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 رسانش الکترونی یک مولکول خطی سه اتمی در دمای غیر صفر

  2،1، محمد مردانی2،1حسن ربانی ،،1اشرف السادات شریعتی

 ، ایرانشهرکرد ،دانشکده علوم پایه دانشگاه شهرکرد ،گروه فیزیک4

 ، ایرانشهرکرد ،دانشگاه شهرکرد ،فناوری نانومرکز پژوهشی 2

 دهیچک
اندارد تدر این مقاله رسانش الکترونی مولکول خطی سه اتمی که بین دو هادی نیمه نامتناهی ساده قرار دارد، با استفاده از روش اس

دررو، یم بیو تغییرات دما در رژ فونون-الکترون کنشآید. با در نظر گرفتن اثر برهمدست می، بهبستتابع گرین در رهیافت تنگ

ی یزان پراکندگم فونون-الکترونکنش دهد که با افزایش قدرت برهمشود. نتایج نشان میمرکزی بررسی می رسانش الکترونی سامانة

اهش ی کنوار انرژهای جز در لبهها بهافته و ضریب عبور برای همة انرژیهای مرتعش افزایش یالکترونی در اثر برخورد با اتم

ابراین ود و بنشها نیز کمتر میکترونی در اثر برخورد با این اتمیابد. همچنین با کاهش دما ارتعاشات اتمی کمتر و پراکندگی المی

 یابد.رسانش الکترونی افزایش می

 .سه اتمی ، مولکولی غیر صفربست، دماگرین، تنگ تابع واژگان:دیکل

 مقدمه
های مولکولی امروزه نانو ساختارها و سیم   

های خوبی برای ادوات الکترونیکی قدیمی جایگزین

زمینه الکترونیک  های تجربی دراند. بررسیشده

 4391و شروع دهه  4391در پایان دهه  مولکولی

شد. کوهن و همکارانش با ساخت میلادی آغاز 

ها بین الکترودهای های مولکولی و قرار دادن آنفیلم

گیری کردند. در ها را اندازهفلزی ترابرد الکترونی آن

های ترابرد الکترون از میان مولکول 4391اوایل دهه 

[. این 4] صورت تجربی مورد بررسی قرار گرفتآلی به

ولی، ع الکترونیک مولکعنوان نقطه شرونتایج تجربی به

امروزه نیز مورد توجه است و موضوعاتی مانند فیزیک 

مزوسکوپیک، الکترونیک مولکولی، خواص الکتریکی، 

حرارتی و نوری نانو ساختارها توسط پژوهشگران 

                                                           
مسئول ةسندینو: .comyahoo@a.shariatiii  

 

صورت تجربی صورت نظری و هم بهامروزی هم به

الکترونیک  [.9و2] مورد مطالعه قرار گرفته است

به تولید نسل جدیدی از قطعات مولکولی منجر 

های بسیار الکترونیکی شده است که با وجود اندازه

. اهمیت [1] کوچک، بسیار قوی و کارآمد هستند

مطالعات انجام شده روی رسانندگی الکتریکی و 

 [، در5-9] گرمایی که همواره در حال بررسی است

ها در ساخت قطعات ترموالکتریکی، کاربرد وسیع آن

های ها در زمینهکترونیکی و استفاده از آننانو ال

. عواملی همچون [9] کاربردی و تحقیقاتی است

-الکتروننیروهای واداشته، گرادیان دما، برهمکنش 

نقش مهمی در مقدار  فونون-الکترونالکترون و 
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رسانندگی الکتریکی دارند و اثرات آنها برای برخی نانو 

 . [3 و 8] ساختارها مورد بررسی قرار گرفته است

 
حروف یونانی معرف پارامترهای پیوندهای مرتعش هستند.  هادی ساده صلب، فنرها نشان دهندة یک مولکول سه اتمی مرتعش متصل به دو ةوارطرح. 1شکل

 دهند.ها را نشان میبست سامانه هستند و اعداد نیز شماره اتمتنگ

دلیل نقش مهمی که بر پراکندگی ها بهفونون مطالعة

کی و الکتریالکترونی داشته و از این طریق بر رسانش 

گذارند دارای اهمیت خواص گرمایی مواد تأثیر می

-الکترونکنش اثر برهمبرای بررسی ، [2]زیادی است 

 فادههای متفاوت استاز روش در ترابرد الکتریکی فونون

 هن جداگانناکشساشود گاهی سهم رسانش کشسان ومی

 برهمکنش تأثیر بررسی. [44و41] شودگرفته میدر نظر 

 و تغییرات دما بر رسانش در فونون-الکترون

هایی با اثر تداخل کوانتومی، بیانگر حساسیت مولکول

های ها در مقایسه با مولکولبیشتر رسانش این مولکول

 .[49و42] بدون اثر تداخل کوانتومی است

این است که با استفاده از روش در این پژوهش سعی بر 

بست و با در نظر در رهیافت تنگ استاندارد تابع گرین

رونی الکت رسانشگرفتن تقریب نزدیکترین همسایه، 

های خطی در دمای غیرصفر و در حضور مولکول

بررسی شود. محاسبات خود  فونون-الکترونکنش برهم

رض دررو انجام داده و فرا در دمای مختلف و رژیم بی

و راست صلب بوده و  های چپکنیم کـه هادیمی

نهایت هستند و در واقع اثر دمای دارای طول بی

امانه را فقط بر س فونون-الکترونغیرصفر و برهمکنش 

 گیریم.مرکزی در نظر می

 

 

 

 هاوشمواد و ر

اتمی که سه یک مولکول از ی اواره، طرح4در شکل   

ه ئراانهایت قرار گرفته، بین دو هادی صلب با طول بی

 ها در سامانه مرکزی کهجرم هر یک از اتم. شده است

برابر  ،اندهم متصل شدهبه Cبا ثابت  هاییفنر بوسیله

با
0M حل معادلات حرکت  ابتدا به. شودفرض می

 ه بهبا توج .پردازیمهای مرتعش میکلاسیکی برای اتم

به دو هادی صلب متصل که های ابتدایی و انتهایی اتم

اتم  جابجایی لحاظ کرده وشرایط مرزی بسته را  هستند

iصورت مد فونونی بهسه در  اشام از مکان ترازمندی

 آیددست میبهزیر 
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 ربراب همچنین بسامدهای ویژه، برای مدهای فونونی با

ورت صادن دترمینان ماتریس دینامیکی بهصفر قرار د

 :شودحاصل میزیر 
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که در آن 
0 0C M  ها در بسامد نوعی اتم

 نی الکترونیهامیلتو است. Hz 4241مولکول و از مرتبه 

 :شودصورت زیر نوشته میکل سامانه به

,m m m

L ML M MR RH H H H H H           9  
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که در آن 
( )L RH )هامیلتونی هادی سمت چپ )راست، 

m

MH و 
( )

m

ML RH مولکول و  هامیلتونی ترتیببه

 اتصال مولکول با هادی سمت چپ )راست( امیلتونیه

کنش برهم یرثتأ سپس در مدهای مختلف است.

 ـهی کار بردنهببا  فونون-الکترون  ـشریفر   ،گرمدل سو 

 هایهای پرش هامیلتونیصورت اختلالی در انرژیبه

هامیلتونی بنابراین . [49و49] شودمی وارد الکترونی

دست چنین بهها مولکول و اتصال مولکول با هادی

  :آیدمی
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†

icوic ترتیب عملگرهای خلق و فنای الکترونی، به

i انرژی جایگاهی الکترون در جایگاهi ام و
, 1

m

i i 
 

های مجاور در مد ارتعاشیالکترون بین اتم انرژی پرش

m های برای اربیتال است کهs  گونه با تغییرات مکان

 :ها چنین استاتم

 , 1 , 1 1, ,1 ( ) , 1,2m
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که در آن 
, 1i i 

های الکترون بین اتم انرژی پرش 

است.  فونون-الکترونمجاور در غیاب برهمکنش 

همچنین 
( )

m

ML R پرش الکترون در اتصال چپ  انرژی

 :شودزیر بیان می ة)راست( است که با رابط
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و  فونون-الکترونشدگی ثابت جفت که 
( )ML R 

ت. اس فونون-الکترونغیاب برهمکنش  انرژی پرش در

 :هامیلتونی هادی سمت چپ )راست( چنین است
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 که در آن
( )L R

  و
( )L R پرش و  هایانرژیترتیب به

جایگاهی الکترون در هادی چپ )راست( هستند. 

بنابراین تابع گرین مولکول برای مدهای مختلف توسط 

 :آیددست میرابطه زیر به

1( ) ,m m m m

M M L RG I H                  8  

)انرژی الکترون ورودی و  که در آن )

m

L R خود 

 های چپ )راست(دلیل وجود هادیانرژی مولکول به

 :شودبوده و توسط روابط زیر داده می 
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حسب بر امmالکترونی در مد  ضریب عبورحال 

 :دآیدست میصورت زیر بهبه و موقعیت اتمیانرژی 

2

1,34Im Im | ( ) | ,m m m

m L R MT G             41  

که در آن 
1,3( )m

MG  عنصر سطر اول و ستون سوم از

با میانگین گیری ام است. mگرین با مد ماتریس تابع

دررو و آنسامبل رژیم بیدر ، 41ةحرارتی از رابط

حسب تنها برام و mضریب عبور در مد کانونیک، 

 آیددست میبه الکترون انرژی

tr( exp(- ))
( ) ,

tr(exp(- ))

m

m ph
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1)با دما رابطه عکس داشته که در آن )Bk T از این 

m ،شودمی به دما وابسته تابعی ضریب عبور رو

phH 

 صورتبه است کهام mسامانه در مد فونونی هامیلتونی

  :شودزیر تعریف می

 † 1 2m

ph m m mH a a                            42  
†

maوma ترتیب عملگرهای خلق و فنای فونونی به

امانه کل س نهایتاً ضریب عبور الکترونی است. mمددر 

ت دسچنین به با میانگین گیری روی مدهای مختلف

 :آیدمی

 1 2 3

1
( ) ( ) ( ) .

3
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انه تنها در سام فونون-الکترونکنش در این سامانه برهم

ها وجود دارد و محاسبات در دمای مرکزی و اتصال

در بخش بعد با شود. دررو انجام میمختلف و رژیم بی

مای غیر تأثیر د دست آمده به بررسیاستفاده از روابط به

 بر رسانش فونون-الکترونکنش و قدرت برهمصفر 

  پردازیم.صورت عددی میالکترونی این مولکول به
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عبور برحسب انرژی برای یک زنجیره  بضریتغییرات  .2شکل

ند برای چ فونون-الکترونکنش ی مرتعش در حضور برهمسه اتم

 .فونون-الکترونکنش ر متفاوت قدرت برهممقدا

 نتایج و بحث

یک مولکول تغییرات ضریب عبور در این بخش    

را که بین دو هادی فلزی قرار دارد،  یاتمسه خطی 

ورودی برای چند مقدار برحسب انرژی الکترون 

ررسی بو دما  فونون-الکترونکنش متفاوت قدرت برهم

ضریب عبور الکترون را  41ابتدا توسط رابطة. کنیممی

با وارون کردن ماتریس تابع گرین و استفاده از عنصر 

موقعیت  حسب انرژی ون، برسطر اول و ستون آخرآ

در  آن حرارتی میانگین آوریم. سپسست میدبه اتمی

برای ضریب عبور  ،44ةآنسامبل کانونیک، توسط رابط

ا ب . نهایتاًهددمی نتیجهرا حسب انرژی مد و تنها بر هر

ضریب عبور الکترونی کل سامانه  ،49ةاستفاده از رابط

ود. شگیری روی مدهای مختلف محاسبه میبا میانگین

ر با جایگذاری مقادیضریب عبور ین مقدار عددی بنابرا

کنش ت، دما و قدرت برهمبسپارامترهای تنگعددی 

گردد. توسط الگوریتم بالا تعیین می فونون-الکترون

صورت بست مسأله را بهپارامترهای تنگبدین منظور 

( ) 1eVL R M  ،
( ) 0.8eVML R  و

( ) 0L R M   [.94و8کنیم ]انتخاب می 
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 9 ةعبور برحسب انرژی برای یک زنجیر بضریتغییرات  .3شکل

برای چند  فونون-الکترونکنش مرتعش در حضور برهماتمی 

 .دمای متفاوت

مرکزی، مولکول سه اتمی بوده که در حالت  ةسامان

منزوی دارای سه ویژه مقدار انرژی خواهد بود. 

کنیم، نمودار ها متصل میکه آن را به هادیزمانی

ضریب عبور برحسب انرژی، حول نقاطی که انرژی 

الکترون ورودی با ویژه مقادیر انرژی سامانه برابر است 

بنابراین در دهد. از خود رفتار تشدیدی نشان می

 eV (95/4های نمودارهای رسانش سه قله حول انرژی

که ضریب شود. با توجه به آن( مشاهده می-95/4و  1و 

عبور نسبت به انرژی تابعی زوج بوده و نمودار نسبت 

ای با انرژی صفر متقارن است، تنها قسمت به نقطه

کنیم. بدیهی است که میهای مثبت آن را رسم انرژی

بلوخ رسانندگی  ةآل طبق قضیبلورهای ایدهدر 

ی نتیده و مضربکوآ ،هانهایت است و در مورد زنجیرهبی

است. در واقع دور شدن ساختار از حالت  h/2e2از 

دهد. مثلاً وجود آل و منظم رسانندگی را کاهش میایده

ای و دما باعث پراکندگی های شبکهها، نقصیناخالص



  95                    4931فرامواد از شبیه سازی تا صنعت سال  و نانو فیزیک ویژه نامة اولین کنفرانس ملیی، اذرهبسهای مجلة پژوهش سیستم

 

های مرتعش شده ها و اتمنقص ها،الکترون از ناخالصی

 و همین امر کاهش رسانش را در پی خواهد داشت.

قدرت شود که با افزایش مشاهده می 2در شکل

 ، میزان پراکندگی الکترونیفونون-الکترونبرهمکنش 

ریب ض یافته وهای مرتعش افزایش در اثر برخورد با اتم

انرژی های نوار ها به جز در لبهعبور برای همه انرژی

با افزایش قدرت  های نوار انرژیدر لبهیابد. کاهش می

افته ی ضریب عبور افزایش فونون-الکترونکنش برهم

ها به رسانش فونون رسد کهبه نظر می در اینجا .است

 این پدیده که در اصطلاح به. کنندالکترونی کمک می

 Phonon-assisted) «فونون با تعاملدر  رسانش»

conductance) تواند میای است که پدیده ،ر استومشه

 .[49] ساختارهای نانو مقیاس رخ دهددر ابررساناها و 

ه ایجاد شب توان بهای را میدر اینجا وقوع چنین پدیده

های نوار انرژی سامانه لبهدر ترازهای جدید الکترونی 

مربوط  فونون-الکترونتوسط برهمکنش مرکزی 

 ساخت. 

-الکترونکنش قدرت برهمبرای یک مقدار مشخص 

با توجه به این نکته که سرعت گروه الکترون ، فونون

در  با افزایش انرژیتابع نزولی از انرژی است، بنابراین 

کاهش یافته و در سرعت گروه های نوار انرژی، لبه

 الکترونی افزایش یافته و به تبع آن نتیجه پراکندگی

سرعت  لازم به ذکر است که یابد.رسانش کاهش می

صورت حسب انرژی الکترون بهگروه بر
1 2 24 ( )g L LV a      [.8آید ]ست میدبه 

ب حسضریب عبور این مولکول سه اتمی بر 9در شکل

یک انرژی الکترون ورودی در دماهای مختلف برای 

 (9/1) فونون-الکترونقدرت برهمکنش  مقدار ثابت

ه شود کنشان داده شده است. با توجه به شکل دیده می

مقدار ضریب عبور الکترونی با کاهش دما افزایش 

یابد. زیرا با کاهش دما ارتعاشات اتمی کمتر و می

 یهاکترونی در اثر برخورد با این اتمپراکندگی ال

در واقع کاهش دما  شود.نیز کمتر می ها()فونون مرتعش

سهم  کم شدن اشات اتمی و یامنجر به کاهش ارتع

که تعداد ) های مرتعشهای برانگیختگی اتمحالت

 .شودمیدهد( ها را میفونون

 گیرینتیجه

-الکترونکنش در این مقاله تأثیر دما و قدرت برهم   

بر رسانش الکترونی یک مولکول طور مجزا به فونون

خطی سه اتمی که بین دو هادی ساده قرار دارد، در 

 دررو مورد بررسی قرار گرفت. برای این منظوربیرژیم 

 با در نظر بستاز روش تابع گرین در رهیافت تنگ

تایج نگرفتن تقریب نزدیکترین همسایه بهره گرفتیم. 

-الکترونکنش دهد که با افزایش قدرت برهمنشان می

افزایش دما پراکندگی الکترون ناشی از  یا و فونون

یابد و ضریب عبور برای ارتعاشات اتمی افزایش می

کاهش های نوار انرژی جز در لبهها بهانرژی ةهم
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Electronic conductance of a linear triatomic molecule at 

nonzero temperatures 
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Abstract 

In this paper, we obtain electronic transport of a linear triatomic molecule which is located between two 

semi-infinite simple leads by using the standard Green's function at the tight binding approach. Also, we 

investigate the effect of electron–phonon interaction and temperature on electronic transport of molecule 

in the adiabatic regime. The results show that by increasing the strength of e-ph interaction, the rate of the 

electron scattering increases due to the vibration of atoms so the transmission coefficient decreases for all 

energies except the edges of the energy band. Also, by decreasing the temperature and reducing in atomic 

vibration, electron scattering declines, then while electron conductance increases. 

Keywords: Green’s function, tight-binding, nonzero temperature, linear triatomic molecule. 
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