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الکترون در اتصالات مولکولی بر پایه گروه فنیل در حضور الکترودهای طلا با استفاده از تئوری ترابرد  نامهدر این پایان

ی دهیم. برای محاسبهشود. ما چند مولکول را مورد مطالعه قرار میبندی تابع گرین غیرتعادلی بررسی میهاکل و فرمول

 گیرد.های مولکولی مورد استفاده قرار میپوشانی اوربیتالهمی ماتریس هامیلتونی مولکول از روش هاکل با استفاده از محاسبه

 آید.پوشانی اتصال بدست میتابع گرین و هامیلتونی اتصال با استفاده از ماتریس  هم

ی شود ویژه توابع پیوستهها دارای ترازهای انرژی گسسته هستند زمانی که مولکول به الکترودها متصل میمولکول

شدگی سطوح انرژی و جابجایی اندک ترازهای کنند و موجب پهنپوشانی میی کانال )مولکول( همجایگزیده الکترود با توابع

 شوند.   انرژی می

های کربن نرخ عبور الکترون به ترازهای انرژی شده، با افزایش تعداد اتمهای مطالعهدهد، در مولکولنتایج نشان می

های اتصال مولکولی و در نتیجه افزایش جریان باعث افزایش  ضریب عبور، چگالی حالتیابد. این پدیده مولکولی افزایش می

 شود. می

شدگی، ترازهای انورژی، ضوریب عبوور،    ، تئوری هاکل، چگالی حالت، پهنتعادلیهامیلتونی، تابع گرین غیر: کلید واژه

 ولتاژ-ی جریانمشخصه

 

 

 

 

 

 

 

 

 ی عددی انتقال الکترونیکی از طریق اتصالات مولکولیمطالعه

 فاطمه آقایاری
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Abstract  

 

 

 

 

 

In this thesis, the electron transport of the phenyl based molecular junctions in presence 

of gold electrodes is investigated using Huckel theory and nonequilibrium Green function 

formalism. We examine several molecules. For obtaining Hamiltonian of the molecules, the 

Huckel method is used via computing overlap matrix of the molecular orbitals. The Green 

function of the junction and Hamiltonian of the junction is obtained using the overlap matrix 

of the coupling. 

 The molecules have discreete energy levels. When the molecule is coupled to the 

electrodes, the continues eigen functions of the electrodes overlap with the localized function 

of the channel (molecule) and cause to broadening and slight movement of the molecular 

energy levels. 

 Results show that in the studied moleculs, with increasing of the carbon atoms, the rate 

of electron transport from the electrodes to the molecular energy levels increases. This 

phenomenon causes to the increase of transmission coefficient, density of states of the 

molecular junctions and as a consequence theincrease of the magnitude of the current. 

 

 

Key words: Hamiltonian, Nonequilibrium Green's function, Density of state,  

Broadening, Energy levels, Transmission coefficient, Current-voltage characteristic. 
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 نگاه کلی به مساله3-3

الکترونیکی را در کوچکترین مقیاس قابل تصوور  از دیدگاهعلم نانو، الکترونیک مولکولی، امکان بررسی هدایت حرارتی و 

گی بوه توانوایی موا از درک    بسوت ی الکترونیک مولکولی به عنووان یوک تکنولووژی در حوال ،هوور،      دهد. آیندهارائه می

هوای  تر ساخت موواد بوا ویژگوی   . فرآیند دقیقهای اساسی حاکم بر انتقال الکترونیکی در مقیاس مولکولی داردمکانیسم

که بر مبنای الکترونیک و پوردازش   1فناوری اطلاعات. [1]نامیماز پیش تعیین شده را الکترونیک مولکولی می الکتریکی

سازی بیشوتر و سورعت زیواد    متراکم ،پایین بودن هزینه، فشردگی در آن  ای مطرح است کهبه گونه ،باشدمی 2اطلاعات

الکترونیکی حالت جامد و کاهش متوالی ابعاد آن، رمز موفقیت در های انجام شده بر روی وسایل . بررسیمورد نظر است

-ی این قطعات موی نده، موفقیت در کاهش اندازهای که ملاک پیشرفت در آیتکنولوژی است. به گونه صنعت کامپیوتر و

 .[1]باشد 

زیوک ایون   فیحاصول شوده اسوت، ولوی درک     3اگرچه کاهش ابعاد در قطعاتی همچون ترانزیستورها و مدارهای مجتموع 

 . [1]دانان و مهندسین به عنوان چالش مهم مطرح بوده استقطعات همواره برای فیزیک

 4ی بولتزموان معادلوه در اینجوا  کند. ابرد نقش مهم و غالبی را ایفا میی ترومی ناشی از کاهش ابعاد در پدیدهاثرات کوانت

. این رهیافت نوه تنهوا بورای    [2]باشدبه یک رهیافت کوانتوم مکانیک می باشد و این بار نیازنیمه کلاسیک مناسب نمی

رود، بلکه برای توصیف قطعات  کواربردی و  به کار میباشند های کوانتومی میبر مبنای پدیده ی قطعاتی که ذاتامطالعه

ها اثرات کوانتوومی قابول   آنزنی تشدیدی که در در مقیاس نانو و دیودهای تونل 5رایجی مبل ترانزیستورهای اثر میدانی

 .[2]شودنیستند نیز استفاده می پوشیچشم

، توابع گورین   ]3[هوای اخیور  در دهوه  ی در مقیاس نوانو سازی قطعاتتوسعه یافته برای مطالعه و شبیه هایدر بین روش
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ر رفتوه  به خاطر مفهوم روشن فیزیکی و کاربردی خوود بوه عنووان یوک ابوزار قدرتمنود بوه کوا         NEGF)) 6تعادلیغیر

 [2].است

علی  .]2[کند فراهم می 7ها نیز این روش، رهیافتی عمومی را برای توصیف ترابرد کوانتومیدر حضور پراکندگی

فرسوا  های ترابرد اغلب پیچیوده و طاقوت  کمیت بندی، محاسبات تابع گرین غیرتعادلی برایرغم شفاف بودن این فرمول

برای ، این روش اصولا [4]اند ر نظر گرفتهدر آن محاسبات کامل دو بعدی را دبه استبنای مطالعات اندکی که باشند. می

 مسائل ترابرد یک بعدی توسعه یافته است.

 

 مطالعات انجام گرفته3-2

 زیر اشاره کرد: مواردتوان به نامه میی این پایاناز جمله مطالعات انجام گرفته در حیطه

 :دیراک-فرمیدر نظر گرفتن دما در تابع توزیع  .1

 ی مربوط به این توزیع بصورت زیر است: معادله 

(1-2-1) 1
( )

( )
exp( ) 1

B

f
E

K T









 

  

5eVبا داشتن پتانسیل شیمیایی،  است:  1-1، این توزیع بر حسب تابعی از دما بصورت شکل 
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 دیراک در دماهای مختلف-تابع توزیع فرمی: 3-3شکل 

 

دهد که در آن دماهای مختلفی برای تابع شکل احتمال اشغال الکترون را بر حسب انرژی الکترون نشان میاین 

 .[5]دیراک اختیار شده است-توزیع فرمی

 فرومغناطیس:-عایق-ی اتصال تونل مغناطیسی بصورت فرومغناطیسسازی قطعهشبیه .2

هوایی از جملوه   گیرد. بوا بررسوی ویژگوی   قرار میزنی مورد مطالعه در این مورد نسبت مقاومت مغناطیسی تونل

 .  [6]یابدزنی کاهش میانرژی فرمی دریافتند که با افزایش انرژی فرمی، نسبت مقاومت مغناطیسی تونل

های آلی قرار گرفته بوین الکترودهوای فرومغنواطیس بوه     ترابرد الکترون وابسته به اسپین از طریق مولکول .3

 ی:عنوان یک اتصال تونل مغناطیس

یسوی نیوز بوه لحوا      بین دو الکترود مغناط قرار گرفته های آلیهای قطبیده از طریق مولکولترابرد اسپین

. با لحا  کردن اثر اسپین این نتیجه حاصل شد کوه میودان الکتریکوی در    [9-7]نظری بررسی شده است 

ولتاژ دارد. درمقابل، برای -جریانهای های کوتاه، اثر ناچیزی بر ویژگیداخل مولکول، به ویژه برای مولکول

های بلند و ولتاژ بایاس بالاتر، میدان الکتریکی در داخل مولکوول ممکون اسوت بسوته بوه سواختار       مولکول

 ، اما در عین حال اثر بسیار کمی دارد.[10]مولکول نقش قابل توجهی بازی کند 
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ی کنترل موثر و شامل مطالعه8یک یا الکترونیک اسپینیاسپینترونیموارد کاربردی الکترونیک مولکولی در زمینهاز دیگر 

ی قابول اهمیوت در ایون زمینوه کاربردهوای      . نکتهباشدد میهای حالت جامدر سیستم 9ی آزادی اسپینیبررسی درجه

 .است]11,12[10فراوان تزریق اسپینی

، الکترواسووتاتیک تماس،شوویمیمولکولیآشوونایی باشووار جریانوواز طریقرساناهایمولکولیشاملشووبیه سازیفیزیکیسووطح    

ترماننود پراکنودگیو بسویاری ازاثورات جسومی      فرآیندهای پیچیده همراه با دستگاه،وروندکوانتومینقلو انتقال غیر تعادلی

 .[13]است

 

 تابع گرین کوانتومی بررسی مدل 3-1

ی های رایوج بورای مطالعوه   ابعاد، مدلباشد. طبیعی است که در این سیستم مورد نظر ما در اینجا در ابعاد نانو می

انود. در ایون   ی بولتزمان استخراج شدهها اصولا از معادلهباشند. این مدلها نمیترابرد قادر به توصیف دقیق انتقال حامل

ی هامیلتونی مولکول وجود دارد، از جملوه  های متفاوتی برای محاسبهدهند. روشابعاد اثرات کوانتومی خود را نشان می

-بیکند و روش ایهای چند الکترونی استفاده میکه از تکنیک تقریب الکترون منفرد در سیستم 11کفو-روش هارتری

از روش هاکول بورای بدسوت آوردن    پوردازیم. در اینجوا   ی آن موی نیشیو که در فصل بعد به توضویح مختصوری دربواره   

از روش توابع گورین غیرتعوادلی بورای در نظور گورفتن        هامیلتونی مولکول و نیز بررسی انتقوال از الکترودهوای طولا، و   

. روش هاکول یوک روش   [14,15]خصوصیات کوانتومی و بدست آوردن مدل فیزیکی ترابرد الکترون استفاده شده است 

های در یک مولکول متصل به دو اتصال فلزی است. ویژگی (I-V)ولتاژ، -های جریانی ویژگیکیفی ساده برای محاسبه

توانود محاسوبه شوود. ایون محاسوبات  بوا اسوتفاده از تئووری هاکول گسوترش           چگالی حالت و تابع عبور میتعادلی هر 

تحوت تواثیر دو    V)-(Iولتواژ،  -هوای جریوان  گیورد. ویژگوی  انجام می (NEGF)تابع گرین غیر تعادلی و  (EHT)12یافته

). مکان انرژی فرمی تعادلی، 1باشند: فاکتور مهم می )fEمنحنی پتانسیل مولکول تحت ولتواژ بکوار رفتوه. یوک     . 2 و

پوردازیم. ایون روش   باشد که در اینجا به این مبحث نموی رفتار خودسازگار مناسب در این فاکتورها زمان صرف شده می

ت در ابعاد نانو نانو ترانزیستورهای مولکولی و دیگر قطعا ،13های کربنیسازی نانو لولهای در شبیهامروزه به طور گسترده

سوازی  ، کوچوک هوادی یکی از نیروهای محرک اصلی در پشت صنعت میکروالکترونیک نیمه .[16,17]شود استفاده می

های عملیاتی بالا بوه وجوود آورده   های بزرگ در هر تراشه و سرعتسازی دستگاهای را برای متراکمبوده است، که انگیزه
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تر قبل از محاسبات هاکل شامل ای از معادلات کوچکمعادله شرودینگر به مجموعهاست. سه تقریب مهم در جداسازی 

 موارد زیر هستند:

-برای انرژی تر از جرم الکترون است: این تقریب زمانی که جرم هسته خیلی بزرگ14هیمراپن-تقریب بورن .1

 تمی به فرم زیر است:باشد. هامیلتونی در یک چنین سیسهای نزدیک به انرژی حقیقی در سیستم مفید می

(1-2-1) 
21 1 1

( )
2 2

i i

ij

H V
r



      

 

 

21های با الکترون زیاد یک جمع عملگور انورژی جنبشوی،    هامیلتونی برای سیستم
( )

2
i     و یوک جموع

)عملگر انرژی پتانسیل،  )iV مربوط به کاهش انرژی موی ی انرژی جنبشی همیشه منفی است که این دارد. جمله-

هسوته(  -ی الکتورون الکترون( و یا منفی )ناشی از جاذبه-ی الکترونتواند مببت )ناشی از دافعهباشد. انرژی پتانسیل می

الکترون، -ی الکترونی دافعهباشد. جمله
1 1

( )
2 ijr
  ضربدر

1

2
ی جمولات جلووگیری   ی دوبواره شده که از محاسوبه  

 .[18]ای نادیده گرفته شده است ی هستهی دافعهکند. در این تقریب جملهمی

ها در هامیلتونی نیواز بوه یوک    ی کولنی بین الکترونی دافعه: با توجه به اینکه جمله15ی مستقل. تقریب ذره2

-ی مستقل استفاده موی تقریب ذره ی شرودینگر مشکل است، از روشی آن از روش معادلهحل دقیق دارد که محاسبه

، 16بینوی کورد راه حول سواختار الکترونیکوی مولکوولی، ترکیوب خطوی از مودل اوربیتوالی اتموی           تووان پویش  کنیم. می

(LCAO)17است.در اینجا رفتار اوربیتال مولکولی،(MO)باشود.  های اتمی موی تقریبی از نتایج ترکیب خطی از اوربیتال

 شود:ورت زیر نوشته میهامیلتونی برای هر الکترون بص

(1-2-2) 2 *1
( ) ( ) ( )

2
H i i V i


    

 

)*تابع پتانسیل میانگین، ( ))V i 18 [ها استی الکترونها و همهی پتانسیل ناشی از هستهنشان دهنده[. 

هوای  اوربیتوال های اشباع نشده، نوارها توسط دو مد متفواوت از همپوشوانی   : در مولکول18الکترون پیتقریب  .3
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تووان توزیوع   اسوت. موی  هایی ناشی از حضور پیونود گیرند. بیشتر خواص چنین مولکولمولکولی شکل می

,هایپیوند  را جدا کرد و توزیع پیوند   موی  پوی  الکتورون را مشخص کرد. این نوع تقریب را تقریوب-

 نامند.

شوندو توزیوع  در مولکول جدا می و  هایهای غیر اشباع، عبارت هامیلتونی برای الکترونبرای سیستم

 کنویم در نهایوت   محاسوبه موی  الکتورون پوی را   شود.  در این روش، هامیلتونی برای هر نادیده گرفته می

 کنند:مجموع توابع، هامیلتونی مولکول را ایجاد می

 

(3-2-1) 
2

1

1 1 1
( ) ( ( ) ( ))

2 2

n

ij

H i V i
r




      

n  21الکترون پی در انرژی جنبشی تعداد
( )

2
i  ی انرژی پتانسیل و جمله( )V i ی انرژی بیان کننده

باشود  ام موی  iها به جوز الکتورون   ی الکترونمنفرد در میدان میانگین هسته و همه پی الکترونپتانسیل یک 

[18]. 

سازی نیاز به وارد کردن ساختار مولکول و رسم نمودارها به روش شبیهنامه برای انجام محاسبات در این پایان

و  21آفویس ، کم20ویو، گوس19شیمی مانند هایپرکم هایافزارمورد نظر داریم. این ساختار با استفاده از هر نرم

 کنیم.آفیس استفاده میافزار کمجا از نرمتواند بدست آید. ما در اینافزار دیگری مییا هر نرم

 شامل سه مرحله است: (I-V)ولتاژ، -های جریانروش هاکل برای بدست آوردن ویژگیبه سازی اجرای شبیه

ی با وارد کردن ساختار مولکول مورد نظر یک فایل مختصاتی از صوفحه ی ورودی: در این مرحله مرحله .1

. پوس از  (پوردازیم افزار میدر فصل چهار به جزئیات چگونگی استفاده از این نرم) شودورودی تعیین می

-جهوت  Yسازی کنیم و بدنبال آن، مولکول در ابتودای محوور   آن باید ساختار هندسی مولکول را بهینه

 دهی شود.

 شود.ی پارامترها نشان داده میسازی، صفحهی اجرا کردن: در این مرحله پس از انجام شبیههمرحل .2

 آید.ها بدست میی خروجی: در این مرحله نتایج و شکلمرحله .3
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 بیان شده است. فصل چهارمچگونگی عملکرد این مراحل به تفصیل در 

. بوا  پوردازیم هوا موی  دهیم و به بررسی جزئیوات آن تابع گرین را توضیح میهای دیگری از مدلهای بعد در فصل

سوازی از توابع گورین غیرتعوادلی     کنیم و برای شوبیه استفاده از روش هاکل گسترش یافته، همپوشانی را وارد روابط می

کنیم برای این کار لازم است که پارامترهای ورودی مدل تابع گرین غیرتعوادلی را معرفوی کورده و عملکورد     استفاده می

 باشوند موی گرها و خود انرژی پراکنودگی  های اتصالی کانال، خود انرژیک را بیان کنیم، این پارامترها شامل ناحیههری

 پردازیم.به توضیح هر یک می با نمایش روی شکل که

ی عددی انتقال الکترونیکی از طریق اتصالات مولکولی است به هموین دلیول دو   مطالعهنامه هدف، در این پایان

ها از جمله جریان بر حسوب ولتواژ، ضوریب    های مولکولی ویژگیمقایسهگیریم و به مولکول را بطور دلخواه در نظر می

نمودارهای هور  ها باشیم که با انجام گام به گام آن. برای این کار نیاز به طی مراحلی میپردازیمعبور و چگالی حالت می

 پردازیم.در فصل بعد میشوند. به توضیح این مراحل مولکول رسم می

 

 

 نامهساختار کلی پایان 3-4

. در ایون فصول، روش   کنویم روابط و معادلات تابع گرین تعادلی را به تفصویل بیوان موی   نامه ندر فصل دوم پایا

 .  گیریدسازی با استفاده از تابع گرین غیرتعادلی مورد بحث قرار میشبیه

شدگی و در نظر گرفتن آن بصورت که با نادیده گرفتن پهنپردازیم به بررسی یک مدل ساده می  سومدر فصل 

ر این مدل ساده موورد توجوه   انتقال بار الکتریکی در مولکول را دکنیم، همچنینگسسته خصوصیات این مدل را بیان می

توضیح حالت گسسوته بوه   یم، بعد از دهمی توضیحهای مولکول را ها، تغییر در ویژگیبا در نظر گرفتن اتصالقرار داده و

کنود نیوز   سوال که چه چیزی گاف رسوانایی را تعیوین موی   در این فصل به این .رویمشدگی میسراغ مدل همراه با پهن

معادلاتی که در ایون فصول بیوان     .باشدبندی تابع گرین غیرتعادلی می. مهمترین مبحث این فصل فرمولدهیمپاسخ می

فصول   در پایوان دهویم.  را توضویح موی   NEFGهستند سوپس کواربرد فرمالیسوم     ، معادلات اساسی تابع گرینشوندمی

 پردازیم.     میچهارم اتصالات طلا را به مولکول اضافه کرده و به تاثیر این اتصالات در فصل 

چند مولکول را بطور دلخوواه  شود، برای این کار آورده میسازی چهارمنتایج حاصل از شبیهدر ادامه و در فصل 

ها از جمله چگالی حالت، جریان و ضریب عبور را برای قبل و بعد از اعمال اتصالات طولا  های آنگرفته و ویژگی در نظر

شوود و در انتهوا بوه    افزار متلوب رسوم موی   ها با استفاده از نرمهای مولکولکنیم. در این بخش نمودار ویژگیبررسی می


