجاد تماس 

اي ههايی با اندازهولتاژ ايجاد شمد و به طور خاف در رسمانايی تشمديدي، اين عدم تقارن به وسميله قله    

ها هاي مختلف، مشهود است و رسانايی در اين مولكولمختلف، در مشخ ه رسانايی به ازاي دامنه ولتاژ

ه با گيرد کهاي مشابه صورت میولی با تابع موجهايی متضاد عمدتاً از طريق سطوح انرژي مولكدر ولتاژ
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 متفاوت است. KBWو ARهايفرايند

هاي جايیآنان بيان داشممتند که منشممأ عدم تقارن تماسممی مشمماهده شممده غيرمعمول بوده و جابه

شود. انرژي خودسمازگار در سمطوح انرژي که به علت اثرات بارگذاري به وجود آمده اسمت را شامل می   

 شمممود که اين بدانهاي تونلی متفاوت بين اوربيتال و دو الكترود میمتقارن منجر به نرخبمارگمذاري نا  

هاي موجود در اوربيتال وابسته به جهت باياس در شرايط تونلی تشديدي معناست که ميانگين الكترون

 شود.  است که اين امر موجب يكسوسازي می

چند دليل کار دشممواري اسممت. اول اينكه ايجاد يک  هاي آمده در بالا به صممورت تجربی، بهتاييد فرايند

 هاي دهنده وبه صمورت ترکيب شميميايی کار دشمواري اسممت و تفكيک دو بخش با اوربيتال    ARديود 

هاي تجربی و عملی انتقال بار به عواملی چون گيرنده تضممممين شمممده نيسمممت. دوم اينكه اندازه گيري

 ممادفی بودن هندسممه ات ممال وابسممته اسممت که دقت   مولكول و ت -هاي کنترل نشممده الكترودتزويج

توان صممرفا به يک آزمايش هاي تجربی نمیکند. از اين رو در آزمايشها را دچار شممبهه میگيرياندازه

ود. ها را حساب نممتكی بود و بايسمتی آزمايشمات به تعداد زياد انجام شمده و در نهايت ميانگين نتيجه   

مولكولی که وابستگی زيادي به شرايط محيطی دارند و نوع ات ال در تک هايکه اين امر در مورد افزاره

ها و فرايندهايی براي حل دهد کار دشمواري اسمت و نياز است تا سامانه  ها عملكردشمان را تويير می آن

هاي فراوان در شممناخت سمماختار مولكولی و عوامل اين مشممكل شممكل بگيرند که اين امر نيازمند ت ش

 ست.مؤثر بر آن ا
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در این دیود سه سد تونلي را در بین دو الکترود یرار گرفته است.  :ARمدلي ال ت سه نوع دیود مولکول 
نتقال ا در ولتاژ صفر ولت به دلیل عدم یرار داشتن سطوح مولکولي در حد فاصل پتانسیل الکتروشیمیایي الکترودها

با  LUMOو تراز 𝜀1با انرژی HOMOا افزایش ولتاژ، ترازهایمستقیم بگیرد. در بایاس ها شکل نميالکتروني در الکترود
این رو الکترون  اند. ازدر بین پتانسیل الکتروشیمیایي دو الکترود یرار گرفته و انرژی یکساني را به خود گرفته 𝜀2انرژی

یابد. در بایاس و سپس به الکترود سمت راست انتقال مي LUMOو از آن به HOMOاز الکترود سمت چپ به تراز 
مولکولي از دسترس پتانسیل الکتروشیمیایي الکترودها خارج شده و از این رو جریان در این حالت  هایاوربیتالمعکوس 
های . غیریکسان بودن دن الهگیرددر این مدل انتقال از طریق یک اوربیتال مولکولي شکل مي :KBWاست. ب ت مدلصفر 

شود. به دلیل اثرات الکترواستاتیکي انرژی اوربیتال مولکولي های متفاوت در الکترودها ميمولکولي موجب ایجاد تزویج
: DPگیرد. جت مدلیابد. زماني که اوربیتال در دسترس الکترودها یرار گیرد انتقال الکترون شکل ميبا تغییر ولتاژ تغییر مي

های د و یکسوسازی در این مدل ناشي از عدم برابر تزویجکنندر این مدل ترازهای مولکولي با تغییرات ولتاژ تغییر نمي
 .]7[الکترودی است 
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 روش پيشنهادي 

ياري مورد توجه بسدانست که هاي سميليكونی سنتی  مكمل افزارهتوان را میولی الكترونيک مولك

يجاد اي را در اهاي پايههما قمابليت  . رفتمار کوانتومی اين افزاره ]8[ قرار گرفتمه اسمممت  پژوهشمممگراناز 

هاي نوري سوئيچ، ]02-01[ هاي کوانتومی پ سممونی ، تشمديد ]3[ مولكولیتک، هاي نوري مولكولیافزاره

فراهم ساخته است. از  ]03-01[ هاي کوانتومیو ترانزيسمتور  ]05، 8[ هاي تونلی، ديود]04-09[ مولكولیتک

ها در جهت اسممت که ت ش لا باعث شممدههايی با چگالی بانياز روز افزون صممنعت به سمماخت بردطرفی 

از اين رو براي . ]21[ افزايش پيدا کندنانومتر 01هماي الكتريكی بمه ابعادي کمتر از  کماهش ابعماد افزاره  

يک هاي ارگانره برد. در تكنولوژي نانو، مولكولنانو به جمديمد   از تكنولوژيتوان تحقق چنين همدفی می 

. ويژگی ]20[ ها ايفا نمايندمی در سمماخت افزارهد نقش بسمميار مهتواننزيسممتی و مولكولهاي کربنی می

ها، عدم حساسيت اين مولكول و ]29-22[ استها پذيري بالا در طراحی آنها انعطافاصملی اين مولكول 

هاي ديگر اين . از ويژگی]29-22[ اسمممتها هاي ديگر اين مولكولبه پروسمممه سممماخت افزاره از ويژگی

هاي ولكولعواملی چون نور، دما و برخی از م در تقابل با هاآن پمايداري و برگشمممت پذيري هما  مولكول

 . ]20[ ها قرار داده استها را گزينه خوبی در ساخت حساسهخاف است که اين مولكول

 لیايده اص .مولكولی در آن فراهم شداي اسمت که زمينه الكترونيک تک مولكولی اولين حوزه ديود

يی هاها از مولكول. در اين ديود]24[ گرفت أتنشمم0314تنر در سممالرا -هاي اويرامدها از ديواين ديود

. يک بخش که مملو از الكترون اسممت و بخش ديگر که از  هسممتند بخش  2اسممتفاده شممد که داراي   

 . ]21-25، 21، 8[ الكترون کمتري برخوردار است

خود نشان ولتاژ  -سازي در منحنی جريانها رفتار يكسمو ورشميدي نيز همانند ديود هاي خسملول 

 𝑡0فرض کنيد که در زمان .تراز نشان داده شده است 4يک سلول داراي( 1-2شمكل ) در . ]28[ دهندمی

ها در شرايط تعادلی قرار داشته و گيرد و قبل از آن تمام ترازقرار می رنگتک نور يک سملول در معرض 

هاي ه دليل جذب فوتون توسممط الكترون ب 𝑡0. بعد از زمان نبوديمگونه انتقال الكترونی را شمماهد  هيچ

 ابنديها انتقال میبه الكترودها گيرد و از آنشمممكل می 2و 0انتقال الكترون به تراز هاي 4و 2هماي تراز

ها از بين رفته و اين امر به دليل خاصمميت خازنی الكترود موجب با اين عمل تعادل بار در الكترود .]23[

هايی يافت که هم به نور . از اين رو اگر بتوان مولكول]91[شود ها میايجاد اخت ف پتانسميل در الكترود 

ن از اين توامی داشته باشند آنگاه را( 1-2شكل )هم ساختاري شبيه ساختار آمده در  حسماس باشند و 
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   هاي خورشيدي بهره برد.ها در ساخت سلولمولكول

  مدل سلول خورشیدی چهار سطحي طراحي شده 

نی کممه چگونممه يممک هميلتو کنيمپردازيم و بيممان مینظريممه کوانتش دوم میدر بخش اول بممه 

طرحی براي ايجاد  نوشمممت و در بخش بعدتوان میهاي کوانتش دوم اي را در فرماي و دو ذرهذرهتمک 

دهيم که نشان می DFT+NEGFبا اسمتفاده از ابزارهاي محاسمباتی  يک سملول خورشميدي ارائه داده و   

 داراي و در محدوده معين دهدتواند خاصميت يكسوسازي تشديدي از خود نشان  یمتقارن منامولكولی 

 باشد.  مقاومت منفی نيز 

 کوانتش دوم 

  مشابه هايههاي ذرسامانه  

  آماري ذرات هايشاخص 

پردازيم. منظور از می هايی شممامل بسممياري از ذرات مشممابهسممامانهما در فيزيک اغلب به بررسممی 

ها به خ موصميات فيزيكی ذرات مشابه هستند. به طور مثال، کليه الكترون   يكسمان آن اسمت که کليه  

(. S=0/2) هستندها داراي جرم يكسان، بار الكتريكی و چرخش يكسان شمكل يكسمان هستند، زيرا آن  

هاي ذرات تبعيت کرد، بدين ترتيب ذرات توان )دسممت کم در اصممل( از مسمميردر فيزيک ک سمميک می

ه در ک فيزيک کوانتوم، ذرات مشمابه ک قابل تمايز خواهند بود. با اين حال در در فيزيک ک سمي  مشمابه 

ی در هاي. اين موضوع موجب بروز محدوديتر دارند، از يكديگر قابل تمايز نيسمتند يک ناحيه مشمابه قرا 
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به صورت ذره مشابه Nداراي سامانهتابع يک  اگرگردد. ها میسامانهتابع موج اين  1 2Ψ  ,  ,   ,
N

x x x 

باشد که   ,
i i i

x r sنشان دهنده موقعيتi
rو اسسينi

s مخت ات ذرهiاست، در اين صورت کوانتوم 

  :]90[ دهد کهقابل تشخيص نشان میبه صورت غير

          
2 2

1 1Ψ  , ,  ,     ,  , Ψ  , ,  ,     ,  ,
j k N k j N

x x x x x x x x 

در معادله فوق( با  𝑘و 𝑗که مخت مممات هر دو ذره )ذرات)چگمالی( براي دو حمالت   احتممال  يعنی

يكديگر تفاوت دارند، يكسان است. )توجه شود که مخت ات ذرات با اسسين به معناي مخت ات فضايی 

 توان نشان داد که اين حالت منجر به دو احتمالعدي، میب 9اسسين است(. در فضاي  با در نظر گرفتن

 : ]90[ گرددمیمتفاوت 

 Ψ Ψ 

 Ψ Ψ 

نام  2شممموند و ذرات با تابع موج پاد متقارن، فرميونناميده می 1ذرات با تابع موجب متقارن، بوزون

دي عد ها داراي اسممسينتوان نشممان داد که بوزوندارند. با توجه به نظريه ميدان کوانتوم نسممبيتی، می

اين حالت نظريه آماري اسسين نام  هستند وها داراي اسمسين عددي نيم صحيح  صمحيح بوده و فرميون 

. کنيم(ها نيز بحث میپردازيم، اما در مورد بوزونها میدارد ) بيشممتر در اين بخش به بررسممی فرميون 

ذرات بوده و  هاي آماريهاي عميقی نسممبت به شمماخصخ مموصمميات تقارن تابع موجب داراي کارکرد

شممود که در هاي بوزون و فرميون در دماي کم میسممامانههاي قابل توجه در رفتار منجر به بروز تفاوت

 شود.  ديراک بيان می -انيشتين و فرمی-بر حسب توزيع بوز اندرکنشیغيرحالت 

 ايويژه که در فيزيک ماده متراکم از اهميت هستندها الكترون ،هااز فرميون منظوردر اين بخش، 

هاي اخير به خود معطوف کرده است، توجه زيادي را در سالکه ها سمامانه . نوع ديگر هسمتند برخوردار 

 کامسوزيت بوده ءکه به صورت اشيا هستندهاي خنثی ها شامل اتمگازهاي اتمی اتسماعی است. اين گاز 

 شكيلتهاي )کليه فرميونشوند ها به صورت کلی در نظر گرفته میمخت ات اتم معاوضهو هنگامی که 

                                                
1 Boson 

2 Fermion 
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ها : اتمهستندو به صورت بوزون و فرميون  هستندها(، داراي يک دامنه احتمال قابل اغماض دهنده آن

کنند، در حالی ها( به صورت بوزون رفتار میها+ نوترونها+ پروتونالكترونها )شامل تعداد زوج فرميون

 کنند.رميون رفتار میها به صورت فميونها شامل تعداد فرد فرکه اتم

  ايذره چندتابع موج 

پردازيم. بخش اصمملی اين کار، سممماخت يک  اي میدر اين قسمممت سممماخت توابع موج چند ذره 

براي ذرات بوزونی  ،معاوضممهاي داراي تقارن مناسمب )متقارن تحت  از توابع موج چند ذره پايهمجموعه 

اي تعميم يافته در اين مبنا به صممورت ذره چند و پاد متقارن براي ذرات فرميونی( اسممت. يک تابع موج

 : ]90[ گيريمبا هميلتونی زير را در نظر می سامانهخودکار تقارن مناسب را برآورده خواهد کرد. يک 

  
I

H H H 

   در اين حالت داريم:

  



1

N

i
i

H h x 

   که:

       
2

2

2i i i
h x U x

m
 

خت ات تنها يک ذره است که هر کدام شامل م هايیتکه نشمان دهنده جمع عبار  ∘𝐻توجه شمود 

 یاندرکنشی هميلتونو نشان دهنده قسمت غير شمده شمناخته   ايذرهتکيک عملگر  ∘𝐻اسمت. بنابراين 

نشان  𝑈انرژي جنبشمی ذره است در حالی که  نشمان دهنده عملگر ( 53-2بخش اول در رابطه )اسمت.  

نشان دهنده جمع عبارات  𝐻𝐼انسميل خارجی اسمت. به عبارت ديگر،  ي پتانسميل ناشمی از پت  دهنده انرژ

اي ناميده شده و نشان چندذرهشمامل مخت مات بيش از يک ذره اسمت. از اين رو اين شماخص عملگر     

اي ل ذرهدهنده اثر مشمممترک بين ذرات اسمممت. در اين حالت، ما رويكرد خود را محدود به دو اثر متقاب

حائز  ،بيش از دو ذره داراي ،اثرات متقابل هاي اتمی(ها )مانند گازسممماممانه کنيم، امما در برخی از  یم

 اهميت هستند.
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ورت توابع ويژه يک اي به صمممچند ذرهکه طی آن توابع موجب  سممماختتوان يمک مجموعه را  می

اندرکنشی ا به عنوان بخش غيرر ∘𝐻ايذرهتوان اين عملگر تکبراين اغلب میاي است. بناذرهعملگر تک

اي ذرهدهيم ) هر نوع عملگر تممکیينممد را در زير انجممام ماين فرا از اين رو در نظر گرفممت. یهميلتون

ويژه(. فرض ميكنيم که توابع اسمممتهرميتی قمابل اسمممتفاده     
v

x مرتبط ويژهو مقاديرv را براي

  :]90[ ايميافتهرا  ℎتعريف شده بااي ذرهتکمسئله 

       
v v v

h x x x 

 ويژه حمالت  داراياي از اعمداد کوانتومی اسمممت کمه   نشمممان دهنمده مجموعمه   𝑣در اين حمالمت  

جهت تعميم توابع موج ها موجب ايجاد يک مجموعه متعامد و کامل اسممت. اين حالت 𝜙𝑣(𝑥)ايذرهتک

  :]90[ شودد. شاخص متعامد بودن موجب مینگرداي میذرهتک

      
*

' , 'v v v v
dx x x 

   شود:و کامل بودن موجب می

         
* ' '

v v
v

x x x x 

 نماييم:زير را معرفی می نشانهاز اين رو 

          
3

, '
     ,      ' '

s s
s

dx d r x x r r 

 ژهويت که به صورت توابع اي را سماخ چند ذرهتوان توابع موج اي، میذرهبا توجه به توابع موج تک

ها، بايد تابع موج به بوده و داراي تقارن اسممت. در مورد بوزون ∘𝐻متقابل( اندرکنشممی )اثرهميلتونی غير

 :  است بودن نشان دهنده متقارن Sصورت متقارن بوده و به شكل زير نوشته شود )انديس 

          


  


1 21

1
Φ  , ,      

! !
N

N

S

N v v v
P S

vv

x x P x x x
N n
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مخت مات  Nدر Pهايه جايگشمت الت جمع نسمبت به کلي اين ح در 1  , ,
N

x x گيرد.صورت میN
S 

ضريب  جايگشمت وجود دارد.  !𝑁ها اسمت  به طور کلی ه اين جايگشمت اي از کلينشمان دهنده مجموعه 

. ضممرباسممتسممازي قبل از سميگما، ضممريب يكه  vv
nهاي در مجموعه پايهها نسممبت به کليه حالت

vگيرد. در اين حالتذره صمورت می تک
n  ها در حالت ذره واحدتعداد بوزوننشمان دهندهv  است. توجه

ارد. اي مشابه وجود ندذرهی در مورد تعداد ذرات در حالت تکها، هيچ محدوديتشود که در مورد بوزون

3هستند. به طور مثال، در صورتی کهيكسمان   𝑣𝑗هاي مختلفراين در اين رابطه شماخص بناب 5v v  و (

اي داراي دو ذره در حالت ذره متفاوت باشممند( باشممد در اين صممورت حالت دو   𝑣3ها باديگر شمماخص

داريم است، بنابراين 3vايذرهتک
3

3
v

n. 

ها، بايد تابع موجب به صمورت پاد متقارن بوده و به شكل زير نوشته شود )انديس  در مورد فرميون

A )90[نشان دهنده پاد متقارن است[:  

            


   1 21

1
Φ  , ,      

! N

N

A

N v v v
P S

x x sgn P P x x x
N

 

v( ضمممرب در طی جايگشمممت اعداد0رند: )در مقايسمممه با حالت بوزونی، پنج تفاوت وجود دا
n در

vهاه که خواهيم ديد، در مورد فرميونزيرا مطابق آنچسمازي وجود ندارد،  ضمريب يكه 
nاست)  0يا1تنها

!1موجب حذف می شممود( که در اين حالتدر غير اين صممورت تابع 
v

n.  بنابراين لزومی نيسممت اين

اين ضممريب نشممان دهنده در داخل سمميگما وجود دارد.  𝑠𝑔𝑛(𝑃)( يک ضممريب2. )لحاظ کردرا  ضممربب

 جايگشت که تعداداست. يک جايگشت داراي ع مت مثبت )منفی( بوده در صورتی  𝑃ع مت جايگشت

جممايگشمممت  فرميون داريم. حممال 9. بممه طور مثممال فرض کنيممد کممهزوج )فرد( بمماشمممد  ايدو ذره

    123 نوشت که  𝑃𝑗𝑘هايهر جايگشمت را به صورت ضرب انتقال توان ا در نظر بگيريد. میر231

اگر گردد. بممه طور مثممال،می 𝑘و 𝑗کممدام موجممب تويير اعممداد در موقعيممتهر    13 123 321Pو

   12 321 231P  نتيجهدر    12 13231 123P P. ا بر حسممب يک ايگشممت روان اين جتبنابراين می

وش بيان يک ها نوشمت و ع مت جايگشت در اين حالت مثبت است. هر چند که ر تعداد زوج از انتقال

ها به صورت منح ر به فرد نيست، زوجيت/ فرديت به صورت منح ر به فرد جايگشمت بر حسب انتقال 

توانگرفته شممده، می ر اين مثال در نظراسممت و بنابراين ع مت به صممورت منح ممر به فرد اسممت. د  

    23 13 12 23231 123P P P P  .را نوشت که شامل چهار انتقال به صورت يک عدد زوج است 
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توان به صممورت يک دترمينان نوشممت که به دترمينان  ( را می15-2رابطه )تابع موج فرميونی در 

  :]90[ اس تر معروف است

 
   

   

 

 







1 11

1

1
   

Φ
!

   
N N

v v
A

v v N

x N

N
x x

 

هاي يكسان باشد، حذف ها و يا ستونل رديفقادير در صمورتی که شام توجه شمود که دترمينان م 

( در صورتی که11-2مده در رابطه )شمود. بنابراين دترمينان آ می
i j

v v براي i j باشد يعنی امكان

خواهد شممد.  د، حذفذره اي مشممخص وجود نداشممته باشممبيش از يک فرميون در يک حالت تک اعمال

دترمينان در صممورتی که
i j

x xبراي برخی از i jشممود، يعنی امكان ايجاد دو فرميون با حذف می

ائولی وان اصل انح ار پت موير اسمسين يكسان نسبت به نقطه مشابه وجود ندارد. اين خ وصيات به عن  

 شوند.  شناخته می

اي ذره چندي جايگذاري شمممده، تابع موج اذرههاي تکحالت Nهايبه برخی از مجموعهبما توجه  

ود. به طور مثال، يک حالت شريف میتنها با يک ع مت کلی تع ،هاساخته شده از آن (11-2)فرميونی 

توان تابع موج را به صورت نظر بگيريد. در اين صورت می در2vو1vايذرههاي تکحالتاي را با دو ذره

  :]90[زير تعريف کرد

             
1 2 1 2

1
1 2 2 1

1

2
Φ        A

v v v v
x x x x 

 يا

               
2 1 2 1

2 1
1 2 2 1

1

2
Φ         ΦA A

v v v v
x x x x 

ت در تواند منجر به بروز خطا در برخی از محاسمممباعدم وجود ابهام در ع مت )که می بمه منظور 

اي فرميونی به صممورت چند ذرها براي هر تابع موج بايد ع مت کلی ر عدم دقت کافی شممود( رتصممو
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عه در مجمو 𝑣𝑖هايالتبندي از حابتدا در مورد يک رتبهبدين ترتيب،   منح مممر بمه فرد تعريف کنيم. 

 حالته Nاي چند ذرهکنيم. سسس هنگام ساخت تابع موج اي ت ميم گيري میذرههاي تککامل حالت

 کنيم.  استفاده میبندي در دترمينان تبهاز اين ر

ΦS/ايچند ذرهتوان به بررسمی اين موضموع پرداخت که توابع موج   می A  ت سماخته شده به صور

ويژهاست که با مقادير  یهميلتون ∘𝐻مشترکتوابع مشخ ه از قسمت غير v v
E n  .ارائه شده است

متعامد کامل براي مسمممئله  اي( يک مجموعه پايهΦA) توابع موج پماد متقمارن  ΦSتوابع موج متقمارن 

  :]90[ به طوري که آورندرا به وجود میبوزونی )فرميونی(( 

 
*

,
Φ ΦN

a b a b
d x       

   :ها تعميم دادر آنرا دΨايتوان هر تابع موج چند ذرهکه می

      1 1Ψ  ,  , Φ  ,  ,
N a a N

a

x x f x x 

aکه
fاستهاي انبسام نشان دهنده ضريب. 

 جايگذاري عدد( بنديولکوانتش دوم )فرم 

( يا به 19-2ها شامل معادله )اي در نظر گرفته شمده در بخش قبل براي بوزون چند ذره پايهتوابع 

. خوشبختانه، يک روش کنندمیايجاد حجم کار سمنگينی   ،ها( براي فرميون14-2معادله ) ،طور معادل

معادل و جايگزين تحت عنوان کوانتش دوم يا نمايش جايگذاري عدد وجود دارد که از سممهولت بسمميار 

شوند. ها به شكل مخت ر بيان میبيشمتري برخوردار اسمت. در اين حالت، اط عات اصملی بيشتر حالت   

 0يا1ها اين اعداد تنهاذره )براي فرميونتعداد جايگذاري براي هر حالت تک اسی شاملاين اط عات اس

باشد. توجه شود که روش تابع موج بحث ذره می معاوضمه ( و  تقارن/ پاد تقارن بودن حالت تحت اسمت 

بر خ ف روش کوانتش دوم اسممت. در ادامه به بحث در  ،کوانتش اول در مقايسممه ،شممده در بخش قبل

پردازيم. مما کمار را بما حمالمت فرميونی آغاز      هما می هما و بوزون رويكرد کوانتش دوم براي فرميون مورد

 کنيم.  می
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 ها کوانتش دوم براي فرميون 

 . اين عملگرها موجب خلق وهسممتندهاي خلق و فنا وانتش دوم شممامل اسممتفاده از عملگرروش ک

ها که خ وصيت پاد متقارن بودن فرميونشمود  شموند. مشماهده می  اي میذرهفناي ذرات در حالت تک

هاي دهد. حالتگرها نشان میجاي مشمخ مه تبعيت شمده توسمط اين عمل    خود را در روابط عدم جابه

اي با خاصميت پاد تقارن به صمورت حاصمل عملگرهاي خلق اعمال شده بر روي حالت    اي چند ذرهپايه

ر هاي اس تر داي را به صورت تشابه با دترمينانچند ذره پايههاي شوند. بايد اين حالتخ  سماخته می 

 .  هستندها شامل اط عات يكسانی نظر گرفت  آن

اشوال شده در نظر  1و 4و 2ايذرههاي تکاي را با حالتذره 9حالتجهت بيان بهتر موضوع، يک 

ه فرد ب . در اين حالت، يک دترمينان اس تر منح رهسمتند ها به صمورت خالی  بگيريد که بقيه قسممت 

مطابق بخش قبل وجود دارد. تشممابه اين دترمينان اسمم تر در بيان اشمموال عدد به صممورت زير نوشممته 

  :]90[ شودمی

 | , , , , , , , , ,     =| ,  ,  ,  ,  ,  ,  ,  ,  ,  1 2 3 4 5 6 7 8 81 1 1 1 1 1   

و  4ذره در حالت 0، 9ذره در حالت 1، 2ذره در حالت 0،0ه در حالتذر 1می توان بيمان کرد کمه   

هاي اسمم تر بحث شممده توجه کنيد( وجود  مطابق با دترمينانها غيره )به مرتبه بندي صممعودي حالت

دد ( با ارائه ع10-2دارد. دليل نام گذاري نمايش تعداد اشموال شمده واضمح است به طوري که معادله )   

 شود.  ذره تعيين میجايگذاري شده براي هر حالت تک

و  9ذره در حالت  𝑛3،2در حالت ذره  𝑛2،0ذره در حالت  𝑛1دلخواه با ايذره پايه چنديک حالت 

 توان نوشترا در بر گيرد(. بنابراين می 0و  1تواند مقادير تنها می  𝑛𝑖شود )توجه شود کهغيره ارائه می

]90[:  

 1 2 3 4 5| , , , ,  ,n n n n n    

در مجموعه پايه  ايذرهنشمممان دهنمده يمک حمالمت تک     𝑣کنيم )حمال عملگر خلق را تعريف می 

  :]90[ شود( اعمال می12-2ست( که بر رابطه )اي اذرهتک

    




      1 2 3 1 2 31 1 1† | , , ,  ,  , | , , ,  ,  ,v

n

v v v v
c n n n n n n n n    
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که  




1 v

n

1اسممت. توجه شممود اگر  -0يا  0دل با نشممان دهنده يک ضممريب فازي معا  
v

n به

𝑐𝑣اعمال شمده با   وجود داشمته باشمد، در اين حالت نتيجه   𝑣صمورت يک فرميون در حالت 
ست صمفر ا  †

يعنی امكان ارائه يک فرميون ديگر در آن حالت وجود ندارد. اين حالت نشممان دهنده اثر پائولی اسممت.  

  به عبارت ديگر، اگر
v

n يعنی هيچ فرميونی در حالت باشممد vاين صممورت  وجود نداشممته باشممد، در

𝑐𝑣از اعمال عملگر خلقپس 
عملگر خلق مناسممب اسمممت.   وجود دارد. بنابراين 𝑣، يک فرميون در حالت†

به  𝑣هاي کمتراي با برچسممبذرههاي تکها در حالتداد کل فرميونبسممتگی به وجود تع ضممريب فازي

ر مثال، طو شكل زوج يا فرد دارد. نقش اين ضريب فازي مرتبط با خ وصيت پادتقارن فرميون است. به

|الت خ  به صمممورتفرض کنيمد که ما کار را با ح  اي در يف هيچ ذرهکنيم که با توجه به تعرآغاز می

  :]90[ اي وجود نداردذرههر حالت تک

 |   | , , , ,  ,  1 2 3 4 5    

   :کنيم به طوري کهايجاد می 0يک فرميون را در حالت در ابتدا ما 

 † |   | , , , ,  ,c   1 1 2 3 4 51    

   :نماييمايجاد می 2يک فرميون در حالت  و سسس

 † † |   | , , , ,  ,c c    2 1 1 2 3 4 51 1    

(، 0، سممسس حالت2خالف ايجاد کرده باشميم )حالت اول ها را در مرتبه مدر صمورتی که ما فرميون 

 :در اين صورت ما حالت زير را خواهيم داشت

 † † |   | , , , ,  ,c c   1 2 1 2 3 4 51 1    

ه متفاوت اسمممت. اين تفاوت ع مت نشمممان دهند (11-2رابطمه ) يمک ع ممت منفی بما     دره کم 

†ا توجه به استفاده مكرر از تعريفها است. بخ وصيات پاد تقارن فرميون

v
cتوان نوشت، می:   

      † † †| , , , |
n n n

n n n c c c  
1 2 3

1 2 3 1 2 3
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اعمال بر روي حالت خ  با مجموعه مناسمممب اي را با توان هر حمالمت مبنماي چند ذره   يعنی می

vتوان عملگر فناحالت می اينهاي خلق در يک مرتبه مناسممب ايجاد کرد. در عملگر
c را به صممورت زير

  :]90[ تعريف کرد

   




     1 2 3 1 2 31 0| , , ,  ,  , | , , ,  ,  ,v

n

v v v v
c n n n n n n n n    

اگر يک فرميون  .(𝑣حالت صممفر اسممت )بدون يک فرميون درت غيربه صممورها نتيجهدر اين حالت 

با آن آغاز امكان حذف يک فرميون در صورتی که  ود داشمته باشد که حائز اهميت است، وج 𝑣در حالت

|ءتوان مشاهده کرد که حالت خ نشود، وجود ندارد. می 90[ شودبه صورت زير برآورده می[: 

   |      ,  
v

c v     

|Ψد اگرشو توجه
N به صورت يک حالت باN فرميون باشد، در اين صورت† |Ψ

v N
cو|Ψ

v N
c 

v. بنابراينهسممتندفرميون  N-0و N+0نشممان دهنده حالت هايی با
cو†

v
cهاي لتهاي حاتعداد فرميون

  :]90[ دهند به طوري که داريمرا به اندازه يک فرميون تويير میNهيلبرت

 


 1  :    
v N N

c 

 


 1
†   :    

v N N
c 

هاي هيلبرت. به مجموعه فضاهستندبرقرار  هاذره کل از تعداد Nکه هر دو نگاشت براي هر مقدار 

N با, , ,N  1 هاي چند ذره شمممود. به همين دليل، حالتگفته میفضمماي فاک  ه فرميونیذر2

vها مانندر يک فضمماي فاک حضممور دارند. عملگر هاي فاک ناميده شممده و داغلب حالت
cو†

v
c  نشممان

. همچنين توجه شود که با توجه به روابط، تعاريفهستندها در فضماي فاک  بين حالتدهنده نگاشمت  

v
cو†

v
c90[ شوندورت جايگزين و مكمل ارائه میها در فضاي فاک به صبه نحوي است که اين عملگر[:  

     
† †

† †     ,     
v v v v

c c c c   

  :]90[ شودبه صورت زير تعريف می Bو Aبين دو عملگر {A,B}جاگريضد جابهحال عملگر 
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    A B AB BA 

   کنند:توان نشان داد که عملگرهاي خلق و فنا نسبت به هم شرايط زير را برآورده میاز اين رو می

   , 
v

c c


 

  † † ,
v

c c


 

  †  , 
v

c c


 

†را با عملگر|nحال يک حالت پايه دلخواه

v v
c cگيريمدر نظر می:   

  † †,   ,   ,   , |  ,  ,
v v v v v v v v v v

c c n n c n         2 1 1   

  :]90[به عبارتی ديگر

     † |  ,  , |  ,  ,
v v v v v

c c n n n   

ˆژه ازيمک بردار وي |nبنمابراين 
v

n بما مقدار ويژهv
nاسمممت. از اين رو† ˆ

v v v
c c nهنده تعداد نشمممان د

ˆبدين ترتيباسمت.  vايذرهها در حالت تکفرميون
v

nچنين نشان دهنده يک عملگر عددي است. ما هم

  :]90[ کنيمعداد کل را به صورت زير تعريف میعملگر ت

 ˆ
v̂

v

N n   

   شود:بر يک حالت پايه به صورت زير ارائه میN̂اثر

        | | | |ˆ
v̂ v

v v

N n n n n n N n    

که vv
N n  نشمان دهنده تعداد کل ذرات در|n اسمت. بنابراين|n بردار ويژه نشان دهنده يک

خود يک بردار ويژه با اي ذره Nی از يک بردار ويژه اسممت. هر نوع ترکيب خط N ويژهبا مقدار  سممامانه
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 است.   Nمقدار ويژه 

 اياي و دوذرهذرههاي تکنمايش کوانتش دوم عملگر 

جايگذاري عدد )کوانتش دوم( که بر حسب عملگرهاي خلق و فنا مانند  جهت اسمتفاده از رويكرد 

هاي بيان شده بر حسب بايد عملگرهاي کوانتش اول )عملگرهاي معرفی شمده ارائه شده است، ما  نمونه

iمخت ممات
x مانند𝐻∘ ( و نحوه انتقال آن به حالت58-2در معادله ))ها را بدانيم. هاي کوانتش دوم آن

ها ها را به صمممورت جمع عبارتتوان آناي که میذرهگر رايج وجود دارنمد. عملگرهماي تک  دو نوع عمل

ها را به صورت توان آناي که میهاي دو ذرهذره است و عملگروشمت که هرکدام شامل مخت ات يک  ن

متقابل کولمب بين  مل اثرها، هر کدام شممامل مخت ممات دو ذره نوشممت )يک مثال شمما   جمع عبارت

 : ]90[ ها است(. راهنماي انتقال از کوانتش اول به دوم به صورت زير استالكترون

 اي  ذرهعملگرهاي تک 

    

 

 


    
1

†

,

           | |̂
N

i
i

H h x h c c 

 که

   
      

*|ˆ ˆ|h dx h x       

  ايذرهعملگرهاي دو 

 
     

 

 

 




    
1

1 1
2 2

† †

, ,

,

,           ˆˆ   | |
N

I i j
i j

i j

H v x x h c c c c
 

 که

           
        ' * * 'ˆ| ˆ| ,

i j
h dxdx x v x x x x∬       
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عناصمممر ماتريسمممی توانامر میجهت اثبات اين  Φ |Ο̂|Φ
a b

پايهرا بين دو حالت Ο̂يک عملگر

|Φ
bو|Φ

a تريسی صرف نظر از استفاده از روش در نظر گرفت و نشمان دهيم که مقدار يک المان ما

اي در کوانتش اول شمممامل پايههاي آيد. حالتصمممورت مشمممابه به دسمممت می به  تش اول و دومکوان

پايه در کوانتش دوم شاملهاي هاي اس تر )توابع موج(، حالتدترمينان  1 2| | , , n n nبه . ) هستند

 هر دترمينان اس تر، يک حالت منح ر به فرد از اين نوع وجود دارد(. ازاي

اي در صورتی که دو دترمينان اس تر ذرههاي ماتريس عملگرهاي تکعن رشمود که  یم مشماهده 

هاي دليل تفاوت حالتاي باشممند، صممفر اسممت )به   ذرهفاوت در اشمموال بيش از دو حالت تکداراي ت

به صمممورت جمع عبارات بوده که هر کدام  ،ايذرههماي تک اي(. بنمابراين، کوانتش دوم عملگر ذرهتمک 

کند )ضممريباي تويير میت تكه ذرهه جايگذاري دو حالنسممبت ب
 

†c c( 32-2در رابطه ) در پی انتقال

اي در ماتريس براي عملگرهاي دو ذره عن راسمت(. به طور مشمابه،    𝛼به حالت 𝛽يک الكترون از حالت

اي باشمد، صفر  ذرهحالت تک در جايگذاري بيش از چهارصمورتی که دو دترمينان اسم تر داراي تفاوت   

ها بوده که هر کدام تنها اي به صورت جمع عبارتاست. بنابراين، حالت کوانتش دوم عملگرهاي دو ذره

شممود )ضممريباي واحد میي چهار ذرههاموجب تويير جايگذاري حالت
   

† †c c c c( در 34-2در معادله )

 است(.  وهاينسبت به حالتوهايپی انتقال دو فرميون در حالت

 ساختار سلول 

 که از ديود ]92، 05[کنيم بر اسماس ديودهاي تونلی تشمديدي است  سملولی که در اينجا مطرح می 

AR   داراي شمده اسممت در اين سملول مورد اسمتفاده قرار گرفته   که  ی. مولكول]24 [اقتباس شمده اسمت ،

تراز  چهار .اندبه هم مت مممل شمممدهتزويجی غيرکه توسمممط يک رابط  اسمممتتزويج شمممده دوبخش 

در انتقالات الكترونی نقش اسمماسممی را  سممامانهدر اين  LUMOو LUMO،0-HOMO،HOMO+0انرژي

قال در اين افزاره فقط از يک تراز صممورت . انت( نشمان داده شمده اسمت   1-2که در شمكل )  کنندايفا می

تراز  . انتقال بين دوکنندود نقش مهمی را ايفا میگيرد و در انتقالات الكترونی تزويج ترازهاي موجنمی

امر وابسممته به اخت ف انرژي گيرد و اين الاسممتيک صممورت و غير الاسممتيک حالتممكن هسممت به دو 

 LUMOو HOMO-0و HOMOهايبايستی  تزويج بين ترازستيک انتقال الادر  هاي موجود اسمت. تراز

 اخت فگيرد که زمانی صورت می حالتاين  انتقال در و برقرار باشمد  دو به دوبه صمورت    LUMO+0و
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 HOMO_LUMOترازهاي انرژي . همچنين بايسمممتی اخت فهسمممتندصمممفر  انرژي ترازهماي مزدوج 

الاسممتيک ناشممی از جذب انتقالات غيردر  ده نور مرئی بوده تا بتواننددر محدو HOMO-1_LUMO+1و

 هاي اتمی( نوع انتقال و اخت ف بين تراز0-2)در جدول) باشممندو برانگيختگی الكترون اثر گذار  فوتون

 .نشان داده شده است( در دو نوع انتقال

 

 تقارني در ولتاژهای ال ت صفر بت تشدیدی جت معکوسافزاره چهار اوربیتالي غیر 

طور که در شكل . هماناسمت  D-σ-Aايم يک مولكول ن سماختار اسمتفاده نموده  که در اي مولكولی

-0اند و ترازهايسمت چپ متمرکز شدهدر  LUMO+0و HOMOنشان داده شده است ترازهاي (2-8)

HOMO وLUMO یمولكول اين عدم تقارن در قرارگيري ترازهاي. اندقرار گرفته در سممممت راسمممت، 

کند. اين امر موجب ايجاد می ،( به آن اشمماره شممد1-2) ا که در شممكلرهاي انرژي سمماختار ترازهمان 

و الكترود سمممت راسممت با  LUMO-0و HOMOهايالكترود سمممت چپ فقط با اوربيتال شممود کهمی

از الكترود سممممت راسمممت به و انتقال  تزويج داشمممتمه بماشمممنمد    LUMOوHOMO-0هماي اوربيتمال 

به  LUMOو HOMO-0هاياوربيتالچپ به و از الكترود سممممت  LUMO+0و HOMOهاياوربيتمال 

 .  مستقيم رخ ندهدصورت 

ها به صمممورت تمرکز اوربيتالمايد. اول اينكه ناين سممماختمار دو ويژگی مهم در افزاره ايجماد می  

ه ب و دوم اينكه شممود يک حالت رزونانسممی در جريان افزاره شممكل گيردموجب میمتقارن در مولكول نا

انرژي ا هاثر الكترواستاتيكی الكترودهاي مولكولی و ين الكترودها و اوربيتالسمان ب هاي ناهمتزويج دليل

. ندکنتويير می با تويير ولتاژ ،با ع مت مخالف هم ،هاي متمرکز شمده در سممت چپ و راست  اوربيتال

هاي مختلف نوري کنترل پذير باشد. در واقع اين شمود که افزاره در پذيرش فرکانس اين امر موجب می

به عنوان يک طيف سمنج نوري اسممتفاده   از آنتوان ترين ويژگی افزاره طراحی شمده اسمت. که می  همم
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  هاي متفاوت را داراست.يت جذب و تشخيص امواجی با فرکانسنمود که قابل

 های مولکولانتقالات الکتروني در اوربیتال ( 0-2) جدول

 انتقال الاستيک انتقال فوتونی
 تراز اول تراز دوم

 اخت ف ترازها اخت ف ترازها

 دارد دارد
LUMO HOMO 

𝜔ℏ  eV 

 دارد دارد
0-HOMO HOMO 

𝜔ℏ  eV 

 ندارد دارد
0+LUMO HOMO 

𝜔ℏ  - 

 ندارد دارد
HOMO LUMO 

𝜔ℏ  - 

 دارد دارد
0+LUMO LUMO 

𝜔ℏ  eV 

 ندارد دارد
0+LUMO 0-HOMO 

𝜔ℏ  - 

 

 

مولکول ال ت    , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2 های مولکولي در ولتاژ بت اوربیتال 4
 .صفر

به صمورت الكترواسمتاتيكی وابسته    دهنده و گيرنده هايترازهاي بخشمقادير ويژه  انرژي اخت ف

 :]99-05[آيدست میهاي زير به داز رابطهو  هستهاي سورس و درين اخت ف ولتاژ اعمالی بر الكترود به

 ب) (الف
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1

2 2 2
1 12 2

,

( . . ) . . ( ) ( ) ( )

HOMO HOMO

HOMO HOMO HOMO HOMO
a eV a eV

 

 
    



 



     

1

2 2 2
1 12 2

,

( . . ) . . ( ) ( ) ( )

LUMO LUMO

LUMO LUMO LUMO LUMO
a eV a eV

 

 
    

 

   



     

1 1

2 2 2
1 1 1 12 2

,

( . . ) . . ( ) ( ) ( )

LUMO HOMO

LUMO HOMO LUMO HOMO
a eV a eV

 

 
    



     2 2 22 2
,

( . . ) . . ( ) ( ) ( )

HOMO LUMO

HOMO LUMO HOMO LUMO
a eV a eV

 

گيرد که انرژي هر دو هايی صممورت میگفت که تشمديد در شممرايط تاريک صمرفاً در ولتاژ  توان می

 ودش بيشتر انرژي هر چه اخت ف يكسان هست.وربيتالی که در انتقال نقش دارند هاي ااوربيتال از زوج

ه تشديد هايی کيابد. در ولتاژمی کاهشو انتقال الكترون از بخشمی به بخشی ديگر   کاهش يافتهتزويج 

براي بررسمممی و تشمممريح انتقالات الكترونی در اين  .رسمممدمیداريم ميزان جريان نيز به حداکثر خود 

  :]95-94[شودر از ماتريس هميلتونی زير استفاده میساختا

 


 
e ph

H H H 

   شود:و به صورت زير تعريف می استدر نبود نور  سامانههميلتونی  ∘𝐻که

 



 

 



 
 

 
  

 
   
 
 
 
 
 

1

2

3

4

1
2

1
2

1
2

1
2

aeV

aeV

H aeV

aeV

 

1،2،کممه در  HOMO-0و LUMO، HOMO،0+LUMOهممايبممه ترتيممب انرژي تراز4و3

الكترواستاتيک ولتاژ اعمالی است که بر اثر پديده از صدي در 𝑎. هستندمولكلول در شمرايط ايزوله شده  
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(011-2دهد. در رابطه )هماي دهنده و گيرنده مولكول را تويير می انرژي بخش
e ph

H  هميلتونی کنش

   :]94[شودفوتون است که به صورت زير نوشته می -واکنش الكترون

 


 ˆ.
e ph

e
H A p

m
 

. براي اعمالاستپتانسيل برداري الكتروموناطيسی Aاپراتور تكانه وp̂ه در آنک
e ph

H نياز است

ر يدان موناطيسممی را دم بايسممتی دوم بيان نماييم. بدين منظور در مرحله اول فرم کوانتوش ا آن را بهت

 .آيدفرم در ته و در مرحله بعد تمام هميلتونی به اين نوش فرم کوانتش

هاي رکانس است آن را به صورت اپراتورفاي تکينكه ميدان مفناطيسمی يک موج صفحه با فرض ا

   : ]94[داريمبيان می فناو  لقخ

        †, i t i tA x t A x be b e 

که A x94[آيددست میه از حل معادله زير ب[:   

    


  
2

2
2

0A x A x
c

 

 : ]94[که جواب اين معادله عبارت است از

    .ik xA x A e 

  :]94[است 𝜔کانس که وابسته به فر استبردار ويژه موج  𝑘که

 


r r
k

c
 

که
r ضمريب گذردهی موناطيسی وr توان نشان داد . با فرض شرايط مانا میاستثابت دي الكتريک

يل بردار کوانتيزه شده مرتبه دومکه پتانس ,A x t 91، 91، 94[ آيددست میه ز رابطه زير ببا استفاده ا[ : 
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1 2

2

/

†ˆ, r r i t i tA x t a I be b e
N c

 

که


I 94[ شودحاصل میو از رابطه زير  استشار فوتون[:  

 
 
 

op

r r

PNc
I

V
 

که
op

P استتوان شار. 

 دهيمنشان می 2فناو  1خلقهاي ه صمورت اپراتور لكترون فوتون را بکنش واکنش ا حال هميلتونی

]94[:  

  
  

†

,

| |
e ph e ph l m

l m

H l H m a a 

  :]94[که در آن داريم

 


    
0

ˆ| | | |
e ph

e
l H m A l p m

m
 

 توان عبارت بالا را به صمورت زير ساده کرد قطبی شمده اسمت می   xاگر فرض شمود که ميدان در جهت 

]94[:  

   











 
      
 
 

1 2

02

/

†| | |
ˆ

|r r i t i t

e ph

p
l H m e I be b e l m

N c m
 

  :]94[ توان به صورت زير نوشتوم را میکه بخش د

                                                
1 Creation Operator 

2 Annihilation Operator 
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               | | | | | |
ˆ

, | |
m l

p dz i i
l m l m l H x m x x l H m

m dt
 

از که
,m l

zها در جهتمكان حالتz 94[ داريم (013-2رابطه )در  (002-2). با جايگذاري رابطه هست[:  

    











 
     
 
 



1 2

2

/

† †

,

| |r r i t i t

e ph m l l m
l m

ie
H z z I be b e l H m a a

N c
 

   


 

† †

,

i t i t

e ph lm l m
l m

H M be b e a a 

lmکه
M 94[ شودبه صورت زير تعريف می است و سامانهماتريس نوري[: 

 

 

/

lm

l

r r

lm m l

m

P

m l

ie
M

P m

z z I
N c

l

else







 
  




  


   






 

1 2

2

1 1

1 1

 

 انرژي کنش واکنش خودتزويج  بر اساس تئوري ميدان دست آمده ب سامانه بعد از آنكه هميلتونی

 :  ]94[ شودنی زير تعريف میبه صورت زماترو بزرگتر کوچک

       1 2 1 2;
Σ  ,      ,    

lm pq lp qm
pq

E G t t D t t 

  :]94[ شودو به صورت زير تعريف می دهدانتشار فوتون را نشان می 𝐷و

        1 1
1 2 1 2;
 ,    

lp qm lp qm
D t t H t H t 

        1 1
1 2 2 1;
 ,    

lp qm qm lp
D t t H t H t 
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بعديثر تکجرم مؤ سامانهيک که در  lp
H t1

1
  :]94[ دشوبه صورت تعريف می 

     
 1 11

1
†i t i t

lp lp
H t M be b e 

ها و با فرض باقی ماندن جمعيت فوتون، فناو  خلقهاي براي عملگر یايجهجابه از روابط ستفادابا 

  :]94[ توان نوشتدر شرايط تعادلی می

    b t b t 1 2
 

         
  1 2

1 2 1† i t t
b t b t N e 

       
 1 2

1 2
† i t t

b t b t Ne 

    † †b t b t  1 2
 

 :]94[ داريم (11-9( و )14-9) در روابط (11-9( و )11-9)با قرار دادن روابط 

               
  

1 2 1 2

1 2 1
;

 ,    
i t t i t t

lp qm lp qm
D t t M M Ne N e 

با تبديل فوريه گرفتن نسبت به 1 2t t94[ داريم[:  

                  
 

2 1
;lp qm lp qm

D E M M N E N E 

                  
 

2 1
;lp qm lp qm

D E M M N E N E 

  :]93، 98، 91-94[ شودي و کنش خروجی به صورت زير نوشته میورودکنش از اين رو 

                
  1Σ

lm lp qm pq pq
pq

E M M NG E N G E 

                
  1Σ

lm lp qm pq pq
pq

E M M NG E N G E 
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  :]73، 77[شوند رت زير تعريف میکه به صو هستند پيشرفتهو  ريتاردهاي گرين عتاب Gو Gکه

            
†

Γ Γ Σ
L hR R pL

G G E E f E E f E G E    
 

 

              
†

Γ Γ Σ
L L R R ph

G G E E f E E f E G E      
 

1 1 

هک †

, , ,
Γ Σ Σ

L R L R L R
i سمورس و درين و  ناشمی از  شمدگی تابع پهن

,L R
f تابع فرمی سورس و درين

  :]98، 91[ شود. در رابطه بالا تابع گرين به صورت زير تعريف میهستند

     Σ Σ Σ
L R ph

G E E I H


      
 

1
 

Σکه
ph

  :]98، 91[آيدو از رابطه زير به دست می استفوتون  -الكترون اندرکنشانرژي  خود

     2Σ / Σ Σin out

ph ph ph
i 

توان جريان را به صورت می ،خودسازگار برنانرژي به صمورت تقريب   خودبعد از به دسمت آوردن  

  :]98، 91[نوشتزير 

 
, , ,

Σ Γin

L R L R L R
I Trace A Trace G     

   
 

که  
 

†A i G G ( را به صورت زير نوشت:099-2توان رابطه )می .است   

    ,
( ) ( )

L R L R

e dE
I f E f E T E


 
2

2
 

که T E شود:انتقال الكترون است و به صورت زير تعريف می   

       L R
T E Tr G E G E    

-2) هايرابطهو بالعكس، ) اين امر در  Gبه تابع گرين Gبودن تابع گرين وابسمممتهبما توجه به  

استفاده دسمت آوردن اين توابع  ه براي ب SCFام ً مشمهود اسمت ( بايسمتی از روش   ک (2-091) ،(023
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 روش تحقيق

وG،G، Aهايتابعاوليه  محاسبهنشمان داده شده است پس از   (3-2) شمكل  طور که درنمود. همان

G آوريم. اين عمل آنقدر تكرار دسممت میه را با در نظر گرفتن نور ب توابع ،عدم حضممور نور در شممرايط

رار قبل برابر شممود. در اين صممورت  هاي نوري محاسممبه شممده در هر تكرار با تك کنشاندرشممود تا می

به دسمممت آمده براي توابع گرين  هاينتيجهتوان با اسمممتفاده از همگرايی در حمل به وجود آمده و می 

 ( محاسبه نمود.  099-2ان را از رابطه )جري



 

 

 

 SCFالگوریتم  

 خير بله

 در شرايط عدم جذب فوتون:و، ،مقداردهی اوليه پارامترهاي
 

 

 

 

 

 

 

 در شرايط جذب فوتون: و، ،به دست آوردن پارامترهاي
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 هاو تفسير هايجهنت

 مقدمه 

 افزار متلب و گوسينسازي افزاره در نرمآمده از شبيهدست ه ب هاينتيجه به بررسمی  در اين بخش

 نشمان داده شده است مولكولی که در  (0-9) و جدول (0-9) شمكل طور که در خواهيم پرداخت. همان

مولكول اين افزاره به کار گرفته شمده   , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2 که است  4

-0و HOMO،LUMO،+0LUMOهايازافزار گوسمممين، ترت آمده از نرمدسمممه ب هاينتيجه بر اسممماس

HOMO   5/5هسمممتنممد و تراز فرمی آن در -8/5و-3/2،-2/9،-5/5همماي انرژيآن بمه ترتيممب داراي- 

 از هر يک .اند(حاصل شده ]05[هاي مقاله )نتايج انتقال با استفاده از داده ولت قرارگرفته اسمت الكترون

ن يج بيوتزاند. اسممت مولكول متمرکز شممدههاي چپ و راي اين مولكول فقط در يكی از بخشهاوربيتال

/برابر با HOMOو HOMO-0هماي تراز برابر با LUMO+0و LUMOهايولت و بين ترازالكترون1

/  HOMO،LUMO،0+LUMOهايمكان اوربيتال .در نظر گرفتمه شمممده اسمممت لكترون ولمت  ا1

 ابربر xن فرض شده است و به ترتيب در جهتهاي طرفيدر مرکز بخش ايبه صورت نقطه HOMO+0و

ن هاي کربگيري مكان اتمه شمده است که از ميانگين در نظر گرفتآنگسمترم   5/1و  -5/1، 5/1، -5/1با 

ه هاي چپ و راسمت مولكول به ازاي هر مولكول متمرکز شده در هر بخش ب در هر يک از بخش xجهت

هاي ) مكان اتم فرض شمده است  x مات برابر با مرکز مولكول در جهت ختمرکز مدسمت آمده اسمت و   

 هاو داده هانتيجهاين  اسمماس بر .نشممان داده شممده اسممت(  در پيوسممت الف (0-5)مولكول در جدول 

   :داد را در نبود نور و در دماي صفر کلوين به صورت زير نشان سامانه ماتريس هميلتونی توانمی

 

/ / / / /

/ / / / /

/ / / / /

/ / / / /

eV

eV

eVH
eV

     
 

     
     
 

     
 
  

2 9 275 1 1 1

1 5 5 275 1 1

1 1 3 2 275 1

1 1 1 5 8 275
 

در نظر /55برابر با aماتريسدر اين به ولتاژ اعمالی مشهود است. سامانه که وابستگی هميلتونی

 :نوشت به صورت زيرتوان را می سامانه( ماتريس نوري 21-9بنا بر رابطه ). ]05[گرفته شده است
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 .های مولکولي در ولتاژ صفر ولتتمرکزگرایي اوربیتال 

 های مولکوليانرژی اوربیتال ( 0-9) جدول

ميانگين 
 (A°مكانی )

انرژي 
(eV) 

انرژي 

(eV) ]51[ 
 تراز

5/1- 00/1- 5/5- HOMO 

5/1 48/2- 3/2- LUMO 

5/1 41/1- 8/5- 
0-

HOMO 

5/1- 5/0- 2/9- 0+LUMO 
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 هاو تفسير هايجهنت

اين . استآيد و وابسمته به فرکانس و شمدت نور ورودي   می دسمت ه ( ب21-9از رابطه ) tکه در آن

هاي رژياسممت که به موجب آن تزويج الكترودها و مولكول به صممورت ثابت در ان WBL افزاره يک مدل

 به صممورتهاي مولكولی هاي تزويج الكترود و ترازو ماتريسمختلف در نظر گرفته شممده اسممت، از اين ر

  :]05[ اندزير در نظر گرفته شده

 / /

/
Γ

/
R R

i

i

   
   
   
   

  
   
   
   
      



1

1 5

5
 

 

/

Γ

/

/ /

L L

i

i

   
   
   
   

 
   
   
   
      





1 5

1 5

 

 و تحليل هانتيجه 

  ولتاژ در نبود نور -مشخ ه جريان 

جريان در شممده اسممت. منحنی جريان ولتاژ افزاره در شممرايط تاريک رسممم  (الف-2-9در شممكل )

گيرند که بين زمانی شمممكل می هايی اسمممت. اين قلههاولت داراي قله 21/5و /55و  -2/4هايولتماژ 

هاي در کنار منحنی انرژي تراز ولتاژ افزاره را -اگر منحنی جرياندهد. هاي مولكول تشممديد رخ میتراز

در  جريان که تشممديدشممود مشممهود میب(( قرار گيرد کام ً -2-9)مولكول بر حسممب ولتاژ )شممكل  

 و رسيده استصفر مقدار  هاي مولكول بهن دو تراز از ترازنرژي بيهايی رخ داده اسمت که اخت ف ا ولتاژ

نشممان داده  ج(-2-9مقادير ويژه هميلتونی افزاره بر حسممب ولتاژ که در شممكل ) اخت ف بنا بر منحنی

دا کاهش پي2به حداقل مقدار هاي تشممديددر ولتاژ هاي مربوطهاخت ف مقادير ويژه تراز شممده اسممت
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 هاتفسير و هايجهنت

 سراسرشده و در  هم انرژيهاي مربوطه دهد اوربيتالتوان گفت زمانی که اين اتفاق رخ کرده است. می

ي هاو همچنين حالت ي ت قی هستندادار هااوربيتالآنجايی که انرژي اين  شموند. از مولكول پخش می

 تراز ديگر و به عبارتیاحتمال عبور الكترون از يک تراز به  ندمكمانی نيز در کل مولكول پخش شمممده ا 

اي هولتاژدامنه  که اين امر در افزايش يافته  انتقمال الكترون از يمک بخش مولكول بمه بخش ديگر آن   

 تشديد به ماکزيمم مقدار خود رسيده است.

های مولکول بر حسب ولتاژ. ولتاژ افزاره در ن ود نور. بت تغییرات انرژی اوربیتال -ال ت منحني جریان 
وشي از پولتاژ مربوط به افزاره با چشم -. دت منحني جریانهای اوربیتالي بر حسب ولتاژمقادیر ویژه زوججت اختلاف 

 . ]LUMO ]31+3و LUMOترازهای 

 (الف

 (ب

 (ج

 د(

 ولتاژ )ولت(

 ولتاژ )ولت(

 ولتاژ )ولت(

ر(
مس
 )آ
ان
جري

 
ال
يت
ورب
ي ا
رژ
ان

 
ون
تر
الك
(

ت(
ول

 
ون
تر
الك
ی )

تال
ربي
 او
ژه
 وي
دير
مقا
ف 
ت 
اخ

ول
 ت(

ون
تر
الك
(

ت(
ول

 



 مولكولی با استفاده از تابع گرين غيرتعادلیسازي سلول خورشيدي تکمدل 

 

11 

 

 

 هاو تفسير هايجهنت

اوربيتالی است. به عبارتی در ولتاژ  يهاها ناشمی از تزويج زوج الف( هر يک از قله-2-9در شمكل ) 

است و انتقال  HOMO_LUMOهايبه دليل تزويج ترازشمده در افزاره صرفاً  ايجاد  ت جريانول -01/4

ولت انتقال ناشمممی از تزويج  /55پذيرد. در ولتاژ ها صمممورت میتالطريق اين اوربيترون صمممرفا از الك

ولت انتقال ناشی از تزويج  21/5است و در ولتاژ  LUMO_ LUMO+0و HOMOو HOMO+0هايزوج

 . است HOMO-0و LUMO+0هايدر اوربيتال

نسبت  ولت /55بودن ماکزيمم جريان در ولتاژ ندو برابر ي که در اينجا حائز اهميت اسمت  انكته

دو زوج اوربيتالی  /55ولت اسمممت در حالی که در ولتاژ  -01/4و  21/5به ماکزيم جريان در ولتاژهاي 

علت اين  .هستند در تشديدولی در دو ولتاژ ديگر تنها يک زوج  نسبت به يكديگر قرار دارند تشمديد در 

نقش دارند اما بايستی به اين نكته دقت کرد  تشمديد نسمبت به هم  دو زوج در  55/1اسمت که در ولتاژ  

 از آن به ها قرار ندارد و تنها قسمتیبه صمورت کامل در دسترس الكترود  LUMO_LUMO+0که زوج 

   اند.در دسترس الكترودها قرار گرفته هاشدگی ترازدليل پهن

ولتاژي  -الف( در مقايسه با منحنی جريان-2-9ولتاژ نشمان داده شمده در شكل )   -منحنی جريان

است. P3وP1هايد( داراي قله-2-9براي مولكولی مشمابه به دست آمده است )شكل )  ]05[که در مقاله 

 است.   ]05[در مقاله  LUMO+0و LUMOها در نظر گرفته نشدن ترازهايعلت اين اخت ف در وجود قله

ولت نشممان داده شممده  -01/4و 55/1، 21/5فزاره در ولتاژ مختلف ا DoS( 9-9در نمودار شممكل )

در  ت.مشهود اس قال افزاره کام ًي مولكولی در انتهاودار اثر در دسترس بودن اوربيتالدر اين نم اسمت. 

 HOMO-0و HOMO ،LUMOهايولت ترازهايی که در دسترس الكترودها قرار دارند تراز -01/4ولتاژ 

 د شرمهم باي کنند. چرا که براي انتقالدر انتقال نقش ايفا می HOMO_LUMOا فقط زوج هستند. ام

ال الكترون از يک بخش مولكول به بخش ها برقرار باشممد و هم اينكه شممرم انتقدر دسممترس بودن تراز

اين  HOMO_LUMOقرار باشد. در اين ولتاژ فقط زوجديگر مولكول که همان حالت تشديدي است بر 

. در نيستنديكی از دو شرم را دارا  LUMO+0و HOMO-0هايبرآورده کرده اسمت و تراز دو شمرم را  

شممرم در  HOMO_HOMO-0ا فقط زوجشممرم تشممديد را دارند ام ولت هر چهار اوربيتال 55/1ولتاژ 

 LUMO+0و HOMO-0زوجولت  21/5و به همين ترتيب در ولتاژ  استترس الكترود بودن را دارا دسم 

در د. انكترودي به الكترود ديگر موجب شدهاند و انتقال الكترون را از الکردههر دو شرم فوق را برآورده 

طور که مشاهده ولت رسمم شده است. همان  -01/4د( منحنی انتقال افزاره به ازاي ولتاژ -9-9شمكل ) 

 هاي تزويج شده در آن قرار دارند.هايی صورت گرفته است که اوربيتالشود انتقال در انرژيمی
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/در ولتاژهای ال ت DoSمنحني    V v 1 4 /بت، 17  V v2 /جت،  55  V v3 5 27  
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 هاو تفسير هايجهنت

ولت رسم شده است.  -01/4و 55/1، 21/5( منحنی انتقال افزاره به ازاي ولتاژهاي 4-9در شكل )

هاي تزويج اوربيتال انرژي هايی صورت گرفته است کهشمود انتقال در انرژي طور که مشماهده می همان

 شده در آن محدوده قرار دارند.

/ ال ت منحني انتقال افزاره در ولتاژهای   V v 1 4 17 ،/  V v2 /جت، 55  V v3 5 27   

  الف(
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 ترازي اثر هم 

اخت ف تراز فرمی افزاره با افزايش  ،اسمممت ( نشمممان داده شمممده5-9طور که در شمممكل )هممان 

 مراه با کاهششممود که اين امر هولتاژ قله ميانی میموجب افزايش  ولت الكترون0تا  از HOMOتراز

الكترون ولت قله جريان /5هاي بيش ازاي که در اخت ف انرژيجريمان مماکزيم همراه اسمممت به گونه  

و  HOMOانرژي ترازهاي که با افزايش اخت فين اسمممت کند. علت اين امر اميانی به صمممفر ميل می

کرد از دسترس يانی را در جريان ايجاد میکه قله م HOMOو  HOMO-0هاي تزويج شمده تراز فرمی،

مربوم به اين  DoSاخت ف بيشتر شود مقدار کمتري ازشمود و از اين رو هرچه اين  ها خارج میالكترود

/55ره در ولتاژافزا SoDب(-9-9. در شكل )گيردها قرار میبين انرژي الكتروشميمايی الكترود  ترازها در

شود که در اين شكل مشاهده می. نشان داده شده استالكترون ولت 0و فرمی HOMOف ترازو اخت 

اند و اين امر موجب کاهش دهها خارج شممسممترس ترازهاي فرمی الكتروداز د HOMO_HOMO-0زوج

در اين  توان گفت کهرو میاسمممت. از اين شمممده  HOMOره با افزايش اخت ف تراز فرمی وجريان افزا

اي که با را ايفا نمايد. به گونه سمممزايیه بتواند در ايجاد ديود تونلی نقش ها میفرمی الكترودافزاره تراز 

جاد و يا هايی ايشديدي در اين افزاره را در ولتاژتوان خاصميت ت میير نوع الكترود بسمته به تابع کار  توي

   حذف نمود.

با   HOMO_HOMO-3ن زوج ولتاژ بت از دسببترس خارج شببد  -ترازی در منحني جریانال ت اثر هم 
 .]31[ترازی در ت. دت اثر همHOMOولت بالاتر از الکترون 3و انرژی فرمي )تراز فرمي HOMOافزایش اختلاف انرژی 
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 هاو تفسير هايجهنت

 ت.HOMOولت بالاتر از الکترون 3)تراز فرميمدتک نور ورودی از ناشيهای جریان یله ایجاد 

 مدولتاژ در نور تک -منحنی جريان 

ين بخش ديديم که منحنی جريان ولتاژ افزاره يک رفتار ديودي تونلی تشممديدي در قسمممت دوم ا

شممود منحنی اضممافه می سممامانهفرکانس به حال بايسممتی ديد زمانی که نور تک را از خود نشممان داد.

 ولتاژ نسبت به شرايط تاريک چه توييراتی دارد. -جريان

و طول  الكترون ولت 2انرژييک نور با  اره که در معرضزولتاژ اف -( منحنی جريان1-9در شممكل )

هاي مولكولی هنگامی که اخت ف انرژي اوربيتال قرار گرفته، نشممان داده شممده اسممت. نانومتر 53موج

 يناکه  الاسممتيک را شمماهد هسممتيمبه صممورت غير برابر با انرژي نور ورودي شممود آنگاه انتقال الكترون

 عامل آن نور است و که شودولتاژ افزاره را شامل می -تنها بخشی از منحنی جريانيک الاستغيرانتقال 

ه قوت بنيز و انتقال الاستيک  کندفرکانس و شمدت نور ورودي در اين انتقال نقش اسماسمی را ايفا می   

ز اين ا .ممكن اسمت تداخ تی با انتقال غيرالاستيک داشته باشد و از آن تاثير بسذيرد و خود باقی اسمت  

که با توجه به فرکانس و کند عمل می نوري ولتاژ  افزاره همانند يک ترانزيسمممتور -منحنی جريمان رو 

 .  ولتاژ افزاره ايجاد نمايد -هايی را در منحنی جريانواند قلهتشدت نور ورودي می

هايی هسمممتند که با جذب نور ورودي و افزايش نرخ انتقال الكترون قلهP5وP1،P3هاي جريانقله

هايی هسممتند که در ، قلهP4وP2هايو قله اندتر ايجاد شمده ا انرژي بالاتر به ترازهاي پايينهايی بازاز تر
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شوند که زمانی ايجاد میP5وP1،P3هايقله. اندلتاژ پديد آمدهدر منحنی جريان و اثر انتقال الاسمتيک 

باشمممند و در محدوده فرکانس نور ورودي هاي مولكول حمداقمل دو اوربيتمال از اوربيتال   اخت ف انرژي 

 در اين نمودار زمانی ،منح ممراً ها قرار گيرد.كتروشمميمايی الكترودال ها در بين انرژيانرژي اين اوربيتال

از مولكول متمرکز  بخشدر يک  هماي مولكول کمه هر يمک   کمه اخت ف انرژي دو اوربيتمال از اوربيتمال   

باشممد انتقال الكترونی   الكترون ولت 2يعنی و با هم ت قی ندارند( در محدوده انرژي فوتون ) اندشممده

( براي 1-9توان در شمممكل )و اين امر را می در آن گسممميل الكترون غالب اسمممت گيرد کهشمممكل می

 اند مشاهده نمود.وجود آمدهه ب P5وP1،P3ريانهاي جولتاژهايی که در آن قله

 P1 ،P2 ،P3به ازای ولتاژهای اعمالي  DoSنمودار 
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 های جریان با افزایش توان نور ورودی افزایش اندازه یله 

هاي مختلف نشمان داده شمده اسممت.   ولتاژ به ازاي توان -ييرات منحنی جريان( تو8-9در شمكل ) 

 .يابدهاي جريان نيز افزايش میازه قلهاندودي، شود که با افزايش توان نور ورمشاهده می

 ولتاژ در نور دو مد -مشخ ه جريان 

هايی جريان را از در ولتاژ افزارهرود که فرکانس باشد آنگاه انتظار می 2زمانی که نور ورودي شامل

به ها باشمممد. اقل برابر با انرژي يكی از فوتونحدهاي اوربيتالی ود عبور دهمد کمه اخت ف انرژي زوج  خ

الكترون ولت داشممته باشمميم آنگاه انتقال ناشممی از جذب فوتون   2و9هايبارتی اگر دو فوتون با انرژيع

و 9 مد بيان شد برابر باکه در نور تک دهد که اخت ف انرژي يک زوج اوربيتالی با شرايطیزمانی رخ می

هاي ر ورودي با انرژيزاره به ازاي نوولتاژ اف -( مشخ ه جريان3-9الكترون ولت باشمد. در شمكل )   2 يا

( 1-9ی آمده در شكل )الكترون ولت نشماند داده شمده است. با مقايسه اين منحنی و منحن   2و9فوتونی

هايی الكترون ولت قله9انرژي فوتونی فزوده شممدن نور باشممود که با افرکانس، مشمماهده میبراي نور تک

   ولت است.ونالكتر9ده است که ناشی از نورجديد در جريان افزاره ايجاد ش
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 های جریان با افزایش مدهای نور ورودیافزایش تعداد یله 

درصد  /8 الكترون ولت 9مد با انرژياين افزاره به ازاي نور تک بازده کوانتومیسازي در اين مدل

 .استولت  1/2مدلمحاسبه شد و ولتاژ مدار باز اين 
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 بنديجمع 

به منظور بررسی  DFTو NEGFهايمولكولی را با استفاده از روشدر اين تحقيقات يک افزاره تک

افزار گوسين صورت گرفت که با استفاده از نرم DFTسازيدر شبيه سازي نموديم.خواف نوري آن مدل

-0و HOMO،LUMO،0+LUMOیهاي مولكولتزار در محدوده ولتاژ اعمالی فقط مشمممخص شمممد که

HOMO هاي مولكول به دليل در دسمممترس نبودن کنند و باقی ترازدر انتقالات الكترونی نقش ايفا می

شاهده م شمرکت ندارند. همچنين ها در انتقالات الكترونی ده پتانسميل الكتروشميمايی الكترود  در محدو

 HOMO-0هايتراز ودر يک سممممت مولكول  LUMO+0و HOMOهاي شمممد که در ولتاژ صمممفر تراز

 اند.در سمت ديگر تمرکز يافته LUMOو

سازي گوسين شبيه هاينتيجهافزار متلب صورت گرفت از که توسمط نرم  NEGFسمازي در شمبيه 

 نشان داد که انتقالات الكترونی در اين در قسمت اول سازياز اين شبيهحاصل  هاياستفاده شد. نتيجه

ه ک ددهزمانی رخ می شمود. انتقالات الاستيک تيک تشمكيل می الاسم افزاره از دو بخش الاسمتيک و غير 

هاي مختلف تمرکز داشممتند با ي مولكول که در ولتاژ صممفر در سمممتهاحداقل دو اوربيتال از اوربيتال

ر دبيان شممده اسممت  نامهپايانطور که در توجه به توييرات ولتاژ،  انرژي يكسممان به خود بگيرند. همان

هاي مولكولی از تمرکز در يک سمممت اسممت اوربيتالهاي مولكولی در آن يكسممان زولتاژي که انرژي ترا

د که در اداين امر به الكترون اين امكان را میشممموند. مولكول خارج شمممده و در کل مولكول پخش می

همايی از يمک الكترود بمه يمک اوربيتال و از آن به اوربيتال ديگر انتقال يابد و در نهايت به     چنين ولتماژ 

تالی هاي اوربيگيرد که زوجترود ديگر منتقل شمود. اين شمرم که انتقال الاستيک زمانی صورت می  الك

داراي انرژي يكسمان باشند، موجب شد که جريان در محدوده خاصی از ولتاژ شكل بگيرد. به عبارتی ما  

الی با هم در ها ترازهاي اوربيتهايی، جريان را مشممماهده نموديم که به ازاي آنه ولتماژ فقط در محمدود 

اين خاصمميت موجب ايجاد مقاومت منفی در اين افزاره شممد که اين افزاره را گزينه خوبی  ت قی بودند.

 در توليد اسي تورهاي مولكولی قرار داد.  

ي انرژي هاي مزدوج در محدودهد که اخت ف انرژي اوربيتالداالاسمممتيک زمانی رخ میغيرانتقال 

شود انتقال ناشی از گسيل الكترون از اوربيتالی با يطی که افزاره باياس میدر شرافوتون ورودي باشمند.  

قال ناشی از برانگيختگی انت .اسمت نانوآمسر 1تر اسمت و در حدود انرژي بالاتر و انتقال به انرژي پايين
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اسمت. مشماهده شمد که در انتقال    نتقال گسميل اندک  آمسر اسمت که در مقايسمه با ا  پيكو 1نزديک به

ن آن جذب فوتو گيرند که منشاءهاي جريان شمكل می يک نيز همانند شمرايط الاسمتيک قله  الاسمت غير

شود و با تويير انرژي ها بيشتر میاندازه قله شودهر چه توان نور ورودي بيشتر مشماهده شد که  . اسمت 

 يابد.هاي مولكولی تويير مین بسته به اخت ف انرژي اوربيتالفوتون مكان ايجاد قله در منحنی جريا

فرکانس انجام شممد. در  فرکانس و نور دوها براي دو حالت نور تکزيسمما، شممبيهدر اين تحقيقات

اد ها منجر به افزايش تعدشد که افزايش تعداد فرکانس ديدهسازي با  نور دو فرکانس شمبيه  هاينتيجه

هاي مختلف در ره به فرکانسد که اين افزادانشمممان می هانتيجهد. در واقع شممموهماي جريمان می  قلمه 

يز و قابل تمي هاي مربوم به هر فرکانس با فرکانس ديگر متفاوتدهد و قلههاي مختلف جواب میولتاژ

عرفی م مولكولیتک گر نوريبراي اولين بار به عنوان يک تشخيصرا اين افزاره  توانمی است. از اين رو

اين افزاره به ازاي نور با انتومی بازده کو .شودمحسوب میسازي ترين دسمت آورد اين مدل که مهم مودن

 درصد محاسبه شد./8برابر با  ولتالكترون 9انرژي
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 پيوست الف

مولكول  , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2 هاي آن در دستگاه و مخت ات اتم4

 اده شده است.( نشان د0-4( و جدول )0-4کارتزين به ترتيب در شكل )

مولكول    , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2 4 



 مولكولی با استفاده از تابع گرين غيرتعادلیسازي سلول خورشيدي تکمدل 

 

83 

 

 هاپيوست

های مولکول مختصات اتم  ( 0-4) جدول  , bis phenylethynyl phenyl ethane 1 2 4 

 X  Y  Z  برچسب   شماره اتم

----------------------------------------------------------------

- 
1   C  11.2344128 -1.1845183 -0.1994870  

2   C  9.8504447 -1.2089442 -0.0709790 
3   C  9.1162477 -0.0179731 0.0925540 
4   C  9.8242498 1.2006419 0.1228290 
5   C  11.2067559 1.2263899 -0.0056660 
6   C  11.9269929 0.0336328 -0.1683380 
7   H  11.7742389 -2.1192443 -0.3244681 
8   H  9.3231987 -2.1575953 -0.0964600 
9   H  9.2758307 2.1290440 0.2480600 
10   H  11.7303439 2.1781400 0.0204380 
11   C  7.6995716 -0.0434501 0.2227820 
12   C  6.4879285 -0.0631341 0.3333110 
13   C  5.0699074 -0.0825651 0.4607850 
14   C  4.3528183 -1.2923832 0.3730080 
15   C  4.3495413 1.1083890 0.6822890 
16   C  2.9678632 -1.3030132 0.5001990 
17   H  4.8947063 -2.2186613 0.2084980 
18   C  2.9650502 1.0828180 0.8082110 
19   H  4.8893404 2.0472731 0.7584650 
20   C  2.2486202 -0.1194221 0.7187390 
21   H  2.4336252 -2.2483702 0.4336530 
22   H  2.4287742 2.0128471 0.9843700 
23   C  0.7398071 -0.1329401 0.8139530 
24   H  0.3967880 -1.0909461 1.2208161 
25   C  0.0658450 0.0879860 -0.5671601 
26   H  0.4008740 1.0412800 -0.9846691 
27   C  -1.4408561 0.0815990 -0.4871651 
28   C  -2.1614132 -1.1127911 -0.4153941 
29   C  -2.1882312 1.2603361 -0.4492631 
30   C  -3.5460883 -1.1398751 -0.3237091 
31   C  -3.5747063 1.2539141 -0.3589521 
32   C  -4.2964713 0.0494760 -0.2924571 
33   C  -5.7085294 0.0337270 -0.1981600 
34   C  -6.9210855 0.0190110 -0.1162360 
35   C  -8.3393426 0.0019260 -0.0204480 
36   C  -9.0434797 -1.2172371 0.0466200 
37   C  -9.0742107 1.2030901 0.0097320 
38   C  -10.4285128 -1.2330240 0.1404500 
39   H  -8.4910087 -2.1512851 0.0242470 
40   C  -10.4605688 1.1871531 0.1038040 
41   H  -8.5463816 2.1502602 -0.0413150 
42   C  -11.1519289 -0.0308759 0.1700450 
43   H  -10.9519828 -2.1837051 0.1909640 
44   H  -11.0035998 2.1279202 0.1254930 
45   S  13.7006060 0.1471608 -0.3277771 
46   H  13.9373141 -1.1748293 -0.4501381 
47   S  -12.9275400 -0.1324599 0.2925190 
48   H  -13.1665140 1.1947332 0.2817480 
49   F  -4.2309313 2.4213422 -0.3333711 
50   F  -1.5579131 2.4493342 -0.5065141 
51   F  -4.1741293 -2.3212642 -0.2627431 
52   F  -1.4938901 -2.2836882 -0.4352991 
53   H  0.3986720 0.6502920 1.5014111 
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Abstract: 

 

In recent years, molecular electronics has attracted many researchers’ attentions due 

to their complementary with traditional silicon devices. The quantum behavior of these 

devices provides the basic capabilities in generating molecular optical-single molecular 

devices, plasmonic quantum resonances, single molecular optical switches, tunnel diodes, 

and quantum transistors. 

In this thesis, a single molecular solar cell was modeled using Density Function The-

ory (DFT) and Non-Equilibrium Green function (NEGF). In modeling procedure, primar-

ily using the DFT method and simulation in Gaussian software, the states and energies of 

the two-part molecule at zero voltage point were obtained. Then, using the obtained re-

sults of this method, the Hamiltonian of system was formed and using the self-consistent 

field method and NEGF simulation in MATLAB software, the self-optical energy of the 

system and also the voltage-current curve of the device in different optical powers was 

obtained. 

According to the results of the simulations, it was found that this device is a single-

molecular solar cell with an open-circuit voltage of 2 volts, and also its internal quantum 

efficiency for a single-mode input light with an energy of 3 electron volt is about 0.8 

percent. The results showed that this device has the ability to make negative resistances 

at different voltages, such that the number and the interval voltage of negative resistance 

depends on the incoming light frequency and the electrodes' energy alignment (quantiza-

tion). It was observed that increasing the power of the incoming light lead to an increase 

in size of the optical peaks, as well as increasing the number of optical modes, the number 

of peaks in the current-voltage curve increases. 

 

 

 

 

Keywords: NEGF-DFT-single molecule-solar cell. 
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