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 :چكيده

 
 ارتعاشات مولكولي روي ترابرد الكتروني از يك زنجيره اتمي از طلا كـه بـين                 تأثير پايان نامه در اين   

روشي قدرتمند براي تحليل     (دو الكترود فلزي ساندويچ شده به روش تابع گرين غيرتعادلي كلديش          
اخيـراً روش   .  مورد تحقيق قرار گرفته اسـت      ) فونون -ترابرد ناكشسان در حضور برهمكنش الكترون     

NEGF   قيت آميزي براي ترابردهاي ناكشسان در نانوساختارهاي مختلف بـه كـار بـرده               به طور موف
  .هاي اتمي و اتصالات مولكوليشده است از جمله سيم

 - و براي جفـت شـدگي الكتـرون        براي بدست آوردن مدهاي فونوني از مدل كلاسيكي گلوله و فنر           
 متقابل بين فونـون و الكتـرون در   اثر نفوذ. شود استفاده ميSu-Shrieffer-Heegerفونون از مدل    

. فرآيند تونل زني الكترون در يك تقريب كلي و جامع خودسازگار بورن در نظر گرفتـه شـده اسـت                   
هايي در مشتق   شود، پله دهد هنگاميكه ولتاژ باياس با انرژي ارتعاشي خاصي جفت مي         نتايج نشان مي  

مشتق دوم جريان نـسبت بـه ولتـاژ، خـود را            اين رفتار در    . شونداول جريان نسبت به ولتاژ ظاهر مي      
پذيرد و در دماهاي بالا      در دماهاي پايين صورت مي     ناكشسانجريان  . دهدبصورت تابع دلتا نشان مي    

هنگاميكه ولتـاژ بايـاس بزرگتـر از انـرژي برانگيختگـي            . تواند فونوني را برانگيخته كند    الكترون نمي 
آورد و يـا بدسـت مـي      ) گـسيل (دهـد   ا از دسـت مـي     فونون است، الكترون بخشي از انرژي خـود ر        

 مولكـول و انـرژي   -رخ دادن جذب يا گـسيل فونـون بـه انـرژي جفـت شـدگي الكتـرود                ). جذب(
 -در محاسبات جريـان ناكشـسان، مـا بـرهمكنش الكتـرون           . جايگاهي اتمها در مولكول بستگي دارد     

كـول بنـزن نيـز شـكلهايي آورده شـده           در انتهاي نتايج در مورد مول     . ايمفونون ضعيف را به كار برده     
  .است
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  مقدمه: 1- 1

چشمه و  نظرگرفتن تراز انرژي در حال تعادل و براي بررسي چگونگي شارش جريان، اولين قدم در
هنگاميكه يك منبع خارجي مانند يك . يكسان است) تراز فرمي(هاي شيميايي چاهك با پتانسيل

شود و آنها را در دو ) چشمه و چاهك( تري باعث ايجاد اختلاف در پتانسيل شيميايي الكترودهابا
−=DV  نگه دارد،2µ و 1µ پتانسيل شيميايي متفاوت 12 µµ كانال در يك حالت غيرتعادلي قرار 

ريان عبوري از يك دستگاه كاملاً كوچك با يك تراز انرژي در ج. شودمي جريان برقرار گيرد ومي
شود و همانطور كه انتظار داريم اين جريان به كيفيت محدوده انرژي مورد نظر، به آساني محاسبه مي

كه يك ثابت  ي رسانندگي حداكثري وجود دارد،ژبراي كانالي با يك تراز انر. ها بستگي دارداتصال
  )1995 و 2005، 1داتا(. بار الكترون و ثابت پلانك دارداساسي است و بستگي به

  
)             1-1(  

  
) ترازهاي تبهگن(يكسان ) يكي اسپين بالا و ديگري اسپين پايين(هاي كوچك با دو تراز انرژي كانال

از اين   رسانايي كمتراتصال الكترودها نامناسب باشد، اما اگر . هستند02Gداراي رسانايي برابر با 
ترين الكترودها به دست حال، حد بالايي براي رسانايي وجود دارد كه با كامل هر در اما. خواهد بود

 .الكترود را به آن متصل كنيم سم بسيار كوچك بايد دوجگيري رسانايي در يك براي اندازه .مي آيد
گيري رسانايي يك جسم اندازه ترودها وگونه اطلاعي از نحوه اتصال الكهيچ تا اواخر قرن بيستم،

 در سال mµ1.0 به 1960در سال mµ10نهايت طول رساناها از اما در .بسيار كوچك وجود نداشت
 رسيد و اين كاهش اندازه در رساناها به طراحان و مهندسان اين فرصت را داد تا بتوانند تعداد 2000

 برابر افزايش دهند كه خود انقلابي در صنعت كامپيوتر 10000رهاي داخل يك تراشه را ترانزيستو
هاي مزوسكوپيك در حال تعادل بحث ها در سيستمدر ادامه فصل درباره چگونگي عبور الكترون .بود

  .كنيمتابع گرين و طول عمر را بررسي مي شدگي ترازهاي انرژي،خواهيم كرد و مفاهيمي چون پهن
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  چگونگي شارش جريان: 1-2
  

kT متداول يها در دما، الكترون)DV=0با (اگر چشمه و چاهك به كانال متصل شوند   به =300
 در تعادل باشند و در اين حالت µكنند كه با انرژي كنند و سعي ميداخل و خارج قطعه حركت مي

  :ها در هر تراز انرژي نوعاً يك عدد نيست و با تابع فرمي زير داده مي شودد الكترونتعدا
  

 )1-2(  
  
 

10 و ميشه پر هستنده، µترازهاي انرژي زير پتانسيل شيميايي  =f در حاليكه ترازهاي انرژي بالاتر 
00الي هستند و  هميشه خµاز  =f .ژي با چند رترازهاي انTK Bتر از  بالاتر و پايينµ گاهي پر و 

توجه كنيد كه اين عدد از  .ها بين صفر تا يك استبنابراين تعداد متوسط الكترون. گاهي خالي هستند
  . يك الكترون در هر تراز مجاز نيست ازصل طرد بيشتركند زيرا طبق ا تجاوز نمييك

براي نمايش چگونگي شارش جريان در يك مولكول، دستگاهي متصل به دو منبع، دو الكترود 
يكسان و در ) ترازهاي فرمي(هاي شيميايي گيريم كه در پتانسيل را در نظر مي2 و چاهك1چشمه

هنگامي كه توسط يك منبع خارجي مانند باتري، اختلاف  .حالت تعادل با يكديگر و با منبع قرار دارند
 حالت تعادل بين كانال و ، در دو الكترود ايجاد شود2µو 1µ هاي شيمياييپتانسيل ميان پتانسيل
به ترازهاي انرژي چشمه در واقع باتري ترازهاي انرژي در چاهك را نسبت . رودالكترودها از بين مي

كند، آورد و اختلاف پتانسيلي بين اين دو وضع ايجاد ميتر ميجا كرده و پايين به جا
( )1 2 qvµ µ−   .)1( شكل ،شود و اين موضوع منجر به ايجاد توابع فرمي متفاوت مي=
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  .آورد كند كه دستگاه را به حالت تعادل با خود درهركدام از الكترودها سعي مي
فرستد و الكترود چاهك براي رسيدن به تعادل با ها را به داخل كانال ميالكترود چشمه، الكترون

ي كانال. گيردكشد و كانال در حالتي غيرتعادلي بين اين دو منبع قرار ميرون ميها را بيكانال، الكترون
 آن بين اين دو εهاي متفاوت قرار دارند و تراز انرژي  متصل بين دو منبع كه در پتانسيل، يك ترازبا

) چشمه، تعداد. گيريم در نظر مي،)1-1( شكل ،پتانسيل قرار دارد )1f ε كند و الكترون را مشاهده مي
) الكترود چاهك تعداد )2f ε اندبيند كه ترازها را اشغال كردهالكترون را مي .( )1f εو ( )ε2f توابع 

 داري بينها در حالت تعادل پايدار و مق تعداد متوسط الكترون وفرمي در دو الكترود هستند
( )1f εو( )ε2fاست.  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  .آوردولتاژ باياس اعمالي به سيستم پتانسيل شيميايي در چاهك را نسبت به چشمه پايين مي ):1-1( شكل

  
) كه از الكترود چپ در جريان است، متناسب با 1Iشار خالص  )1f N− است.  

 

( )1
1 1

q
I f N

γ
= −

h
                                                                          )1-5 (

         
  .است، −qبار هر الكترون، 

  : است و متناسب است باندر جريا  از سمت راست2Iبه طور مشابه جريان 
 

� 



( )Nf
q

I −= 2
2

2
h

γ        )1-6 (  

  
1γهاي چاهك به ترتيب با سرعت  قرار دارد، از چشمه وεالكتروني كه در تراز  h2  وγ h  فرار

  )2-1( شكل . داراي بعد انرژي هستند1γ  و1γ. كندمي
1 در حالت تعادل، هيچ جريان ورودي و خروجي به داخل كانال وجود ندارد و 2 0I I+   . است=

3N، بيندهايي است كه هر كدام از الكترودها آن را ميعدد اشغال، تعداد الكترون: 

1 1 2 2

1 2

f f
N

γ γ

γ γ

+
=

+
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اي از رابطه تصوير ساده .شارش الكترون به داخل و خارج كانال تك ترازي متصل به چشمه و چاهك ):2-1( شكل
  .سرعت

 
  و جريان در حالت تعادل برابر است با

( ) ( )[ ]εε
γγ

γγ
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  .شودكه اين مقدار براي حالتي با دو اسپين، دو برابر مي

� 



 هنگاميكه ، اينكهاول. كشنديند شارش جريان را به تصوير ميآاين نتايج، حقايقي ساده درباره فر
( ) ( )1 2f fε ε= 1از ترترازي با انرژي پايين. هيچ جرياني وجود نداردµ 2وµ ، سهمي در جريان

) زيرا. ندارد ) ( )1 2 1f fε ε= ) زيرا. سهمي ندارد  و تراز با انرژي بالاتر نيز= ) ( )1 2 0f fε ε= =. 
bK  چند،كانالتنها هنگامي كه تراز انرژي در  T1 تر از بالاتر يا پايينµ 2وµ ،اشد قرار داشته ب

)و ) ( )1 2f fε ε≠شاهد شارش جريان خواهيم بود ،.  
 1f بهNها به داخل كانال پمپ كرده و تعداد آنها را ازكند كه الكترونالكترود چشمه سعي مي

 برساند 2fكانال كشيده تا تعداد آنها را بهها را به بيرون از برساند، در حاليكه الكترود چاهك الكترون
  .ها از چشمه به چاهك استيند، ترابرد پيوسته الكترونآو نتيجه اين فر

  

  سانشجنبه كوانتومي ر: 1-3
  

هاي شود و باعث اختلاف ميان پتانسيلگيريم كه ولتاژ كوچكي به آن اعمال مي را در نظر مييكانال
به ) 8-1(جريان عبوري در اين دستگاه از رابطه . ))3-1(شكل( شودي چشمه و چاهك ميشيمياي

21با فرض . آيددست مي µεµ )و دماي به اندازه كافي پايين داريم، << ) ( ) 1101 ≈−≡ µε Effو  
( ) ( ) 0202 ≈−≡ µε Eff.  

21اگر  γγ = ،  
  

      )     1-9(  

 
 

)ريان نامحدودي را در اين كانال با افزايش جتوانيم  به همين دليل مي )21 γγ  وارد كنيم كه اين كار =
هر چند كه يكي از نتايج اصلي فيزيك . تر الكترودها با كانال ميسر استبا جفت شدگي هر چه قوي

 تك ترازي است اما نكته اي كه نبايد فراموش شود پهن  در كانال0Gمزوسكوپيك رسانايي حداكثر 
اين . شدگي ترازهاي انرژي است كه از نتايج اجتناب ناپذير جفت شدگي كانال با الكترودها است

كه جريان  2µ و 1µشود كه قسمتي از تراز انرژي به خارج از محدوده انرژي ميان موضوع باعث مي
وجود ) 9-1(به اين ترتيب جريان واقعي نسبت به مقداري كه در رابطه . در آن شارش دارد نفوذ كند

)دارد با ضريب  ) 121 / γµµ C− 1 كه كسري از تراز است كه در پنجره ميانµ 2 وµگيرد  قرار مي
از آنجائيكه .  يك مقدار عددي ثابت استC تراز است و ثرؤ عرض م1γC. يابدكاهش مي
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