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 سطحی مرتعش هاياتم شامل نانوسيم یک الکترونی رسانش

 1،1حسن ربانی ،1،1محمد مردانی، ،1عصمت اسمعيلی
  ، ایرانشهرکرد ،دانشگاه شهرکرد دانشکده علوم پایه ،فیزیک گروه 4

 ، ایرانشهرکرد ،دانشگاه شهرکرد ،مرکز پژوهشی فناوری نانو 2

 دهيچک
 وسیمرسانش الکتریکی یک نان ، به مطالعةو رژیم پاسخ خطی بستدر رهیافت تنگ له با استفاده از روش تابع گریندر این مقا

 کنشبرهمر اث ،گیری از فضای فوکبا بهره .ایمپرداختهبین دو هادی صلب ساده قرار گرفته است،  کههای سطحی مرتعش شامل اتم

با  های تشدیدی رسانشدهد که مکان قلهایم. نتایج نشان میرا در ضریب عبور الکترونی مورد بررسی قرار داده فونون-الکترون

های جدیدی نیز در طیف رسانش پدیدار قله جا شده وهتر جابهای پایینسمت انرژیفونون به-الکترون کنشبرهمافزایش قدرت 

یزتر های تشدیدی ت، قلههابا کاهش مقدار انرژی پرش الکترون در اتصال، کنشبرهمهمچنین برای یک مقدار ثابت قدرت شود. می

  شوند. تر میها عمیقو دره

 .بست، فضای فوک، تنگمرتعش های سطحیاتمتابع گرین،  واژگان:ديکل

 مقدمه
ترابرد الکترونی در ادوات مزوسکوپیک، بررسی    

خصوص در به حوزه علمی بسیار جذاب و پرکاربردی

 رتنر ومطالعات صنعت میکروالکترونیک است. با 

روی رسانش الکترونی در  4391آویرام در سال 

متصل به پل مولکولی  های پذیرنده و بخشندهگروه

و  رکپا [ و ساخت اولین ترانزیستور توسط4همیوغ ]

، مطالعات نظری بسیاری [2] 2222همکاران در سال 

 ورت پذیرفتههای مولکولی صرسانش سامانه ةدر زمین

ل مربوط به ترابرد بار ئترین مسا[. یکی از مهم9است ]

 کنشبرهمالکترونیک مولکولی، نقش  قطعاتدر 

طور است که بررسی این موضوع هم به فونون-الکترون

توجه [ مورد 5-6طور نظری ][ و هم به1تجربی ]

متفاوتی نظری های محققان قرار گرفته است. روش

ین در ا فونون-الکترونای ذرهبس مسألةبرای بررسی 

اده ها استفکار رفته است. یکی از این روشبهها سامانه

 درجاتعد جدیدی مربوط به از فضای فوک است که بُ

                                                           
مسئول ةسندینو: .comyahoo@esmaili.e2009   

[ و 5] هکردبه هامیلتونی الکترونی اضافه  یفونونآزادی 

-کت چندکاناله مسألةبه یک  را ذرهبس تک کاناله ةمسأل

کند. یکی از مزایای استفاده از فضای تبدیل می ذره

های کشسان و های مختلف کانالفوک، تفکیک سهم

 جذب یا گسیل فونون اناکشسان در رسانش است که ب

 فونون-الکترون کنشبرهم وجود دلیلتوسط الکترون به

 یک های ابتدایی و انتهاییمعمولاً اتمدهند. رخ می

 ی آناهنسبت به سایر اتم متصل به دو هادی، نانوسیم

توان آنها را مرتعش در کنند و میتر حرکت میآزادانه

ه ها، فونون تولید شدنظر گرفت. در اثر ارتعاش این اتم

مسأله به  فونون-الکترون کنشبرهمو باعث ورود 

در  گرینشود. در این مقاله با استفاده از روش تابع می

کار بردن روش فضای فوک، و با به بسترهیافت تنگ

عدی یک ب به بررسی رسانش الکتریکی یک نانوسیم

پردازیم. برای این های مرتعش سطحی میشامل اتم

قرار  اتمی را بین دو هادی صلب ةمنظور یک زنجیر
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و با در نظر گرفتن مقدارهای مختلف برای قدرت  داده

و انرژی پرش الکترون در  فونون-الکترون کنشبرهم

ردازیم.پها، به محاسبه ضریب عبور الکترونی میاتصال

  دل نظري و فرمولبنديم

 
 ال.متناهی ایدهواقع بین دو هادی صلب نیماتمی(  6وارة فضای فوک برای یک نانوسیم )در اینجا طرح. 1شکل

 

اتمی متصل به دو  N ة، یک زنجیر4مطابق شکل   

گیریم. متناهی را در نظر میال نیمهادی ساده و ایده

که  جیرهزنهای ابتدایی و انتهایی تنها اتم کنیمفرض می

ر ها دکنند و بقیة اتماند، ارتعاش میمتصلها به هادی

دل گیری از مبا بهرههمچنین . هستندجایگاه خود ثابت 

 فونون-الکترون کنشبرهمکه  شودمیلشتاین، فرض وه

های مرتعش را تغییر های جایگاهی اتمتنها انرژی

. هامیلتونی [9] های پرش نداردو اثری بر انرژی دهدمی

های الکترونی، فونونی و از جمع هامیلتونی کل

ا آید. هامیلتونی الکترونی ردست میبه فونون-الکترون

ترین نزدیک کنشبرهمتوان با در نظر گرفتن می

 صورت زیر نوشتبهبست در تقریب تنگها همسایه

 :[8و9]
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)†که در آن  )j jc c الکترون در ( یعملگر خلق )فنا

است. در این مقاله  آن انرژی جایگاهی jام و j اتم

j کنیم که برای هادی سمت چپفرض می L  با 

,...,0j   برای هادی سمت راست ،j R   با

1,...,j N    ی سیم مرکزو برایj W   با

1,...,j N که برای سادگی صفر فرض است ،

شوند. می
, 1j j 

به  jاز جایگاه  الکترون انرژی پرش 

1j جایگاه  ةدر سامان است. بنابراین انرژی پرش 

,مرکزی  1j j W  ، )در هادی سمت چپ )راست 

, 1 ( )j j L R  ، هادی سمت چپ و سیم  بین

مرکزی 
0,1 WL   و در نهایت بین هادی سمت

 راست و سیم مرکزی
, 1N N WR    فرض

که دو اتم مرتعش در سیم مرکزی شود. از آنجایی می

 فونون-الکترون کنشبرهم، سهم فونون و دارندقرار 

شود. هامیلتونی تنها برای سیم مرکزی تعریف می

 ،های سطحی مرتعشبا اتم فونونی برای سیم مرکزی

 :[8] شودصورت زیر بیان میتقریب هماهنگ به در

†

0 ,1 ,( ),ph j j j j N

j

H b b                2 

)†که در آن  )j jb b برای  فونونی (یعملگر خلق )فنا

ام است.j اتم در 0ارتعاشات موضعی با بسامد 

,1( )j N ی است. هامیلتون دلتای کرونکر ةنیز نشان دهند

فونون نیز با استفاده از مدل -الکترون کنشبرهم

 های سطحی مرتعشبا در نظر گرفتن اتم لشتاینوه

 [8و5] استصورت زیر به
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,1 ,( )( ),e ph g j j j j j j N

j

H V c c b b        9 

در آن  که
gV  الکترون کنشبرهمقدرت ضریب-

ای سمت چپ و هاثرات هادی وانتمیفونون است. 

ها وارد کرده و هامیلتونی مؤثر راست را در خودانرژی

کارگیری عملگرهای الکترونی و فونونی در هبرا با 

 :فوک فضای
 † †, ( ) ! 0m

jj m c b m   
 ةنشان دهند 0مد فونونی و  mاتم،  ةشمار j در آن که

  :ردآودست صورت زیر بهاست، بهاین فضا حالت خلأ 

1
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)که در آن  )
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L R  خاطر سامانه مرکزی بهخودانرژی

است و  mوجود هادی چپ )راست( در مد فونونی

 :[5و9شود ]صورت زیر بیان میبه
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در اینجا به  است.ورودی انرژی الکترون  که در آن 

m ، جملةهاخاطر وجود فونون   به انرژی

از آنجایی که سامانه  شود.جایگاهی الکترون اضافه می

رون ، الکتشودمیدر دمای صفر و بایاس صفر بررسی 

ا دو ییک  ،فونون-الکترون کنشبرهمدر اثر تواند می

ن الکترو رو برایاز اینکند. گسیل را جذب یا  فونون

علت حضور دو مرکزی به در هنگام خروج از سامانة

مربوط به  اتم مرتعش در سامانه، دو کانال خروجی

با احتساب کانال شود و میاضافه رسانش ناهمدوس 

سه کانال خواهیم  مربوط به رسانش همدوس، در کل

الکترون بازتاب  کهاینفرض با داشت. همچنین 

گردد، الکترونی به هادی سمت چپ باز نمی وشود نمی

شود، با داشتن مینانوسیم چپ وارد  که از هادی سمت

خارج  از هادی سمت راست عدد فونونی متفاوت

  گردد.می

خواهیم  [8]تابع گرین  و تعریف 1با استفاده از رابطة

  :داشت

1
,

eff

G
I H
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است. در نهایت ضریب  واحدماتریس  Iکه در آن 

  چنین است:، [8] در نگرش پاسخ خطیعبور الکترونی 

 (0) ( ) 2

1, 2 1( ) 4Im Im | | ,m

L R m N

m

T G      9 

که در آن  
1, 2 1m NG  

عنصر سطر اول و ستون  
2 1m N ام تابع گرین است. 

 نتایج و بحث

در این بخش ضریب عبور الکترونی را برحسب    

های متصل اتمی که تنها اتم 6انرژی برای یک نانوسیم 

کنند، محاسبه کرده و اثر قدرت ها ارتعاش میهادیبه 

 یم.کنرا بر آن بررسی می فونون-الکترون کنشبرهم

سازی، استفاده از مقادیر نوعی معمولاً در کارهای مدل

جای مقادیر دقیق تجربی و یا محاسباتی مرسوم است. هب

توان در مقالات های زیادی از این قبیل را مینمونه

لازم به ذکر است که این  .([6و5و9]مراجع )یافت 

و در  خوانی داشتهمقادیر واقعی هم معمولاً بامقادیر 

 های آن خللی واردگیریو نتیجه مسألهکلیت فیزیک 

ارامترهای مورد نیاز مسأله را پ در اینجا. کندنمی

صورت به
0

0.6eV  ،
( , )

1 e V
W L R
  و 
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( , )
0

W L R
  مقادیر عددی  با در ادامه .کنیمنتخاب میا

  .پارامترهای دیگر نیز به همین شکل رفتار خواهد شد

ون فون-الکترون کنشبرهمبست، اثرات مدل تنگدر 

هی و پرش الکترون های جایگاتوان در انرژیرا می

ز لهای هولشتاین و پایرترتیب به مدلوارد کرد که به

مشهور هستند. بدیهی است قدرت پارامتری که برای 

شود، نباید آنقدر ها وارد میاین منظور در این انرژی

 اولیة ریدااز مق را هابزرگ انتخاب شود که این انرژی

برای مقادیر نوعی بنابراین . کندخود بسیار دور 

یک الکترون  های جایگاهی و پرش که از مرتبةانرژی

در  بستتغییرات پارامترهای تنگ نباید ولت است،

از چند دهم الکترون ولت تجاوز  کنشبرهمحضور 

یار بس شکنبرهمکند. البته با توجه به اینکه اثرات این 

تر اثرات در واضح ناچیز است، برای فهم و مشاهدة

های نظری معمولاً نظر گرفتن مقادیر بزرگتر در روش

در واقع در  کاهد.نمی مسألهمرسوم است و از کلیت 

هم نمودارها را به ،ترنظر گرفتن مقادیر کمتر و معقول

در مقادیر بزرگ  منحنی مربوطهکند و نزدیک می

    کند.همانند مقادیر کوچک رفتار می

ت صورریتم ضریب عبور این سامانه را بهلگا 2شکل

تابعی از انرژی الکترون برای چند مقدار متفاوت 

نشان  فونون-رونالکت کنشبرهمقدرت ضریب 

دهد. در اینجا مقدار انرژی پرش الکترون در می

ها را اتصال
( )

0.3eV
WL R
  ایم. در نظر گرفته

 کنشبرهمطور که انتظار داریم در غیاب همان

نمودار نسبت به انرژی صفر متقارن  ،فونون-الکترون

هایی که تشدیدی در انرژی ةشش قل آناست و در 

ادیر انرژی سامانة الکترون ورودی با ویژه مقانرژی 

چنین حالتی تنها  در .شودمرکزی برابر شده، دیده می

 برای الکترون)همدوس( خروجی رسانش یک کانال 

 فونون-الکترون کنشبرهموجود دارد. در حضور 

جا های کمتر جابهتشدیدی به سمت انرژیهای قله

علت یابد. میها کاهش اندکی ارتفاع این قلهشده و 

ه مرکزی از ناین کاهش به دور شدن فیزیک ساما

از سوی دیگر  گردد.های متصل برمیفیزیک هادی

های تشدیدی در با ارتفاع کمتر از قله نیز هاییقله

ه که ب هالهقارتفاع و تعداد این شوند. شکل دیده می

 کنشبرهمبا افزایش قدرت مشهورند، پیرو  هایقله

ی از ناشکه ها یابد. این قلهفونون افزایش می-الکترون

های در انرژی هستند یا گسیل فونونیند جذب فرآ

0
m  د و امکان عبور الکترون از شونظاهر می

دهند. واضح است که با را نشان میهای جدید کانال

ا فونون، الکترون ب-الکترون کنشبرهمافزایش قدرت 

 .کندهای جدید عبور میاحتمال بیشتری از کانال

تشدیدی کاهش و ارتفاع  هایبنابراین ارتفاع قله

 . [3و5یابد ]پیرو افزایش می هایقله

Energy (eV)

-2 -1 0 1 2

lo
g
 T

-3

-2

-1

0

V
g
 = 0

V
g
 = 0.15 eV

V
g
 = 0.3 eV

WL(R)
 = 0.3 eV

سب حب عبور الکترونی برنمودار تغییرات لگاریتم ضری. 1شکل

انرژی الکترون ورودی برای چند مقدار متفاوت 
gV. 

ها، نمودار ضریب عبور اتصال منظور بررسی اثر قدرتبه

0.15صورت تابعی از انرژی در را به eVgV   و برای

چند مقدار متفاوت 
( )WL R ،ایم. رسم کرده 9در شکل

 کاهششود که ضریب عبور الکترونی با مشاهده می

و  شده کمترها، مقدار انرژی پرش الکترون در اتصال

شوند. در واقع در مقادیر ها تیزتر میتر و قلهها عمیقدره

در  فونون-الکترون کنشبرهم، تأثیر این انرژیکوچک 

های پیرو در نمودار شده، رسانش که باعث ظهور قله
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شدگی پهن 5رابطةشود. زیرا طبق مشاهده میتر راحت

مرکزی کمتر شده و بنابراین  ترازهای انرژی سامانة

مرکزی  به ترازهای سامانةهای تشدیدی مربوط قله

واقع هر چه اختلاف مقدار شوند. در تر دیده میواضح

 هابا مقدار آن بین اتمها اتصالانرژی پرش الکترون در 

گردد، نمودار رسانش در مرکزی بیشتر  در سامانة

 های تشدیدی خواهد داشت.ترازهای انرژی خود قله

Energy (eV)

-2 -1 0 1 2

lo
g
 T

-3

-2

-1

0


WL(R)

= 0.3 eV


WL(R)

= 0.5 eV


WL(R)

= 0.7 eV

Vg = 0.15 eV

رون حسب انرژی الکتتغییرات لگاریتم ضریب عبور کل برنمودار . 3شکل 

 ها.ورودی برای چند مقدار متفاوت انرژی اتصال هادی

تک  بر روی یک [3و5] های مشابهی در مراجعبررسی

[ 5]در مرجع کوآنتومی انجام شده است.  مولکول نقطة

های مجزای استفاده از فضای فوک، سهم به واسطة

کشسان و ناکشسان نیز رسم شده است. در این مرجع 

-الکترون کنشبرهمشود که در حضور مشاهده می

اصلی اندکی به سمت  فونون ضعیف، مکان قلة

شده و ارتفاع آن نیز کاهش جا های کمتر جابهانرژی

له حاضر در توافق است. یافته است این امر با مقا

یل گسفونون  سبب گسیل و جذب دوبارةهمچنین به

 .دشوپیرو با ارتفاع کمتر ظاهر می شده، تعدادی قلة

های جدید نیز در توافق با پژوهش حاضر ظهور این قله

یب ضرکه [ 3]مرجع  نتایجاتمی است.  چندبرای مورد 

 تفاده از روش ماتریس پراکندگیبا اسرا عبور الکترونی 

 بررسی کرده کنشبرهمازای مقادیر مختلف قدرت به

 درتق دهد که در بایاس صفر با افزایشنشان می ،است

پیرو  هایفونون، ارتفاع و تعداد قله-الکترون کنشبرهم

رد این نکته در نتایج این مقاله نیز مو .افزایش یافته است

با  اصلی همچنین ارتفاع قلة یید قرار گرفته است.أت

ه فونون کاهش یافت-الکترون کنشبرهمافزایش قدرت 

جا نشده ولی مکان این قله بر خلاف کار حاضرجابه

[ بر روی 42] مرجعاست. بررسی اندکی متفاوت در 

قطبیده با اعمال میدان الکتریکی خارجی در  یک زنجیرة

یک روش نیمه کلاسیک صورت گرفته است. در این 

 نشکبرهمثابت و با افزایش قدرت  بسامدمدل در یک 

 های اصلی کاهش یافته استفونون، ارتفاع قله-الکترون

که در توافق با پژوهش حاضر است ولی تغییر قدرت 

 پیرو نشده است.های جدید سبب ظهور قله کنشبرهم

 گيرينتيجه

در این مقاله با استفاده از روش تابع گرین در    

رونی عملگرهای الکتبست و با بکارگیری رهیافت تنگ

، خواص ترابرد الکترونی یک فضای فوکو فونونی در 

های اتمی متصل به دو هادی ساده با اتصال زنجیرة

ی ون بررسفون-الکترون کنشبرهممرتعش در حضور 

 شکنبرهمحضور در که دهد شده است. نتایج نشان می

های تشدیدی رسانش به سمت فونون، قله-الکترون

اندکی ارتفاعشان جا شده و های کمتر جابهانرژی

، تعداد و کنشبرهمیابد. با افزایش قدرت کاهش می

 کنشبرهماین  وجود های جدیدی که ازارتفاع قله

 )ها(گسیل فونونعلت جذب یا شوند، بهناشی می

 شکنبرهمیابد. در یک مقدار ثابت قدرت افزایش می

ها، و با کم شدن مقدار انرژی پرش الکترون در اتصال

های تشدیدی عبور سامانه کاهش یافته و قلهضریب 
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شوند. در واقع هر چه مقدار تر میها عمیقتیزتز و دره

ها با انرژی پرش انرژی پرش الکترون در اتصال

د، تر باشهای سامانه متفاوتون در سایر قسمتالکتر

فونون در رسانش سامانه را -الکترون کنشبرهماثر 
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The electronic conductance of a nanowire including 

vibrating surface atoms 
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Abstract 

In this paper, we study the electronic conductance of a nanowire, including vibrating surface atoms, 

which is embedded between two simple rigid chains by using Green’s function technique at the 

tight-binding and linear response approaches. We use the Fock space to consider the effect of 

electron-phonon interaction on the electronic transmission coefficient. The results show that by 

increasing of the strength of electron-phonon interaction, the positions of resonance peaks of the 

conductance curve will be shifted to the lower energies. Some new peaks will be appeared in the 

conductance spectrum, too. It can be seen that at a fixed amount of the electron-phonon coupling 

strength, by decreasing of the electron hopping energies of contacts, the resonance peaks become 

sharper and the valleys become deeper. 

Keywords: Green’s function, vibrating surface atoms, Fock space, tight-binding 
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