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دو  یهاکوانتومی با الکترود در يک سامانه یونالکتر رسانشمطالعه نظری 

 زنجيری

 ينیفرهاد خوئ، کاميار قادری

 ، ايرانزنجان دانشگاه زنجان دانشکده علوم گروه فیزيک

 چکيده

به دو الکترود  متصل با شبکه مربعی وسیلهيک  يک سامانه کوانتومی متشکل از یونالکتر رسانش هایيژگیودر اين تحقیق، 

در و  هاترين همسايهبا تقريب نزديک بر اساس مدل تنگابست ونی سامانه،رسانش الکتر. یمکنرا مطالعه می نیم نامتناهی فلزی

فاده رسانش مورد است عددی محاسباترهیافت تابع گرين برگشتی برای  همچنین .شودشدگی قوی بررسی میرژيم جفت

 الکتريکیهای ويژگیتوان سامانه و اعمال میدان مغناطیسی يکنواخت می دهد که با تغییر پهناینتايج نشان می .گیردقرار می

 شود. با کنترلمی شکاف انرژیرسانش و ايجاد  کاهشدار سبب همچنین معرفی ساختار نقصسامانه را کنترل نمود. اين 

-رسانافلز و نیم-فلزجا، گذار فاز نیمتهی صورتبهنظمی پارامترهايی مانند اندازه سامانه، مقدار شار مغناطیسی ورودی و بی

 داشته باشد. حی ادوات نانوالکترونیک کاربرد زيادتواند در طرادهد. نتايج اين تحقیق میفلز در سامانه رخ می

 ترابرد کوانتومی، تابع گرين، مدل تنگابست شبکه مربعی، واژگانکليد

 مقدمه

اد فرد و ابعمنحصربه هایويژگیدلیل نانوساختارها به

یک از اهمیت ونبسیار کوچک، در حوزه نانوالکتر

بسیاری  توانند کاربردهایرخوردارند و میخاصی ب

وساختارها ترين کاربرد اين نان. عمده]4-2[ داشته باشند

همین دلیل باشد، بهرها میدر ترانزيستورها و حسگ

. ]5[ استها قابل توجه بررسی خواص ترابردی آن

های يک بعدی و سامانه ،ساختارهانانوای از اين دسته

ر د که هستندهای اتمی زنجیرهمانند  ،شبه يک بعدی

بسیار بررسی  هاآن یترابرد های، ويژگیهای اخیرسال

دلیل ها بهاين سامانهبه . توجه ويژه ]21-6[ شده است

 باشدیم یکیونکاربرد بیوپلیمرها در نانوقطعات الکتر

                                                           
khoeini@znu.ac.ir:نويسنده مسئول  

 هایويژگیتوانند . اين بیوپلیمرها می]22-23[

 الکترونی متفاوتی داشته باشند. 

در اين ساختارها با  یونترابرد الکتر تاکنون مطالعة

يکی  .]21-24[ های گوناگون انجام گرفته استروش

از رهیافت تابع گرين است.  ها، استفادهاز اين روش

د با در نظر گرفتن اصول ترابر ،بندی تابع گرينفرمول

نظری اين  ةکوانتومی، ابزار لازم برای مطالع

. در مرجع ]11-23[ کندنانوساختارها را فراهم می

ابرد ترهای ويژگیروش تابع گرين برای بررسی  ،]11]

شده است. اين نانوساختارها ارائه در الکترونی 

( oligomerالیگمر ) ةترابرد در دو زنجیر هایويژگی

ساختار يکسان در  کنش با اندازه وموازی و بدون برهم

فیزيکی  هایويژگیشده است.  مطالعه ]12[مرجع 

سیار ب مربعی ومستطیلی، شبکةهای با ساختار سامانه
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در اين مقاله  .]16-11[ مورد مطالعه قرار گرفته است

 میکوانتو خواهیم ترابرد کوانتومی را در يک سامانهمی

صل به متمربعی  متشکل از يک وسیله با ساختارشبکه

ين عنوان نمونه، ابه فلزی را بررسی نمائیم. الکترودهای

ا ههای چندلايه مانند ابر شبکهدر سامانهتوان را میمدل 

 برد. کاربه زنیو ترانزيستورهای اثرمیدانی تونل

با استفاده از مدل تنگابست و رهیافت تابع  اين کار در

گرين به بررسی رسانش الکتريکی در سامانه خالص با 

پردازيم. سپس اثر میدان های گوناگون میاندازه

انش سامانه را مطالعه نظمی بر رسمغناطیسی و بی

با  ایدر بخش دوم به توصیف سامانه .کنیممی

و  اههامیلتونی تنگابست در تقريب نزديکترين همسايه

 پردازيم. در بخشبندی روش تابع گرين میه فرمولاراي

مربوط به رسانش را مورد بحث و  سوم نتايج عددی

گیری ، با نتیجهآخر دهیم. در بخشبررسی قرار می

 رسانیم. تحقیق خود را به پايان می

 بندی مدلتوصيف و فرمول

در اين بخش، نخست مدل خود را معرفی نموده سپس 

روش محاسبات عددی مربوط به رسانش سامانه را 

سامانه مورد نظر را در دو  2شکلتوضیح خواهیم داد. 

دهد. سامانه از يک دار نشان میحالت خالص و نقص

به الکترودهای چپ و راست شبکه اتمی مربعی که 

 بیانگر N در اين شکل، متصل است، تشکیل شده است.

 و وسیله )راستای قائم(ها در راستای پهنای تعداد اتم

M ها در راستای طول سامانهتعداد اتم نشان دهنده 

 ةدر سامانهمچنین . )راستای افق( است

 ةکنندترتیب تعیینبه Wو V ،ب(2شکلدار)نقص

ین جاها( از لبه بالا و پاينظم )تهیبی ةاتمی ناحی ةفاصل

نمايش داده شده  3برابر ب2 باشد که در شکلمی وسیله

سامانه را در فضای حقیقی، با هامیلتونی  است.

 :]23،13[ کنیمزير توصیف می ةيافتتعمیم

H = HL + HLS + HS + HSR +

HR               2                                               

 ،لهوسیترتیب هامیلتونی به RHو SH، LH در اين رابطه

 RSH و SLH است. همچنینالکترود چپ و راست 

ترودهای الک بهشدگی وسیله جفت یلتونیترتیب هامبه

همه عناصر ماتريس هامیلتونی چپ و راست است. 

ای هعناصری که اتمجز هستند به شدگی، صفرجفت

قسمت  رههامیلتونی ند. نکوسیله متصل میالکترود را به

 هارا در تقريب نزديکترين همسايه 2رابطه از سامانه

 :نظر گرفتصورت زير در توان بهمی

𝐻j = ∑ ( 𝜀𝑛|𝑛 >< 𝑛| + 𝑡𝑛,𝑛+1|𝑛 >< 𝑛 +𝑛

1| + 𝑡𝑛+1,𝑛|𝑛 + 1 >< 𝑛|) ,     1                      

𝑡𝑛,𝑛+1 جايگاه نرژی پرش بین ا𝑛  و𝑛 +  ست.ا 1

𝑛|و 𝜀𝑛 همچنین   و حالتانرژی  بیانگربه ترتیب  <

 .است  𝑛 جايگاه الکترون در
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ب( وسیله با که به الکترودها متصل شده است.  اتم در راستای پهنا است  𝑵 سامانه کوانتومی مورد بررسی. الف( وسیله يک شبکه مربعی با .1شکل

 جاها.نقص ناشی از تهی

انديس  بیانگر j=L, R, S, LS, RSدر اين رابطه 

در اين مقاله از  است. 2هرقسمت از هامیلتونی رابطه

فونون -الکترون و الکترون-کنش الکترونبرهم

نمائیم و محاسبات خود را در رژيم نظر میصرف

گر يک میدان ا دهیم.شدگی قوی انجام میجفت

مغناطیسی يکنواخت عمود بر سطح وسیله اعمال کنیم 

𝐴 در پیمانه لاندائو = (−𝐵𝑦, 0, يک عامل   (0

ا هشدگی افقی بین اتمجفتانرژی پرش و در  ei𝛷𝑖,𝑗فاز

            يعنی شودظاهر می

tn,n+1(B) = tn,n+1(B = 0)eiΦi,j که     

  Φi,j = ∫
𝐀.d𝐥

Φ0

j

i
Φ0   و  ]12[ باشدمی  =

ħ

𝑒
شار 

 مغناطیسی کوانتومی است. 
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کنش با سلول واحد الکترودها از دو اتم بدون برهم

εانرژی جايگاهی 
L(R)

تشکیل شده است که هامیلتونی  

 :نمايیمتعريف می صورت زيربهرا آن

3                             Hunit = [
ε

L(R)
0

0 ε
L(R)

] 

صورت زيرقابل ثر سامانه بهؤتابع گرين مهمچنین 

 :]11[محاسبه است

𝐺(𝐸) = ((𝐸 + i𝜂)I − 𝐻S − 𝛴L −

𝛴R)−1 4                                                      

يک عدد دلخواه   η ماتريس واحد و I، که در اين رابطه

 پذيریکه برای همگرايی و وارون است کوچک بسیار

 ةوسیلبهاثر الکترودها را . ماتريس گرين لازم است

، وارد تابع L(R)Σ، الکترود چپ )راست(انرژی -خود

دست آوردن تابع گرين سامانه ه. برای بنمايیمگرين می

انرژی مربوط به الکترودهای چپ و راست -بايد خود

اين کار از روش سانچو استفاده دست آوريم. برای هرا ب

 ازهای ديگر . اين روش نسبت به روش]13[ کنیممی

. در اين روش برخوردار استی يبالاهمگرايی سرعت 

 ورتصبهتابع گرين سطحی الکترودهای چپ و راست 

 شود:زير محاسبه می

gL = [(E + iη)I − Hunit −

Hcoupl
ϯ

T̃]
−1

 5                                                

gR = [(E + iη)I − Hunit −

HcouplT]
−1

    6                                             

ترتیب هامیلتونی سلول به  Hcouplو  Hunitدر اينجا

بین دو سلول واحد در  شدگیواحد الکترود و جفت

در يک فرآيند تکرارشونده  T̃ و T.استالکترود 

 شوند:زير محاسبه می صورتبه
T = t0 + t̃0t1 + t̃0t̃1t2 + ⋯ +

t̃0t̃1t̃2 … tn , 2                                             

   

T̃ = t̃0 + t0t̃1 + t0t1t̃2 + ⋯ +

t0t1t2 … t̃n , 1                                             

   

𝑡𝑖 و   𝑡̃𝑖 آيند:می دستبهاز روابط بازگشتی زير 
ti = (I − ti−1t̃i−1 −

t̃i−1ti−1)−1ti−1
2   3                                          

t̃i = (I − ti−1t̃i−1 −

t̃i−1ti−1)−1t̃i−1  
2 21                                         

 که 

t0 = [(E + iη)I −

Hunit]
−1

Hcoupl   
ϯ 22                                     

  t̃0 = [(E + iη)I −

Hunit]
−1

Hcoupl  21                                     
   

از يک عدد دلخواه  t̃i و ti اين فرآيند تا زمانی که

 .]13[ کوچکتر باشند، ادامه پیدا خواهد کرد

کترود ال شدگیفتتوان با استفاده از ماتريس جحال می

 انرژی الکترود چپ-وسیله، خود)راست( به چپ

 آورد. دستبه)راست( را 

ΣL = HDL
ϯ

gLHDL  23                                        

ΣR = HDLgLHDL
ϯ

 24                                        

ا در هانرژی-خود وسیلهنامتناهی بهاثر الکترودهای نیم

 شود. ظاهر میمحاسبات تابع گرين 

وان تبا استفاده از تابع گرين ضريب عبور الکترون را می

 :]23[ محاسبه کرد
T(E) =

Tr (ΓLG(E)†ΓRG(E)) 25                             

  

𝛤L(R) انرژی الکترودهای چپ -عملگر وابسته به خود

شدگی و راست است که حاوی تمام اطلاعات جفت

 بین وسیله و الکترودها است.

ΓL(R) = i[ΣL(R)
† −

ΣL(R)] 26                                                   
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زير  صورتبههمچنین رسانش الکتريکی سامانه 

 آيد:دست میبه

G =
2e2

h
T 22                                                    

 بحث و بررسی نتايج عددی

 بندی بخش قبل، به بررسی رسانشبا استفاده از فرمول

ر تدا مقاديپردازيم. ابدر سامانه مورد نظر می ونیالکتر

کار رفته در محاسبات عددی را عددی پارامترهای به

 های وسیله ونمائیم. انرژی جايگاهی اتممعرفی می

کنیم. همچنین همه الکترودها را برابر صفر فرض می

 ها را درهای پرش مربوط به نزديکترين همسايهانرژی

𝑡 مغناطیسی، برابرغیاب میدان  = −3 eV  در نظر

رون الکت-کنش الکترونگیريم. در اين مقاله از برهممی

نمائیم و محاسبات خود نظر میفونون صرف-و الکترون

در اين دهیم. شدگی قوی انجام میرا در رژيم جفت

کوانتومی و الکترودها را  رژيم، انرژی پرش بین وسیلة

tLS(SR)مقدار = 0.75t  در  نمائیم.انتخاب می

tLS(SR)شدگی کامل جفت = t   است. اما در

tLS(SR)توان شدگی ضعیف میجفت = 0.5t  در نظر

مانه را نیز برابر صفر در نظر انرژی فرمی سا گرفت.

ها را برحسب در محاسبات خود، تمام انرژی .گیريممی

در تمام  .گیريممی انرژی پرش الکترودها در نظر

فرض  M=2محاسبات، طول افقی وسیله را برابر 

دار در وسیله را در دو حالت کامل و نقص نمايیم.می

 نةه بررسی ترابرد الکترون در ساماابتدا ب .گیريمنظر می

 پردازيم.کامل می

 (N،)طول در راستای قائم وسیله پهناینخست اثر تغییر 

نمودارهای نمائیم. بر رسانش سامانه را بررسی می

حسب انرژی الکترون د رفتار رسانش بر1 الف تا1شکل

، 26، 54) لف وسیلهمخت پهنایورودی را برای چهار 

21 ،5 N=) سانش ر ،وسیله پهناید. با تغییر ندهنشان می

 ،اهتعداد اتم ا تغییرکند. در واقع بسامانه تغییر می

 کندتغییر می 0G1رسانش حول انرژی فرمی از صفر تا 

زيرا سامانه دارای دو کانال است و ضريب عبور حداکثر 

ا ه. اين رفتار با افزايش تعداد اتمباشدبرابر دو می

های تشديدی در قله شود.نوسانی تکرار می صورتبه

دهد اين های تشديدی رخ مینمودار رسانش، در انرژی

مقاير مربوط به هامیلتونی وسیله ها همان ويژهانرژی

باشد  6 ضريبی از N که هايیدر حالت .]31[ است

در انرژی  زيرااست  (=21،54N) فلزنیم سامانه تقريباً

که بیانگر  يک شکاف انرژی صفر وجود دارد، فرمی

 ديگر های. سامانه در حالتفلزی استويژگی نیم

(5،26=N ) زيرا در انرژی  شودمحسوب میفلز يک

  فرمی مقدار رسانش يک مقدار محدود دارد.

های ها در وسیله تعداد اين قلهبا افزايش تعداد اتم

مقدار  ،بسته به اندازه وسیلهوا يابد.تشديدی افزايش می

ر دلیل وجود تقارن دهبکند. ها تغییر میو تعداد اين قله

شدگی وسیله به های جفتهندسه سامانه و در انرژی

ی منفی و ژالکترودها، نمودارهای رسانش در طیف انر

 برخودار هستند. لازم از تقارنمثبت 
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های مختلف وسیله و در غیاب میدان مغناطیسی.ناهپحسب انرژی الکترون برای بر ترونینمودار رسانش الک .2شکل

حال يک میدان مغناطیسی يکنواخت عمود بر سطح وسیله 

کنیم. اعمال میدان سبب تغییر انرژی کوانتومی اعمال می

رسانش سامانه را  3شود. شکلهای وسیله میپرش بین اتم

، N های متفاوت وسیله،برحسب انرژی الکترون برای اندازه

دهد. نمودارها نشان و در حضور شار مغناطیسی نشان می

ار وسیله و ش اندازةدهند که رسانش الکتريکی سامانه به می

 یلهای با اندازه وسمغناطیسی فرودی بستگی دارد. در سامانه

21N= بوديم اما با اعمال میدان فلزی شاهد خواص نیم

فلز رخ  -فلزمغناطیسی رسانش افزايش يافته وگذار فاز نیم

در غیاب میدان  =26Nهد. اما در سامانه با پهنای وسیله دمی

فلزی بوديم که با اعمال میدان مغناطیسی شاهد خواص 

. اين دهدفلز رخ مینیم-رسانش کاهش يافته وگذار فاز فلز

دلیل اثر تداخل کوانتومی توابع موج عبوری از گذار فاز به

سامانه  ]31[. در مرجع است پیوندهای بین اتمی در وسیله

شبه يک بعدی است واثر تداخل کوانتومی توابع موج 

عبوری از بازوی بالايی با پايینی يک حلقه سبب تقويت 

کامل )تداخل سازنده و در نتیجه افزايش رسانش( و 

ويرانگر و درنتیجه کاهش رسانش )تداخل  تضعیف کامل

ا در اين سامانه که دوبعدی است، شود امبه مقدار صفر( می

همین و بههای متفاوتی برای عبور الکترون وجود دارد کانال

ها حضور میدان مغناطیسی سبب علت در برخی حالت

ود.شکاهش رسانش و در بعضی موارد سبب افزايش آن می
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 ./5یمختلف و در حضور شارمغناطیسهای پهناای با حسب انرژی الکترون برای وسیلهبر یوننمودار رسانش الکتر .3شکل

دار بررسی نقص سامانةدر ادامه رسانش را برای 

م جا در وسیله داشته باشیبرای اينکه يک تهیکنیم. می

ار را کاين های همسايه قطع نمايیمرا با اتمپیوند آن دباي

ر نهايت در نظبی يابا صفر نمودن مقدار انرژی پرش و 

 دهیم. در اينجاگرفتن مقدار انرژی جايگاهی انجام می

نهايت انرژی جايگاهی اتم های حذف شده را بیمقدار 

رسانش الکتريکی برای  4. در شکلگیريمدر نظر می

نشان داده شده  =26N متفاوت و Wو V هايی باسامانه

را  W=3/1 و V=1 هايی باالف، سامانه4است. شکل

 رفتار =1V=W ای بادهد. در سامانهنشان می

شود. مشاهده می eV5/1رسانايی با شکاف انرژی نیم

، رسانش حول انرژی =3W و =1V ای بااما در سامانه

اشد. بفرمی بالاتر از صفر است يعنی سامانه يک فلز می

نشان را  W=4/3 و V=3 هايی باب سامانه4شکل

 =3V=، 4W و =3V=، 3W . در هر دو حالتدهدمی

 شود. از مقايسه حالتخواص فلزی مشاهده می

4V=W= 5 باV=W= های گیريم که سامانهنتیجه می

 V=W های بارسانا هستند اما سامانهزوج، نیم V=W با

باشند. همچنین در اين حالت با افزايش فرد فلز می

جاها( مقدار شکاف انرژی کاهش نظمی )تعداد تهیبی

 .استباشد سامانه فلز  V≠W هايی کهيابد. در حالتمی

 رسانانیم فاز گذار يک جاهاتهی تعداد تغییر با واقع در

دهد.فلز رخ می
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 متفاوت وشار عبوری صفر. Wو  V اتم و N=16پهنای  دار باحسب انرژی الکترون در سامانه نقصرسانش بر .4شکل

اثر میدان مغناطیسی بر تايج مربوط به ن 5در شکل

 م.ايدار را نشان دادهنقص سامانة رسانش الکتريکی در

با  استفاده شده در اينجا یمقادير همه پارامترها

. در يکسان است 4نمودارهای شکلپارامترهای 

 5/1 مغناطیسی شارالف رفتار سامانه در حضور 5شکل

در حضور  نشان داده شده است. W=3/1 و =1V باو 

ا هالکتريکی در همه انرژیرسانش  میدان مغناطیسی،

 نهی سازنده دوعلت اين افزايش برهم .يابدافزايش می

در وسیله است.  1و  2موج عبوری از پیوند شماره 

 و V=3 رفتار سامانه در حضور میدان با ب،5شکل

4/3=W  .رسانش ،شکل مطابق ايننشان داده شده است 

های مجاز بالاتر از صفر الکتريکی سامانه در همه انرژی

لی طور کگر يک سامانه فلزی است. بهبیاناست و اين 

به  5/1شار مغناطیسی توان گفت در اثر اعمال می

فلز -رسانازوج، يک گذار فاز نیم V=Wبا  ایسامانه

 دهد. رخ می
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 .5/1متفاوت وشار عبوری  WوV و اتم 16N=با پهنای دار حسب انرژی الکترون در سامانه نقصرسانش بر .5شکل

 گيرینتيجه

 ،با استفاده از مدل تنگابست و رهیافت تابع گرين

بکه با ش را در يک سامانه کوانتومی یالکترونرسانش 

سانش ، رسامانه پهنایبررسی نموديم. با افزايش  مربعی

فر )از ص نوسانی صورتبه حول انرژی فرمی الکتريکی

علت اين امر، وجود دو کانال  کند.تغییر می (0G1تا 

 د کهدهننتايج عددی نشان می باشد.عبور الکترونی می

-فلز فلز و-فلزبا اعمال شارمغناطیسی يک گذار فاز نیم

 همشاهددر سامانه )باتوجه به پهنای وسیله(  فلزنیم

 ،داراين، معرفی ساختار نقص بر هعلاو. شودمی

سامانه سبب کاهش رسانش  ،هاجاتهی صورتبه

ه يک سامان ها در وسیله،جابسته به تعداد تهیواشود. می

 در اثر اعمال همچنین يک فلز خواهد بود.رسانا و يا نیم

دار در حالت به اين سامانه نقصمغناطیسی میدان 

V=W فلز مشاهده -رسانازوج، يک گذار فاز نیم

دلیل تداخل کوانتومی توابع به اين گذار فاز .شودمی

طور کلی با تغییر باشد. بهموج عبوری از سامانه می

مقدار شار فرودی و پارامترهايی مانند پهنای وسیله، 

توان خواص الکتريکی سامانه ايجاد نقص در وسیله، می

 تواند در طراحیرا کنترل نمود. نتايج اين تحقیق می

 ادوات نانوالکترونیک کاربردهای زيادی داشته باشد.

معرفی شده در اين مقاله در عنوان نمونه، مدل به

 ترانزيستورهایها و های چندلايه مانند ابر شبکهسامانه

 تواند کاربرد داشته باشد.زنی میاثرمیدانی تونل
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