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 ـ    امی ایـن مسـیر سـخت در کنـار     از استاد عزیزم جناب دکتر احسـان رحیمـی کـه در تم

هاي علمی فراوان، راهنماي راه زندگی بودن تشـکر ویـژه دارم و از خداونـد منـان      راهنمایی

  آرزوي طول عمر باعزت براشون دارم.

  

خوبم جناب آقاي حمیدرضا نادعلی خیلی خیلی متشکرم که در انجام این پژوهش  از دوست

  هاي روزافزون براشون دارم....   موفقیت از هیچ کمکی دریغ نکردن و آرزوي سلامتی و
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 و میکرو هايمهندسی افزاره دانشجوي دوره کارشناسی ارشد مجید ملک اینجانب
دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایان  مهندسی برق و رباتیکدانشکده  نانوالکترونیک

دکتر راهنمائی تحت تومی با مدل نقطه کوانC 60سازي رسانایی دیود شبیهنامه تحت عنوان: 

  شوم.متعهد می احسان رحیمی

          تحقیقات در این پایان نامـه توسـط اینجانـب انجـام شـده اسـت و از صـحت و اصـالت

  برخوردار است .

 . در استفاده از نتایج پژوهشهاي محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است 
 ا فرد دیگري براي دریافـت هـیچ نـوع    مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود ی

 مدرك یا امتیازي در هیچ جا ارائه نشده است .
          کلیه حقوق معنوي این اثر متعلق بـه دانشـگاه صـنعتی شـاهرود مـی باشـد و مقـالات

 Shahrood  University of«و یـا  » دانشـگاه صـنعتی شـاهرود    « مسـتخرج بـا نـام    

Technology «. به چاپ خواهد رسید 
 وي تمام افرادي که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامـه تأثیرگـذار بـوده    حقوق معن

 اند در مقالات مستخرج ازپایان نامه رعایت می گردد.
     ( یـا بافتهـاي آنهـا) در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردي که از موجود زنده

 استفاده شده است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است .
 کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردي که بـه حـوزه اطلاعـات شخصـی افـراد       در

دسترسی یافته یا استفاده شده اسـت اصـل رازداري ، ضـوابط و اصـول اخـلاق انسـانی       

 رعایت شده است .
  تاریخ

  امضاي دانشجو

  

 

 

  چکیده

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

ثر و محصولات آن(مقالات مستخرج، کتاب، برنامه هاي کلیه حقوق معنوي این ا

ه ررایان فزا ، نرم ا شاهرود  صنعتیها و تجهیزات ساخته شده) متعلق به دانشگاه اي 

اید به نحو مقتضی در تولیدباشدمی .. این مطلب ب  ات علمی مربوطه ذکر شود 
ان نامهبدون ذکر مرجع مجاز نمی نتایج موجود در پای  باشد.استفاده از اطلاعات و 

 

 تعهد نامه



  

 

  چکیده

اسـتفاده از   ،مقیـاس نانو یاي سیلیکونه پرهزینه افزارههاي ساخت  و روش توان مصرفی زیادبا توجه به 

هـاي   افـزاره در  فـه اصـلی  مولبه دلیل کوچک بودن و داشتن خواص قابل تنظیم، بـه عنـوان   ها  مولکول

اند. یکی از موضوعاتی که مورد توجه پژوهشگران قرار گرفته، دیود مولکـولی  شده جایگزین الکترونیکی

ها از یک الکترود به الکترود دیگـر را بـر عهـده     رونتک مولکول است که مولکول مسئولیت انتقال الکت

  دارد.

) و میـدان  DFTتـابع چگـالی (   تئـوري  هـاي  بـا اسـتفاده از روش   ،مولکـول  تـک  دیود ژوهشدر این پ 

شـبیه سازي شده اسـت. در ایـن    شبیه ،به منظور محاسبه تزویج و بررسی رسانایی ،)SCF( خودسازگار

هـا و   حالـت و  سـازي  شـبیه افـزاره   ،افـزار گوسـین   نـرم  سـتفاده از بـا ا و  DFTروش ابتدا بر طبق سازي

و  الکترودهـا همیلتـونی   بـا اسـتفاده از   . سـپس هاي مولکول در ولتاژ صفر به دسـت آمـده اسـت    انرژي

-تـزویج الکتـرود   ،فرمیطلایی تبدیل سایت به حالت و فرمول و به دست آمده از روش هوکل مولکول 

  مولکول محاسبه شده است.  

رود و نـوع مولکـول، هندسـه الکتـرود و     دهد که تزویج مولکـولی وابسـته بـه نـوع الکت ـ     ج نشان مینتای

بـراي یـک    60C-Agو 80B-Au،60C-Au ،80B-Agفاصله الکترود و مولکول اسـت. تـزویج   همچنین

 میلـی  6و 26، 29، 105م به ترتیب برابـر  وآنگستر 5اتم و به ازاي فاصله  50الکترود تک بعدي و تعداد

هـاي طـلا از    طلا با افزایش تعداد اتم -80Bولت است. همچنین به ازاي تزویج الکترود مولکول  کترونال 

ولت افزایش یافت. سـاختار هندسـی الکتـرود در تـزویج      الکترون  میلی 105به  50تزویج از  100به  1

چنین نوع الکترود گردد. همهاي الکترود موجب افزایش تزویج می اي که افزایش بعد به گونه ،ثر استؤم

افـزاره   -اي که تزویج در الکترود طلا بیشتر از نقره است. تزویج الکترود است به گونه مؤثرنیز در تزویج 

 04/0م، تـزویج از  وآنگسـتر  5/5م بـه  وآنگسـتر  5با فاصله رابطه دارد به نحوي که با افـزایش فاصـله از  

 ـ 002/0ولت به  الکترون زویج الکتـرود مولکـول محاسـبه شـود از ایـن      کاهش یافته است. بعد از آنکه ت



 ح 
 

شـود، در بـه دسـت آمـدن      در انتقال الکترون محسوب می مؤثرترین پارامترهاي تزویج که یکی از مهم

دهـد کـه میـدان     ها نشان می سازي گردد. شبیهولتاژ افزاره و رسانایی استفاده می -منحنی هاي جریان

و یـا  ل موجب کاهش و یا افزایش تزویج و در پی آن کاهش تواند بسته به نوع مولکو اعمالی خارجی می

  افزایش جریان و رسانایی شود.

 

ی، رسـانایی، نقطـه کوانتـوم   مـؤثر )، دیود مولکولی، تـزویج  SCFمیدان خودسازگار ( هاي کلیدي: واژه
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مقدمه

1-1  مقدمه 

 ، در سـطح کوانتـومی  لـف باشـد  از مـواد مخت  توانـد  یم ـکـه   الکتـرود رسـانا  دو  درواقـع در پژوهش ما 

عـاملی کـه در ایـن     نیتـر  مهـم . دهنـد  یم ـو تشکیل یک دیـود   اند کردهاحاطه  را 80Bو  60Cمولکول

؛ ي فیزیکی مختلف در ابعاد نانو اسـت ها دهیپدی قرار گیرد انتقال الکترون تحت بررس موردساختار باید 

بـر آن   مـؤثر دیودهـا و عوامـل و پارامترهـاي     گونـه  نی ـاي رسانایی در ساز هیشبدر این پژوهش به  که

ت تا چگونگی انتقال الکترون نیازمند این اس ،در ابعاد نانو مدل کنیمرسانایی را . براي اینکه میپرداز یم

  .انتقال الکترون را در خود مولکول بررسی کنیم ورط نیهمو مولکول و  بین الکترود

  

  

) 1-1( شکل  .Au  -80B-Auب) افزاره  Au -60C - Auافزاره الف)  

که حداقل یک تراز بـین ایـن    شود یماز یک ماده به ماده دیگر در مقیاس اتمی منتقل  لکترون زمانیا

اخـتلاف   هـم  بـا  کتـرود این است که ترازهـاي فرمـی دو ال   دو قرار گیرد و شرط به وجود آمدن جریان

ي فیزیکـی  هـا  دهی ـپددر مقیاس اتمی براي بررسی انتقال الکتـرون بسـیاري از    آنکه  حالداشته باشند. 

 (ب) (الف)
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 مقدمه

 ـپا ایـن  در تی ـدرنهاقرار دهیم.  مدنظرزنی و غیره را نیز باید ی تراز، تونلشدگ پهنمانند   یـک  نامـه  انی

  .میکن یمائه ار 80Bو 60Cمولکول طریق از ،رسانایی برايشده  ساده مدل

و نظـایر آن،   60Cمولکـول باید شناخت کـافی از مولکـول داشـته باشـیم.      مسئله تر قیدقبراي بررسی 

 اند و ازنظر شـیمیایی، زیسـتی و   شوند. این مواد، انقلابی در جهان شیمی ایجاد کرده نامیده می 1فولرن

هـا را بـا توجـه بـه      فـولرن  .تندد هس ـمانن  قفس ییها ها، مولکول . این مولکولهستند حائز اهمیت غیره

اول لاتـین   حـرف  زها ا فولرن يگذار . براي نامکنند یموجود در ساختمانشان شناسایی م يها تعداد اتم

اول . بعـد از حـرف   هاسـت  آنموجـود در سـاختار   که بیانگر اتـم   شود یماستفاده  دهنده آن اتم تشکیل

اتم  60داراي 60C. مثلاً مولکولشود یملرن ذکر ي کروي فو شبکهموجود در واحد  يها اتمتعداد لاتین 

  .]2-1[ عدد تا صدها اتم است 28تاکنون از  دشدهیتولهاي  در فولرن ها اتمکربن است. تعداد 

2-1  تحقیق انجام ضرورت 

در حال افزایش است و فهـم دقیـق    روز روزبهي الکترونیکی در ابعاد نانو ها افزارهاستفاده از مواد آلی در 

دارد. بـا توجـه بـه     هـا  افـزاره ، نقش مهمی در پی بردن به عملکرد ایـن  ها افزارهارکرد این از چگونگی ک

مواد آلی در این پژوهش سعی بـر آن داریـم تـا بـا      فرد منحصربهي نوین و با توجه به خواص ها يفناور

سـت نتـایج   اپـی ببـریم. امیـد     80Bو 60Cهاي یی دیود در ابعاد نانو با مولکولارائه مدلی از نحوه رسانا

و  ترهـاي دیـود منجـر شـود    پارام تـر  قی ـدقبه فهم حاصل از این پژوهش با استفاده از روابط کوانتومی 

  سایر محققین در این حوزه قرار گیرد. مورداستفاده

                                                
1fullerene  
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مقدمه

3-1  روش تحقیق 

یک افـزاره دو  کرد. بدین منظور ابتدا  بررسی خواهیمرا  سرنامه جریان و رسانایی افزاره دو  در این پایان

سـاختار   .سـازي خـواهیم کـرد    شـبیه  کنـد را  در آن عمل مـی  میونقطه کوانت عنوان به که مولکولسر 

و بـا اسـتفاده از روش   نمـوده   سـازي  شـبیه  GAUSSIANافـزار   مولکول و الکترودها را در نـرم  هندسی

1DFT و سپس با استفاده از نتایج حاصل از ایـن بخـش    .محاسبه خواهیم کردرا هاي مولکولی  الاوربیت

 تـزویج الکترودهـا و مولکـول    ،2 طلایی فرمـی و استفاده از روش  MATLABافزار  ها در نرم اخوانی آنفر

، میری ـگ یم در نظرمجزا  طور بهیی و تنها بهرا  80Bو 60Cمولکول که یهنگامآمد.  حاصل بدست خواهد

انـرژي بسـیار زیـادي     که خود تعداد حـالات  ،فلزي یک الکترود که یهنگاماما  ندستتیز ه کاملاً هاتراز

و از  کنـد  یم ـبخشی از توابع موج به داخل آن نشت  طرف  کی ازبه آن نزدیک شود در اثر تزویج  ،دارد

. شکل ندیگو یمی تراز شدگ پهناثر  به آن ؛ کهشود یمی شدگ پهنطرفی دیگر تراز داخل مولکول دچار 

تـابعی بـه    صـورت   بهدر این پژوهش  راشکل آن  نیتر سادهباشد، اما  تواند یمی به هر صورت شدگ پهن

  .میریگ یمنام لورنتزین در نظر 

  )SCF3( روش میدان خودسازگار ١-٣-١

انـرژي   و میکن ـ یم ـبراي محاسبه جریان از مدل ساده خازنی مبتنی بر پتانسیل لاپلاس کانال استفاده 

 ـ  بـه دسـت  . بـراي  میده یمی قرار بررس موردالکترواستاتیک کانال را  ي  معادلـه د دو آوردن جریـان بای

تعـداد   ولتـاژ و  -ي جریـان هـا  یمنحن ـي  محاسـبه بـه   تیدرنهاانتقال و الکترواستاتیکی را حل کنیم و 

    .میپرداز یمي رسانایی دیود  محاسبهي آن به  ادامهي کانال برحسب ولتاژ و در ها الکترون

                                                
1 Density Functional Theory  
2 Fermi golden rule 
3Self Consistent Field  
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ریتم ابتدا به صـورت  به صورت خلاصه نشان داده شده است. در این الگو SCF) الگوریتم 2-1در شکل (

هاي متعـدد ایـن مقـادیر    تکراراز شود. سپس با استفاده  ده میپیش فرض مقادیري به سامانه نسبت دا

عواملی چـون الکترواسـتاتیکی   که به پتانسیل لاپلاس کانال ( رسدح شده و سامانه به همگرایی میاصلا

چگالی حالات  مقادیر همگرا شده از قبیلبا استفاده از  نظر است). در ادامهمد ته است،وابس ذاريگبارو 

    .]3[ خواهد شد محاسبه جریان و رسانایی ،سیستم و پتانسیل لاپلاس کانال

  

  

) 2-1( شکل  .]SCF ]3الگوریتم  

4-1  نامه ساختار پایان 

را  هاي دو سـر و سـه سـر   هاي مولکولی پرداخته و افزاره رهبه بررسی افزانامه در فصل دوم  در این پایان

هاي مولکولی را مورد بررسـی قـرار    سوئیچ و هاي مولکولیواهیم داد. همچنین دیودسی قرار خمورد برر

، در آن کـاربرد داشـته اسـت    60Cهاي مولکولی کـه مولکـول  افزارهخواهیم داد و در ادامه این فصل به 

  بیان خواهد شد.هاي موجود،  ي صورت گرفته در این حوزه و چالشها خواهیم پرداخت. پژوهش

 

 

 الکترواستاتیک 

 انتقال 

 انتقال 

 پتانسیل همگراشده 

 میدان خودسازگار 
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مولکول به عنـوان یکـی    -و به تزویج الکترود پرداختهنامه  روش ارائه شده در این پایان در فصل سوم به

کـه چگونـه در فضـاي هیلبـرت و     شـد  ترین پارامترهاي انتقال خواهیم پرداخت. بیـان خواهـد    از مهم

مولکـول حاصـل خواهـد     -تزویج الکتـرود  ، فرمیطلایی  شکارگیري رو و بهاستفاده از روابط کوانتومی 

ی الکترودهـا،  یهاي دیگر انتقال از جمله پتانسیل الکتروشـیمیا ادامه این فصل به بررسی پارامتر د. درش

هـا را در   و الکترواسـتاتیک خـواهیم پرداخـت و نقـش آن     بارگـذاري چگالی حالات مولکول و پتانسیل 

منحنـی  هاي افـزاره از قبیـل    را در جهت کسب مشخصه SCFانتقال بیان خواهیم نمود و سپس روش 

  ولتاژ و رسانایی بیان خواهیم کرد. -، منحنی جریانچگالی حالت

 خـواهیم  سازي این روابط حاصل شده در روابط نظري به شبیه هايبا استفاده از پارامتر در فصل چهارم

در ایـن   .ها را بیان خواهیم نمـود  ها و تحلیل این نتیجه سازي هاي حاصل از این شبیه نتیجهو  پرداخت

ه خواصـی در  داراي چ ـ 80Bو 60Cهـاي  دیودهاي مولکـولی شـامل مولکـول   خواهد شد که  فصل بیان

، نـوع  و مولکـول  هـا لی چون شکل هندسی الکترودرسانایی خود هستند و عوام ولتاژ و -منحنی جریان

در فصل پنجم نیـز   هاي افزاره اثرگذار هستند. چگونه در مشخصهو میدان ها الکترودها و فاصله الکترود

    خواهیم پرداخت. ها هیجبندي نت به جمع

  

  



  

 

  

 

 

 

2 فصل  

  مروري بر منابع 
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مروري بر منابع

1-2  مقدمه 

 مـاه تعـداد   18 هـر  آن طبـق  بـر  کـه  کـرد  ارایـه  تحلیلی اینتل، مور، بنیانگذار گوردون 1956در سال 

 گیـت  شـدن ابعـاد   شـود. نصـف   مـی  برابـر  دو اینتـل  هـاي نـده ریزپرداز رفتـه در  کارهب ترانزیستورهاي

 باشـد. ایـن   قوانین نتیجۀ این تواند می آن، سیلیکونی دري  تراشه اندازة بودن ابتث شرط ترانزیستورها با

 .]4[ شد موسوم 1مور قانون به قاعده

 ترانزیسـتور  شـد  می تر گیت کوچک چه هر بود. یعنی اقتصادي دبع آورپیام واقع در شدن ابعاد نصف این

 بیشـتري  تعـداد  بنـابراین  شـد و  مـی  مصـرف  کمتري در نتیجه انرژي کند و سوئیچ سریعتر توانست می

 هـا، باعـث   آن بازدهی و افزایش تعداد ترانزیستورها گرفت. جاي می سیلیکونی یک تراشۀ ترانزیستور در

شـود.  کوچک  امکان حد ترانزیستور تا هر که بود این ترصرفه به د. بنابراین مقرونش می ها کاهش هزینه

تـر شـدن ابعـاد ترانزیسـتورها در      کوچـک د. چرا که وش می متوقف اينقطه در سازي بالاخرهکوچک این

شـده   نشتی ایجـاد  هايجریانتوان به بروز  میداراي مشکلاتی است که از آن جمله  2هاساختار ماسفت

فکـر   الکترونیـک بایـد بـه    صـنعت  رشـد  ادامـۀ  بـراي  بنـابراین  .در اثر کوچک شدن ابعاد، اشـاره نمـود  

 باشد. اقتصادي داشته توجیه کرده و حل را گذشته مشکلات که هایی بود. فناوري جایگزین هاي فناوري

توجـه پژوهشـگران را در دهـه گذشـته بـه       عت الکترونیک است کهنوظهور در صن نانو یکی از امیدهاي

 .]4[ خود معطوف کرده است

 ند.هسـت شـدن   بهتـر  حـال  در مـرور  بـه  کـه  اسـت. ابزارهـایی   ابـزار  به وابسته یک رشتۀ نانوتکنولوژي

 و هـا هرا، افـز کارآمـد عناصـر   تولیـد  نانوالکترونیک در واقع مانند کاربردي آن هاي شاخه و تکنولوژينانو

                                                
1 Moore’s Law 
2 MOSFETs 
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اسـت کـه    نوظهـوري  هاي خواص و پدیده برداري از بهره نانو و مقیاس طولی ماده در کنترل با هاسیستم

  .اند یافته مقیاس توسعه این در

ها یکی از اهداف نهـایی در فنـاوري نـانو اسـت.      مولکول تکساخت یک افزاره الکترونیکی با استفاده از 

هـاي   گیري، کنترل و درك انتقال الکتـرون بـر طبـق مولکـول     سیدن به این هدف، نیاز به اندازهبراي ر

اي در دهه گذشته صورت گرفته است و ما در اینجا یک  متصل به الکترود است. پیشرفت قابل ملاحظه

 هـاي مولکـولی،   شـامل سـیم   یدهـیم. مبـاحث  ارائـه مـی  را اخیـر   هـاي  مرور کلی از برخی از پیشـرفت 

هـا   هاي ترکیبی که از انـواع مختلـف سـیگنال   هاي دو سر و دیودها، ترانزیستور سه سر و سامانه سوئیچ

کنتـرل انتقـال الکتـرون در     هاي شـیمیایی و مکـانیکی) بـراي    هاي مغناطیسی، و سیگنال (نور، میدان

. همچنین در مـورد مسـائل بیشـتر، از جملـه     دهیم را مورد بررسی قرار می نندک ها استفاده می مولکول

اي اتفـاقی و توسـعه   ه ـ یزهاي ناشـی از جریـان، نـو    الکترود، گرماي محلی و ناپایداريتماس مولکول با 

  .]5[ کنیم بحث می ابزارهاي توصیفی

پیشـنهاد   CMOSهـاي   هجـاي سـیلیکون در افـزار   مولکولی به عنوان یک جایگزین ب اگرچه الکترونیک

ها با توابع منحصر به فرد ممکـن اسـت کاربردهـایی داشـته باشـند کـه مکمـل         مولکولاما شده است، 

هـا بـا خـواص الکترونیکـی      . تا به امروز، بسیاري از مولکولمیکروالکترونیک مبتنی بر سیلیکون هستند

 ترکیـب آزمایشـگاه شـیمی   د نظـر در  هـا بـا خـواص مـور     فوق العاده شناسایی شده است و بیشـتر آن 

مغناطیسـی، ترمـوالکتریکی، الکترومکـانیکی و     نـوري،  خـواص الکترونیکی،  اصیتشوند. علاوه بر خ می

هاي جدیـدي  ساخت افزارهکه ممکن است منجر به شناسایی شده خواص شناخته شده مولکولی، دیگر 

  .]6[ )) 1-2( (شکلممکن نیست هاي مرسوم ها در روش ز آنشوند که استفاده ا
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در الکترونیک مولکولی نشان  صلیشده و به عنوان جزء ا متصل به دو الکترود کهتصویر یک تک مولکول   ) 1-2( شکل

کانیکی، شیمیایی و الکتریکی، مغناطیسی، نوري، م به طور مولکول . انتقال الکترون از طریقشده است داده

یی کاربردي افزاره، اود. براي رسیدن به هدف نهش شده که منجر به کاربردهاي مختلف افزاره میالکتروشیمیایی کنترل 

 هاي مشخصههاي نظري براي توصیف  الکترود و روش -مولکول -الکترود براي ساخت افزاره تجربی هاي  بایستی تکنیک

صورت  به سرعت یهای پیشرفتهاي اخیر  در سالروش چالش برانگیز هستند، اما نتقال الکترون توسعه یابد. هر دو ا

                                            .]6[ت اسگرفته 

هـاي مهـم و جـامعی در دهـه      پیشـرفت  رغم بسیاري از مسائل حل نشده در الکترونیک مولکـولی،  علی

) 2( ) نمـایش توابـع افـزاره مولکـولی سـاده     1ارتنـد از: ( عبها  پیشرفتاین  گذشته صورت گرفته است.

هـا و   در تـک مولکـول  قـال الکتـرون    گیري انت ی براي اندازههاي مختلف تجرب روشتوسعه بسیاري از 

هـا و   هاي جدید که به تئـوري  ) ظهور تکنیک3ون (انتقال الکتر ي نظري براي توصیف مشخصهها روش

ي در مـؤثر طـور  کـه بـه   مرکـب ماننـد سنسـورهاي مولکـولی     هاي ) افزاره4کند ( ها کمک می آزمایش

  .]6[ شده است هاي الکترونیکی به کار گرفته افزاره

مانـده کـه بایـد بـراي      و در مسائل باقیدهد  ها را ارائه می ز این پیشرفتمرور کلی از برخی ابخش این 

. الکترونیـک مولکـولی متنـوع و بـه     بحـث شـده اسـت    هاي کاربردي حل شود، افزارهرسیدن به رویاي 

 گیت

 سورس درین
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 رادر ایـن حـوزه    بررسـی  ا و مرجـع، بـه طـور قابـل تـوجهی     محدودیت فض شد است.سرعت در حال ر

هـاي مختلـف    هـاي بسـیار خـوب شـامل جنبـه      خوشـبختانه، بسـیاري از بررسـی   است.  رنگ کرده کم

  .]6[ کند د دارد که این کمبود را جبران میالکترونیک مولکولی وجو

2-2  هاي مولکولی سیم 

 به صـورت  ،دو رابط افزاره مولکولی باش توجهی انتقال دهد تواند بار را به طور قابل که می یسیم مولکول

هاي  انهمتوان به ارتباط نزدیک به انتقال بار در سا با توجه به این می .است جدي مورد توجه قرار گرفته

لب به عنـوان یـک سـیم    . چنین مولکولی اغپی برد هدایت پلیمرهاو  DNAمانند فتوسنتز،  بیولوژیکی

هـاي   ا به امروز، بسـیاري از سـیم  ت .است، ولی این تعریف هنوز جاي بحث دارد شده گذاري مولکولی نام

هـاي اشـباع شـده و    هبه دو دسته تقسیم شود: زنجیر دنتوان اند که می مورد مطالعه قرار گرفته یلکولمو

  .]6[ مزدوج شدههاي  زنجیره

3-2  هاي اشباع شده زنجیره 

هـایی   ابطوسیله رهباست که اشباع شده  C-Cانتهایی افزاره مولکولی مورد مطالعه، آلکانی از پیوندهاي 

بزرگـی بـین بـالاترین اوربیتـال مولکـولی       انـرژي   شکافها  این مولکول است. به الکترودها متصل شده

ي رسـانا ي هـا  و سـیم  ) دارنـد LUMOمولکـولی خـالی (   ) و پایین ترین اوربیتالHOMOاشغال شده (

یش هـم در  ها بـه عنـوان یـک مـدل سـامانه بـراي آزمـا        آناز . با این حال، آیند به حساب می یضعیف

کـه رسـانایی    ها نشـان داده اسـت   آزمایش .شود هم محاسبات نظري استفاده میتجربی و  هاي تکنیک

)Gهـا بـه طـور نمـایی بـا طـول مولکـولی (        ) آلکانL  رابطـه  تـوان بـا   یابـد، و مـی   ) کـاهش مـی � �
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 است (شکل )A0/1(  9/0 الی 7/0یک فاز کاهشی بین  �یک ثابت و  �که توصیف کرد  ���������

)2-2(  .(  

  

  

هاي مزدوج  ها و پپتید) و مولکول هاي اشباع شده (آلکان براي زنجیره Gوابستگی طولی رسانایی   ) 2-2( شکل

یابد. ب) تکنیک تجربی  رسانایی در هر سامانه به طور نمایی و با شیب متفاوت، با طول کاهش می  (کاروتنوئیدها). الف)

تفاده شده است. یک الکترود طلا توسط یک الکترود طلاي دیگر به طرف تماس مولکول اس گیري رسانایی تک در اندازه

هاي نمونه انتهایی به طور متناسب ارتباط برقرار کرده است. زمانی که اولین الکترود عقب  حرکت کرده است که مولکول

ه عنوان یک گام در رسیدن شکند. هر شکستگی ب هاي پل دوباره با یکی از دو الکترود تماسش را می رفته است، مولکول

دهد  به رسانایی نشان داده شده است. تجزیه و تحلیل آماري از ردیابی تکی تکی اجازه تعیین رسانایی مولکول را می

]6[.  

 الف

 ب
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هـاي   اسـت. کـاهش نمـایی، همـراه بـا منحنـی      هاي پپتیدي یافت شـده   مشابه کاهشی که در زنجیره

 هـا  عنوان مکانیزم هدایت ایـن مولکـول   بهرا الکترون  زنی ، تونلو دماي مستقل ولتاژ -مشخصه جریان

ه مقـادیر  امـا مقایس ـ ها است  مشابه بیشتر آزمایش دهد. اگرچه کاهش نمایی رسانایی با طول، نشان می

هـا بخـش بخـش هسـتند زیـرا برخـی از        هاي مختلف ساده نیست. آزمـایش  مطلق رسانایی از آزمایش

حتـی در   گیرنـد.  ها را اندازه می تک مولکول گیرند و برخی دازه میها را ان سیاري از مولکول، بها آزمایش

دو یا چنـد  مولکول،  -با توجه به هندسه تماس الکترودهاي تک مولکول، ممکن است  گیري مورد اندازه

  .]6[ر هدایت براي همان مولکول بدست آید مقدا

4-2  هاي مزدوج مولکول 

 گیـري شـده بـراي    هـدایت انـدازه   ها بیشتر آزمایشزنی با فاصله، در  به دلیل کاهش سریع سرعت تونل

هـاي متصـل بـا     براي انتقال بار در فاصله زیاد، مولکـول  نانومتر است. 3-2آلکانی بلندتر از  هاي زنجیره

ها  بهترین انتخاب هستند. این مولکول �هاي غیرمتمرکز  یا الکترونو پیوندهاي متناوب تکی و دوتایی 

ها دارند و بنابراین باید انتقـال   تر در مقایسه با آلکان بسیار کوچک HOMO-LUMO انرژي هاي شکاف

بـه   هـم  هنـوز ، بـا فاصـله کوتـاه     مولکـول  زنی بدون تشدید در تونلداشته باشند. با این حال،  يبیشتر

کـه بارهـا از    جهشـی  زنی توسـط  شود که تونل است. با افزایش طول، تصور می بند پايکار هدایت سازو

به طور حرارتی فعال  جهش. ، جایگزین شوددکن می حرکت مت دیگر در امتداد مولکولبه س نقطهیک 

  .]6[ زنی دارد روند تونلاست و وابستگی طولی ضعیفی نسبت به 

گـروه دهنـده و گـروه     بـین هاي مولکـولی   گیري نرخ انتقال بار بر طبق پل هاي مزدوج با اندازه مولکول

. ه قرار گرفتـه شـده اسـت   مورد مطالع و یک الکترود کاهش -شمرکز اکسایوه و یا بین یک گرگیرنده 

هاي مزدوج  مولکولتواند در فاصله بسیار بیشتري در  ) انتقال بار می1اند که: ( ها ثابت کرده این آزمایش



  یبا مدل نقطه کوانتومC 60یودد ییرسانا سازي یهشب

14 
 

مروري بر منابع

که طول مولکول  قتیو جهشناحیه  زنی به ) در زمان تغییر ناحیه تونل2( انجام گیرد.ها  نسبت به آلکان

  .]6[ افتد میاتفاق یک همپوشانی ، ابدی افزایش می

پل تک مولکول مزدوج بین دو الکترود، نسبتا نـادر  طول هدایت به  وابستگی تئورياگرچه در مطالعات 

هـاي متنـوع    هاي مزدوج با اسـتفاده از روش کولهاي هدایت مستقیم مول گیري اندازهاست، با این حال 

 هـاي  گیـري در ترکیـب   چنـین انـدازه   یـک  اسـت.  ی دیـده شـده  هاي جـالب  گزارش شده است و پدیده

و روش تجزیـه و تحلیـل    ترکیـب شـده  پیونـد   شکستن استفاده ازبا هاي مختلف و  طولکاروتنوئید، با 

حاصـل   که با مقـدار است  Å-1 22/0 ±04/0شده  گیري اندازه � .))2-2شکل (( انجام شده استآماري 

نشـان   �). مقدار کـم از  )الف-2-2( ) (شکلÅ-1 0.22 ± 0.01(مطابقت دارد  سازي اصول اولیه از شبیه

هـاي   زنجیـره  تایید کننده ایـن اسـت کـه   که  کند ی افت میامی با زنجیره طولدهد که هدایت به آر می

بـا سـه و    oligothiophenesخوبی هستند. انتقـال بـار در   نسبتاً هاي مولکولی  سیممزدوج کاروتنوئیدي 

ایـن   تر اسـت.  از مولکول کوتاهبیشتر  تر بلندمولکول  که هدایت است  شدهگیري  اندازه دفعه تکرار چهار

در  HOMO قرارگیـري و  HOMO-LUMOکوچـک  شـکاف   بـه  ،وابسـته بـه طـول    غیرمعمول یتهدا

گیـري   جهاین نتی تر نسبت داده شده است. ترودهاي پروب براي مولکول طولانیح فرمی الکسط نزدیکی

ت هاي الکتروشیمیایی، و نیز وابستگی هـدایت بـه گی ـ   گیري ، اندازهماوراء بنفشتوسط جذب نور مرئی 

دهـد. در مقایسـه بـا     ح فرمی تغییر مـی را نسبت به سط HOMOکه  الکتروشیمیایی انجام گرفته است

 ،لابه طور مثهاي هدایت مستقیم هنوز در مراحل اولیه هستند.  گیري اندازه انتقال بار، رخنگیري  اندازه

هـاي   به مختصات هسته مولکول و مولکول انتقال بار نقش مهمی را در تزویج الکترون رخن هاي آزمایش

را نشـان   جهـش زنی به  از تونل گیري نرخ همچنین همپوشانی کنند. اندازه کننده اطراف آن ایفا می حل

 هـاي هـدایت تـک    گیـري  هایی در اندازه این اثرات تاکنون مطالعات و بررسی با در نظر گرفتن .دهد می

گیـري روش هـدایت    نـرخ انتقـال بـار و انـدازه     ایت باید به این نکته کهدر نه مولکول انجام شده است.

یـک   گیري هدایت مستقیم براي اندازه .، توجه شودابسته به هم هستندوهاي متفاوت  ، با اندازهمستقیم
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 متصل هستندع تغذیه به منبمولکول نیاز به مولکول و دو الکترود دارد که به صورت یک مدار پیوسته، 

]6[.  

هـا بـه صـورت    انـرژي الکترود  کننـد، سـطوح   مانند یک دهنده و گیرنده عمـل مـی   با اینکه دو الکترود

هاي انتقـال بـار، گسسـته     گیري اندازهها در  ندهها و گیر ست، در حالی که سطوح انرژي دهندهپیوسته ا

کار شده است، که نیاز بـه پارامترهـاي    نیزتانآقاي  باشد. رابطه بین نرخ انتقال بار و رسانایی توسط می

  .]6[ و دو الکترود دارد ویژه مانند تزویج بین مولکول

5-2  سرهاي دو  افزاره 

کـه  نیز اسـت   یک عنصر فعالبه عنوان لکه بوان یک سیم ها نه تنها به عن نیاز عملکرد افزاره به مولکول

بـه  ی بر سیلیکون بـه شـدت   الکترونیک مبتن د.ناي از عمل کنترل را انجام ده تواند یک یا مجموعه می

 تـا بـه امـروز بـه دلیـل سـخت بـودن        . با این حـال، ي سه سر مانند ترانزیستورها، متکی استها افزاره

ه دو ولکولی بر روي افـزار الکترود گیت نزدیک به یک مولکول، اکثر مطالعات در الکترونیک م گیريقرار

مهمی از خود نمایش دهد که  تواند رفتار جالب و می ه دو سرافزار، نایمتمرکز شده است. علاوه بر  سر

 هـدایت  کلیدزنیبه عنوان منفی و عملکرد تفاضلی شامل یکسوسازي، مقاومت  افزاره براي عملکردهاي

  .]6[ است مفید

  دیودهاي مولکولی ١-۵-٢

 دهـد جریـان الکتریکـی در یـک     هم در الکترونیک است که اجازه مـی یک دیود یا یکسوساز یک جزء م

 بسـیار هـاي  فعالیت کند. با توجه به می نعتاز جاري شدن آن در جهت مخالف مما جهت جریان یابد و
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ها دنبال  ها، توسط بسیاري از گروه خته شده با استفاده از تک مولکول، دیودهاي سا2و راتنر 1اویرامزیاد 

پـل  است که توسـظ  و یک گیرنده  دیودهاي مولکولی اولیه شامل یک دهنده شده است. ساختار اصلی

یـک سـد    شـده اسـت و  ی اشـباع  رابط دهنده و گیرنده برخی از پیوندهاي کووالانس � جدا شده که �

ولتاژهـاي بایـاس   از  رفتـار دیـود ناشـی    ،گیرنده -� -دهنده. در ساختار کند ایجاد میها  تونلی بین آن

 بـا اسـتفاده از   )ARراتنـر (  -اویـرام . دیودهـاي مولکـولی   نفی استمثبت و مبایاس در  وتلفتآستانه م

کـه بـین دو الکتـرود مسـطح قـرار      نشان داده شده است  4و بلوك کوپلیمرز 3بلوچت-هاي لانگمایر لایه

    دارند.

کـی از  . یها بایـد کنتـرل شـود    گیري مولکول براي ساخت یک دیود، جهتآرایی  هنگام استفاده از خود

یک تیول قرار دارد که هـر دو   سر آن است که در هر هایی هاي دستیابی به این هدف، ایجاد مولکول راه

شود، به ایـن ترتیـب    ظ برداشته میفحام هاي گروهد. ابتدا یکی از شون هاي متفاوت محافظت می با گروه

الکتـرود   بـه  دیگـر  ، سـر ظ دومفحامو سپس با حذف گروه  شدهبه یک الکترود متصل  سرتیول در آن 

  .]6[شود  وم متصل مید

است. دیـود تـک مولکـول در یـک      از تعداد زیادي مولکولل متشکدر بالا شرح داده شده  هاي آزمایش

کنتـرل  مکـانیکی   مزدوج همراه با استفاده از یک روش شکستن پیونـد مولکول شامل دو تزویج ضعیف 

بـا  هـا   یکـی از آن  -شـده متفـاوت هسـتند   مزدوج  دو واحد ).)3-2( ت (شکلشده، نشان داده شده اس

  .]6[د بر میرا از بین تقارن اتصال مولکولی  اینو  -شده است و دیگري نشده است فلوئور ترکیب

  

                                                
1 aviram 
2 ratner 
3 Langmuir- Blodgett films 
4 Block copolymers 
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دو الکترود طلا با  به صورت کووالانسی بهکه ) 1یک دیود مولکولی متشکل از یک تک مولکول (الف)   ) 3-2( شکل

کی از یضعیف است که  جمزدوتزویج  صل شده است. مولکول متشکل از دومت مکانیکی کنترل شده، شکستن پیوند

هاي  ن پیوند مولکولی شده است. مولکولمنجر به از بین رفتن تقارکه است شده و دیگري نشده  با فلوئور ترکیب ها آن

از مولکول  I-Vمنحنی  ب)هستند.  کننده مزدوج یکسان به عنوان کنترل )، هر کدام شامل دو بخش3(و ) 2( متقارن

یش مرحله به مرحله جریان را نشان ها افزا دهد، که فلش نشان میطلا را  -)1( -طلایکسوسازي براي پیوند )، 1(

  .]6[ دهد می

 کنـد. هـر   نسبت به یکدیگر تغییر می نیم، سطح انرژي هر دو بخشک که ولتاژ بایاس را اعمال می زمانی

 شود و جریان به مقدار معین و به از مییک کانال انتقال اضافی ب ود،اشغال ش زمان که یک سطح خالی

ولتـاژ   -منحنـی جریـان   وبایـاس دارد   قطـبش ه بستگی ب ایش می یابد. ارتفاع هر پلهافزاي  ت پلهصور

  .نشان داده شده، به دست آمده است )3-2(در شکل چه که آنمانند به دیود 

هاي دهنده و گیرنده، پیوندهاي مولکولی غیر متقارن معرفی شد. به طـور کلـی، ممکـن     با کشف گروه 

، که لزوما حاوي یک جفت گروه پذیرنده و دهنده نیسـتند  هاي غیرمتقارن مولکول یکسوسازي ازاست 

 -الکتـرود متفـاوت   هـاي  تاژ افـزاره بـا اسـتفاده از اتصـال    ول -منحنی جریان . در واقع،قابل انتظار باشد

، سـمت  هـر دو متفاوت در  ايه اتصالمتقارن و یا  غیر  مولکول در یک سمت از اتصال الکترود و مولکول

مولکول افـت   -الکترود ژ بایاس به طور کامل در رابطدهد. با این حال، اگر ولتا فتاري دیود را نشان میر

 (ب) (الف)
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کـه  مناسب نیست. نوع دیگري از دیود مولکولی  اثر دیود کامل،یابی به  کند تنها عدم تقارن براي دست

شـده اسـت. ایـن    پیشـنهاد  ، اسـت  در مولکـول بایـاس  قطـبش  بر تغییرات ساختاري وابسته به مبتنی 

  است. رسانا ملا متفاوت از اصول دیودهاي نیمهعملکرد ناشی از تغییر ساختار کا

  )NDR1منفی ( تفاضلی مقاومت  اثر ٢-۵-٢

ولتاژ یک افزاره به عنوان یک مقاومت  -کاهش جریان با افزایش ولتاژ در منحنی مشخصه جریان ناحیه

در  یـک راه جدیـد   کشف شـد کـه   2د ایساکیدر ابتدا در دیو NDR. اثر شود ) شناخته میNDRمنفی (

که باند هـدایت در   چون ایساکیدر دیود  را باز کرد.مصرف مانند حافظه کم  بسیاري از مسائل کاربردي

زنـی   تونـل  واسـطه جریـان بـا بایـاس بـه      تنظیم شده است در ابتـدا  pبا باند ظرفیت در طرف  nطرف 

را بـدون   بانـد هـدایت و ظرفیـت    ،افزایش زیاد ولتـاژ  .یابد افزایش می p-n الکترون از طریق سد اتصال

را نشـان   NDRهـایی کـه    سـایر افـزاره   .شـود  می NDRکند، منجر به  افت میو جریان  ندک تنظیم می

هـا از یـک چـاه کوانتـومی      زنی الکترون که در آن تونل هستند نامتجانسبا ساختار  رسانا نیمهدهند،  می

سطح انرژي از یـک طـرف چـاه کوانتـومی بـه سـطح        که وقتی توسط دو سد تونلی تشکیل شده است.

بعـد از رسـیدن بـه حـداکثر      یابـد.  افـزایش مـی  در ابتدا جریان انرژي از یک چاه کوانتومی وصل شود، 

موجـب   هـاي مولکـولی،   در افزاره NDR یابد. وجود می افزایش NDR یابد و کاهش میرزونانس، جریان 

  شده است. نبررسی اثرات آبه  مندي زیاد علاقه

 سـاختار بـا   چـاه کوانتـومی   رسـانا نیمه زنـی تشـدیدي در   زنی بین باندها در دیود ایساکی و تونـل  تونل

) STM3( اسکن میکروسکوپ تونلی در NDRاست. اگر چه مشاهدات  NDR، مبناي فیزیکی نامتجانس

                                                
1 negative differential resistance 
2 Esaki diode 
3 scanning tunnelling microscopy 
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، اسـت نامتجانس ار ساختبا  رسانا نیمه که مشابه 1اپکساتم  حالات محلی از نوكچگالی  هاي به ویژگی

هاي مولکولی شامل فرآیندهاي متفـاوتی   افزارهدر  NDRهاي  احتمالا مکانیزماما نسبت داده شده است 

کـه   )nitro-substituted oligo(phenylene ethynylene)، )OPEمطالعات وسـیع از مولکـول    هستند. در

تـک متصـل    –گانـه  سـه  -تککه توسط پیوندهاي است یک مولکول مزدوج متشکل از سه حلقه بنزن 

نسـبت داده شـده اسـت. همبسـتگی عـالی بـین        NO2به کاهش الکتروشیمیایی گروه  NDRشده اند، 

مشـاهده   ،OPEبراي هدایت الکتریکی مشتقات  پتانسیل الکتروشیمیایی و اولین پتانسیل آستانه منفی

گیـري   در انـدازه  NDRشده است. به علاوه شواهدي از همبستگی بین کـاهش الکتروشـیمیایی و اثـر    

 در یـک سـلول الکتروشـیمیایی یافـت شـد. ایـن نتـایج        OPE-نیتروهاي  مولکولتک الکترونی انتقال 

 شـبیه  یا NDRکند. رفتار تغییر ساختاري است را تایید می یا اريبارگذمل شاکه  NDR هایی از نظریه

NDR رفتـار   هدهـد ک ـ  شواهد نشـان مـی   مولکولی گزارش شده است و افزاره در چندینNDR  ماننـد، 

نامنظم یا گـذرا در   با اینکه سوال برانگیز است که آیا قلههاي شیمیایی و ترکیبات است.  شامل واکنش

کاهش مشخصه جریان با افزایش ولتـاژ  ولی ، نسبت داده شود یا نه NDR باید بهولتاژ  -منحنی جریان

ها براي توسعه بیشتر ضروري اسـت   تر فرآیندو قابل بازیابی باشد و درك به براي عملکرد افزاره کم باید

]6[. 

  سرهاي مولکولی دو  سوئیچ ٣-۵-٢

پـذیري داشـته    بین دو حالت برگشـت  تواند با یک ولتاژ اعمالی میکه در آن رسانایی  دو سر یک افزاره

هـا مبتنـی    از این افزاره گروه. یک لکولی و دستگاه منطقی مفید استبراي استفاده در حافظه موباشد، 

هـاي   لایـه از  کـه  3ها و روتاکسان 2ها ، مانند کاتننندستمکانیکی متصل شده ه هاي دوپایاي موعهجبر م

                                                
1 apex atom 
2 catenanes 
3 rotaxanes 
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هـا بـه عنـوان     که تغییـر آرایـش ولتـاژ گیـت در مولکـول      . در حالیاند ده کردهااستف 1بلادگت -لانگامیر

رغـم   هـد. علـی  د جایگزین را نشـان مـی   مکانیزمهاي اخیر  پیشنهاد شده بود، آزمایش کلیدزنی مکانیزم

سـازي الکتروشـیمیایی و    شـبیه در هـا   هـا و روتاکسـان   کاتنن کلیدزنی، خواص زیاد ها پیچیدگیوجود 

 .]6[ سازد هاي مولکولی می براي افزارهکاندیداي جالبی ها را  مولکولاین الکتریکی، 

 ستند که بـراي ه OPEمشتقات  ،هاي مولکولی کاندید باشند توانند براي سوئیچ هاي دیگر که می سامانه

NDR استفاده از سه روش متفاوت. ها در بالا مورد بررسی قرار گرفت ، عملکرد آن- STMیم ، اتصال س

کننـده   کـه تاییـد   دهـد  پذیر در سامانه را نشان می برگشت کلیدزنی -متقاطع و اتصال مهره مغناطیسی

بـار، تغییـرات    افتـادن  گیـر ). اعتقاد بر ایـن اسـت کـه    )4-2( (شکل است سر وییچ مولکولی دویک س

  .]6[است  ها احتمالا پاسخ پدیده کلیدزنی بین آن ها و اثر متقابل ساختاري در مولکول

الکترود یا زاویه پیونـد نیـز   -در ترکیب مولکول کلیدزنی متفاوت مبتنی بر تغییرات بایاسیک مکانیزم 

تغییـرات   شـامل مشـخص  کـاملا   STMدر آزمایشـات   هاي مولکولی دو سر سوئیچپیشنهاد شده است. 

دو کلیـدزنی  ، گـزارش داده شـده اسـت.    روي سطحبر ساختاري ناشی از جریان در مولکول جذب شده 

گزارش شده است که به علت میدان الکتریکی ناشی از تغییر ساختار در  Zn(II)- porphyrinدر  حالته

  .]6[ها ادامه خواهد داد افزاره کاري اساسی براي ساخت ها است. این نوع آزمایش براي ارائه راهمولکول

  

  

  

  

  

  

  

                                                
1 Langmuir–Blodgett films 
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) 4-2( شکل STMاز آزمایش  I-Vدیاگرام و منحنی ه در سه سامانه مختلف. الف) مولکولی دو اوربیتال کلیدزنینمایش  

از  I-Vنمودار و منحنی  ب) اندازه گیري شده است. STMبین بستر طلا و نوك  OPEکه جریان از طریق یک مولکول 

از مولکول بین دو سیم  )SAM( خودآرایییک تک لایه  هاي متقاطع است، که در آن زنی شده از سیم صال تونلات

، کنترل شده Bاز طریق سیم در یک میدان مغناطیسی،  ،Idefمتقاطع قرار دارد. جداسازي سیم ها با عبور یک جریان، 

داشته باشید که در این روش دو اتصال مولکولی شکل نقطه مغناطیسی. توجه با اتصال  I-Vنمودار و منحنی  است. ج)

که ولتاژ به طور  زمانی I-Vهاي  نقطه و درین. در هر یک از منحنی گیرد، یکی بین سورس و نقطه و دیگري بین می

ها مشخص شده) نشان دهنده افزایش ناگهانی جریان است  که در شکل 3و  2، 1هاي آبی  کند (منحنی مثبت تغییر می

هاي قرمز  گردد ( منحنی که ولتاز به صورت منفی تغییر کند، جریان به تدریج به مقدار اولیه بر می ) و زمانی2 (برچسب

  .]6[نشان داده شده)  4که با 

 (الف)

 (ب)

 (ج)
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6-2  سرهاي سه  افزاره 

ماننـد (   افزاره ترانزیستور اثر میدان سه سر توانند مفید باشند، اما سر جالب هستند و میهاي دو افزاره

FET1تـوان   اند که رسانایی تک مولکول را می هاي نظري پیش بینی کرده مدلر مورد توجه است. ) بسیا

در تـک   FETرفتـار  ، مـدل کـرد. نمـایش تجربـی، ایـن      متعـارف  FETیک  با یک الکترود گیت مانند

ول مولک ـ نزدیکـی نیاز به قرار گرفتن الکترود گیـت در   دهد، با این حال، به دلیل ها را نشان می مولکول

گیـت پیشـنهاد شـده و در    از مختلـف  . چنـدین پیکربنـدي   ، کاري دشوار استگیتمؤثر راي کنترل ب

  .]6[هاي اخیر نشان داده شده است  سال

  پشتگیت  ١-۶-٢

سـورس و   –جفـت الکتـرود  است که متشـکل از یـک    از گیت، روش گیت پشتممکن  یک پیکربندي

. الـف)) -5-2( ) اسـت (شـکل  Al( یومینیم) یا آل Si( ینوبستر جامد، مانند بستر سیلیک بر روي -درین

 اسـت و مورد استفاده قـرار گرفتـه    گین به عنوان یک گیت پشتبسیار سن با ناخالصی سیلیکونی بستر

براي نشان  کند. این پیکربندي ورس و درین جدا میرا از الکترود س، آن Alیا  Si یک لایه اکسید نازك

 جداسـازي هـا،   تفاده شده اسـت. بـراي اکثـر مولکـول    اس هاي کربنی مشابه در نانولوله FETدادن رفتار 

هـاي   یـک ، تکنیکـوچک  کمتر باشد. براي ایجاد چنین جداسـازي سورس و درین باید چند نانومتر و یا 

یافتـه اسـت. بـا     هاي جدیـد، توسـعه   ، الکتروشیمیایی و دیگر روشومغناطیسیالکترمتعارف، مانند غیر

 مشاهده شد. روش گیت پشت 2الکترونی و اثر کندو جالب تک، ترانزیستور استفاده از روش گیت پشت

هـا را داده   ها یـا تعـداد کمـی از مولکـول     هاي مختلف در تک مولکول عه پدیدهي مطال ازهبه محققان اج

                                                
1 Field effect transistor 
 
2 Kondo effect 
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ز تبـدیل شـدن بـه یـک     ها مـانع ا ه ساخت و عملکرد پایین این افزارهاست، اما نیاز به امکانات پیشرفت

اتصـالات مولکـولی   اري سـاخت  هـاي  حقیق در این زمینه از بهترین مشخصهست. تشده ا شیوه گسترده

گیـت   ن ترانزیستورتک مولکول بـا هاي مختلف بهره خواهد برد. در نهایت ای کیل شده توسط تکنیکتش

 ،میـدان بـزرگ و پیوسـته    سازي ست. مدلپشت تا حد زیادي بی شباهت به ترانزیستور تک الکترون نی

  نشان داده نشده است. متعارف هنوز FETمانند 

 

بر روي  : یک مولکولگیت پشت الف)هاي مختلف.  گیت کنترل جریان از طریق یک مولکول با استفاده از  ) 5-2( شکل

 ب)به الکترودهاي سورس و درین متصل شده است. و یا گیت سیلیکونی با ناخالصی زیاد (بستر)  یک فلز اکسید شده

که الکترود سوم که در  ي سورس و درین در یک الکترولیت قرار گرفتهگیت الکتروشیمیایی: یک مولکول بین الکترودها

براي کنترل نسبی پتانسیل، یک الکترود اضافی، به نام  کند. اشت، یک میدان الکتریکی اعمال میالکترولیت قرار د

رویداد لکول با یک گیت شیمیایی: جریان از طریق مو شده). ج)شود (رسم ن اغلب استفاده می الکترود شمارنده

 .]6[ شود کنترل می ،، واکنش، دوپینگ یا پیچیدگیپیوندپذیر مانند  شیمیایی برگشت

 (الف)

 (ب)

 (ج)
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  گیت الکتروشیمیایی ٢-۶-٢

ــا اســتفاده را در تــک مولکــول FET ســازي دقیقــی از مــدل اخیــراً ]6[ چنــدین گــروه از گیــت  هــا ب

ورس و الکتـرود  ) که در آن ولتاژ گیت بـین الکتـرود س ـ  ب)-5-2( اند (شکل الکتروشیمیایی نشان داده

رابـط  هاي دوگانه در  ولتاژ گیت در لایه گیت قرار داده شده در الکترولیت، اعمال شده است. از آنجا که

هاي حل شده است که منجر به  خامت منظم از یونض مؤثرگیرد، ضخامت  الکترولیت قرار می -الکترود

 ردوکسهاي  مولکولها،  اییروشیمیکه الکت دهد میشود. این میدان بزرگ اجازه  میدان گیت بزرگی می

اثـرات گیـت کـه    د. بیشتر این نسوییچ کنپذیر  به طور برگشتبین حالت اکسید شده و کاهش یافته را 

نسـبتا کوچـک هسـتند. مطالعـه اخیـر از دي متـان تتراکـاربوکیلی پـروپیلن          تاکنون دیده شده است

)PTCDI( ،ولکول به طور از طریق متواند  مین که جریا که یک مولکول ردوکس است، نشان داده است

)، ج)-6-2( انـرژي (شـکل   دیـاگرام هـاي   . در تـرم ))6-2( (شکل اي بیش از سه برابر شود قابل ملاحظه

جـا   جابـه الکترودهـا   سـطوح فرمـی  طـرف  به  ردوکس رامولکول  LUMOکاهش تغییرات ولتاژ گیت، 

اثـر گیـت   بـراي درك کامـل    شـود.  یش زیـاد جریـان از طریـق مولکـول مـی     د کـه باعـث افـزا   کن می

هـا و   هـا بـا حالـت ارتعـاش مولکـول      اید براي در نظر گرفتن تزویج الکترونباي  الکتروشیمیایی، نظریه

ردوکـس  هاي  دانستن هر دو نظریه انتقال الکترون از مولکول. هاي حل شده اطراف توسعه یابد مولکول

  .]6[ مهم است )کاهش-اکسایش(

  هاي دیگرگیت ٣-۶-٢

-5-2( (شـکل  شـود توسط یک اتصال شیمیایی حاصـل   تواند مین از طریق تک مولکول جریا برقراري

 tetraethyl xylyl dithiol الکتــرون دهنــده، آرایــی هــومی در تــک لایــه هــاي خــود). چنــین مفج)

(TMXYL) ،گیري رسانایی توسط  نشان داده شده است. اندازهSTM  دهـد کـه    نشان مـیTMXYL  از
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 tetracyanoethylene(TCNE)واکنش بـا یـک گیرنـده الکتـرون،      مانند نتیجهبه  به اهمیرفتار عایقی 

بـه   Ni+2و  Cu+2پذیر در مطالعه اتصال برگشت کند. تغییرات رسانایی ناشی از اتصال شیمیایی می تغییر

ده اسـت. بـه طـور کلـی، مکـانیزم      مشـاهده ش ـ  ،STMپیوند  نشکست الیگوپپتیدها با استفاده از روش

یی شامل فرایندهاي بسیاري از جملـه اثـر میـدان، انتقـال بـار، واکـنش شـیمیایی و        هاي شیمیا گیت

  .]6[ است تغییرات ساختاري

بـا صـفحه   هیـدروژن   اسـتایرن روي مشتق شده از هاي  با میدان در مولکولکنترل شده تغییر رسانایی 

نقطـه   ان گیـت از بـار  که میداست  العاده مشاهده شده خلاء فوق STM) با استفاده از Si )100انتهایی 

، STMقـدرت تفکیـک    اما سر استچه این یک آزمایش دو نزدیکی پیوند ناشی شده است. اگر در ثابت

ه بـار  . باید توجه داشـته باشـیم ک ـ  ه استدفراهم کر ها ی از مفهوم اثر میدان تک مولکولنمایش واضح

اطراف باشد که بار  لکتروشیمیایی میا گذاري نیز اصل گیتها باشند، که این  ناخالصیها یا  تواند یون می

  .]6[ شود ها کنترل می مولکول با تنظیم توزیع یون

  

ردوکس مولکول با  کلیدزنیتوسط ، PTCDIکنترل انتقال الکترون از طریق یک مولکول ردوکس،   ) 6-2( شکل

 (الف)

 (ب)

 (ج)
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با  Vg(سورس برحسب ولتاژ گیت  -درینجریان  ب). PTCDIتصویر ساختار  الکتروشیمیایی. الف) استفاده از گیت

به الکترودهاي سورس و درین طلا  انتهایی دیتیول با PTCDIبراي پیوند کوالانسی  )Ag/AgClتوجه به الکترود مرجع 

هیستوگرام رسانایی  هاي تجربی از موقعیت قله ها در داده دهد. مربع نشان میرا  NaClOاز  M 0.1 در محلول آبی

تنظیم  ج)به دست آمده است. خط آبی با ثبت جریان دهیم،  تغییر می ژ گیت را به طور پیوستهوقتی ولتاه و تعیین شد

د که موجب تغییر در کن جا می جابهسورس و درین  فرمیولتاژ گیت سطوح انرژي مولکولی را نسبت به سطوح انرژي 

  .]6[ شود ریق مولکول میجریان انتقال از ط

7-2  عملی هاي آزمایش 

. لیتوگرافی مرسوم هنـوز از رسـیدن   ر چالش برانگیز استیک کار بسیاهاي تک مولکولی افزارهساخت 

هاي میکروساختار مرسـوم اسـت.   مقیاس مولکولی ناتوان است و این موضوع وراي قابلیت تکنولوژي به

هاي آزمایشـگاهی پیچیـده و مـاهر اختـراع     هایی با حوزه گسترده یک تعداد تکنیکهبا وجود این، گرو

تی توسط گـروه تحقیقـا  مولکولی که هاي هآزمایش عملی افزار چندین به، ي گسترش بحثبرااند. کرده

طـور مختصـر بیشـترین    به، . در اینجاشده استچن، آکرمان، ام.سی کري و لی به انجام رسیده، رجوع 

ها توانایی . مفهوم مشترك در این روشده شرح داده شده استبه صورت گسترهاي استفاده شده روش

تواننـد یـک   ها گاهی اوقات میاندازه نانومتري (نانوشکاف) هست. تک مولکول تشکیل شکاف الکترود با

گیـري  مولکولی قابل اطمینان اجازه انـدازه  هاي بسازنند، بنابراین ایجاد اتصال پل شکاف بین الکترودها

  .]7[ دهدهاي سازنده را میانتقال بار از طریق تک مولکول
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  اه شکستن اتصال ١-٧-٢

ند به دو دسته تقسیم شود: شکستن اتصالات به طور مکـانیکی قابـل کنتـرل و    توامی اه شکستن اتصال

بـه طـور مکـانیکی قابـل کنتـرل (       اه ـ شکسـتن اتصـال  از طریق مهاجرت الکتریکی.  اه اتصالشکستن 

MBCJs1(  شـامل معرفـی   ایـن تکنیـک  ه است. دمعرفی شتوسط مورلند و همکاران و مولر و همکاران 

بـر روي لایـه عـایق     نشانی شده دار بالاي شکاف لایهق یا یک سیم شکافي معلآزاد فلزپل  ،لیتوگرافی

در  قابـل خـم   بسـتر . ه اسـت د، ثابت ش ـقابل خم شدن یک بستر، و در نهایت بر روي (پلیمر یا اکسید)

 شـود. از تر آن تهیـه مـی  لیل خاصیت تغییر شکل مکانیکی بیش ـد برنز به -فسفربیشتر موارد از صفحه 

یک میله خم شده است، این بستر یـا زیرلایـه در سـه    از طریق فشار کنترل شده مؤثر  سترکه ب آنجایی

سـتر خـم   بکـه   ). وقتـی اسـت  شرح داده شده 7-2گیرد ( در شکل قرار می نقطه هندسی، مورد خمش

الکتـرود  جدیـد از  شـکند و دو سـطح   در نهایت فلز منقبض شده می شود و، سیم فلزي کشیده میشد

مونتـاژ  هـاي مختلـف   توانند بین شکاف الکترودهاي مجـزا از طریـق روش  ها می. مولکولشودایجاد می

یک از محلول یا فـاز   هر ها درتواند الکترودها را بشکند در حالی که، مولکولمی شوند. براي مثال، یکی

هاي خواسته شـده بعـد از شکسـتن سـیم فلـزي      شکاف یا از طریق اضافه کردن یک محلول با مولکول

  . ]7[ ضور دارندح

از طریق مهاجرت الکتریکی براي ایجاد اتصـالات مولکـولی    اه ستین مثال براي روش شکستن اتصالنخ

کنیـد). در ایـن   مراجعـه   )ب و ج-7-2(( به شکل  داده شدشرح  1997توسط رید و همکاران در سال 

کـه قابلیـت    )BDT( تیـول بنـزن دی  -4و1از  (SAM)آرایی  ک لایه خودمطالعه، یک سیم طلا با یک ت

هاي تیول داشته، پوشیده شد. سـپس سـیم طـلا در محلـول     اتصال به دو الکترود طلا را از طریق گروه

هـا  شکسته شده، حلال تبخیر شده بود و سیم هاي سیم یکی ازدر شد.  امتداد دادهمولکولی تا شکستن 

  .  ]7[ شده بودند نزدیکتا شروع یک مقدار رسانایی به هم 

                                                
1 Mechanically controllable break junctions 
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از قسمت ) SEM(با یک سلول مایع و تصویر میکروسکوپ الکترونی اسکن  MCBJماتیک اصل ش الف)  ) 7-2( شکل

 سیم طلا براي) 1(گیري.  شماتیک فرایند اندازه ب)یک لایه عایق پلیمري است.  POمیکروساختار. اتصال طلا  یانیم

ا روي سطوح سیم طلا شکل هSAMیول، دیت بنزن-1و4بعد از افزودن  )2(اتصال قبل از شکستن و نوك شکل.  نشکست

. هدد پوشیده شده را می SAM فاوت طلا که بادو تماس مت تشکیلمکانیکی سیم در محلول  نشکست )3(گیرند.  می

کنند تا زمانی که رسانایی حاصل  حرکت می هم طلا به آرامی به سمت هايتبخیر شد، تماس که حلال آنپس از ) 4(

) یک جساخت و تولید تکرار شود. در  تواند چندین بار براي آزمایش می ) (بدون راه حل)4) و (3شود. مراحل (

تشکیل شده است. بعد از  MCBJ اثر که در نزدیک به همبین الکترودهاي طلاي  SAMیتیول د بنزن -1و4شماتیک از 

باشند،  Auیا  Hنند توا می Xهاي انتهایی مانند  یی است. گروهانتهاهیدروژن نشانی، تیولت به طور معمول به صورت  لایه

ها تقریبا عمود بر سطح طلا  شود. این مولکول یا تماس قبلی ایجاد میطور بالقوه از یک حادثه انقباض  به Auبا که 

 (الف)

 (ج) (ب)

)1( 

)2( 

)3( 

)4( 
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 .]7[ هاي مولکولی دیگر بعید است گیري جهتباشند و ساخت  می

، مقـدار رسـانایی   هـا) با کنترل مناسب آزمایش (که به طور یکسان انجام گردیده بود اما بدون مولکـول 

 تیـول بنزن دی -4و1هاي طور ایده آل یک) از مولکولتواند به تعداد خیلی کمی (بهگیري شده میاندازه

هـاي مهـم روش شکسـتن اتصـالات از طریـق      در شکاف نسبت داده شود. یکی از مزیـت  اتصال دهنده

 ،قیـق جـزء پیزوالکتریـک   مهاجرت الکتریکی این است که اندازه اتصال به طور پیوسته تحت کنتـرل د 

 ـ  علاوه بر این، توانایی تکرار خـم  دارد.را بدون آلوده کردن اتصال قابلیت تنظیم شدن  ه عقـب و  شـدن ب

هـاي  گیريبراي به دست آوردن یک تعداد خیلی زیاد از اندازه پذیر اجازه شمارش جلو در بستر انعطاف

هدف بین شکاف محکم گردید، فشـار مکـانیکی    علاوه، بعد از اینکه مولکولدهد. بهمولکول هدف را می

از مطالعـات تئـوري   امـا  تواند کنترل شود. اگرچه، پیکربندي محل دقیق اتصالات ناشناخته اسـت،  می

نتـایج تجربـی    بـر در تأثیر  مولکول -مکانیکی اتصال فلز آشکار است که شکل دقیق، پیکربندي و فشار

  ها بسیار اهمیت دارد.در تک مولکول

نخستین بار توسـط پـارك و همکـاران در     )EBJsاتصالات از طریق مهاجرت الکتریکی (ستن روش شک

ولتـاژ مسـقیم    -چگالی جریان زیاد یا اعمال جریـان ه داده شد. عبور کنترل شده یک عتوس 1999سال 

، مهاجرت الکتریکـی  پرتوي الکترونی لیتوگرافینازك پیوسته از پیش تعریف شده با  به سیم فلزي زیاد

د، واجـرا ش ـ بـه درسـتی   اگر  ).)8-2( (شکلشودو شکستن احتمالی سیم فلزي را سبب می هاي فلزتما

-هاي هدف مـی شود در نتیجه مولکولنانومتر ایجاد می 2تا  1ا با فاصله تقریبا مجزیک جفت الکترود 

ها در ولکولم داخل کردن. براي را ایفا کنندپل نقش توانند تقریبا در شکاف الکترودهاي شکسته شده 

روش . یــک وجــود دارد مختلــف ز طریــق مهــاجرت الکتریکــی، دو رویکــردروش شکســتن اتصــالات ا

عد از فرایند شکسـتن اسـت، یـا ابتـدا شکسـتن و سـپس       ها در روي سطح الکترود بمولکول نشانی لایه

ینـد شکسـت از   قبـل از فرا کـه  دلیل اینبه شود.ر روي الکترودهاي مجزا را شامل میب هامولکول مونتاژ

شود، روش شکستن اتصالات از ساخته می به آسانی روي بسترگیت الکترود طریق مهاجرت الکتریکی، 
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 شـکل ( سر مفیـد اسـت   هاي سهاي در ساخت پیکربندي دستگاهطریق مهاجرت الکتریکی به طور ویژه

هاجرت الکتریکـی  وسیله م، اتصالات نانوشکاف تشکیل شده بهMBCJsدر مقایسه با روش  ).)الف-2-8(

ایجـاد کنـد. بنـابراین،    را هـاي تکـراري بـا همـان اتصـال      گیري توانند یک مجموعه بزرگ از اندازهنمی

ه براي آزمودن رفتار آماري فرایند شکستن مهاجرت الکتریکی ساخته شود. علاوه راافزبایدتعداد زیادي 

ال در طـول مهـاجرت الکتریکـی    ها باید با دقت استفاده شـوند. گـرم کـردن محـل اتص ـ    براین، تکنیک

اي طـلا در کنـار شـکاف را    هها و تشکیل جزیرهدر نتیجه بزرگی شکاف، تخریب مولکول دما وتواند  می

-مـی  خالفتم راغبهاي با پیوستن مولکول در رابط شکاف غیرعمدي باقی مانده هايفلزدهد.  افزایش

-ها براي حذف حضور جزیـره سنج دقیق طیف پوشانند. ارتباطرا می هاي مولکولی ذاتیکنند و سیگنال

هایی با خاصیت مهـاجرت  هاي اندکی مشغول ساخت نانوشکافشود. اخیرا، گروههاي فلزي استفاده می

اسـتفاده در میکروسـکوپ    مجـوز  هسـتند کـه   SiNxالکتریکی روي غشاهاي شـفاف ثابـت از جـنس    

  .]7[ درا دارنها در طبیعت کافتشکیل نانوش کشیدن تصویربه ) براي  TEM الکترونی عبوري (

  

از الکترودهاي فلزي که توسط لیتوگرافی تابشی الکترون و تکنیک شکستن اتصال با  SEMالف) تصویر   ) 8-2( شکل

نانومتر از هم فاصله دارند را از سطح  1مهاجرت الکتریکی ساخته شده است. این تصویر دو الکترود طلا را که به اندازه 

نانومتر پوشیده شده است. کل ساختار بر روي  3با یک لایه اکسید آلومینیوم با ضخامت  دهد که آلومینیوم نشان می

  .]SiNx ]7هاي مهاجرت الکتریکی نمونه بر روي غشاء  از نانوشکاف TEMویفر سیلیکون ایجاد شده است. ب) تصاویر 

 (الف) )ب(
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  : میکروسکوپ پراب پویشیافزاره یبیرون هاي تصالا ٢-٧-٢

) بـه  CP-AFM2پـراب هـدایتی (    -و میکروسکوپ نیروي اتمـی  )STM  1میکروسکوپ تونلی روبشی (

( از چنـدین ده مولکـول تـا     مولکـول  هاي انتقال بار تعدادي مشخصهگیري  اي براي اندازهطور گسترده

یرسـازي بـا وضـوح    در ترکیب تصواز دست رفته  STMیک تک مولکول) استفاده گردیده است. قدرت 

 چگـالی شـود)، محـل   نامیده می STS سنج تونلی روبشی (که طیففضایی الکتریکی سنجی  بالا و طیف

طور کلی، اتصال الکتریکی از طریق شکاف هـوا (یـا   د. بهکنمیفراهم  اتمی را ها با تفکیک فضاییحالت

افتـد،  اتفاق مـی  STM) بین مولکول یا تک لایه مولکولی و نوك STMخلأ شکاف تونلی، در خلأ بالاي 

شـود. یـک پیشـرفت مهـم     تک مولکول منجـر مـی  محاسبه رسانایی اي در ظهکه به سختی قابل ملاح

-کسی که رسانایی تک مولکول را از طریـق تشـکیل چنـدین هـزار اتصـال فلـز       ،توسط زو و همکاران

کنترل شـده   STM. این تکنیک به شکستن اتصالات از طریق اندازه گیري کرد، اثبات شد فلز-مولکول

 )STM-BJ3( این روش، اتصالات مولکولی مکرراً و سریعاً به وسیله حرکت نـوك  گردد. در بر میSTM 

شـوند.  تشـکیل مـی   هاي راغبدر بیرون و درون اتصال با سطح الکترود فلزي در محلول حاوي مولکول

تواننـد  یا تعداد خیلی کمی مولکول با در برداشتن دو گـروه محکـم در انتهـاي خـود، مـی     مولکول تک 

). بـه دلیـل تعـداد    الف-9-2دهند(شکلحرکت پشت نوك از سطح بوده، تشکیل  کهشکاف پل را زمانی

و  سـازد مـی لاعات رسـانایی،  راي تحلیل آماري اطهایی بهاي ممکن، این تکنیک رباتگیريزیاد اندازه

  دهد.نشان میآشکارا اتصالات مولکولی را تشکیل  گرام تکامل رسانایی در طول شکستن،هیستو

                                                
1 Scanning tunneling microscopy 
2 Conducting probe atomic force microscopy 
 
3 Scanning tunneling microscopy-controlled break junction 
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به  ، وقتی نوك از بستر دور شده است،طلا و یک بستر طلا STMتماس طلا بین نوك ایی رسان: )1الف) (  ) 9-2( شکل

: یک )2(. ثابت پلانک است) hبار یک الکترون و  eکه  2e2/h=(یابد  کاهش می G0در حدود چند  اي صورت پله

قلهشان داده شده، ) ن1همانطور که در شکل (و  منحنی رسانایی ساخته شده است 1000هیستوگرام رسانایی که از 

که  زمانی: )3(دهد.  نشان می G03 و G0 ،G02 حدوددر که مربوط به رسانایی کوانتیزه شده است را  تعریفی هاي خوش

اگر  شود و به طور کامل شکستهکه مربوط به از بین رفتن آخرین پله کوانتومی است، ) 1تماس نشان داده شده در (

به  ها پلهشود. این  می سانایی ظاهرر هاي پلهسري جدید از  د،نحضور یاب ولحلدر م بیپیریدین -'4و4چند مولکول مانند 

 1000حاصل از  : هیستوگرام رسانایی)4(گیري اتصال مولکولی پایدار بین نوك و الکترودهاي بستر است.  دلیل شکل

به  G00.01× 3و × 2، ×1 در حدودها  قلهدهد  ) نشان می3( که مانند نشان داده شده در گیري به دست آمده است اندازه

اي در همان محدوده  هیچ پله یا قله ها، ): در غیاب مولکول6) و (5(د.نشو مربوط میبه یک، دو و سه مولکول ترتیب 

پوشیده شده  AFMنوك  به خودآراییمولکولی با تماس آلکانتیول تک لایه  اتصالیک  )برسانایی مشاهده نشده است. 

  .]7[ ستتشکیل شده ا ،طلا از

کند، به صورت مستقیم بـا   عمل می ییکه به عنوان الکترود بالادهنده پوشش  فلز، نوك CP-AFM در

، اتصال برقرار کرده کند به عنوان الکترود پایین عمل می که رساناروي بستر قرار گرفته بر  يها مولکول

کـه یـک    در حـالی ت)، به نمایش درآمـده اس ـ  AFM دستگاه فیدبکاین فرایند توسط حلقه است ( که 

  

 )الف( )ب(
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-9-2 شـکل فته است (ولتاژ مورد استفاده قرار گر -هاي جریان مشخصهگیري  مدار خارجی براي اندازه

  .]7[ب) 

را اسـت   STMاضـافی در دسـتگاه    زنـی  ، کاهش جریان ایجاد شده که به واسطه شکاف تونلاین روش

 قابل تـوجهی به طور یه فلزي پوشیده شده با لا CP-AFM ازکند. هرچند نوك پراب هدایتی حذف می

هـاي  تعـداد مولکـول  تري در اطمینـان بیش ـ است. ایـن تفـاوت، عـدم    تیز اتمی  STMتر از نوك  بزرگ

الکترود پایین  همواري و ریخت شناسی بسترکند. به علاوه، در نظر گرفتن ناایجاد میگیري شده  اندازه

 CP-AFMهـاي  گیـري انـدازه  از بحرانـی بـه  هاي مورد مطالعه نیاز است. نیبراي تخمین تعداد مولکول

باشد. ها میبراي جلوگیري از اعمال فشار اضافی به مولکولل بسیار حساس نیروي بارگذاري نوك کنتر

الکترونـی را تغییـر دهـد. از طـرف      هاي مشخصهفشار اضافی ممکن است ترکیب مولکولی و در نتیجه 

توانـد ابـزار   به یک مولکول براي تغییر آن ترکیب مـی دیگر، توانایی اعمال نیروي مکانیکی کنترل شده 

  .]7[ قدرتمندي براي بررسی رابطه بین ترکیب و انتقال بار در اتصالات مولکولی باشد

  دیگر هاي اتصال بیان ٣-٧-٢

چندین روش دیگر بـراي ایجـاد دو الکتـرود بـا شـکاف داراي انـدازه مولکـولی بـراي          ها گروهاز ی برخ

اي مثـال، مورپورگـو و همکـاران    . بـر انـد  هدی در اتصالات مولکولی طراحی کـر رونآزمایشات انتقال الکت

لـول  را پیشنهاد دادند که در مقیاس اتمـی و در مح  تروشیمیایی در فاصله بین الکترودهاالک نشانی لایه

گـر بـراي کنتـرل فاصـله     شود. روش دیکم تنظیم می نرخها در (یا حذف) اتمنشاندن  آبی از طریق لایه

و  صـفحه مشـبک  در مقیاس اتمی توسط کوباتکین و همکـاران بـا اسـتفاده از تکنیـک      کترودهابین ال

ه افـزار هـا  آن ) گـزارش شـده اسـت.   UHVهاي مختلف در شرایط خلأ شدید (در گوشهسطحی تبخیر 

را تحت شرایط تمیز و دماي پایین به دسـت آوردنـد. در روش متنـاوب بـراي      کاملا مشخصولکولی م

 توسـط دادوش و همکـاران  کـه  لیتوگرافی و انـدازه مولکـولی    وضوحهاي طابق بین روشغلبه بر عدم ت
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هـا از  نـانومتر شـرح داده شـد. مولکـول     10 قطر نمونهبا استفاده از نانوذرات طلا با گزارش شده بود را 

-هـا محلـول دمبلـی شـکل ذره    شوند مانند اینکـه آن طریق پیوندهاي تیول به نانوذرات طلا متصل می

هاي تک دیواره بـه عنـوان الکتـرود مجـزا بـه وسـیله یـک        ذره را تشکیل دهند. اخیرا نانولوله-کولمول

هاي نانوشکاف از طریق اکسیداسـیون دقیـق   شوند. الکترودنانومتر) استفاده می 10نانوشکاف (کمتر از 

یلیک اسـید بـه   هـا گـروه کربوکس ـ  مقطع نانولوله تک دیواره و دو وجه انتهایی نانولوله هایی کـه در آن 

هاي عامل با گروه آمین در هردو انتهـا را  وسیله مولکولانتهاي نانولوله متصل بوده و توانایی پل زدن به

-ه با مولکولافزاربراي ساخت توانند  می تماسهاي ). این عامل)10-2( آیند (شکلمیداشته، به دست 

کننـد،   عمـل مـی   DNAترکیـب بـا   ، مبدل نوري و سنسـورهاي   pHبه عنوان سنسور هاي متنوع که 

هـاي  میلهترکیب مستقیم و رشد نانواستفاده شوند. جدیداً، برن هولم و همکاران یک روش جدید براي 

گلیکـول بـه    اتـیلن  ول و پلـی تی هاي نانوذرات طلا با عامل ديسر متصل شده با استفاده از دانه طلا سربه

نـانومتر بـین دو    2-1ر یک نانوشکاف بـا انـدازه   نشان دادند. این روش د) SH-PEG-SH(عنوان لینکر 

آید که احتمال ساخت الکترودهاي نانوشکاف ترکیبی تک الکترونی یا چندین نانومیله طلا به دست می

  .]7[ دهدپایین به بالا را پیشنهاد می مونتاژ شیمیایی الکترونی به وسیله روش

  

با یک پلاسما  SWNTs) برش دقیق الف ).SWNT( نانولوله تک جدارهنانوشکاف تشکیل الکترودهاي   ) 10-2( شکل

 )ب(

 )د(

 (الف)

 )ج(
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) با لیتوگرافی پرتوي الکترونی تعریف شده PMMAمتاکریلات ( متیل ز طریق باز کردن یک پنجره از پلیاکسیژن که ا

کند و  تولید میبا انتهاي خود با اسیدهاي کربوکسیلیک  عاملدو نقطه تماس  ب) باز کردن اکسایشی یک لوله،است. 

که با استفاده از  کرومبا طلا بر روي صفحه  SWNTاز  SEM) تصویر جشود.  ایجاد می نانومتر فاصله 2به اندازه 

برش داده شده  SWNTاز شکاف  AFM) تصویر دلیتوگرافی پرتو الکترونی و یک پلاسما اکسیژن برش داده شده است. 

نانومتر است که از پروفایل  6/1برابر با  SWNT . قطراست هاي ایزوله محاسبه شده ت. نکته: پروفایل ارتفاع از لولهاس

  .]7[ است به دست آمدهارتفاع 

8-2  هامسائل و چالش 

اي است که در طـی چنـد سـال     هاي فوق العاده از پیشرفت یکسر کوچک بالا تنها مورد بحث در مسائل

 صـه غناطیسـی و توابـع مشخ  الکترونیـک نـوري، م   مکانیکی، ته به دست آمده است. این مطالعاتگذش

عمـل   تکه افزاراند که ممکن است بعنوان عناصر  نشان داده مولکولی، الکترونیک را جامع و فوق العاده

نیـاز بـه یـک معمـاري     دهاي متنوع مختلف به طور بـدیهی  کننده از عملکر سازي کمک ند. یکپارچهکن

اري و ، طراحـی معم ـ سـامانه بحـث سـطح    ت دارند. در حالی کـه و ساخسامانه  سطح جدید یا طراحی

، هنوز مسائل کلیـدي وجـود دارد کـه بایـد     تکه افزارحذف شده است. در سطح  هاي تکرهاافزتوسعه 

  .]6[ حل و فصل شود. بعضی از این مسائل در زیر بحث شده است

  ارتباط مولکول و الکترود ١-٨-٢

هـا ارتبـاط   ها باید از نظر الکتریکی به دنیاي خارج توسـط الکترود  مفید، مولکول افزارهاي ایجاد یک بر

بـین مولکـول و    پیوند شـیمیایی  ماهیتشده است که رسانایی مولکول نه تنها به  فهمیدهبرقرار کنند. 

مولکـول، حسـاس اسـت.    -الکترودها، بلکه همچنین به جزییات مقیاس اتمی هندسـه تمـاس الکتـرود   
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گسـترده   وشی که به طـور کنترل دقیق هندسه تماس در مقیاس اتمی، یک چالش دشوار بوده است. ر

تیئول بـه الکترودهـاي طـلا اسـت. ایـن      انتهایی هاي  ها با گروه شود، متصل کردن مولکول استفاده می

 قطبـی اتـم فلـزي و میـدان     اخواسته از قبیل تحرك بـالا اثرات ن اي مزایاي بسیاري است، اماروش دار

-C-C  ،Cها، شـامل   دارد. محققان به انواع دیگر تماسمولکول وجود  -در فصل مشترك فلزنیز بزرگ 

Si  لزومـا   دارد، ی بر روي رسـانایی الکترود اثر عمیق-چه تماس مولکولاند. اگر پیوندها نگاه کردهو سایر

رویکـرد جـایگزین بـراي سـاخت      ها را نپوشانده است. بنابراین یـک  ذاتی مولکول کلیدزنیخصوصیات 

  .]6[ ر رسانایی مطلق استدیاها به جاي مق مزایاي خواص ذاتی مولکول ها استفاده از افزاره

  اتفاقی هاي ارتعاش ٢-٨-٢

فلـز مشـاهده شـده اسـت. دو     -مولکـول -رسانایی در اتصـالات فلـز   صادفی ناخواستهتلگرافی ت کلیدزنی

و ارتعاشـات پیونـد بـا توجـه بـه        کت مولکولی با توجه به تغییر شـکل مکانیزم پیشنهاد شده است: حر

 کلیـدزنی د. رفتارهـاي  نشـو  جـدا  یـا   طح طـلا وصـل  ول محدود شده، در یک روش تصادفی به سمولک

ــدازه ــابه در ان ــی مش ــري تلگراف ــانایی  گی ــاي رس ــه در   انهمبســیاري از ســاه ــاس، از جمل ــاي نانومقی ه

گـزارش شـده اسـت.    تر از میکرومتر  سیلیکون کوچک -فلز -هاي اثر میدان اکسید سیلیکونترانزیستور

هـاي  افـزاره شـناخته شـده در    f/1 از نـویز  ه کـه وح گسسـت این ارتعاشات تصادفی بین دو یا چند سـط 

نانوبلورهاي پلیمري اسـت،   هدایتهاي اخیر شامل  به وجود آمده است. نمونه الکترونیکی نشات گرفته،

هـا   انهماین سااست. نویز تلگرافی در  که در آن یک یا چند رشته پلیمري در بین دو الکترود قرار گرفته

است. جالبه توجه داشته باشید که ارتعاشـات مشـابه در    دار هاي نقص التمربوط به گیر افتادن بار در ح

ها مشاهده شده است. این ارتعاشات تصادفی لزوما محدودیت اساسـی   هاي نوري تک مولکول سنج طیف

 ها باید درك و کنترل شـوند  نیست، اما آنهاي جبري نشان داده شده افزارهبه مانند ها کاربرد افزارهدر 

]6[.  
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  ثباتی و حرارت محلی ان ناشی از بیجری ٣-٨-٢

مهـم  طبیعی است کـه  رسوم مهم هستند. مهاجرت الکتریکی و حرارت محلی، در طراحی الکترونیک م

محلـی از   حـرارت ثبـاتی و   ها در الکترونیک مولکولی سوال ایجاد کند. جریان ناشـی از بـی   آناثر بودن 

نانومقیاس، مسیر بدون برخـورد   اتصالد. در یک آی ه وجود میها ب ها و فونون مبادله انرژي بین الکترون

اغلب بزرگ است، به طوري که هر الکترون باید در مدت انتقـال   ن آزاد در مقایسه با اندازه اتصالالکترو

بـه چگـالی جریـان     بـا توجـه  حـال،  را آزاد کند. با این  کسر کوچکی از انرژي خود در اتصال فقط یک

ي محاسـبه  بـرا  تجربـی داشته باشـد. یـک روش    اي د اثرات قابل ملاحظهتوان می نانو بزرگ در اتصالات

 از براي جدا کـردن اتصـال مولکـول از   گیري نیروي مورد نی ندازهها توسط ا دماي محلی در تک مولکول

که انفجار حرارتی فعال اسـت، نیـرو بـه دمـاي محلـی در تمـاس        کترودها گزارش شده است. از زمانیال

  .]7[ کند را فراهم میمولکول  مؤثراست، که تخمینی از دماي محلی  حساس مولکول -الکترود

  توصیفیابزارهاي  ۴-٨-٢

ل بـه دلی ـ  STMبسیار مورد نظر هسـتند.   نمایی ساختاري و طیف توصیفی ي درك مساله فوق، ابزاربرا

ال الکتـرون در تـک   انتق ـ سکوپی و تونلی نقـش مهمـی در درك  میکرو نما توانایی آن براي هر دو طیف

ماننـد   کـاملا مشـخص  سطوح ز به نیا STMطور که  . همانرده است و ایفا خواهد کردک ها ایفا لمولکو

میکروسـکوپ نیـروي اتمـی    ها مناسب نیست.  ها یا نمونههاي تک دارد، براي بسیاري از افزاره کریستال

)AFM  از  يتـر  ) یکی دیگر از ابزار توصیفی ساختاري مفید است. اگرچه آن وضـوح پـایینSTM رد، دا

هـاي   به فرد در مورد ماهیت تمـاس اطلاعات منحصر  AFMگیري رسانایی با  اما نیروي ترکیبی و اندازه

اطلاعـات   کند. میکروسکوپ الکترونی بالستیک نیز قادر بـه آشکارسـازي   مولکول را فراهم می -الکترود

اختاري اشعه ایکـس  ستوصیفی  هاي روي الکترودها است. یکی دیگر از ابزار ساختاري در مورد مولکول
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-سـیلیکون  اتصـال آنگسـتروم از یـک   وضـوح  است که براي فراهم کردن اطلاعات مربوط بـه سـاختار   

بـرداري،   نمـاي عکـس   نمایی سطحی از جمله طیف هاي طیف جیوه را نشان داده است. تکنیک -مولکول

بـه   LUMOو  HOMO يتـراز هم رابطهمولکول و  -هاي الکترونیکی اتصال الکترود در تعیین مشخصه

نمـایی بـراي اعمـال بـه      ي طیـف هـا  ن حال، اکثر تکنیـک . با ایکاربرد دارد ، زیادسطح فرمی الکترودها

تونلی الکترونی غیرالاستیک یک  نمایی د قرار دارد، دشوار است. طیفهایی که در بین دو الکترو مولکول

هـاي   کـم انـرژي دارد. تکنیـک   مدهاي ارتعـاش  استثنا است، اما آن نیاز به درجه حرارت کم براي حل 

در دمـاي   اتصالات ها در واص شیمیایی مولکولرامان، در بررسی خ نما وري، مانند مادون قرمز و طیفن

  .]6[ اتاق وعده داده شده است

  هاي نظري چالش ۵-٨-٢

. فاصـله  اسـت  مقالـه هاي اخیر در توسعه نظري نیز قابل توجه است، اما فراتر از محدوده ایـن   پیشرفت

 کـه  اییج ـهاي مولکـولی نسـبتا سـاده،     امانههاي تجربی براي بسیاري از س بات نظري و دادهبین محاس

هـا، الکترودهـا و    واقع بینانه دیدن رفتار مولکـول در حال کاهش است.  خاموش است، زنی رزوناس تونل

مولکول بسیار مهـم اسـت. بـه دلیـل فقـدان جزئیـات        -جزئیات مقیاس اتمی از فصل مشترك الکترود

یک گـام مهـم بـراي     مولکول -هندسه تماس الکترودي از آزمایشات، رفتار اخیر از اس اتمی بسیارمقی

هـاي توابـع گـرین غیـر تعـادلی و تئـوري تـابعی        است. روش ها آزمایشها و  نظریهمقایسه عادلانه بین 

دغـام  دهـد امـا ا  زنـی منسـجم را ارائـه مـی     تونـل از ل هاي متشک انهمهاي معقول از سا ، توصیفچگالی

هـاي پیشـرفته و    بیشتر دارد. نظریه ی نیاز به پیشرفتکتریکی و تزویج ارتعاش الکترونارتباطات قوي ال

را هـا   پدیده انتقال الکترون در مولکول توصیف ارتعاش الکترونی قوي و تزویج حلال الکترونی در موفق،

کتروشـیمیایی  لگیـت ا  هـاي  ي انتقال الکترون در درك آزمـایش توسعه داده است. گسترش این امر برا
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توسـط جامعـه شـیمی توسـعه داده     که هاي انتقال الکترون  بین نظریه تواند پلی بسیار مهم است و می

  .]6[ ، باشدهاي فیزیک و مهندسی توسعه یافته توسط انجمنکه هاي انتقال الکترون  شده و نظریه

  هاي فولرن هاي صورت گرفته بر اساس مولکولپژوهش ۶-٨-٢

 ماننـد کوچـک  در ذرات  در بررسـی مقاومـت الکتریکـی    "از پایین بـه بـالا  "یک دیدگاه  ،]3[ مقاله در

داده نشـان   در این مقالـه بحث شده است. تر  هاي بزرگرسانا ، و سپس در موردشده استمولکول ارائه 

در هر سطح  (q2/h) مقدار و آن را به حداکثرشود میباعث محدودیت هدایت  شدگی که پهن شده است

توانـد   مـی  سازگارپتانسیل خودکه چگونه تغییر در شکل  ند. در این مقاله توضیح داده شده استرسا می

که بسـیاري   دهد نشان میهمچنین کند.  تبدیل ولتاژ متقارن را به یک یکسوساز -یک مشخصه جریان

تـابع   درك کـرد کـه  تـوان در قالـب یـک مـدل سـاده       جالب در الکترونیـک مولکـولی را مـی   از اثرات 

) به عنوان یک نسخه پیچیده از این مـدل سـاده بـا مـاتریس هـاي مناسـب       NEGF1( گرین تعادلیغیر

  .]3[ جایگزین شده است

مبتنـی بـر    )60C(به بررسی انتقال الکترون در ترانزیستور تک الکترون  2نیشیگوچیآقاي  ]8[در مقاله 

زنی و  یت به طور مستقیم روي تونللتاژ گپرداخته است. او در این مقاله بیان نمود که و 3مکانیزم شاتل

گذارد. اثر دوم که حرکـت  تغییر در مرکز ارتعاشات، اثر می توسط 60Cبه طور غیرمستقیم روي حرکت

شـدگی   شـده اسـت کـه پهـن     به شکاف رسـانایی  ، منجردکندر ولتاژ گیت بزرگ متوقف میرا  مولکول

زیـاد مولکـول و محـدودیت جابجـایی     جـرم   بـا  . حرکت مرکز جرم مولکولمتناسب با ولتاژ گیت است

از ه اسـت.  ررسی قرار گرفتصورت کلاسیک مورد ببه  ه مربوط به انتقال الکترون است،طولی مولکول ک

                                                
1 non-equilibrium Green’s function 
2 Nishiguchi 
3 shuttle mechanism  
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هارمونیکی براي پتانسیل محدود، به صورت زیر به دست آمده فرمول حرکت مولکول در تقریب  این رو

    :]8[ است

)١-٢(  � � � �Mu M u x Mu en t     2

   
   

 x0و  uجـایی  هفرکانس زاویه اي طبیعی از ارتعاشات مولکول است. جاب wجرم مولکول و  M0که در آن 

پتانسیل محدود هارمونیکی از نقطه میانی بین الکترودها اندازه گرفتـه شـده اسـت. پتانسـیل     از زیرین 

وسـط  . میدان الکتریکی ته استداافت، در یک زمان اتفاق d ،ولتاژ صفربا مکان جذب شده در  x0آفست 

l
VE   داده شده کهl  فاصله بین الکترودهاست وγ      نشان دهنـده میـزان اتـلاف انـرژي از حرکـت 

در مولکـول   n(t)تعداد الکتـرون   مانند انتشار فوتون در بستر است.مولکول برطبق فرآیندهاي اتلافی به

باشـد از یـک    الکتـرون داشـته   nلکـول  کند و احتمـال اینکـه مو   زنی الکترون تغییر می جه به تونلبا تو

  .]8[ کند فرمول اصلی پیروي می

  

از زیرین  x0و  uمولکول قابلیت حرکت دارد که جابجایی  .60Cالکترون با مولکول مدل ترانزیستور تک  ) 11-2( شکل

  .]8[ گیري شده است ونیکی از نقطه میانی بین الکترودها اندازهپتانسیل محدود هارم
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تغیـر بـا زمـان    حرکـت مولکـول توسـط یـک م    خورد در حرکـت مولکـول،   بربا در نظر گرفتن احتمال 

معادله اصلی تخمـین   بار حمل شده توسط حرکت مولکول از طریق تجزیهو  سینوسی تقریب زده شده

حفره نشان داده شده اسـت. از بـار    Nhالکترون یا  Neکه حداکثر و حداقل آن به صورت  زده شده است

اعمـالی   سـورس  -درینشده توسط ولتاژ  فرستاده ولکولات مکانیکی از م)، انرژي ارتعاش1-2( و معادله

گیـت بدسـت   سورس و ولتـاژ   -خودي مولکول تحت ولتاز درین ارتعاشات خودبه و وضع، آید بدست می

لـب توسـط   تقـال الکتـرون از جریـانی کـه اغ    هـاي ان  مشخصـه ، اطلاعاتی بـراي  این شرایط. ه استدآم

  .]8[ ده استکراهم ارتعاشات مولکول حمل شده، فر

اسـت: در مجـاورت   شـده  سورس و ولتاژ گیت بـه شـرح زیـر     -پاسخ نهایی جریان به تغییر ولتاژ درین

  الکترون دارد. Neزنی الکترون از الکترود، مولکول  سري تونل الکترود سمت چپ، بعد از چند

 ـ به عنوان نتیجه تونلحفره نزدیک الکترود راست  Nhاز سوي دیگر، مولکول  د ی الکتـرون بـه الکتـرو   زن

    :]8[ دنباش راست دارد که به صورت زیر می

)٢-٢(  e G
dN U U
L

  
     
  

1 1

2 2
  

)٣-٢(  h G
dN U U
L

  
     
  

1 1

2 2
  

تـرین   نزدیـک  [x]. فرض شده استکه خنثایی الکتریکی مولکول در مکان قرار داده شده در ولتاژ صفر 

��، uو  uG است. xعدد صحیح کوچکتر از  � ���
�
, � � ��

�
خازن مولکول است. مولکـول،   Cهستند و  

. سپس جریـان  داشته استنگه  خودیابند را بر روي  که بین الکترودها انتقال می ها زمانی تعداد الکترون

�در هر چرخه  � ���
��

به طور گسسته در مراحل ابتدایی با  Ne. شده استداده  Ne  و Nhتوسط مجموع  

و کاهش  یافته به طور گسسته در مراحل ابتدایی افزایش Nhکه  در حالی یافته استکاهش  uGافزایش 
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Ne مراحل. به طور کلی ه استبرد را از بین Nh  وNe ه اسـت داهاي گیـت متفـاوت اتفـاق افت ـ   در ولتاژ .

  .]8[ داده استنشان  uGیک پاسخ پریودیک توسط تغییرات در  (J1)سپس جریان 

  

را نشان  Jر کلوین. اعداد در هر لوزي در دماي صف − =0.2d/Lبراي  (U,UG)ر صفحه د Jنمودار جریان   ) 12-2( شکل

جریان خارج از است. زنی الکترون در ناحیه ولتاژ هاشورزده که متشکل از ناحیه مرکزي است، ممنوع  دهد. تونل می

در مقایسه با جریان شاتل با ه آن است که انداز زنی مرسوم تونل واسطه به یست وشاتل نمکانیزم  ناحیه پروانه مربوط به

  .]8[ است کاهش یافته 10-5 عامل

ه طور قابل توجهی تحـت  تولید شده توسط ولتاژ گیت بNe و  Nhافزایش غیرمتعادل بین  ز سوي دیگر،ا

��کمیـت   گرفتـه شـده اسـت.   زنی الکترون و همچنین ارتعاشات مولکول قـرار   تاثیر تونل
�
���� ���� 

. متوسط بار به طور کلی محـدود اسـت و نیـروي    ه استدیک چرخه را نشان دابار مولکول در  میانگین

. داده اسـت متعادل مکانیکی مولکول از مکـان جـذب شـده را حرکـت      جایگاه ،الکترواستاتیک مربوطه

 کـه  اي زمـانی  کرده و به طور قابل ملاحظهبا توجه به ولتاز گیت تغییر و به طور غیرخطی  x0شیفت در 

Ne<0  یاNh<0  باU>0  شیفت در یافته استاست، افزایش .x0   زنـی   منجر به از بین رفتن تعـداد تونـل

افـزایش  شود. ساکن میمولکول  ،زنی به دلیل کاهش نمایی در نرخ تونلکه  شدهبین مولکول و الکترود 

                                                
1 Current density   
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د. کن ـ ا متوقـف مـی  رکه ارتعاشات مولکول  هدزنی اضافی ش ن تونلمنجر به از بین رفت x0قابل توجه در 

و  Nhیابد. براي اینکه هـم  در مقایسه با جریان شاتل کاهش می 10-5جریان حاصل شده توسط فاکتور 

�,��یا  u>0باشد، باید Ne هم  � �,��و یا  0 � براي ارتعاشات خود به خودي مولکول باشـد   u<0یا  0

  .  ]8[ شود می یک پروانه شکل حاصل سورس برحسب ولتاژ گیت براي جریان شاتل در -ینو ولتاژ در

) قابـل درك  2-2( آسـانی از معادلـه   بـه  دهـد.  را نشان میNe و Nhیا مجموع  Jهر عدد در لوزي مقدار 

است. با توجه به اینکه در واقعیـت قـراردادن مولکـول     (d)وابسته به جذب مکان  شکل پروانهاست که 

ابع توزیع پیـروي کنـد کـه    واز برخی ت کن است، مکان تعادل ممدقیقا بر روي هدف سخت خواهد بود

هاي ولتاژ قیچی  ناحیه نمونه به نواحیه ولتاژ براي جریان شاتل شود. اینشکل پروانه  منجر به وابستگی

لتاژ که با و همراه با یک شکاف رسانایی 60Cشده پروانه شکل مختلف در کارآزمایشگاهی از ترانزیستور

هـاي   داده است که تعداد الکتروناست. این آزمایش همچنین نشان شود، گزارش شده  تر می گیت پهن

هـاي ایـن    ها همه بـا یافتـه   است. این 1صفر یا  در ولتاژ بحرانی شکاف رسانایی 60Cاضافی در مولکول 

که اثر شیفت ناحیه ارتعاش ناشـی از ولتـاژ گیـت بـراي      شودنتیجه گرفته می و مطابقت دارند پژوهش

 با توجه به مکـانیزم شـاتل ضـروري اسـت     1انسداد کولنیداراي هاي افزاره قالانت هاي مشخصهتوصیف 

]8[. 

با اسـتفاده از اصـول اولیـه    را  80Bانتقال الکترونی فولرن هاي مشخصه 2هی هایینگآقاي  ]9[در مقاله 

رار ترکیب شـده، مـورد مطالعـه ق ـ    3باتیکر -هاي انتقال کوانتومی لاندائو فرمولنظریه تابع چگالی که با 

در ناحیـه سـطح فرمـی محاسـبه      60Cبسیار بیشتر از فـولرن  80Bانتقال الکترون در فرلرنداده است. 

پیونـدهاي  بـه توزیـع بـار توسـعه یافتـه فضـایی در        80Bشده است. انتقال افـزایش یافتـه در فـولرن    

  .]9[ نسبت داده شده است کزرمتغیرم

                                                
1 Coulomb blockade 
2 Haiying He 
3 Landauer-Büttiker 
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فاده از بسـته برنامـه سـاختار الکترونیکـی     سازي شده هندسه متقارن محـدود بـا اسـت    محاسبات بهینه

در چارچوب نظریه تـابع   B3LYPانجام شده است. براي فولرن کربنی و بوري از فرم تابعی  03گوسین 

سـازي شـده    بهینـه  STO-3G با استفاده از مجموعه پایـه فولرن  چگالی استفاده شده است. هندسه دو

هـاي بـزرگ    ل نیازهـاي محاسـباتی بـراي گـروه    دلی ـاست. انتخاب یک مجموعه پایه نسبتا کوچک به 

استفاده شده است. طول اتصال بعد از تعادل با توجه به مطالعه نظري قبلی در شرایط خـوب اسـت. در   

تر انجـام شـده اسـت     شده با یک مجموعه پایه قطبی بزرگ محاسبات تک نقطه در هندسه بهینه نهایت

[6-31G*] وعـه  . انرژي بدست آمده با اسـتفاده از مجم[31-6G*]    9[ ه اسـت در جـدولی لیسـت شـد[ .

بـاتیکر  -لانـدائو هاي  محاسبات انتقال الکترونی در فولرن با الکترود طلا نیمه محدود با پیروي از فرمول

طـلا   -فـولرن  -. ناحیه پراکندگی هسته توسط مجموعه مولکولی گسـترش یافتـه طـلا   ه استانجام شد

براي مولکول فولرن استفاده شده است. از مجموعه پایـه   مقیاس اتمی ماست سازي شده که درآن شبیه

Lanl2DZ     طـلا  براي اتم بور و طلا در محاسبات انتقال استفاده شده اسـت. جریـان کـل در سیسـتم- 

    :]9[ دشو از رابطه زیر محاسبه می طلا-فولرن

)٤-٢(   , � � � �eI dET E V f E f E
h

 




      1 2

2
  

 1دیـراك تابع توزیـع فرمـی   f(E)هستند،  vتحت بایاس  و الکترودپتانسیل الکتروشیمیایی د ,12که 

),(است. E هـا بـه    ژي مولکولی و تزویج آنتواند از دانستن سطح انر تابع انتقال الکترون است که می

  .]9[ فلزي محاسبه شود هايالکترود

به طور ضـمنی شـامل    اثر بدنهست و اي توسط تک اتم طلا ارائه شده ا نقطه  در ناحیه پراکندگی تماس

ضلعی از فولرن از محـل اتصـال    6است. مکان پل بین دو حلقه در نظر گرفته شده ) Σترم خود انرژي (

                                                
1 Fermi-Dirac distribution function 
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طـلا و   -بـه ترتیـب در بـور    2/4Aو  2/2Aفلزي اندازه گرفته شده است که فاصله اتصال  اتم الکترود تا

  .]9[ طلا است -کربن

براي پیوند شـیمیایی و خـواص    ،ه خانواده بور که از نانومواد ساخته شدهک شود بیان می به طور خلاصه

در این مقاله، خواص انتقال الکترونـی یکـی از پایـدارترین     .الکترونیکی منحصر به فرد ظاهر شده است

حظـه و همچنـین افـزایش    ، مطالعه شده است. نتایج محاسبات افزایش انتقال قابل ملا80B،فولرن بور

هـاي قبلـی یـه     در نمونـه . ه اسـت در قیاس با فولرن کربن را نشان دانی براي فولرن بور دز جریان تونل

نتقـال  که در ایـن نمونـه یـک شـکاف ا     شد، در حالی انتقال ناپایدار در نزدیکی سطح فرمی مشاهده می

  .]9[ ه استدبودن آن در نزدیکی فرمی مشاهده ش رسانا بزرگ با توجه به خواص نیمه

بـین آنـد و    60Cعملکرد بالا توسط قرار دادن یک دیود آلی با و همکاران 1لیپینگآقاي  ]10[در مقاله 

و آلومینیوم  Cu، مس در این مقاله. اند کردهکاتد و با فلزات با توانایی دهندگی و پخش مختلف تشریح 

Al 60اند. به عنوان کاتد و آند انتخاب شده به ترتیبC  واسـطه لی بـه  عنـوان پذیرنـده الکتـرون عـا     بـه 

سـاخته شـده بـا آرسـنیک عملکـرد      دیـود   پایداري و قابلیت تحرك حامل بالایش استفاده شده اسـت. 

به یک اتصال اهمـی از  تبدیل  Cu/C 60پایینی دارد. با این حال، بعد از عملیات حرارتی، فصل مشترك

از الکترود مـس   رمؤثمنجر به تزریق الکترون بسیار  شود کهو انتقال بار می Cuهاي نفوذ طریق فرآیند

از الکترود  مؤثرشده ایجاد شده و از تزریق الکترون سویک AL60C/، اتصال دیگر . از طرفیه استدیگرد

AL 60بهC نه از طریق انتخـاب فلـزات بـا توابـع      ،. بنابراین دیود آلی با عملکرد بالاگردد جلوگیري می

ك . بـه علـت قابلیـت تحـر    ده اسـت د عملیات حرارتـی ایجـاد ش ـ  از طریق یک فرآینمختلف بلکه  2کار

تواند چگالی جریان نسبتا بـالاتري   چنین میو هم هدی مگاهرتز را نشان داه پاسخ فرکانس، افزار60Cبالا

 )363 A/cm2  24درV.رونـی هاي الکت شکیل افزارهاي جدید به سوي ت این موضوع دریچه ) داشته باشد 

  .]10[ عمکرد بالا ایجاد کرده است آلی با

                                                
1 Liping  
2 Work functions   
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گراد و درجه سانتی 120قبل و بعد از عملیات حرارتی در دماي  Cu 60C-Cu-افزارهیک  I-Vت مشخصا  ) 13-2( شکل

  .]10 [دقیقه 5در مدت 

ه پیشنهادي بـا اسـتفاده از   ، یک افزار60C-Cuیان و تشکیل اتصال در سطحبه منظور مطالعه تزریق جر

را قبل و بعد  Cu 60C-Cu- هیک افزار I-V هاي مشخصه )13-2(هر دو الکترود ایجاد شده است. شکل 

ه مـذکور رفتـار   شـود کـه هـر دو افـزار     مشاهده می )13-2از عملیات حرارتی نشان می دهد. از شکل (

بعـد از  دهنـد. بنـابراین جریـان تزریـق      را بدون یکسوسـازي نشـان مـی    I-V در منحنی تقریبا متقارن

و تشکیل اتصال اهمی در فصل  Cuار یابد که امکان انتش افزایش می برابر در حدود سهعملیات حرارتی 

  .]10[ را نشان داده است 60C-Cuمشترك

و اهمـی ایجـاد    یکسـوکننده به طور خلاصه، در این مقاله یک دیود آلی با عملکرد بالا با تشکیل اتصال 

د از انـد. بع ـ  ت حرارتـی سـاخته شـده   شده است. دیودها با استفاده از روش تبخیر خـلاء و یـک عملیـا   

را  یه افزایش یافته و تزریق بالاي جریان، سرعت پاسـخ و پایـداري بـالای   تی، عملکرد افزارعملیات حرار

برسد. سـرعت پاسـخ دیودهـاي     363A/cm2به  2.4Vتواند در بایاس  می هجریان افزار .نشان داده است

بـراین   . بـاور در هوا را نشان داده شده است هافزاررسد و پایداري  مگاهرتز میآلی به محدوده فرکانسی 

ل دیودهاي آلـی بـا عملکـرد بـالا     تشکی سببم ،هاي شیمیایی و واکنش ، انتقال بارCuاست که انتشار 

  .  ]10[ باشند می
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در بـین دو نانولولـه    60Cمولکـول  هـاي الکترونـی  مشخصـه  و همکاران 1کونیبرتیآقاي  ]11[در مقاله 

اسـتفاده از نظریـه تـابع    کوانتومی با  یمی. این مساله در یک رفتار شاند مورد بررسی قرار داده نی راکرب

بررسی شده است. بـا توجـه بـه بعـد کـم،       ترکیب شده با روش لاندائو LCAO2چگالی مبتنی بر روش 

مولکـولی بـین    اسـت. تمـاس  شده انتقال الکترون بسیار حساس به تزویج و هندسه پیوندهاي سطحی 

هـاي طیفـی    گـی به انرژي الکترون کـه ویژ  اییشدید رسانهاي رابط و الکترودها، منجر به وابستگی  اتم

و چگـالی   60Cمولکـول  ها به ترتیب به سـاختار الکترونـی   این شود. الکترود را نشان داده، می مولکول و

  .]11[ اند هدحالات محلی فلزها نسبت داده ش

ها که تن 60Cبق یک ساختار متشکل از یک مولکولبر ط قاله، نتایج بدست آمده براي رساناییدر این م

(سـیم   هـاي خطـی   که در آثار قبلی مولکـول  با توجه به این. دهد میقرار گرفته را نشان  نانولولهبین دو 

سـاختار   بـراي تکامـل ماهیـت   ایـن طراحـی   بست در نظر گرفته شده بودنـد،   مولکولی) در سطح تنگ

کـه بـا    [DFT]توصیف ترکیبی در سطح نظریه تـابع چگـالی    در اینجا. انجام شده است CNT3ترکیبی 

  .  ]11[ موفقیت به مطالعه رسانایی برطبق گروه سدیم کوچک اعمال شده، بدست آمده است

  

) 14-2( شکل  .]11[ نانولوله -60C-نانولوله افزاره 

                                                
1 Cuniberti 
2 linear combination of atomic orbitals 
3
 carbon nanotube 
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تـک   سـر سـه   سـتور یکـم را در ترانز  يانتقال الکتـرون بـا دمـا   و همکاران  1دانیلوآقاي  ]12[در مقاله 

 جایگـاه و  سـتور یترانز هايمشخصه نیب هرابطیک  OPVها با  هافزار. اند قرار داده مورد مطالعه یمولکول

 ،نبـر فـولر   یمبتن ـ يها هافزاراند.  فلز را نشان داده یکینزد در دیر شدیاثتبا ی ردوکس مولکول لیپتانس

  .]12[ دنده یبه طلا را نشان م نفولر يقو تزویجو  یمنف تفاضلیمقاومت 

رابـط الکتـرود مولکـول     يسـاز  بـر آمـاده   یکه متک ـ شده ی متمرکزمختلف يها ياستراتژ همقاله، ب نیا

 ییایمیش ـ ای ـ یک ـیزیف یبا اجازه دادن به جذب سطح نییپا يو در دماهااست  شدیددر خلاء  "پاك"

  .]12[ است هقرار گرفتمورد مطالعه هستند،  شده کنترل (حالت) در مدکه ساده 

 ـزاو کی ـدر  طـلا  درجه کلوین، 4در  یینانو يها ساخت شکاف يبرابیان شده است که همچنین   يا هی

 ،ومی ـکننده در سرما سـنج هل  ریتبخ کیبا قرار دادن توسط یک ماسک  ومینیآلوم دیاکس گیتبالاتر از 

 قی ـدق لایـه نشـانی  به منظور اجـازه   یالکترون يپرتو یتوگرافیل لهی. ماسک به وسشده است ینانش لایه

داده  ریی ـتغ بیش ـ هی ـساخته شده است. زاو ییوشکاف نان کیجدا شده توسط سورس و درین  لکترودا

سـاختار چنـد ذره در    کی ـطـلا،   هی ـاول نشانی لایه. پس از یدفاصله مناسب به دست آ که یتا زمان هشد

تک قـرار گرفتـه    يفلز انهد کی يبرا یمعمول vمشتق  بر I) با مشتق الف-15-2الکترود (شکل  شکاف

و  هی ـو تجز يری ـگ بـا انـدازه   .ه اسـت شـد  لی) تشکد-15-2 (شکل نیسورس و در يالکترودها نیدر ب

 نیهمچن و ،شود میاستخراج  گیتبه  کیقدرت اتصال الکترواستات، یتفاضل تیطرح هدا نیچن لیتحل

 ـنمونـه بـه    يمرحلـه، توپولـوژ   نی. در آخرتنگه را تعیین کردقرار گرفته در يها تعداد دانه توان می  کی

  .  ]12[است  افتهی) کاهش ب-15-2 (شکل یلا اضافط نشانی ین لایههندسه تک شکاف با چند

-2مقاومت شکاف نانو معمولا چند مگا اهم (شـکل   ،اند هدیتک شکاف رس يتوپولوژ کیکه به  یهنگام

 1011*2 شـکاف تـا   مقاومت شیقادر به افزا درجه کلوین، 150-100با ذوب کردن بستر تا  د.ش) ه-15

 ـانتقـال ا  هـاي  مشخصـه  .اندهشد ،انومتر بودن 2از حدود  یکه مربوط به فاصله تونل زن  يهـا  شـکاف  نی

نـدارد   یبسـتگ وابسـته باشـد، وا   تی ـبـه ولتـاژ گ   تـک  یزن شکاف تونل کی يبرا دیگونه که با آن یینانو

                                                
1 Danilov 
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د ن ـتوان یهستند و م داریپا یینانو يها که شکاف شده یبررس نیهمچن ).دینیرا بب ه، و، ي-15-2(شکل

 شـد،  هی ـمناسـب ته  یزن که شکاف تونل یهنگام د.نباش ریپذ برگشت ندرجه کلوی 70 یتا چرخه حرارت

 نی. در چن ـشده اسـت  ینانشلایه درجه کلوین 2/4در  زین یمولکول هیاز تک لا 01/0الی  005/0حدود 

  .]12[ کم است اریمولکول در شکاف بس کی قرارگیرياحتمال  ،ینییپوشش سطح پا

، مولکـول در  دوذوب ش ـ ومی ـنیآلوم دیمولکول در اکس یسطحنفوذ  يساز فعال يکه نمونه تا دما یزمان

در شـکاف در   انی ـجر ،هـد رخ د تیپـرش هـدا   کی ـکه  یزمانتا دما  نی. در اافتد میبه دام شکاف نانو 

بـا توجـه بـه دام     دوش ـ یکـه تصـور م ـ   ،يدادیرو نی. بلافاصله پس از چناست هشدثابت کنترل  اسیبا

انتقـال   هـاي  هص ـخمشو  شـده سـرد   درجه کلوین 4 تا نمونه تک مولکول در شکاف باشد، کیانداختن 

  .]12[ ه استنمونه مورد مطالعه قرار گرفت

  

نمونه  يتوپولوژ )الف .درجه کلوین2/4 يدمادر  يفلز یینانو يها انتقال شکاف هاي مشخصهساخت و   ) 15-2( شکل

نشان داده  قسمت (د) متناظر درتفاضلی  تیهداد. قرار دار نیسورس و در يالکترودها نیتک دانه ب کیکه  یهنگام

در  تیبه گ یها متصل شده است؛ عدم وجود وابستگ هیاز پا یکیکه دانه به  یزمان نمونه يتوپولوژ )ب شده است.

دانه  قیمزاحم از طر يها زنی تک شکاف جدا از تونل یزن تونل ي) در توپولوژي - قسمت ه( یتفاضل تیهدا ينمودارها

 يها ی. منحننفولر نشانی لایهبل از ق یینانو يها شکاف يبرا انیجر-ولتاژ يها یمنحن )ج د.کن یم دییتارا طلا  یاضاف

 (الف)

 )ب(

 )ج(

 (ي)-)د(
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 5000و  100 بیبه ترت یسبز و آب يها یمطابقت دارد. منحن (ي)و  (و)و  (ه) ينمودارها اببه ترتیب  یقرمز، سبز و آب

خوب را از  تزویج کی ،یماکروسکوپ يترودهاالک نیب دانه طلا کت يبرا تفاضلی تینمودار هدا )د اند. بار کوچک شده

  .]2/0CG/CΣ ~  ]12 دهد، یبه دانه نشان م کیالکترواستات گیت

در  نفـولر  ینانش ـ لایـه بـا  ه مسـتقل سـاخته شـده    افـزار شـش  داده شـد   حیطور که در بالا توض ـ همان

 کی ـ چی. هاست هشد يریگ اهم اندازه گایاز مگا اهم تا چند گ ری، متغرسانش مختلف یینانو يها شکاف

 ـرا نشان ندادنـد. در عـوض،    داده شده در مقالاتشرح  یکولن ادسدانها رفتار  هفزارا نیاز ا  تیهـدا  کی

 يری ـ، اندازه گنییپا يو دما شدید با خلاءتونلی اسکن  کروسکوپیم با داده مطابقصفر محدود،  اسیبا

دارنـد   رییتغ يمقدار یینانو يها شکاف هیندارد. عرض اول یبستگ تیولتاژ گ بهمقدار آن که  شده است

به دام افتاده در شـکاف نـانو    نبا فولر يهاافزاره ییرسانا .شود یم اسیدن مقاومت باشکه منجر به کم 

 ـ راتییها با تغ نمونهکه نشان داده شده  رات،ییتغ نی. با وجود اشوند یم برابرسه  چنین هم نمونـه   یجزئ

  عبارت است از:که  مشابه دارند. یفیبه نمونه رفتار ک

 نییپا اریبس يدر دماها سیسترزیه.  

 یمنف تفاضلی مناطق مقاومت.  

در  سیسـترز ینوع ه ماا نشان داده اند زیسستریرفتار ه ن،ییپا یبه اندازه کاف يها در دماها تمام نمونه

نشـان داده شـده    الـف) -16-2( شـکل در  ها سیسترزیه نینوع از ا کیمختلف متنوع است.  يها نمونه

(داده  اسـت شـده   ادهنشـان د  ب)-16-2(در شکل  تر بزرگ هیبا شکاف اول يها نمونه سیسترزیه .است

نیسـت   زیناچ ياثر مدار کی سیسترزیحاصل شود که ه نانیاطم تا هگرفته شد اسیولتاژ با کی درها 

  .]12[ )اتفاق افتاده استمحدود  اسیمقاومت با و) یمنف تفاضلی(مقاومت  NDR بیبا توجه به ترکو 
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-اي از مشخصه جریان . ب) نمونهگیرافتاده در شکاف نانو 60Cالف) وابستگی دمایی به مشخصه انتقال  ) 16-2( شکل

  .]12[ ولتاژ هیسترزیس

 يهـا  و شـکاف  زیتم يفلز یمولکول يها با رابط یتک مولکول يهاافزارهخلاصه در این تحقیقات  به طور

پـاك   ي. سـطوح فلـز  شـده اسـت  و بررسی خص مش یبه خوب ها مولکول نشانی از لایهقبل ، يفلز یینانو

 يهـا  هافـزار به دسـت آوردن   يو برا دهد یمولکول و فلز را م نیقدرت اتصال ب دنبواجازه قابل کنترل 

 يهـا  مولکـول  فیدر مورد اتصال ضـع  یباشد. حت یممفید مختلف انتقال بار  يها میدر رژ یمولکولتک 

OPV يها يریگ با اندازه مطابققابل توجه است.  اریبس يفلز يها هیاثر پا ي،قو ریبه علت اثرات بار تصو 

UHV STM ر س ـسـه   نفـولر  يهـا  هراافـز در  یکـولن  ادسدانبا طلا، و عدم وجود اثر  نفولر ياتصال قو

 .]12[ استخراج شده است

و  بصـورت لایـه نـازك   در دماي پـایین  فلزات قلیایی با  شده ناخالص 60Cعهمطال به ]14-13[در مقاله 

خاصـیت   شـود.  ابررسـانا مـی  پـایین   ماده در دمـاي که این  شود یماده نشان د و رداخته شدهپ حجمی

هـاي  نمونـه  .ه اسـت ده شنشان داد 1مایسنراثر ، مقاومت و 2مایکروویو اتاندازه گیري اثر با 1ابررسانایی

                                                
1 superconductivity 
2 Microwave- effect 

 (ب) )الف(
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درجـه   16دمـاي   گـذرا در نازك مقاومت  لایه در .دهستننازك  لایهپودر بلوري و  بصورتمطالعه  مورد

اثر مایسـنر بـه    حجمی،نمونه  شود. براي می مقاومت صفر کلوین درجه 5ی نزدیک در ورخ داده کلوین 

ه دش ـ آغـاز کلوین درجه  18در و جذب مایکروویو وابسته به میدان مغناطیسی شود  می مشخصخوبی 

 يابررسـانا بـراي یـک    بیشترین دمایی است که تـا کنـون   ،کلویندرجه  18. شروع ابررسانایی در است

  .]14-13[ استشده مولکولی مشاهده 

سـازي   آمـاده  یت درمحدودباعث ایجاد  )AxCn( قلیایی اتفلز شده با ناخالصفولرن در حساسیت به هوا 

براي جلوگیري از تخریب نمونه، واکنش بخار فلز قلیایی و  .شود می هاي ایجاد مشخصه تکنیکنمونه و 

60C 60 .شود میفشار نسبی هلیوم انجام یا تحت  شدیدء در خلابند شده  هاي آبدر لولهC   با اسـتفاده

تحت خلاء حـرارت   گراد درجه سانتی 160 و در دماي شود میخالص جدا و  فولریتاز کروماتوگرافی از 

    .]14-13[ شودحذف آن حلال  شود تا میداده 

و  هات قلیـایی قـرار داده شـد   با فلـز همراه هاي کوارتز  گرم) در لوله میلی 5/0حدود ن (مقدار کمی فولر

ابررسـانایی   تستو قرار گرفته سري عملیات حرارتی یک  تحتها  این نمونه د.وشمیبند  تحت خلاء آب

کـه تنهـا    ه اسـت آزمون اولیه نشان داد .دوش میها انجام  بر روي آنمایکروویو افت هاي  توسط آزمایش

60C ـپاسخ سـازگار بـا    با فلزات قلیایی شده ناخالص   60KxC).17-2 (شـکل  دارد گـذار ابررسـانا  ت حال

    .]13[ .دهد مینشان را در این لایه رسانایی  بیشترین

  

) 17-2( شکل  .]13[ ثابت میداندر یک KxC 60تابعی از دما براي  صورتمایکروویو به  افت 

                                                                                                                                          
1 Meissner-effect 
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قـبلا  کـه  اي  شیشـه  پتاسیم که در یک دسـتگاه تمـام  شده با ناخالص 60Cلایهگیري رسانایی در  اندازه

تحـت فشـار    انجـام فرآینـد،  ظرف واکـنش قبـل از    آزمایش، ایندر  .ه استآماده شد ،اده شدد توضیح

و اضـافه نمـود    آنـی  بصورترا پتاسیم  بتوانتا شود  کار باعث میاین  .ه استشد يبند نسبی هلیوم آب

دي چهـار  ها در یک پیکربن گیري تمام اندازه .را انجام دادپایین در دماي هاي نازك  لایه ه بر رويمطالع

 )18-2(شـکل   .ه استشد انجامهرتز  17در  A3 AC-� با استفاده از جریان Van der Pauwی ترمینال

تـا   لایـه ایـن   دهـد.  نشان مـی م وآنگستر 960 امتبا ضخ 60KxCلایه را برايوابستگی مقاومت به دما 

�3-10×5حد  بهآن زمانی که مقاومت  cm  ،کـردن خنـک  بـا   د.وش ـ مـی  ناخـالص با پتاسیم کاهش یابد 

درجـه   16 در کمتـر از  یابـد.  افـزایش مـی   بصـورت دوبرابـر  مقاومت  کلوین،درجه  20ی نزدیک تانمونه 

) 4-10کمتـر از  مقاومـت صـفر (  کلـوین،  درجـه   5در کمتر از  ؛کند کاهش می، مقاومت شروع به کلوین

کلـوین  درجـه   4. در دهد درجه کلوین رخ می 4.6 انتقال در دماي از ٪90تا  10عرض  شود. حاصل می

    .]13[ ه استشد گیري اندازه Acm-240  جریان بحرانی درکران پایین 

  

) 18-2( شکل  .]13[آنگستروم  960با ضخامت  60KxCوابسنگی مقاومت الکتریکی به دما در  

به یـک لولـه بزرگتـر     قرار داشت کهمتري  میلی 5در یک لوله سیلیس ذوب شده  60Cد.وش کنترل می

پـر شـد. گـاز     2torr-10 در فشـار  هلیـوم با  سپسلوله تخلیه و  .دمتصل ش داشتکه در آن پتاسیم قرار 
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لولـه   از طریـق  .کنـد  عمـل مـی  دمـاي پـایین    در گیـري  وان گاز تبادل حرارت براي انـدازه عن هلیوم به

 تقطیـر درجه سـانتی گـراد    200 اي با دمايمویرگی در کورهلوله پتاسیم از  در دماي اتاق، 60Cحاوي

  .]13[ است 60Cدهنده ابررسانا شدن ناخالص شده با فلزات قلیایی، نشان 60Cها از گیري . اندازهشد

 یـک مولکـول  از  لمتشک 2مولکول تک ابررساناي ترانزیستور و همکاران 1وینکلمنآقاي  ]15 [در مقاله 

 تـک مولکـولی   ابررسـاناي  تجربی ترانزیسـتورهاي  تحقیق این مقاله اولین .اند را نشان داده 60Cن فولر

 هاي زنی تونل رژیم دو هر که دهد می نشان الکترود به آن اتصال نقاط از گسترده طیف یک در را نولرف

  .]15 [ ش داده استرزونانس را پوش زنی تونل در تزویج ضعیف و پی در پی

 ،SMTS60C 3 در ابررسـانایی  و کونـدو  همبستگی کولنی،انسداد  اثرات رقابت و زیستی هم هاي آزمایش

 کـه بـا   قبلـی  هـاي  آزمایش برخلاف. اده شده استد را نشان تزویج به الکترود نقاط از اي هگسترد طیف

انجام گردیـده   الکترود به خود مولکولثابت  توسط اتصال اینجا درانجام شد،  کربنی هاي نانولوله اتصال

 مغناطیسی هاي لمولکو با ابررسانایی گیري اندازه با هدف بیشتر مطالعات براي را راه آزمایش این. است

 مولکـولی  بیتی Q معماري ساخت به است ممکن آینده هاي تلاش. ساخت اندوفولرن هموار مانند فعال

 SQUID هندسـه  یـک  بـه  ضعیف با پیوند جوزفسون دار گیت مغناطیسی مولکول یک سازي یکپارچه با

  .]15 [ منجر شود

                                                
1 Winkelmann 
2 superconducting single molecule transistors 
3 single molecule transistors 



  

 

 

 

 

 

 

  

3 فصل  

  روش تحقیق
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قروش تحقی

1-3 مقدمه 

یـک   .هسـتند محـدود   ها جهتهایش در همه  الکترون است که عديصفر ب نقطه کوانتومی یک رساناي

نقطه کوانتومی یا مولکـول   در فضا ایزوله شده است. است که یمولکول مثال مناسب از نقطه کوانتومی،

سازي این است کـه سـطوح انـرژي نقطـه     یکی از نتایج محدود .یک چاه مربعی تقریب زد با توان می را

     .]17-16[ شود ه شده گسسته میی یا مولکول ایزولکوانتوم

ز سـطوح  هر یـک ا  اند. سطوح انرژي بصورت دقیق تعیین شده که اینبر این است فرض سازي  در مدل

هاي چاه که با توجه به انرژي  ژي حالتسطوح انر هاي مختلف مولکولی است. انرژي متناسب با اوربیتال

اگـر یـک     د.نشـو  الکترون آزاد در خلاء تعریف میک پتانسیل ی هاي به عنوان انرژي اند تعیین شده خلاء

هـر سـطح انـرژي دو     شـود.  شود موجب تغییر مکان الکترون می میدان الکتریکی در انرژي خلاء ایجاد

 دهـد کـه یکـی داراي اسـپین بـالا و یکـی داراي اسـپین پـایین اسـت.          مـی الکترون را در خود جـاي  

در اکثـر سـاختارهاي    کننـد.  انایی ایفـا مـی  نقـش اساسـی را در رس ـ   LUMO و HOMOهاي  اوربیتال

رسـانایی را   پـر  نیمـه  HOMOترازهـاي  عمومـاً  بصورت کامل پر است و  HOMOتراز  ،شیمیایی پایدار

توانند به راحتی یـک الکتـرون را جـذب و یـا      ها می دهد و این امر به این دلیل است که آن افزایش می

 .]3[ نشر دهند

کننـده   ه نقـش اعمـال  و دو الکتـرود ک ـ  رسـانا افزاره نقش دارند. یک  سه عامل اساسی در ایجاد جریان

هـاي بسـیار و داراي    هر الکترود شـامل الکتـرون   فرض بر این است که .]18[ را دارند رساناپتانسیل به 

 نیـز  الکتـرود هـر   ،از ایـن رو بسیار بیشتر است و  رساناهاي  هست که از تعداد حالتهاي بسیاري  حالت

الکتـرود در   يهـا  کـه همـه الکتـرون    سازي فرض بر این اسـت  در این مدل .شود ه مینامید یک مخزن

که نیاز است به یک الکترون در تراز فرمـی در الکتـرود داده شـود     اي به انرژي شرایط تعادل قرار دارند.

ي پـر و  یادي از سطوح انـرژ از آنجایی که فلزها داراي تعداد ز گویند. میکار د تابع تا به انرژي خلاء برس
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یی بسـیار خـوبی را از خـود    و خواص رسـانا  شوند به عنوان الکترودها استفاده می غالباً ،باشند خالی می

  .]3[ دهند نشان می

دریـن   الکتـرود  سـطوح انـرژي را در   تغذیـه  منبـع  ،) نشان داده شده است1-3همانطور که در شکل (

تروشـیمیایی بـه صـورت زیـر ایجـاد      پتانسـیل الک سورس کاهش داده و یک اختلاف الکترود نسبت به 

  :]3[ نموده است

)١-٣(  ��� � �� � ��  

ولتـاژ   VDبـار هـر الکتـرون و     qسطح فرمی یا پتانسیل الکتروشیمیایی الکترود سورس و درین،  µکه 

  اعمالی هستند.

  

) 1-3( شکل اندازه بهنسبت به سورس تروشیمیایی در درین پتانسیل الککاهش که  به درین VDولتاژ مثبت  اعمال 

μ2=μ1-qVD به حالت براي رسیدن  هاي فرمی متفاوت توزیع با رودهاي سورس و درینالکت رو از اینافتاده است.  اتفاق

  .]3[ کنند تعادل تلاش می

  کنیم. در الکترود به صورت زیر مشخص می توابع فرمی را

)٢-٣(  ��,���� �
�

�����������,�� ���⁄ �
� ���� � ��,��  
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هـا تمایـل دارندکـه    ر یک از الکترودهدهند.  ها را در دماي مختلف نشان می که احتمال پر بودن حالت

شـرایط   نظـور برقـراري  ها را به م الکترون سورس، سطوح انرژي مولکولی را در تعادل با خود قرار دهند.

شرایط تعادل هرگز قابـل   ند،ک ها را به خود جذب می اما از آنجا که درین الکترون کند می تعادل ارسال

  گیرد. از این رو افزاره به دلیل اعمال پتانسیل در یک شرایط غیر تعادل قرار می نیست. دسترس

فـرض کنیـد کـه یـک      سطحی قابل مشاهده است. راحتی در یک مدل تک  ها، به سازي الکترون متعادل

 مایـل اسـت کـه   اول الکتـرود   ت.هـا قـرار گرفتـه اس ـ   الکترود بین دو پتانسیل الکتروشـیمیایی  � تراز

هـاي   کـه حالـت   مایـل اسـت   مالکتـرون را ببینـد و الکتـرود دو    توسـط  ����� شـده  هاي اشغال حالت

شـود کـه در    توابع فرمی درین و سورس گفته می �� و ��به  را ببیند.الکترون  توسط �����شده اشغال

 قـرار دارد.  ��و  ��بـین   در حالـت پایـدار   ها الکترون داد. میانگین تعنشان داده شده است )2-3رابطه (

تـوان بصـورت    که مـی  شود است، جاري می(f1-N) که متناسب با  ،سمت چپ لکتروداز اI1  جریانیک 

    :]3[ زیر نوشت

)٣-٣(  �� � ���� ��
�
��� � ��  

اسـت،  f2-N  با متناسبکه  ،ت راستسم کترودلاز ا I2بصورت مشابه جریان  بار هر الکترون است. �که 

   :صورت زیر استشود که ب جاري می

)٤-٣(  �� � ���� ��
�
��� ���  

�� هاي توانیم عبارت می از این رو .و واحد آن انرژي است ندسته الکترود -تزویج مولکول ��و  ��که 
�

و  

��
�

در  .دریـن در نظـر گرفـت   سـورس و   به الکترودهـاي  ε سطح از الکترون انتقال هاي را به عنوان نرخ 

نـوع الکتـرود خطـی،     3تـزویج حاصـل از   بـه  پـردازیم و   مـی  ��و  ��هـاي   ادامه ابتدا به بررسی تزویج

ازگار بـه دسـت   پردازیم. در ادامه جریـان را بـا اسـتفاده از روش میـدان خودس ـ     اي و مکعبی می صفحه

  آوریم. می
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2-3  مولکولی پیوندهايدر  مولکول -الکترود تزویج 

از  هـایی  اتصالچنین . دارند وجود ،یافته گسترشو سطوح  محدودهاي مولکولی  ی بین مؤلفهیها تماس

 هاي سـوختی  ل سلولاز قبی آلیغیر -آلیهاي  تماسبر مبتنی فناوري جدید چندین  دراهمیت کلیدي 

  تعامـل در اینجا، ماهیت د. برخوردار هستن ]21[هاي مولکولی دیودو  ]20[ هاي فتوولتائیک ، سلول]19[

 افـزاره هـاي فیزیکـی    مشخصهو  بازده، نقش مهمی را در تعیین عملکرد، الکترود حوبین مولکول و سط

  .]22[ کند ایفا می

 شـکاف بـین دو  پـل  مولکول (یا گروه کـوچکی از آن)،   نیک مولکولی، به طور معمول یک تکدر الکترو

تـزویج   شـدت توسـط جزئیـات دقیـق     ه بـه افزاراز این رو، عملکرد کل . ستا محدود هنیمفلزي  الکترود

 تمـاس ي اخیر نشان داده شده است کـه  ها در واقع، در سالگیرد.  تحت تاثیر قرار می الکترود -مولکول

الکترونیکـی   هـاي  مشخصـه  به اندازه پیوندل اقتناهاي  مشخصهحداقل در تعیین  الکترودبین مولکول و 

در چنـین   هـا الکترودو  مولکـول الکترونیکـی بـین    تـزویج از ایـن رو، درك   .اسـت مهـم   مولکولی،پل 

هـاي مـورد    با قابلیت  هراافزو طراحی  انتقالهاي  مشخصه از اهمیت اساسی براي رمزگشایی ،پیوندهایی

  .]23[ استبرخوردار نظر 

 شنمـای  اتمـی یـا  مـایش  نالکترونیک مولکولی، معمولا یکی از دو دیـدگاه   پیوندهايسازي  هنگام مدل

به صراحت در نظـر  واقعی ساختار فضاي اتمی،  شدر نمای. ]26-24[ رود کار می سیستم به براي انرژي

 تنـاظر را م همیلتـونی  منحصر به فردبه طور  ،اتصالها در  ده است و موقعیت و هویت تمام اتمگرفته ش

 ـهندسه  بررسی اثر دهد که به میاین اجازه د و کن مشخص می ل و انتقـا هـاي   مشخصـه بـر روي   دپیون

حـالات  بـین   تزویجبا این وجود، اگر کسی بخواهد ماهیت  .]27[ بپردازیم، پیشنهاد شدهافزاره عملکرد 

بـه   انـرژي، ش در نمـای ت. نیاز اسانرژي مورد  شهاي مختلف سیستم را بررسی کند، نمای بخش ویژه از

مولکول تقسیم شده منطقه چپ و راست و  ايالکترودهمناطق  ازمتشکل به سه بخش افزاره ی کلطور 

مولکـول بـه طـور     هـاي  حالت است. نشان داده شده چندین حالت ویژه متناظرهر منطقه توسط  .است
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اغلـب نادیـده گرفتـه     با یکدیگر هاالکترود تزویجو  شود متصل می از دو الکترود چند حالتمستقیم به 

 هـاي  لایـه بـه منظـور نشـان دادن چنـد      پیونـدها ی یشیمیا ماهیتدر اینجا، ساختار دقیق و . شود می

  .]22[ در مدل هامیلتونی انتخاب شده است همختلف انرژي و عناصر ماتریس متناظر مربوط

روش واضـح بـراي درك   هـا یـک    ، آنندسـت ه مکمـل و انرژي، به صـورت   اتمی هاي از آنجا که دیدگاه

نشـان   ااخیـر . کننـد  رود فراهم نمـی کتالو  مولکولی حالات بین تزویج درشیمیایی  هاي لچگونگی تعام

 "فضاي اتمی بـه فضـاي انـرژي   "به عنوان تبدیل  چگونه یک تبدیل واحد ساده کهکه  ه شده استداد

 .ها را به طور دقیق معادل سازد و آن کند رتبطواند این دو دیدگاه را به هم مت ، میشده استگذاري  نام

در  رودکتال -مولکول براي نمایش تزویج اساسی  دیدکنیم تا  استفاده می بدیل، از این تپژوهش در این

نمـایش  ، ویـژه  . بـه طـور  را به دست آوریم تک مولکولی توصیف شده توسط همیلتونی اتمی پیوندهاي

 .پـردازیم  هـا مـی   آن ماهیـت کنیم و به بررسی ابعاد و هندسه الکترود بـر   را مشاهده می تزویجباندهاي 

 ـ تواند رفتار  هوم میدهیم که چگونه این مف یعلاوه بر این، ما نشان م فـراهم کـردن    و پیونـد ار انتقـال ب

، روشـن  کوانتـومی هـاي   در سیستمرا دینامیک الکترون مبتنی بر فرآیندهاي فیزیکی از  درك مستقیم

  .]26-24[ کند

  مدل ١-٢-٣

 ـبـه طـور    پیونـد  شود. نوشته می )TB( 1به صورت زیر براي مدل تنگ بست لتونی سیستمیمه بـه  ی کل

  :]30-28[ شود تقسیم می )M( مولکولناحیه و ) R( و راست) L(چپ هاي سمت  بخش

                                                
1 Tight-binding 
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)٥-٣(  
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  
 
 
 
  





  

ˆ،L̂H که در آن
MHوˆ

RH مولکـول و الکتـرود    ،همیلتونی الکترود سـمت چـپ   هاي به ترتیب ماتریس

کول اسـت و تـزویج بـین دو الکتـرود صـفر      تزویج بین الکترود و مول  ماتریس Vˆو سمت راست هستند

  .باشد می

 )5-3فضاي واقعی فرمـول (  اطهمیلتونی تنگ بست مبتنی بر نقمولکول،  -الکترودتزویج براي مطالعه 

به فضاي انرژي  فضاي اتمی بدیلاز ت این منظور،براي . )2-3 (شکلکنیم  میانرژي تبدیل  فضاي بهرا 

مربـوط بـه   ی هـاي همیلتـون   بلـوك  قطـري  شابتدا به صورت جداگانه نمای آن در که کنیم استفاده می

    :]22،31،32[ آید مختلف سیستم به صورت زیر به دست میهاي  بخش

)٦-٣(                                                                                                                    †ˆ ˆ ˆ ˆ
I I I IH U H U  

  ماتریس تبدیل واحد است. ÎUکه 

  

) 2-3( شکل  .]22[ الکترود -مولکول -کترودافزاره ال نمایش شماتیک تبدیل فضاي اتمی به به فضاي انرژي 

 )راست(الکترود  )الکترود چپ(
 )بعدي 1( )مولکول(

 بعدي) 2(

 بعدي) 3(
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    :]22[ تم را به صورت زیر تعریف نمودستوان ماتریس تبدیل کل سی می

)٧-٣(  

ˆ ˆ ˆ
ˆ ˆˆ ˆ

ˆˆ ˆ

L

M

R

U
U U

U

 
 
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  
 
 
 
  

 

 

 

  

    :]22[ شود نوشته میزیر به صورت  فرم انرژي همیلتونی ،که با استفاده از آن

)٨-٣(  

,

†
, ,

,

ˆ ˆ ˆ
ˆ ˆ ˆ ˆˆ ˆ ˆ

ˆ ˆˆ

L L M

M L M M R

R M R

H V

H U HU V H V

V H

 
 
 
 
  
 
 
 
  

  

   

 

  

ˆکه 
LH،ˆ

MHوˆ
RH هاي قطري هستند که عناصر غیر صـفر آن مقـادیر ویـژه الکتـرود سـمت       ماتریس

هـاي الکتـرود و مولکـول     ماتریس تزویج بـین حالـت   V̂چپ، مولکول و الکترود سمت راست هستند و

ها با یکـدیگر  یلتونی فضاي حقیقی تزویج الکتروددر هم کهطوراین نکته قابل توجه است که هماناست. 

صفر شـده اسـت. در ایـن    تزویج الکترودها با یکدیگر  نمایش انرژي نیزدر صفر در نظر گرفته شده بود 

الکتـرود بـا طـول    و  80Bمولکـول  و 60Cمولکـول هاي  اوربیتالبین  تزویجاز عناصر ماتریس  ،نامه پایان

اتم LN اراياتم و الکترود دMN اگر فرض شود که مولکول داراي ،رو از این .شده استاستفاده  محدود

,نشان داده شده است اندازه مـاتریس  )3-3شکل (در آنگاه همانطور که  ،باشد
ˆ
L MV   برابـر بـاL MN N

هـاي مولکـول و هـر یـک از      مربوط بـه یـک حالـت از حالـت    هاي این ماتریس    از ستوناست. هر یک 
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نزدیکتـرین  در  بسـت  تنـگ مـدل  بـراي   هاي الکترود اسـت.  سطرهاي آن مربوط به یک حالت از حالت

  .بدست آورد ها تزویج بین حالت توان براي ت ساده را میگی، عبارهمسای

  

) 3-3( شکل  .]22[ هاي الکترودها و اوربیتال مولکول هاي عناصر ماتریس تزویج بین اوربیتال 

L̂,تزویجماتریس ، اتمی ششویم که در نمای براي این منظور، متوجه می  MV  صـفر فقط یک عنصـر غیر 

 شـده اسـت.  که به طور مستقیم به آن متصـل  است  الکتروداتم لبه مولکول و اتم  بین جهش دارد که 

l,را به صورت عبارتاین  m نکه در آ دهیم نشان میl وm  سمت چپ  الکتروددهنده  ترتیب نشانبه

توسـط   ،مولکـول م از اjلتحاچپ و سمت  الکتروداز ام iلتحابین  تزویجاز این رو،  .هستند و مولکول

    :]22[ شود محاسبه میزیر فرمول 

)٩-٣(     †

, , ,, ,

ˆ L M
L M l m m ji j i l

V C C  

,که
L
l iC حالتضریب انبساط( وزن (i اتـم  در الکترودامl هو بـه طـور مشـاب   ام,

M
m jC اوربیتـال  وزنi ام

    آید: هوکل است که از رابطه زیر به دست می جهشانرژي ول ومولکام mاتممولکول در 

)١٠-٣(   
 

   
 

,
,

/
l m

l md

4
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 )راست(الکترود  )الکترود چپ(

 )لکولمو(
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که


l,بر هم مماس هستند، است و mو lپایه هنگامی که دو اتم جهش  md    را نشـان  فاصـله دو اتـم

مقادیر .]30-28[ دهد می


  آمده است. ]30-28[هاي مختلف در مقالات  براي زوج اتم 

داده شـده و   یمولکـول حالت بین یک  تزویج اتشود، در این مورد ساده، تغییر همانطور که مشاهده می

ایـن رو،  . از بسـتگی دارد  اتم مربوطـه در  اوربیتال مولکولی الکترود مختلف صرفا به وزن الکترود حالات

 عبـارت  ،یعمـومی همیلتـون   نمـایش بـراي  . دهـد  را نشان می الکترود الکترونیکی خواصاین تغییرات 

آن بـه هویـت مولکـول و     کـه وابسـتگی   بـه طـوري   .دکمی بیشتر درگیر خواهـد ش ـ  ،حالتهاي  تزویج

  .  ]22[ شد خواهد واقعی فضاي تزویجماهیت مدل  متاثر از الکترود هاي حالت

مورد استفاده در اینجـا بـدون در نظـر     فضاي اتمی به فضاي انرژيدر نهایت باید اشاره کرد که تبدیل 

این وجود، تقسیم سیستم به بخش هاي  ا. باز لحاظ ریاضی معتبر است الکترود -مولکولتزویج  فتنگر

اوربیتـال   بـه طـوري کـه هـر     اند، هدش تزویجهاي مختلف به طور ضعیفی  تنها زمانی که بخش، مختلف

از لحـاظ   ،شـد اب مرکـز شـده  هـا مت  ل به طور عمده در یکی از ایـن بخـش  از سیستم ک) MO( مولکولی

مناسـب   نمایش یک ي جدا شده سیستم،ها بخش حالات ویژه، اساس مورد در این. است جالب فیزیکی

هـاي   یج بـین هـر یـک از اوربیتـال    ) تـزو 9-3مـول ( از آنکه بر اساس فربعد  .را نشان می دهداز مساله 

بـین   مؤثرتزویج  ، فرمیطلایی توان با استفاده از فرمول  می ،هاي الکترود به دست آمد ولی و حالتکلمو

    :]22،31[ الکترود را به صورت زیر محاسبه نمود هاي مولکولی و تمام حالت هاي اوربیتالهمه 

)١١-٣(       /
/ ,

L R
L R n n q

q
V

2

2  

3-3  سطحی جریان در یک مدل تک 

  :]3،32،33[ به عبارتی داریم .شود به افزاره وارد و از آن خارج نمیدر شرایط پایدار جریانی 



  ینقطه کوانتومبا مدل C 60یودد ییرسانا سازي یهشب

65 
 

 
 روش تحقیق

)١٢-٣(  �� � �� � 0  

  :]3[ از این رو داریم

)١٣-٣(  ���� ��
�
��� ��� � ���� ��

�
��� � �� � 0  

 توان آن را بـه صـورت زیـر نوشـت     میخواهد دید و  2و1الکترودهایی است که  الکترونمیانگین  Nکه 

]32-3،33[:  

)١٤-٣(  � � ���������
�����

  

 ودش ـ جریان افزاره به صورت زیر حاصل می، )4-3) و (3-3هاي ( رابطهدر  )14-3رابطه (گذاري یبا جا 

]32-3،33[:    

)١٥-٣(  � � �� � ��� �
�
�

����
�����

������ � 	������  

 باید در دو ضـرب کنـیم.   انرژي برابر وجود داشته باشد اگر دو اسپین با که این جریان هر اسپین است.

  ت.این نتیجه ساده براي نشان دادن برخی از حقایق مهم در مورد جاري شدن جریان اس

�����در مرحله اول، اگر � یر هر دو پتانسـیل  سطحی که ز باشد هیچ جریانی نخواهیم داشت. 	�����

����� است �� و ��الکتروشیمیایی  � ����� � به جـاري شـدن جریـان کمـک      را خواهد داشت و 1

 اسـت و  �� و �� اییالکتروشـیمی بـالاتر از هـر دو پتانسـیل    درسـت همانندسـطحی کـه    ، نخواهد کرد

����� � ����� �   دارد. 0

����� و قرار بگیـرد  ��و  �� هاي مابین پتانسیل KBTفقط زمانی که سطحی در فاصله چند  � ����� 

الکترون را انجـام   ارسال 1الکترود  شود. ، جاري میهاالکترودقرارگیري  جریان در نتیجه اختلافباشد، 

هـا   بـا کشـیدن آن   2الکترود که  برساند،در حالی ��به  Nها را از  الکترون کند تعداد و تلاش می دهد می
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را  2 به 1الکترود ها از  یک انتقال پیوسته و مداوم از الکترون برساند. سیستم، �� را به N کند تلاش می

  .]3،33-32[ ))4-3(مدار خارجی است (شکل  توسط �دهد که مربوط به یک جریان  نشان می

  

) 4-3( شکل  .]3[ هاي سورس و درین ها به داخل و خارج از افزاره تک سطحی با پایانه جاري شدن الکترون 

هـا داراي   هاسـت و الکتـرون   توجه داشته باشید که جریان در یک جهت مخالف از جاري شدن الکترون

� ور حـالاتی اطـراف  اکنون باید روشن شود که چرا فرآیند هدایت نیاز به حض ـ بار منفی هستند. � � 

در حالـت تعـادل   باشـند   )ب)-5-3شکل ( p ) یا پر (نوعالف)-5-3( شکل n(نوع خالی اگر حالات دارد.

الکتـرود  هـا ابتـدا توسـط     الکتروندر حالت خالی،  شود. ل یک ولتاژ درین هدایت انجام نمیقبل از اعما

هـا   الکتـرون در حـالات پـر،    ده است.آوري ش مثبت جمع الکترودمنفی تزریق شده و پس از آن توسط 

در  منفی برگردانـده شـده اسـت.    الکترود آوري شده و پس از آن توسط الکترود مثبت جمعابتدا توسط 

  .]3،33-32[ کنیم مشابه را مشاهده میما جاري شدن جریان در مدار خارجی در جهت ، هر صورت

 درین سورس
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با اعمال ولتاژ گیت  pل ولتاژ گیت مثبت ب) نوع با اعما nالکترون و حفره در کانال با الف) نوع هدایت   ) 5-3( شکل

  منفی

4-3  جریان ورودي/جریان خروجی 

ی تواند به عنوان تفاوت بین جریان ورودي و جریان خروج ـ می )4-3و ( )3-3( هاي سمت راست معادله

) 4-3با توجه بـه شـکل (   براي مثال سورس را در نظر بگیرید. شود.به ترتیب از سورس و درین تفسیر 

�����روجی از جریان خ توضیح ��که از آنجا  ،⁄� بـوده و بـه    εالکترونی که در ابتدا در سطح  نرخ ⁄�

����امـا توضـیح جریـان ورودي     .باشـد  هـد، سـاده مـی   د را نشان مـی  رفت کانتکت سورس خواهد �⁄ 

همه به دنبـال پـر کـردن     ،ها وجود داردالکترود هاي زیادي در حالات زیاد تر است چون الکترون سخت

ع همـه ایـن حـالات    وجم ـم ،ل هستند و مشخص نیست که چگونه جریان وروديایک حالت درون کان

  :]3[ استفاده از استدلال ترمودینامیکی به شرح زیر است یک رویکرد مناسب، شود. می

دي بـا جریـان   بنابراین جریـان ورو بود هیچ جریانی وجود نخواهد داشت،  اگر کانال با سورس در تعادل

���� اما جریان خروجی با بیرون رفتن شرایط تعادل برابر خروجی برابر خواهد شد.  �� برابـر  �کـه   ⁄�

مانـد   جریان ورودي بدون تغییر باقی می است اما �� متفاوت از �تحت شرایط غیر تعادلی  خواهد بود.

 (الف)
 (ب)
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شید کـه جریـان   توجه داشته با ( ماند. که بدون تغییر می الکترودها وابسته استزیرا تنها به شرایط در 

  .  دهد) شبکه را که در بالا محاسبه شد میکند و جریان  خروجی تغییر می

هـاي حاضـر در کانـال کـاهش      توسط الکتـرون و  ستا ها الکترود هاي وابسته به الکترون يجریان ورود

و جریـان   ����یـان ورودي بـه صـورت    بـه جـاي تعریـف جر    که توان گفت به طور خاص مییابد.  نمی

     :]3[ به صورت را جریان وروديتوان  می ���خروجی به شکل 

)١٦-٣(  �����1 � ��  

   :]3[ نمودزیر تعریف را همانند و جریان خروجی (در الکترود سورس) 

)١٧-٣(  ����1 � ���  

شویم که جریان کوچکی که از اخـتلاف   نشان داده شده است متوجه می )4-3به مانند آنچه در شکل (

چیـزي کـه تـا    پس  در هر دو مورد یکسان است. ،آید دست میه بین جریان ورودي و جریان خروجی ب

همراه با فرآینـد   باشد که شدگی سطح می پهن ،کند اینجا ما را در رسیدن به جریان دقیق همراهی نمی

ل است. به عبارتی تـزویج الکترودهـا   مولکو -ودالکترتزویج ناشی از  شود و ایجاد میاتصال به الکترودها 

ین امـر  هاي بیشتري را در اختیار خود بگیرند که ا شود که سطوح مولکولی انرژي مولکول موجب می با

جریـان  شود.  ورت جامع این امر بررسی میسزایی دارد که در بخش بعد به ص در رسانایی افزاره نقش به

��(الکتـرون   به ازاي هـر که جریان خروجی  ن صورتای به ورودي و جریان خروجی را � ����� �⁄ (

ایجـاد شـده    برابـر بـا جریـان    هـا  به علاوه اینکه اختلاف آن ( کنیم تعریف می، شدگی باشد پهنبا برابر 

الاستیک در سـامانه در نظـر   غیر برخوردهاي یاانرژي  پایداريکه نشان داد که تا زمانی  توان است). می

  .  ]3[ در نظر گرفت ��و مستقل از  ��شدگی را برابر با  توان پهن می ،شوند ه نمیگرفت
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5-3  کوانتومی رسانایی 

آن موجـب تغییـر    در نظر بگیرید که اعمال یک ولتاژ کوچک درالف) -6-3همانند شکل (افزاره را یک 

کـه در   یجریان توان می .نماید شود و اختلافی را در آن ایجاد می پتانسیل الکتروشیمیایی الکترودها می

 ـ و )15-3طبق رابطه (شود را بر  افزاره جاري می ��ین بـوده و  وبا فرض اینکه دما صفر کل 	� � � �� 

    :]3،33-32[ است به صورت زیر ساده نمود

)١٨-٣(  � � �
�

�1�2
�1��2

� ��1
��
								,				�1 � �2		  

مولکـول   -جریان جاري شده در افزاره تک موکولی توسط تزویج الکتـرود  دهد که ن مینشا عبارتاین 

توان جریان بیشتري را در مولکول جاري کـرد. ایـن    تر باشد می محدود شده است و هر چه تزویج قوي

 بیشـینه  ،وسـکوپیک بایستی توجه داشـت کـه در فیزیـک مز    اما ،رابطه اگرچه تا حدودي درست است

�� ده در یک افزاره تک سطحی برابر باجریان جاري ش ملی ایـن جریـان را محـدود    اما چه عااست.  ⁄�

    نماید؟ می

  

و یل الکتروشیمیایی سورس دن پتانسیک ولتاژ اعمالی کوچک که منجر به دو بخشی شبا افزاره  الف)  ) 6-3( شکل

ز این طریق دهد و ا ا گسترس میمولکول، اوربیتال مولکول ر -ب) فرآیند تزویج الکترود. μ1< ε< μ2شود  درین می

 .]3 [کند جریان را جاري میهم  است μ2و  μ1خارج از محدوده انرژي بین  بخشی از سطح انرژي که

 )الف(
 )ب(

 شده سطح پهن

 سورس درین درین سورس



  یبا مدل نقطه کوانتومC 60یودد ییرسانا سازي یهشب

70 
 

روش تحقیق

 مولکـول  -که در هـر اتصـال الکتـرود    در نظر گرفته نشده استشدگی سطوح انرژي  در این رابطه پهن

هاي اطراف پخش شـده و   کولی در انرژيود که اوربیتال مولش شدگی موجب می . این پهنشود ایجاد می

ــه (     ــده در رابط ــان آم ــن رو جری ــود. از ای ــارج ش ــا خ ــترس الکتروده ــریب  18-3از دس ــط ض ) توس

��� � ��� یـک ثابـت    �باشـد و   عرض مؤثر سـطوح انـرژي مـی    ���شود که در آن  محدود می ⁄���

��عددي است. از آنجایی که  � �� �   :]3[ ) را به صورت زیر نوشت18-3توان رابطه ( می ،���

)١٩-٣(  � � ��1
��

���
��1

		→ 		� � �
��
� ��

���
 

  مولکول دارد. -دهد که رسانایی مقداري مستقل از تزویج الکترود این عبارت نشان می

به دسـت   � تري از تخمین دقیق ات محاسبات را کمی بیشتر به صورت کمی انجام خواهیم داد در ادامه

توجه به این نکتـه اسـت    ،شدگی سطوح اوربیتالی پهن روش براي رسیدن به درك درست از یک .آوریم

هماننـد  چگالی حالات هر یـک از اجـزاي افـزاره شـکلی      ها، و الکترود از تزویج سطوح مولکولکه قبل 

مولکولی داراي سطوح باریـک و الکترودهـا    هاي شود که اوربیتال ا است. مشاهده میرا دار )7-3( شکل

اند. زمانی که تـزویج   هاي بسیاري به صورت یکنواخت توزیع شده هایی هستند که در انرژي اراي حالتد

از  يشـوند. سـطوح اوربیتـالی مقـدار     هـا مـی   ها دچار تغییراتی در اشغال انـرژي  این حالت ،دهد رخ می

در را از انـرژي   ينیز فضاي بیشتر ه و از طرفی الکترودهاار دادقر الکترودهاهاي خود را در اختیار  حالت

از سطوح اوربیتالی که در یک انـرژي   يدهند. به عبارتی دیگر مقدار هاي اوربیتالی قرار می اختیار حالت

ها در  شوند و از تمرکز حالت خاص متمرکز شده بودند به انرژي هایی اطراف همان انرژي سوق داده می

) شـاهد  7-3را کـه در شـکل (   يشود که شـکل تیـز   این امر موجب می شود. کاسته می انرژي مرکزي

. انـد  انرژي پهن شـده نظر از داراي سطوحی باشیم که  )8-3و همانند شکل (شاهد نباشیم دیگر بودیم 

�شدگی سطوح انرژي حول انرژي  این پهن � لـورنتزین هماننـد رابطـه     توان با استفاده از تابعرا می �

  :]3[ شرح دادزیر 
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)٢٠-٣(  ����� �
� ��⁄

��������� �⁄ ��
  

  

) 7-3( شکل  .]3[ وجود سطح تیز در کانال و الکترودهاي سورس و درین با حالات پیوسته 

  

) 8-3( شکل  .]3[ ینتابع لورنز شدگی تراز مدل شده با پهن 

انطور که انتظـار  هم �شدگی  پهن کند. به تابع دلتا میل می لورنزینتابع  ،به سمت صفر �با میل کردن 

�هاي بعد نشان داده خواهد شد کـه   رود متناسب با تزویج است. در بخش می � �� �  نـرخ انتقـال   ��

آن را بـه عنـوان یـک     تـوان  می و این یک رفتار کوانتومی است هاي مولکولی است. الکترون از اوربیتال

با انـرژي   هاي مولکولی در حالت وندر آن طول عمر حضور الکترنتیجه از اصل عدم قطعیت دانست که 

، مـدت  تـر باشـد   بـا الکتـرود قـوي   مولکول ج اوربیتال یطوري که هرچه تزو به ،تزویج رابطه عکس دارد

امر را به صـورت   توان این شود و می کمتر می ،گیرد قرار می مولکول روي اوربیتالکه الکترون بر زمانی 

    :]3[ زیر نوشت

)٢١-٣(  � � �
�

  

 کانال درین سورس
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اسـت کـه تـزویج اوربیتـال بـا محـیط       ، این استتزویج  با که همراه شدگی پهنتوزیع دیگر براي  نکته

شود که یک طول عمر به الکترونی که بر روي اوربیتال قرار دارد اختصاص داده شود.  اطراف موجب می

�به عبارتی اگر در زمان  � �ثانیه الکترون بر روي اوربیتال با انرژي  0 �  احتمـال دارد  ،قرار گیـرد  �

توان در تـابع مـوج آن بـه صـورت زیـر       چند لحظه بعد از روي آن خارج شود و از این رو این امر را می

    :]3[ نشان داد

)٢٢-٣(  � � exp	�����
�
������|�|

��
�  

|�|�����که عبارت  2�⁄  بعـد دهد. این عبـارت در   احتمال حضور الکترون در طول زمان را نشان می �

تـوان بـه    ) مـی 22-3رابطه (شدگی در بعد انرژي است که با تبدیل فوریه گرفتن از  هنمعادل با پ زمان

  آن پی برد.  

پیکوثانیه معادل بـا انـرژي    1 طول عمروجود دارد.  شدگی پهنو  اي ساده بین طول عمر رابطه ،نابراینب

طه نمـایی سـاده   ح از یک رابیک سط ها در الکترون طول عمربه طور کلی  است.ولت  الکترون میلی 7/0

مچـون  هایی ه تر آن از فرمول ) تقریب زد و مقدار دقیق21-3آن را با رابطه ( توان کند و می پیروي نمی

هـاي   خود وابسـته بـه تـزویج    ،کوس هاش قابل محاسبه است که روابطفرمول مارکوس و یا فرمول مار

  مولکولی هستند.

شود. از ایـن   ) می20-3سطوح همانند رابطه ( شدگی مولکول موجب پهن -تزویج الکترودبه این ترتیب 

  :]30،3[ ) نشان داده شد را به صورت زیر بهبود بخشیم15-3توان رابطه جریان که در رابطه ( رو می

)٢٣-٣(  � � �
� � 	�����

�1�2
�1��2

��1��� � �2����
��
�� ��  

  :]3[ توان آن را به صورت زیر نوشت که می

)٢٤-٣(  � � �
� � ������1��� � �2����

��
�� ��  



  یبا مدل نقطه کوانتومC 60یودد ییرسانا سازي یهشب

73 
 

 
 روش تحقیق

  شود: باشد و به صورت زیر تعریف می ضریب انتقال می ����که در آن 

)٢٥-٣(  	���� � 2�	�����
�1�2
�1��2

� �1�2
��������� �⁄ ��  

  :]3[ توان نوشتو در دماي نزدیک به صفر کلوین می

)٢٦-٣(  ����� � ����� � �1												��				μ� 	 � ε � μ�	
0													����� 										

  

  :  ]3[ شود از این رو جریان به صورت زیر تقریب زده می

)٢٧-٣(  � � �
� � 	����μ1

μ2
��  

هـاي سـامانه در    حالـت توان فرض کـرد کـه چگـالی     آنگاه می ،اعمالی به افزاره کوچک باشدبایاس اگر 

��	محدوده انرژي  	� � �  را بـه صـورت زیـر نوشـت    ) 18-3رابطـه ( توان  از این رو می .ثابت است��

]32-3،33[:  

)٢٨-٣(  � � �
�
�μ1 � μ2�

�1�2
�μ��������1��2� �⁄ �

�  

بـا   .شـود است برابر  �� و �� یانگینم که �با  � سطح انرژي کهآید  به دست میزمانی حداکثر جریان 

��� توجه به اینکه � �� �     :]3،34[ نوشتصورت زیر را به  رساناییحداکثر  توان می ،��

)٢٩-٣(  � � �
��
� ��

�
��1�2

��1��2�
� �

��

�
  

  شدگی به صورت زیر نوشت:   اثر پهن با در نظر گرفتنرا  )14-3( رابطهتوانیم  همچنین می

)٣٠-٣(  � � � 	������
�� ��  
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  :]3،34[ برابر است با ����که 

)٣١-٣(  ���� � 	�����
�1�1�����2�2���

�1��2
  

کـه بایـد بـراي تکمیـل      دارد، یک عامـل دیگـر وجـود    شدوارد مدل  شدگی پهن گسترشکه اثر  حال

 هـاي الکتروداعمالی به که ولتاژهاي  شود باعث میاین کار  .دخالت داده شود یحک سطت مدلرسانایی 

ح انـرژي را تغییـر   وکانال و از این رو سـط  پتانسیل الکترواستاتیک در ،)گیتو  درین ،سورسخارجی (

 -مشخصه جریـان تواند نقش مهمی در تعیین  میموضوع این که  توان مشاهده نمود می یآسانبه  دهد.

  شته باشد.دا ولتاژ

شـکل  در  اسـت  � که کمی بالاتر از سطح انـرژي  �با پتانسیل الکتروشیمیایی  ییک سطح افزارهیک  

، شـود  اعمال می درینو  سورسبین  يکه ولتاژ هنگامی ،شود مشاهده می نشان داده شده است.) 3-9(

��� به اندازهالکتروشیمیایی  هاي پتانسیل � �� �  ـگیر مـی  لهاز هم فاص ـ �� جریـان (در دماهـاي    د.ن

 � بسته به اینکه چگونه سطح انـرژي  باشد. ��و  ��بین  �سطح  که شود می جا زمانی جابه تنها ،پایین)

    .وجود داردمختلفی  هاي حالت، شود می جا جابه

  

) 9-3( شکل  .]3[ �	با پتانسیل الکتروشیمیایی ییک سطح افزاره 

 درین سورس

 گیت
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بـین   اي کانـال در فاصـله  در که پتانسـیل   انتظار داشت توان می آنگاه گیت در نظر گرفته نشود اثراگر 

براي ولتاژ مثبت و منفـی نشـان داده   شود که  می )10-3(شکل  منجر بهکه  قرار گیرد درینو  سورس

، نسـبت بـه پتانسـیل    ي دیگـر هـا  پتانسـیل  فرض بر این است کـه  که بایستی توجه داشتشده است (

�( بایـاس واضح است که براي هـر   ).مانند میت ثاب یا دنکن تغییر می سورس � �یـا   0 � سـطح  ،  )0

متقـارن   V نسـبت بـه  کـه   شودمی ولتاژي -جریانقرار دارد که منجر به مشخصه  �� و �� انرژي بین

    .]3[ است

کنـد  پیروي  گیتاست که سطح انرژي از پتانسیل  شده نزدیکبه کانال آنقدر  گیتکه  شوداگر فرض 

دیگـر ظـاهر    سیسـتم یـک   ،ماندثابت باقی  �به عبارت دیگر، و یا  قرار نگیرد درینولتاژ تاثیر تحت  و

�مثبت ( بایاس، براي در این حالت .) نشان داده است11-3که در شکل ( شودمی � سطح انـرژي   ،)0

�( بایاس منفیبراي و  ��و  ��بین  �  يولتـاژ  -جریـان مشخصـه   منجـر بـه   باشد و خارج آن می ،)0

   .]3[ بسیار نامتقارن است � نسبت بهشود که  می

  

منجر به که  الکتروشیمیایی سورس و درینهاي  قرارگیري پتانسیل الکتروشیمیایی کانال وسط پتانسیل  ) 10-3( شکل

  .]3[ ولتاژ متقارن خواهد شد -خصه جریانمشهمچنین د و وشبایاس می قطبشجاري شدن جریان معین براي هر 

 درین درین سورس سورس

 گیت گیت
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) حت تاثیر پتانسیل درین، جریان قابل توجهی الفتقرار نگرفتن آن و  یل کانال به سورسسپتانبا اتصال   ) 11-3( شکل

ي ساخته ا شدهجریان یکسو-که مشخصه ولتاژ شود، جاري نمی V <0) براي جاري خواهد شد، اما ب V≥ 0براي 

  .]3[ شود می

 

 حـت تـاثیر  ت تولتـاژ بـه شـد    - جریـان  هاین است کـه مشخص ـ  توجه به آن ضروري است،اي که  نکته

دهـد کـه    مثال بالا نشـان مـی   .کردحساب را باید آن  ،ترین مدل سادهدر گیرد و حتی  قرار می پتانسیل

 .کننده باشـد یـا نباشـد   یکسو نزدیک است،تا چه حد  گیتتواند بسته به اینکه الکترود  مولکول می یک

توانـد   مـی است که  گذردهی نسبی �∋ ( کردمعادله لاپلاس را حل  توان می آنگاه ،باشداگر کانال عایق 

    :]3[ )تغییر کندبه صورت فضایی 

)٣٢-٣(  �. ������ � 0  

Vشرایط مرزي  که تحت � V، )سورس(الکترود  0 � V�  ) و گیتالکترود (V � V�  دریـن (الکترود( 

خـل آن  و هـر گونـه تغییـر در پتانسـیل دا     گرفته شـود به عنوان یک نقطه در نظر اگر کانال  .قرار دارد

ان داده شـده در شـکل   حل این معادله را از لحاظ مدل مدار خـازنی نش ـ  راه توان می ،گرفته شودنادیده 

 ـدر بـار   Vضرب پتانسیل الکترواستاتیک  با ،در کانال پتانسیلانرژي  .ردتجسم ک )3-12(  �q یالکترون

    :]3،33-32[ آید به دست می

  (الف) (ب)
 گیت گیت

 سورس سورس درین درین
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)٣٣-٣(  �� �
��
��
������ �

��
��
������  

  

  

خ به ولتاژهاي گیت و درین منطقه فعال در پاس ULخازنی ساده براي پتانسیل لاپلاس  يمدل مدار  ) 12-3( شکل

وجود داشته باشد، پتانسیل واقعی  μ2و  μ1توجهی در محدوده انرژي اطراف  قابل . اگر چگالی حالاتVDو  VGخارجی، 

U د توان میUL - U نوان باشد. خازن کل به عCE  تعریف شده است، کهE  3[ الکترواستاتیک استنماد[.  

به منظور این است که پتانسیل از حل معادله لاپلاس به دست آمـده اسـت و از    Lرابطه اندیس  ر ایند

در مقـدار   �∆تغییـر  یـک  در غیر ایـن صـورت    هر گونه تغییرات در بار الکتریکی صرف نظر شده است.

 حـل کنـیم   زیـر را پوآسون  براي رسیدن به آن بایستی معادله که وجود داردچگالی الکترون در کانال 

]32-3،33[:    

)٣٤-٣(  �. ������ �
�∆�
��

  

نوشـته  سه خـازن   بار الکتریکیمجموع  صورتبه  بار الکتریکیمدل مدار خازنی تغییر هایی از  در بخش

    :]3[ شود می

)٣٥-٣(  ��∆� � ��� � ���� � ��� � ���� � ���  

 سورس درین

 گیت
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�بنابراین انرژي پتانسیل  � کـه  اضـافی   جملـه به وسیله مجمـوع پتانسـیل لاپـلاس و یـک      ���

    :]3[ شود می تعیین است، هاتناسب با تغییر در تعداد الکترونم

)٣٦-٣(  � � �� �
��

��
∆�  

∘�ثابت  �
��

��
انـرژي  کـه   دهـد  نشـان مـی   الکتـرون اضـافی  یـک   ازايبـه   را در انرژي پتانسیل تغییر 

 .کـرد  یمبحـث خـواه   در بخـش بعـدي   اهمیـت آن در خصوص  شود و نامیده میالکترون  تک بارگذاري

 هسـتند  در کانال از ابتدا که ∘� یعنی ها مرجع الکترون تعدادها با توجه به  در تعداد الکترون �∆ تغییر

    .دشو محاسبه می ،است معلومسطح انرژي آن  و

  )SCF1 روش میدان خودسازگار ( ٢-۵-٣

ي سامانه اثر گذار است و از آنجایی کـه چگـالی   ها چگالی حالت در � پتانسیلکوچک،  افزارهبراي یک 

جریـان را نشـان   ) کـه  23-3دهـد و رابطـه (   نشان مـی  را ها که تعداد الکترون )30-3( روابطدر حالت 

    ::]3،33-32[ توان نوشت می ند،ست، دخیل هدهد می

)٣٧-٣(  ��� � � 	���� � ����
��

���������
�����

  

)٣٨-٣(  ��  � � �
� � 	���� � ����

��
����
�����

��1��� � �2����  

) خـود  36-3بـر اسـاس رابطـه (   کـه   شـده اسـت  در سمت راست ظاهر  �پتانسیل  )37-3( معادلهدر 

 .اسـت  )SCF(روش میـدان خوسـازگار    بـه  نیاز ،)37-3حل معادله ( از این رو براي. است �وابسته به 

شـروع   �با یک حدس اولیه بـراي  این روش ابتدا  داده شده است،) نشان 13-3شکل (همانطور که در 

                                                
1 Self Consistent Field 
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. آیـد  به دست می �ها  ) تعداد الکترون20-3) و استفاده از رابطه (37-3و با استفاده از رابطه ( ،شودمی

بـا مقـدار    �شود. این مقـدار   محاسبه می �) مقدار 36-3فاده از رابطه (با است �بعد از به دست آمدن 

) جریـان  38-3شود اگر اخـتلاف آن هـا نـاچیز بـود بـا قـرار دادن آن در رابطـه (        قبلی آن مقایسه می

در غیر این صورت این روش آن قدر تکرار خواهد شـد تـا یـک همگرایـی در مقـادیر       ،شود محاسبه می

در هر مرحله از رابطه زیـر   �مقدار صل شود و به واسطه آن جریان محاسبه گردد. حا �جدید و قدیم 

  :]3،33-32[ شود حاصل می

)٣٩-٣(  �� � �∘ � ���� ��∘�  

 شـود  انتخاب مـی  بزرگ ممکن حد) که تا 1کمتر از یک عدد مثبت است (به طور معمول  � که در آن

�� افزایش صورت(که به  واگرا نشود نتایجتا  �     شود). ز یک تکرار به تکرار بعد ظاهر میا ∘�

  

) 13-3( شکل  الگوریتم میدان خودسازگار براي محاسبه جریان 

����� � � 	������� � ��
��

��

�1�0 ��،�1� � �2�0 ��،�2�

�1 � �2 �� 

����� � � 	������� � ��
��

��

�1�0 ��،�1� � �2�0 ��،�2�

�1 � �2 �� 

����� � ��� �
��

���
������ ��°����� 

����� � ��� �
��

���
������ ��°����� 

� � ����� � ����� 

� �∈ 

����� �
�
�
� 	������� � ��
��

��

�1�2
�1 � �2

��1��� � �2������ 

����� �
�
�
� ������� � ��
��

��

�1�2
�1 � �2

��1��� � �2������	 

  �����و  �����حدس 
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6-3  خازن کوانتومی 

منحنـی  هـاي   نال نقش مهمی در تعیـین ویژگـی  داخل کا �، پتانسیل واقعی شدکه مشاهده همانطور 

شـرح داده شـده    سازگارخود هاي هز محاسبر ابه طور خودکاپدیده البته این  کند. می فایاولتاژ  -جریان

 خـازن  .نمـود مهـم نیسـت بلکـه بایـد نتیجـه را نیـز درك       آن شود، اما صرفا محاسبه  بیان می ،در بالا

  . نماید نتایج نقش مهمی را ایفا می کوانتومی یک مفهوم بسیار مفید است که در درك

) 36-3(رابطـه الکترواسـتاتیک    ییک .داریم � ها تعداد الکترون با �پتانسیل برايهمزمان دو رابطه ما 

 )37-3(رابطه انتقال  دیگريو  سال اول دانشگاه استو بر اساس فیزیک  بودهاست که به شدت خطی 

می پیشرفته باشـد، اگرچـه   تواند شامل مکانیک آماري کوانتو و به طور کلی می بودهکه غیر خطی  است

معادله دوم نسبتا ناآشنا است و از طریـق خطـی کـردن آن    این  .کنیمایم آن را نسبتا ساده  سعی کرده

یـک پتانسـیل    تـوان بـه عنـوان مثـال، مـی     .تا حدي آن را درك کردتوان  می ،یک نقطه مناسب حول

� � �که  کردرا تعریف  �� �     :]3[ دارد نگه میکند و کانال را کاملا خنثی  را ایجاد می ∘�

)٤٠-٣(  ���� � � 	���� � ���
��
��

���������
�����

  

باعـث کـاهش    �دهد، در حالی که کاهش  کاهش میرا  � ح انرژي را افزایش ووسط �در یهر افزایش

    :]3[ خنثی داریمشرایط  نسبت بهکوچک  تغییراتبراي  . بنابراینشود می �سطح و افزایش

)٤١-٣(  ∆� � � ��∘ �
��������

��
  

    که:

)٤٢-٣(  �� � ������ ��⁄ �����  
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و در  بسـتگی دارد  نظرمحدوده انرژي مورد  حول ها به چگالی حالت کهشود  کوانتومی نامیده می خازن

) رابطـه زیـر   36-3(معادلـه   با جایگزینی ایـن رابطـه خطـی شـده در     .ه خواهد شدبه آن پرداختادامه 

    :]3[ شود حاصل می

)٤٣-٣(  � � �� �
��
��
��� ��� → � � ��������� 	

�����
  

 اسـت.  �� و پتانسـیل خنثـی   �� میانگین پتانسیل لاپـلاس  ،�دهد که پتانسیل واقعی کانال نشان می

 �� انتـومی خازن کو و �� نسبی خازن الکترواستاتیکی مقادیرفاصله مولکول از هر یک از الکترودها در 

هـاي   بخـش این امـر بـه آسـانی در    نشان داده شده است، ) 14-3شکل (طور که در همان است.اثرگذار 

  .]3[نشان داده شده است  کوانتومیهاي  و شامل شدن خازن) 12-3( شکل با تعمیم شبکه خازنی

                                

) 14-3( شکل  .]3[ شامل شده است که خازن کوانتومی را هاي خازنی گسترش شبکه 

چـک  کو �� ، یکت کم در محدوده انرژي مورد نظرکه یک کانال با چگالی حالانشان داده خواهد شد 

� دارد که بر طبق انتظار یک � و کانال با چگـالی حـالات زیـاد     کند ایجاد می را عایق همانند یک ��

�که یک  بزرگی دارد �� دلخواه،در محدوده انرژي  �   نماید. ایجاد میرا همانند یک فلز  ��
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  تچگالی حالا و CQرابطه بین  ٢-۶-٣

    :]3[ کنیم ) را بازنویسی می30-3معادله ( براي ایجاد رابطه بین خازن کوانتومی و چگالی حالات

)٤٤-٣(  ��� � � 	��
��
��

�������������������������
�����

  

  توان نوشت: ) می42-3و با استفاده از رابطه (

)٤٥-٣(  ��

  �� � �� � 	���������� � �� � �1� � ��������� � �� � �2����
��

  

    که در آن:

)٤٦-٣(  ����� � �����
��

�����
  

)٤٧-٣(  ����� � �����
��

�����
  

    :]3[ شود مییر تعریف به صورت ز ��تابع گسترش گرمایی،  و

)٤٨-٣(  ����� � �
��0

��
�

1

4���
����2 � �

2���
�  

1 (حداکثر مقدار آن که  کـاملاً مشـهود    اسـت.  ���بـا   آن متناسـب  است در حالیکه عرض ) ⁄���4

بسیار بزرگ  ��اي پایین، دان معنی است که در دماهاین ب است که انتگرال این تابع برابر با یک است.

واند به عنوان یک تـابع دلتـا   ت شود و می که مساحت ثابت یک، حفظ می در حالی اما بسیار باریک است.

    :]3[ در نظر گرفته شود

)٤٩-٣(  ����� → 	δ���  
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   :]3[ به صورت زیر ساده نمودرا توان معادله خازن کوانتومی  در این شرایط می

)٥٠-٣(  �� � �������� ���� � ����� �����  

انتـومی پـس از تغییـر توسـط     دهد کـه خـازن کو   ، نشان میاین عبارت که در دماي پایین معتبر است

    .شود وابسته می ��و  ��شیمیایی ت اطراف پتانسیل الکتروبه چگالی حالا ��پتانسیل 
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4 فصل  

  هاو تفسیر ها یجهنت
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و تفسیرها هایجهنت

1-4  مقدمه 

 سـازي افـزاره در نـرم افـزار متلـب و گوسـین خـواهیم        در این بخش به بررسی نتایج حاصـل از شـبیه  

شدگی سـطوح   که به موجب آن میزان پهن استفاده شد WBLاز تقریب  ها سازي این شبیهدر . پرداخت

بـه دلیـل    نتـومی . همچنـین از خـازن کوا  ]35[ استمولکول یکسان  -اوربیتالی ناشی از تزویج الکترود

، کـه فاصـله   صرف نظر شد و از دو عنصر طلا و نقره به عنوان الکترود وجود چگالی حالات اندك کانال

 60Cهـاي  ابتـدا مولکـول   در ایـن پـژوهش   .گردیداستفاده  آنگستروم در نظر گرفته شد، 10ها  بین آن

 LUMOو  HOMOهـاي  تراز DFTسازي شـد و بـا اسـتفاده از روش     شبیهدر نرم افزار گوسین  80Bو

سـازي در  ی اطلاعات حاصل از خروجی این شـبیه همچنین با فراخوان .استخراج شد) 1-4طبق جدول (

در شـرایط ایزولـه    هـا  همیلتونی این مولکـول  ،]30-28[استفاده از پارامترهاي هوکل  زار متلب ونرم اف

شرایط ایزوله نیز در نرم افـزار   . همیلتونی الکترودها درکه در پیوست ارائه شده است به دست آمد شده

مولکـول   -تـزویج الکتـرود   ،ها هاي الکترودها و مولکول تونیللب ایجاد شد. بعد از به دست آمدن همیمت

هاي مولکـولی   ) اوربیتال1-4(همچنین در شکل ) حاصل شد. 11-3) و (9-3هاي ( با استفاده از فرمول

 )ب( (الف)
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 انرژي جهـش ها  سازي در این شبیه ن داده شده است.نشا ،اند وسط نرم افزار گوسین استخراج شدهکه ت

طلا و  -بور نقره، -طلا ، کربن -کربن پایه انرژي جهشولت و  الکترون 2/0نقره برابر با -طلا و نقره-طلا

  است.   ولت در نظر گرفته شده  الکترون 010/0و  025/0، 050/0، 080/0نقره به ترتیب برابر با  -بور

) 1-4( شکل  80Bب) مولکول 60Cالف) مولکول هاي مولکولی. اوربیتال 

  هاي مولکولی انرژي اوربیتال ) 1- 4( جدول

LUMO HOMO   تراز 

9/2 -             6/5-  60C 

        54/3 -    44/5- 80B 

7/2 -   4/5 - 
]          9[  

60 C 

8/2 -  92/4- 
]  9[  

80B 

 

2-4  مولکول  -بررسی تزویج الکترود 

  الکترود یک بعدي ١-٢-۴

شـروع   یک بعدي الکترودبا دو توضیح داده شد، با بررسی یک مدل  3فصل که در  روندي با استفاده از

کـه   را مولکـول کـروي  یـک   د)ند طـلا یـا نقـره باش ـ   ن ـتوان ( که مـی ها  الکترود این حالت در. کنیم می

پـس از سـاخت    .انـد  احاطـه کـرده  ) باشد (ب))2-4(شکل ( 80B) و یا(الف))2-4(شکل ( 60Cتواند می
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بـه  فضاي اتمـی  تبدیل  با استفاده ازو  هوکل پارامترهاي استفاده از با ،ماتریس همیلتونی فضاي واقعی

مقـدار مربـع    )3-4(در شـکل   آوریم. ماتریس تزویج را به دست می ،)9-3رابطه (آمده در  فضاي انرژي

 مقـادیر ویـژه  به عنوان یک تـابع از   که دهیم نشان می) 9-3( رابطه با توجه به تزویج را عناصر ماتریس

و اسـت   مولکـول  هـاي  اوربیتـال  نشان دهنـده  jاندیس  که در آن يبراي مورد لت الکترودحا همربوط ب

  شود. مشاهده می، هاي الکترود است مربوط به حالت i اندیس

 بـین  تـزویج ، عناصـر مـاتریس   )TB( بسـت  تنـگ  مدل و) 9-3( هرابط، طبق تزویجبه منظور درك این 

شـکل   اتـم در هـر   ایزولـه شـده   الکتـرود مـوج   ابعبا وزن تمتناسب حالات الکترود و  اوربیتال مولکول

اتم باشد آنگاه ماتریس تـزویج   100اتم و الکترود داراي  60اند. به عنوان مثال اگر مولکول داراي  گرفته

, توان مربع تـابع مـوج الکتـرود در ضـریب     باند تزویج را میاست و هر  60�100داراي بعد  ,
M

l m m jC
2

توان بـه عنـوان یـک     را می TB این مدل ساده در نمایش باند تزویج کهتوان گفت  میاین  رو از .دانست

دارند بـه   الکترودکه وزن قابل توجهی در  هایی حالت علاوه بر این، تنهادانست.  مربوطه الکترود ویژگی

    .خواهند داشتمولکول حالات  در طول عمر و اثر مستقیم شوند می تزویج مولکول

هاي الکتـرود وزن هـر یـک از     شود که با افزایش تعداد اتم ه میدر همه حالات مشاهد ،)3-4کل (در ش

ها کاسته و به موجب آن مقدار مربع ماتریس تزویج نیز به ازاي یک اوربیتـال مولکـولی بـر حسـب      اتم

سامانه که  ثرمؤشود که مقدار تزویج  شود. این امر موجب می مقادیر ویژه الکترود ایزوله شده کاسته می

بعد از افزایش تعداد محـدودي اتـم در    ،شود می ) محاسبه11-3ده در فرمول (آم طلایی فرمیاز رابطه 

هـاي الکتـرود و مولکـول     شود که نوع اتم همچنین مشاهده میبه یک مقدار ثابت همگرا شود.  ،الکترود

 .تاثیر بسزایی دارند مؤثرنیز در تزویج 
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) 2-4( شکل  80Bب) افزاره با مولکول 60Cبعدي الف) افزاره با مولکولالکترود تکافزاره مولکولی با  

 

 

) 3-4( شکل  مولکول برحسب مقادیر ویژه الکترود -تزویج الکترود 

 الف)(

 )ب(

 )eVهاي الکترود (ویژه انرژي

) 
ج

وی
تز

eV( 
ج (

وی
تز

eV( 



  یبا مدل نقطه کوانتومC 60یودد ییرسانا سازي یهشب

90 
 

و تفسیرها هایجهنت

  

پژوهش ما، ب) افزاره  بعدي تکمولکولی با الکترودهاي  هاي افزاره در الف) مؤثرر تزویج اثر طول الکترود ب  ) 4-4( شکل

   ]22[ع بعدي مرج با الکترود تک Au -60C-Auمولکولی 

 80Bترین و تـزویج مولکـول   با الکترود نقره کم 60Cشود که تزویج مولکول ) مشاهده می4-4در شکل (

اي کـه در ایـن    نکتـه  انـد.  را در چهار حالت مذکور به خود اختصـاص داده  بهترین تزویج طلابا الکترود 

الکترود در یک مقدار نهایی هاي  ثابت شدن میزان تزویج با افزایش تعداد اتم ،نمودار حائز اهمیت است

) 3-4) نشان داده شد همخـوانی دارد. در واقـع در نمـودار (   3-4است که این امر با با آنچه در نمودار (

) 4-4گرایـی در نمـودار (  کند اما این امر موجب هم ها کاهش پیدا می چه تزویج با افزایش تعداد اتماگر

تـوان چنـین    . ایـن امـر را مـی   دارد ده است مطابقـت نشان داده ش ]22[که با آنچه در مقاله  شده است

تـوان   شته و لـذا مـی  ها از یک مقدار معین دیگر تاثیر در تزویج ندافسیر نمود که افزایش طول الکترودت

ها بـه شـرط   ها است را مستقل از طول الکترود ر تزویج الکترودکه تحت تاثی ها در افزارهجریان الکترون

    فرض نمود. طول الکترودها کمینهرعایت 

ر(
وث

 م
ج

وی
تز

m
eV

( 

 هاي الکترودتعداد اتم

 (ب)

 (الف)
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75 

 
50 
 

25 
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  الکترود دوبعدي ٢-٢-۴

در بین دو الکترود کـه بـه    80Bو 60Cهاي مولکول ،) نشان داده شده است5-4همانطور که در شکل ( 

بیـان شـده    مـؤثر تـزویج  ) 2-4اند. در جدول ( قرار گرفته ،باشند در امتداد هم میکه صفحه دو صورت 

هـا   با ثابت در نظر گرفتن تعداد اتم دو بعد وبا افزایش بعد الکترود از یک به  شود که . مشاهده میاست

 کـه افـزایش  مشـاهده شـد    )4-4از طرفی در شـکل (  .افزایش یافته است مؤثریج و، تزدر هر دو حالت

 بـه بعـد   شود و از یک مقـدار  یم مؤثراي خاص موجب افزایش تزویج  هاي الکترود در محدوده اتم تعداد

اتم تغییـر داشـته اسـت و بـا      10) تزویج تا 4-4ثال در شکل (تاثیري در تزویج موئر ندارد. به عنوان م

در وجود عامـل   توان شود. علت این امر را می ها دیگر افزایشی در تزویج مشاهده نمیافزایش بیشتر اتم

فاصـله دو اتـم    باکه  مولکول استمتقابل اتم هاي طلا و  جهشانرژي  ،دیگري دانست. این عامل دیگر

بعـدي بـا   توان گفت علت افزایش تزویج از حالت یـک بعـدي بـه دو     می طرفی نسبت معکوس دارد. از

ایـن سـخن، در   اختار هندسی الکترود است. بـراي تاییـد   ها، سکترودها در ال فرض ثابت بودن تعداد اتم

 فـزاره مـورد نظـر بـه صـورت مـوازي و      در ا بعدي گیري دو الکترود دونحوه قرار) 6-4و () 5-4شکل (

) نشـان  2-4متناظر با ایـن حالـت در درجـدول (   و تزویج  لکول قرار داده شده استصفحه مماس بر مو

تـوان متـاثر بـودن تـزویج از      مـی  )6-4) و (5-4هـاي (  تزویج ساختار شـکل داده شده است. با مقایسه 

  ساختار هندسی الکترود را به خوبی مشاهده نمود.

  

) 5-4( شکل  در امتداد همافزاره مولکولی با الکترود دوبعدي  
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و تفسیرها هایجهنت

  

) 6-4( شکل اره مولکولی با الکترود دوبعدي مماسافز 

  ولت بر حسب الکترون مولکول در افزاره مولکولی با الکترود دوبعدي -الکترود مؤثرتزویج  ) 2- 4( جدول

  

  

 )5- 4ساختار شکل (  )6- 4ساختار شکل (

80B 60C 80B 60C 
 تعداداتم

 طلا نقره طلا نقره  طلا  نقره  طلا  نقره  ها

0243/0  1138/0  0143/0  0367/0  0235/0  1102/0  0125/0  0320/0  3*3  

0247/0  1141/0  0146/0  0372/0  024/0  1105/0  0129/0  0325/0  5*5 

0248/0  1142/0  0146/0  0373/0  0241/0  1105/0  0130/0  0326/0  9*9 

0248/0  1142/0  0147/0  0373/0  0241/0  1105/0  0130/0  0326/0  15*15 
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  بعدي الکترود سه ٣-٢-۴

توان از آن در افزاره بهره برد کـه یـک    ساختاري الکترود است که میترین مدل  بعدي کاملالکترود سه

 ـ  اند به شکلتو بعدي می سه) نشان داده شده است. الکترود 7-4نمونه از آن در شکل ( ا هاي مکعبـی و ی

بعـدي هـر دو    الکتـرود سـه   نامه به مدل مکعبی آن بسنده شده است. سوزنی مدل شود که در این پایان

ایـن حالـت از دو حالـت    توان توقـع داشـت کـه تـزویج در      داد را دارا است، پس میعامل هندسه و تع

شـکل  در ) 7-4بعدي بیشتر باشد. به منظور تایید این امر تزویج ساختار آمده در شـکل (  دوبعدي و یک

 )X،Y،Zها در بعـدهاي مختلـف (   افزایش تعداد اتم شود که با نشان داده شده است. مشاهده می) 4-8(

مولکـول را   ،هـا چـه الکترود دهد که هر این امر نشان می. ) افزایش یافته است3-4مانند شکل (تزویج ه

با الکترود طلا بیشـتر از   80Bویج دربعدي نیز تز  سه حالتدر  شود. بیشتر احاطه کنند تزویج بیشتر می

  با الکترود نقره از سه حالت دیگر کمتر است. 60Cسه حالت دیگر است و تزویج 

  

) 7-4( شکل  بعدي مولکولی با الکترود سه افزاره 
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و تفسیرها هایجهنت

  

، ج) Ag-60C، ب) Au-60Cهاي الف)  افزاره مؤثرتزویج بر  X,Y,Zهاي  بررسی اثر طول الکترود در جهت  ) 8-4( شکل

Au-80B (د ،Ag-80B، بعدي سه با الکترود   

  مولکول   تزویج بر عمالیمیدان ااثر  ۴-٢-۴

خـارجی قـرار گرفتـه    لکتریکـی  امولکول زمانی که مولکول در میدان  -) تزویج الکترود3-4در جدول (

ت بـه میـدان   نسـب  80Bو 60Cهايمولکول شود طور که مشاهده میه است. هماننشان داده شد ،است

 60Cلیهـاي مولکـو  حالـت  تفاوتتوان علت این امر را میاند.  العمل متفاوتی را از خود نشان داده عکس

 در 80Bو 60Cهـاي  زاره براي مولکولرسانایی افو ولتاژ  -) منحنی جریان9-4در شکل ( دانست. 80Bو

 هاي الکترودتعداد اتم هاي الکترودتعداد اتم

 هاي الکترودتعداد اتم هاي الکترودتعداد اتم

ر (
وث

 م
ج

وی
تز

eV( 

ر (
وث

 م
ج

وی
تز

eV( 

) 
ثر

مو
ج 

وی
تز

eV( 

) 
ثر

مو
ج 

وی
تز

eV( 

 (الف)

 )ج(

 )ب(

 )د(
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شود که میدان تاثیر چندانی بـر   نشان داده شده است. مشاهده می) V/A05/0 ( 100هاي صفر و  میدان

در افـزاره بـا   توان مشاهده کـرد کـه   ندارد اما می 60Cلتاژ و رسانایی افزاره با مولکولو -منحنی جریان

بـه دلیـل وجـود پیونـدهاي      80Bدر مولکـول  ه است.ش یافتجریان با افزایش میدان کاه 80Bمولکول

تـوان  ، تغییرات بیشـتري را مـی  60Cناپایدار و در پی آن، وجود ارتعاشات اتمی بیشتر نسبت به مولکول

     ظار داشت.انت

  مؤثرر تزویج اثر میدان الکتریکی ب ) 3- 4( جدول

   60C -تزویج الکترود طلا  80B -تزویج الکترود طلا

  چپ راست چب راست

میدان 

 یاعمال

)a.u(  

1138/0  1138/0  0285/0  0285/0 0 

0949/0  0944/0  0285/0  0285/0 20 

0937/0  0937/0  0285/0  0284/0 40 

0925/0  0925/0  0286/0  0284/0  60  

0914/0  0913/0  0286/0  0283/0  80  

0895/0  0896/0  0287/0  0283/0  100  
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و تفسیرها هایجهنت

  

) 9-4( شکل - رساناییمنحنی  افزاره مولکولی، ب) ولتاژ _حنی جریاننمبررسی اثر میدان الکتریکی خارجی در الف)  

  افزاره مولکولی ولتاژ

3-4  افزاره  ولتاژ -و رسانایی ولتاژ -منحنی جریان 

 عـدي ب هـاي الکتـرود یـک    در حالـت  و رسانایی افزاره ولتاژ افزاره -حنی جریان) من10-4( هايدر شکل

هاي الکتـرود در راسـتاي مولکـول     در این شکل جریان افزاره به ازاي افزایش تعداد اتمرسم شده است. 

هـا موجـب افـزایش    تزویج ناشی از افزایش تعداد اتم شود که افزایش مشاهده می نشان داده شده است.

شـود   شدگی سطوح انرژي اوربیتـالی مـی   ) تزویج باعث پهن38-3در واقع بنا بر رابطه (شود.  جریان می

 )Vولتاژ (

 )الف(

 )ب(

) 
ن

ریا
ج

A( 
) 

ی
نای

سا
ر

A
/V

( 

 )Vولتاژ (

 )Vولتاژ (



  

97 
 

 0شود. در بازه ولتاژ  ها می در دسترس الکترودکه این امر موجب قرارگرفتن سطوح بیشتري از مولکول 

  نماید.   تایید میرا  ]9[در مقاله  ش، جریانولت، جریان افزاره حاصل از این پژوه 5/0تا 

  

ج) مقایسه ره. رسانایی افزا ولتاژ افزاره مولکولی، ب) -بررسی اثر طول الکترود در الف) منحنی جریان  ) 10-4( شکل

 ]9[مرجع  ولتاژ در این پژوهش و -منحنی جریان

ن(
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ج
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 (
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و تفسیرها هایجهنت

ولـت   7/2و  -7/2ه در منحنی رسانایی در ولتاژهاي وجود دو قل ،در اینجا حائز اهمیت استکه اي  کتهن

ولتاژ دارد و علـت آن را مـی   -است که نشان از تغییرات سریع جریان نسبت به ولتاژ در منحنی جریان

یابـد انـژري الکتروشـیمایی     می افزایش و یا کاهش ولتاژ از صفر ولتوقتی که  نمودتوان این طور بیان 

اي به پهناي اختلاف انرژي دو  یابد و پنجره یکدیگر افزایش و یا کاهش میالکترودها به صورت معکوس 

از این رو اگر ترازي از مولکول در این پنجره قرار داشته باشـد جریـان    ،شود الکترود در افزاره ایجاد می

و  HOMOهـاي   لولت متناظر با حالتی است که اوربیتا 7/2و  -7/2ولتاژهاي . گیرد در افزاره شکل می

LUMO تغییـرات جریـان و در    هاور هستند از این رو در این ولتاژمولکول در حال ورود به پنجره مذک

-4شـکل (  چگالی حالتتوان در منحنی  این امر را می مقدار خود قرار دارد. بیشینهی در پی آن رسانای

توان مشاهده کرد کـه در ولتـاژ صـفر ولـت بـه       مشاهده نمود. همچنین می ولت 7/2) به ازاي ولتاژ 11

 ولـت بـه   4هاي بـالاتر از  شود و همچنین در ولتاژ علت نبود پنجره انتقال جریانی در افزاره حاصل نمی

ها در پنجـره انتقـال جریـان در حـداکثر مقـدار ممکـن قـرار گرفتـه و          قرار گرفتن تمام اوربیتال علت

  به ولتاژ نیز نزدیک به صفر است. تنسب تغییرات جریان
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) 11-4( شکل  و پنجره انتقال چگالی حالتمنحنی  

  ترازي اثر هم ٢-٣-۴

ها در رسانایی به دو عامل محل قرار گـرفتن تـراز فرمـی و همچنـین اخـتلاف       محل ایجاد و تعداد قله

کـه در  طـور   شـود. همـان   ترازي گفته مـی  که به عامل اول اثر هم هاي مولکولی بستگی داردانرژي تراز

بـا   هـاي فرمـی  ولتـاژ و رسـانایی بـه ازاي تراز    -نمنحنـی جریـا   ،) نشان داده شده اسـت 12-4شکل (

ی
گال
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و تفسیرها هایجهنت

ي مختلـف موجـب ایجـاد    ها شود که تراز فرمی با انرژي مشاهده میهاي مختلف رسم شده است.  انرژي

  هاي مختلف شده است.قله در ولتاژ

  

) 12-4( شکل  ولتاژ -ی رساناییمنحن ب) ،ولتاژ -الف) منحنی جریان در ترازي اثر هم 

راسـت   ل از مرکز خارج شده و به الکترودولتاژ افزاره زمانی که مولکو -) منحنی جریان13-4در شکل (

شـود کـه بـا افـزایش انحـراف از مرکـز        نشان داده شده است. مشاهده می ،شده استو یا چپ متمایل 

شـود کـه جریـان     شـاهده مـی  ج) م-13-4جریان و رسانایی افزاره کاهش پیدا کرده است. در نمـودار ( 

است که مولکول در مرکز قرار بگیرد و با انحراف مولکول از مرکز جریـان کـاهش یافتـه     بیشینهزمانی 

  ج) عدم تقارن مولکول نسبت به امتداد الکترودها است.-13-4است. علت عدم تقارن جریان در شکل (

) 
ن

ریا
ج

A( 
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ب)  ،ولتاژ افزاره مولکولی -ف) منحنی جریاني میانی دو الکترود بر روي ال اثر انحراف مولکول از نقطه  ) 13-4( شکل

 ولت 7/2ان در ولتاژ اثر انحراف مولکول بر جری ج) ،رسانایی افزاره مولکولی
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و تفسیرها هایجهنت

 نقره -مولکول -افزاره طلا مشخصه ٣-٣-۴

زاره تاثیرگـذار  شود نـوع الکتـرود در جریـان و رسـانایی اف ـ     ) مشاهده می15-4طور که در شکل ( همان

 -فـولرن -نقـره و افـزاره طـلا    -فولرن-ریان بیشتري نسبت به افزاره طلا جطلا -فولرن-است. افزاره طلا

نقـره داراسـت کـه ایـن امـر ناشـی از تـزویج         -فـولرن -نقـره نقره جریان بیشـتري نسـبت بـه افـزاره     

تـوان نتیجـه گرفـت کـه     )، مـی 15-4و شـکل (  Ag-60Cو  Au-60Cالکترودهاست. با توجه به تزویج 

  وع تزویج الکترودها با مولکول دارد.  جریان رابطه مستقیمی با مجم

  

) 14-4( شکل نقره -مولکول -افزاره طلا 

  

) 15-4( شکل Au-60C - Agرسانایی افزاره  ، ب)Au -60C-Agولتاژ افزاره  - اثر نوع الکترود در الف) منحنی جریان 
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  دیودهاي مرسوم ۴-٣-۴

ه توان نمودار دیودي را که در دیودهاي مرسوم دیـد  با دو بخشی درنظر گرفتن سطح فرمی مولکول، می

مولکولی، الکتـرود اول، یـک    هاي بودیم، مشاهده کنیم. در واقع در طی فرایند انتقال الکترون در افزاره

سطح فرمی به پارامترهـاي  بیند. جابجایی  بیند و الکترود دوم سطح فرمی دیگري را می سطح فرمی می

  وابسته است.   ،متعددي از قبیل تعداد الکترون بر روي مولکول

طلا از دید الکتـرود اول   -بور -طلا و افزاره طلا -کربن -که سطح فرمی در افزاره طلا )16-4در شکل (

 -ولت در نظـر گرفتـه شـده، منحنـی جریـان      الکترون -05/3ولت و از دید الکترود دوم  الکترون -05/4

  نشان داده شده است. ،باشد میها که یادآور دیودهاي مرسوم  ولتاژ افزاره

توان ولتاژ شکست در بایـاس   قابل تنظیم بودن سطح فرمی افزاره مولکولی، مییدیهیست که به واسطه 

  مستقیم و معکوس را تغییر داد.

  

) 16-4( شکل  با دو بخشی در نظر گرفتن سطح فرمی مولکول هاي مولکولی افزارهولتاژ  -جریانمنحنی  

ن
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ج
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و تفسیرها هایجهنت
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  بندي و پیشنهادها جمع
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بندي و پیشنهادهاجمع

1-5  بنديجمع 

آن شـبیه سـازي نمـودیم. بـدین      را به منظور بررسی رسـانایی پژوهش یک افزاره تک مولکولی در این 

ــزار   منظــور ــرم اف ــتفاده از ن ــا اس ــدا ب ــال GAUSSIANابت ــولی اوربیت ــاي مولک  LUMOو  HOMO ه

تزویج حاصـل از   MATLABرا استخراج نمودیم و سپس با استفاده از نرم افزار  80Bو 60Cهاي موکول

محاسبه نمودیم. در این قسمت مشاهده شد   فرمیطلایی روش  ستفاده ازامولکول را با  -افزاره الکترود

که تزویج مولکولی وابسته به نوع الکترود و نوع مولکول، هندسـه الکتـرود، فاصـله الکتـرود و مولکـول      

بـراي یـک    60C-Agو 80B-Au،60C-Au ،80B-Agکـه تـزویج   ها نشـان داد  سازي نتایج شبیه. است

 6و 26، 29، 105 م بـه ترتیـب برابـر   وآنگسـتر  5بـه ازاي فاصـله   اتـم و   50تعـداد الکترود تک بعدي و 

هاي طلا  با افزایش تعداد اتم 80B-Auاست. همچنین به ازاي تزویج الکترود مولکول ولت  الکترون میلی

  ولت افزایش یافت. الکترون میلی  110به  50تزویج از  100به  1از 

هاي الکتـرود   که افزایش بعد اي است به گونه مؤثرج نتایج نشان داد که ساختار هندسی الکترود در تزوی

اي  است به گونه مؤثرموجب افزایش تزویج گردید. همچنین مشاهده شده که نوع الکترود نیز در تزویج 

 80B-Auکه تزویج در الکترود طلا بیشتر از نقره است است به عنوان نمونه مشـاهده شـد کـه تـزویج     

مشـاهده شـد کـه    میلی الکترون ولـت اسـت.    6برابر 80B-Agو تزویج ولت  میلی الکترون 105برابر با 

م وآنگسـتر  5/5وم بـه  آنگستر 5افزایش فاصله ازدارد به نحوي که رابطه افزاره با فاصله  -تزویج الکترود

  .ه استیافت کاهش 002/0 به ولت الکترون 04/0 تزویج از

تـرین  شد از ایـن تـزویج کـه یکـی از مهـم     در این پژوهش بعد از آنکه تزویج الکترود مولکول محاسبه 

ولتـاژ   -هـاي جریـان  شود، در به دست آمـدن منحنـی  در انتقال الکترون محسوب می مؤثرپارامترهاي 

اد افزاره و رسانایی استفاده گردید. نتایج نشان داد که در افزار با الکترودهاي یک بعدي با افـزایش تعـد  

آمپر افـزایش   میلی 15/0آمپر به  میلی 1/0ولت از  4ازاي ولتاژ  اتم جریان به 5به  1از  اتم هاي الکترود
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ولت  -7/2ولت و  7/2قله در ولتاژ هاي  2حنی رسانایی داراي یافته است. همچنین مشاهده شد که من

ه انتقال ایجاد شده توسط الکترودهـا اسـت.   هاي مولکولی در پنجراست که علت آن وارد شدن اوربیتال

هـا نسـبت بـه مولکـول     گیري تراز فرمـی الکترود محل قرارود در رسانایی وابسته به هاي موجقله تعداد

ولـت بـالاتر از   الکتـرون  27/0 هـاي م که بـه ازاي تـراز فرمـی بـا انـرژي     اي که شاهد بودیاست به گونه

HOMO ولت بالاتر از الکترون 35/1 و HOMO قلـه تغییـر پیـدا کـرده      2به 4هاي رسانایی ازتعداد قله

  است.

بـه انـدازه    ها و تمایل به یک الکترودا انحراف مولکول از مرکز الکتروددر این پژوهش مشاهده شد که ب

کـاهش   ،آمپـر  میکرو 30به 85، از آمپرمیکرو 50ولت به اندازه  7/2به ازاي ولتاژ جریان  ،موآنگستر 5/0

  .پیدا کرده است

کـاهش و یـا   سته به نـوع مولکـول موجـب    تواند ب ها نشان داد که میدان اعمالی خارجی می سازي شبیه

افزایش تزویج و در پی آن کاهش و یا افزایش جریان و رسانایی شود. مشاهده شد که با افزایش میدان 

کـه در افـزاره بـا     د، درحـالی گیـري حاصـل نش ـ   تغییـرات چشـم   60Cدر افزاره با مولکـول  100تا  0از 

میکروآمپـر   170ولـت و جریـان از   الکتـرون  0896/0بـه   ولـت  الکتـرون  1138/0تزویج از  80Bمولکول

  ولت، کاهش یافته است.   8میکروآمپر در ولتاژ  110به

همچنین مشاهده شد که جریان وابسته به مجموع تزویج الکترودهاست و نشـان داده شـد کـه تـزویج     

 .تاثیر بیشتري بر کاهش جریان داردکمتر 
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  پیوست الف

نشـان   )A0رحسب آنگسـتروم ( را ب 80Bو 60Cهاي هاي مولکول تصات اتم) مخ2-5) و (1-5( جدولدر 

  داده شده است.

  60Cهاي مولکول مختصات اتم

  

--------------------------------------------------------------------- 

X        شماره و نوع اتم      Y          جهت  جهت             Z   جهت                  

--------------------------------------------------------------------- 

     C1                  -0.88161700         0.67023500       3.37262800 

                                C2                   0.55210900         0.45532500       3.47640300 

                               C3                  1.43843700          1.38647700       2.93370400 

     C4                  0.92812900          2.57147700      2.26452100 

     C5                 -0.44843000          2.77766500      2.16455400 

     C6                 -1.37156200          1.80777200      2.72968900 

     C7                 -1.51402300         -0.61928800      3.15040800 

     C8                 -0.47113900         -1.63097400      3.11736000 

     C9                  0.80580000         -0.96695300      3.31905800 

     C10                 1.93580500        -1.40157100      2.62487500 

     C11                 2.61533800         0.93397800      2.21116900 

     C12                 1.78972900         2.85133000      1.12794500 

     C13                 1.23993100         3.32580700     -0.06376300 

     C14                 -0.19368500       3.54022900     -0.16790400 

     C15                 -1.02080400       3.27202000      0.92356500 

     C16                 -2.29791600       2.60814600      0.72180700 

     C17                 -2.51421200       1.70271000      1.83789500 

     C18                 -3.12154400       0.46455400      1.62476000 

     C19                 -2.61166600      -0.72015400      2.29455900 

     C20                 -0.56714100      -2.70331000      2.22953000 

     C21                 -1.71023700      -2.80843800      1.33797900 

     C22                 -2.71144100      -1.83686400      1.36955600 
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--------------------------------------------------------------------- 

X           شماره و نوع اتم جهت            Y جهت           Z   جهت 

 ---------------------------------------------------------------------  

       C23                     -3.28394600   -1.34229900    0.12854800 

       C24                     -3.53763600    0.08007700    0.28635900 

       C25                     -3.32940900    0.94913200   -0.78545000 

       C26                     -2.69724300    2.23893100   -0.56343500 

       C27                     -1.83580600    2.51842200   -1.70025500 

       C28                     -0.60949900    3.15570300   -1.50634800 

      C29                     2.83210600    1.83899900    1.09479900 

      C30                     1.51402400    0.61928700   -3.15040800 

     C31                     2.61166500    0.72015300   -2.29455900 

     C32                     3.12154300   -0.46455400   -1.62476000 

     C33                     2.51421200   -1.70271000   -1.83789600 

     C34                     1.37156300   -1.80777200   -2.72968900 

     C35                    -0.55210900   -0.45532600   -3.47640300 

      C36                     -0.80580000    0.96695400   -3.31905900 

     C37                     0.47113800    1.63097500   -3.11736000 

    C38                     0.56714000    2.70331000   -2.22953100 

    C39                     1.71023800    2.80843800   -1.33797800 

    C40                     2.71144000    1.83686400   -1.36955500 

    C41                     3.53763600   -0.08007800   -0.28635900 

   C42                     3.32940800   -0.94913100    0.78544900 

   C43                     2.69724200   -2.23893100    0.56343500 

   C44                     2.29791700   -2.60814800   -0.72180700 

   C45                     1.02080500   -3.27202100   -0.92356600 

   C46                     0.44843000   -2.77766500   -2.16455400 

   C47                    -0.92812800   -2.57147700   -2.26452000 

   C48                    -1.43843700   -1.38647700   -2.93370300 
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--------------------------------------------------------------------- 

X            شماره و نوع اتم                  جهت           Y جهت           Z   جهت 

 ---------------------------------------------------------------------  

 C49                 -2.85876500    0.43178800      -2.05953000 

 C50                 -2.61533800    -0.93397800     -2.21116800 

 C51                 -2.83210600    -1.83899700     -1.09479800 

 C52                 -2.85876500     0.43178800     -2.05953000 

C53                 -2.61533800   -0.93397800     -2.21116800 

 C54                 -2.83210600    -1.83899700     -1.09479800 

  C55                 -1.78972800    -2.85133000     -1.12794400 

                      C56                  -1.23993100    -3.32580700       0.06376200 

                       C57                   0.19368500    -3.54023000       0.16790500 

               C58                   0.60950000    -3.15570300       1.50634700 

                       C59                   1.83580600    -2.51842200       1.70025400 

          C60                   3.28394500     1.34229900      -0.12854800 

--------------------------------------------------------------------- 
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  80Bهاي مولکول مختصات اتم ) 1- 5( جدول

  

--------------------------------------------------------------------- 

اتم و نوع شماره                        X جهت                 Y جهت                      Z جهت   

---------------------------------------------------------------------                   

                B1                          -1.26063800        -3.40996500                 -1.08036700 

B2                        -3.08366800     -1.48643100     -1.62286200 

B3                        -1.92334400     0.33514500     -3.25166000 

B4                         0.62220000    -0.45968500     -3.71024400 

B5                         1.03161300    -2.77292100     -2.36926900 

B6                        -1.83466600              2.69549000     -1.93208600 

B7                        0.76365300       3.36104700     -1.57914500 

B8                        2.28243500       1.41016900     -2.67811300 

B9                        3.72046600       0.25270600     -0.69912600 

B10                      2.94493300     -2.33315400     -0.50789500 

B11                      1.83426800     -2.69487100         1.93166200 

B12                     -0.76386400     -3.36195400       1.57958300 

B13                     -3.72120200     -0.25276000        0.69929000 

B14                    -2.94442200       2.33276300       0.50783000 

B15                    -1.03163000       2.77287900       2.36921300 

B16                    -0.62231300       0.45971500       3.71070900 

B17                   -2.28180900     -1.40977100        2.67738000 

B18                    3.08381300       1.48646900        1.62290300 

B19                    1.92343800     -0.33519800       3.25178300 

B20                    1.26079400       3.41042200       1.08047400 

B21                   -2.89428400     -2.98736300     -0.83691500 

B22                   -2.21079500     -2.76349100     -2.33947300 

B23                  -1.97181100     -3.73108100        0.43488800 

B24                  -2.37784900     -2.93749700        1.92717300 

B25                  -0.30779200       3.98710200        1.41665700 

B26                   0.43500700     -3.17687600        2.77744400 

B27                 -1.20011000     -2.66627200       3.07356600 
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--------------------------------------------------------------------- 

اتمو نوع شماره                    X جهت          Y جهت           Z جهت   

---------------------------------------------------------------------                  

B28                 -1.14392200     -1.14957200       3.91981400 

B29                 -2.26806100        0.03315100       3.58477600 

B30                 -3.49764600     -0.25006700       2.38940500 

B31                 -3.55114800     -1.70376400       1.57798600 

B32                 -2.29633100       3.52964300     -0.51884700 

B33                 -3.31829900        2.37811800     -1.15477200 

B34                 -3.86999400     -1.73448800     -0.13087200 

B35                 -4.12205600     -0.31002300     -0.95673100 

B36                 -3.40901900     -0.07659500     -2.52417800 

B37                 -2.47373700     -1.27749300     -3.20107400 

B38                 -1.00125000     -0.86926600     -4.03001600 

B39                  0.17162000     -2.10341500     -3.68012700 

B40                  1.00124800       0.86923100        4.02997900 

B41                 -0.57564400     -3.27408200     -2.63539100 

B42                  0.30777300     -3.98717400     -1.41667300 

B43                  0.82396800     -3.93737600       1.34746100 

B44                 -0.40525900     -4.22027900       0.15126700 

B45                  1.97731500     -3.56014900     -1.18946400 

B46                  2.29633000     -3.52968300       0.51891800 

B47                  3.31828700     -2.37812800        1.15483900 

B48                  4.06632900     -1.20753600        0.10981600 

B49                  3.76065700     -1.23676400     -1.52718000 

B50                 -4.06631100        1.20759800     -0.10980900 

B51                  2.69362900     -2.43793600     -2.19061400 

B52                  1.77144300     -1.69404800     -3.46220700 

B53                  2.26797200     -0.03319300     -3.58475800 

B54                  1.14385800        1.14949600     -3.91977300 

B55                  3.49766500       0.25003400     -2.38932500 

B56                  3.55115500       1.70370900     -1.57790700 

B57                  3.87007200       1.73450800       0.13083200 

B58                  4.12212100       0.30999100        0.95671500 
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--------------------------------------------------------------------- 

X                  نوع و شماره اتم جهت                       Y جهت          Z جهت        

---------------------------------------------------------------------                  

B59                  3.40896800       0.07658500       2.52413000 

B60                  2.91242000     -1.58481500       2.64677500 

B61                  1.50162300     -1.97599100        3.44120900 

B62                  0.52555900     -0.72248200       4.14735100 

B63                  2.47374900        1.27748200       3.20107000 

   B64                 -0.17164200                   2.10342500                   3.68010400 

B65                 -1.77142200       1.69403400       3.46212600 

B66                 -2.69370200       2.43796200       2.19064100 

B67                 -3.76060500       1.23681500       1.52716900 

B68                 -1.97736700       3.56022100       1.18946000 

B69                 -0.52556000       0.72249100     -4.14745100 

B70                 -0.82388700       3.93741700     -1.34744600 

B71                  0.40524200       4.22034200     -0.15133800 

                B72                   0.57561000                   3.27407600                   2.63538300 

B73                  2.21079400       2.76345700       2.33943500 

B74                  2.89423100       2.98728700       0.83689800 

B75                  1.97183700       3.73114100     -0.43496900 

B76                  2.37779300       2.93756100     -1.92713000 

B77                 -0.43492800       3.17692600     -2.77745300 

B78                  1.20005600       2.66634400     -3.07352600 

B79                 -1.50160100       1.97590800     -3.44116100 

B80                 -2.91235900       1.58474900     -2.64676700 

--------------------------------------------------------------------- 
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Abstract: 

 
Due to the high power consumption and expensive fabrication procedure approaches of 

Nanoscale silicon device, molecules, that are small in size and have adjustable feature, 

were replaced as the main component in electronic devices. One of the significant 

points that catch researchers eyes is single molecule diode (molecular diode) is 

molecule have the responsibility of transferring electrons from an electrode to another 

one.  

In this research, single molecule diode (molecular diode) is simulated with the method 

of density function theory (DFT) and self-consistent field (SCF) in order to calculate the 

coupling and check the conductivity. In this simulation, at first according to DFT 

method and using Gaussian software the device is simulated, then molecule states and 

energies at 0V were obtained. Next step is to calculate the electrode-molecule coupling 

using electrode and molecule Hamiltonian obtained by Huckel parameters and site to 

state conversion and Fermi-Golden rule. 

The result shows that the molecule coupling is dependent on electrode and molecule 

type (electrode geometry and electrode to molecule distance). Gold-B80, Gold-C60, 

Silver-B80, Silver-C60 coupling, with a one dimensional electrode and 50 atoms and 

the distance of 5 angstrom is 105, 29, 26, 6 (meV) respectively. Also for Gold-B80 

coupling with increasing number of gold atoms from 1 to 100, the coupling increased 

from 50 to 105 (meV). Geometrical structure is impressive in coupling as gold electrode 

coupling is higher than silver. Electrode-device coupling is dependent on distance, were 

by increasing distance from 5 to 5.5 angstrom, the coupling will be decreased from 0.04 

to 0.002 (eV). After calculating Electrode-molecule coupling, where is the most 

significant parameter in electron transferring, this can be used in obtaining Current-

Voltage curves and conductivity of device. Simulations express that external applied 

field can cause in increase or decrease of coupling, and due to that cause an increase or 

decrease in current and conductivity depends on molecule type. 

 

Keywords: self-consistent field (SCF)–molecular diode – effective coupling – 

conductivity – quantum dot 
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