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 ايه دومپارافنیلن در تقريب همسمطالعه تحلیلی ترابرد الکترونی يک چندپار پلی

  محمد مردانی حسن ربانی، ،عصمت اسمعیلی ،اشرف السادات شريعتی

 ، ایرانشهرکرد ،دانشکده علوم پایه دانشگاه شهرکرد ،گروه فیزیک

 دهیچک
ت پارافنیلن که بین دو هادی ساده قرار گرفته در رهیافت تنگابسدر این مقاله به مطالعه تحلیلی رسانش الکترونی یک چندپار پلی

میلتونی ن را به هاپارافنیلهای اول و دوم پرداخته شده است. ابتدا هامیلتونی چندپار پلیو با در نظر گرفتن پرش الکترون بین همسایه

دست ر الکترونی بهضریب عبو ةکمک روش تابع گرین برای محاسباستیلن مانند تبدیل کرده و سپس روابط تحلیلی را بهزنجیره پلی

تقارن نمودار ضریب عبور الکترونی حول انرژی صفر از  با در نظر گرفتن پرش به همسایه دوم،آوریم. در نتایج عددی سامانه می

 یابد.دلیل اثر تداخل ویرانگر کوانتومی افزایش میبه های ضد تشدیدیتشدید فانو مشاهده شده و تعداد درهبین رفته و اثر 

 بع گرین، تنگابست، همسایه دوم.پلی پارافنیلن، تا :واژگاندیکل

 مقدمه
های اخیر برای طراحی و عرضه قطعات در دهه

الکترونیکی در اندازه کوچکتر، بازده و کارآیی بالاتر 

های بسیاری شده است. از جمله تحقیقاتی در تلاش

[ که نشان 4و2بسپارهای همیوغ صورت گرفته ]زمینه 

های مولکولی دهد این ساختارها در طراحی سیممی

های منفرد یا [. امروزه از مولکول9اهمیت دارند ]

عنوان قطعات اصلی در الکترونیک های مولکولی بهسیم

[. برای مثال یک مولکول بنزن که 1شود ]استفاده می

خت دیود و گیرد، در ساکترود طلا قرار میبین دو ال

[. 5کار گرفته شده است ]ترانزیستور مولکولی به

هایی که در آنها دست آمده از آزمایشهمچنین نتایج به

یک یا چند مولکول بین الکترودهای رسانا قرار گرفته، 

تواند به ساختار دهد که رسانش مولکولی مینشان می

 [.6و3اربیتالی آن وابسته باشد ]

                                                           
مسئول سندهینو:.comyahoo@a.shariatiii 

 

های مولکولی در سانش الکترونی سیمدر بررسی ر

 ترینرهیافت تنگابست معمولاً از تقریب نزدیک

شود و از اثرات پرش الکترون بین همسایه استفاده می

که شود، اما از آنجایینظر میهای بعدی صرفهمسایه

جایگزیدگی  sنسبت به اربیتال  dو  pهای اربیتال

 نیز در برخی کمتری دارند، در نظر گرفتن همسایه دوم

از طرف دیگر  ].8 [شودموارد دارای اهمیت می

راحتی هستند، به هایی که در پیوند هیبریدی الکترون

 جا شوند. بنابراین در مقایسهتوانند بین دو اتم جابهمی

هستند،  هایی که در پیوند هیبریدی با الکترون

رسانش الکترونی بیشتری دارند. در این مقاله با استفاده 

به محاساز روش تابع گرین در رهیافت تنگابست به 

 نیلن متصلپارافتحلیلی ترابرد الکترونی یک چندپار پلی
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 انرژی پرش الکترونبه دو هادی ساده با در نظر گرفتن 

 پردازیم.های اول و دوم میبین همسایه

 فرمولبندیمدل نظری و 
پارافنیلن بسپاری است که از واحدهای تکرار پلی    

های بنزن شونده بنزن تشکیل شده است که حلقه

ل مولکواند. در صورت پارا به یکدیگر متصل شدهبه

 با اربیتال pهای ازاء هر اتم کربن یکی از اربیتالبنزن به

پیوند سه همپوشانی کرده و  های راست و چپ خوداتم

 گیرد. در واقع درو سه پیوند یگانه شکل می دوگانه 

وند جای سه پیکول بنزن وجود یک پیوند مرکزی بهمول

های غیر مستقر شود که الکتروندوگانه مجزا باعث می

طور یکنواخت روی شش اتم کربن حرکت کنند که به

اثر همسایه دوم را آشکار  این امر لزوم در نظر گرفتن

ر گرفتن با در نظ پارافنیلنکند. هامیلتونی چندپار پلیمی

توان به الف( را می 4پرش به همسایه اول و دوم )شکل

ب(  4استیلن مانند )شکلهامیلتونی یک زنجیره پلی

 تبدیل کرد.

شامل یک چندپار واره یک سامانه مرکزی )الف( طرح. 1شکل

پارافنیلن و دو اتم که به دو هادی ساده متصل است. )ب( باز پلی

 .استیلن مانندبهنجارش این ساختار به یک زنجیره پلی

برای این منظور ابتدا محاسبات را برای یک حلقه بنزن  

م. دهیداده و سپس آن را به مورد چندپار تعمیم می انجام

تابع گرین از معادله برای محاسبه ترابرد در نگرش 

های کربن شروع شرودینگر حاکم بر توابع موج اتم

 کنیم:می
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انرژی جایگاهی اتم کربن است و بدون از دست  0که 

کنیم. همچنیندادن کلیت مسأله آن را صفر اختیار می

2  های دومپرش الکترون بین همسایهانرژی،
s  و

d های پرش الکترون بین پیوندهای یگانه و انرژی

های بنزن از طریق نظر به اینکه حلقهدوگانه است. 

برای  ،های اول و چهارم با یکدیگر اتصال دارنداتم

)پرش مؤثر  انرژی ةمحاسب )  و انرژی جایگاهی مؤثر

( ) اثر سایر  با حـذف سـطر و ستون اول و چهارم

اندازیم. بدین می 1 و 4های شمارةها را روی اتماتم

حسب ها را بروسیله تمام 
1  و

4 دست به

 :آوریممی
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 نوشتنسپس با 
2، 3  ،

5  و
6  برحسب

1 

و 
4 زیر معادلاتها در ن آنددار و قرا:  
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که با شوند هم ربط داده میبه 1و  4های موج اتم عتواب

یک  مربوط بهمعادلات با  معادلات جدیدمقایسه 

 :مولکول دو اتمی
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رش مؤثر و انرژی جایگاهی مؤثر در نهایت انرژی پ

 آینددست میصورت زیر بهبه
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تا این مرحله توانستیم سامانه مرکزی را به یک زنجیره 

و دو اتم  استیلن مانند با انرژی جایگاهی مؤثر پلی

تبدیل  0در هر دو انتهای زنجیره با انرژی جایگاهی 

کنیم. در ادامه با استفاده از روش تابع گرین به مطالعه 

پردازیم. ب می 4سامانه نشان داده شده در شکلتحلیلی 

عناصر وارون ماتریس تابع گرین برای چندپار 

انند استیلـن مپارافنیلن که به یـک زنجیره پلیپلی

  :شودمیصورت زیر نوشته بـهنجار شده، به
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در آن که
 L R

 خاطر خودانرژی سامانه مرکزی به

وجود هادی سمت چپ )راست( است که با در نظر 

صورت زیر ترین همسایه بهگرفتن تقریب نزدیک

 [3و41] آیددست میبه
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که در آن 
( )WL R  انرژی پرش بین سامانه مرکزی و هادی

سمت چپ )راست(، 
( )L R  انرژی پرش بین

های متوالی هادی سمت چپ )راست(، جایگاه
( )L R 

ها در هادی سمت چپ )راست( انرژی جایگاهی اتم

، است. با تبدیل انرژی جایگاهی دو اتم انتهایی به 

انرژی وارد کرد. به  توان جملات اضافه را در خودمی

هنجار شده از رابطه زیر تبعیت انرژی باین ترتیب خود

 کندمی

    0 .
L R L R

                                           8 

شود زیر محاسبه می ضریب عبور الکترونی توسط رابطة

[44.] 

 
2

14Im Im ,L R NT G                                   3 

2در اینجا  2N n  های نشان دهندة تعداد اتم

های تعداد حلقه nبازبهنجار شده در سامانه مرکزی و 

بنزن است. 
1NG  عنصر سطر اول و ستونN ام ماتریس

صورت زیر با دترمینان وارون ماتریس گرین است که به

تابع گرین، 
NDرابطه دارد ،: 

1

1
,
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W N L R

G
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یک در نظر گرفته شده است. همچنین  Wکه در آن 

اسبه زیر مح ةدترمینان وارون ماتریس تابع توسط رابط

 :گرددمی
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ه در آن ک
( )L R  ،خودانرژی بهنجار شده بدون بعد

( ) / ( )s s        و( ) ( , 0, 0)N ND D 

ها بوده که تنها به پارامترهای مرکزی در غیاب هادی

 [42] آیددست میشکل زیر بهوابسته هستند و به
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 را مطابق روابط زیر محاسبه کردیم و در نهایت 

2 1,                                                         49 
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 نتايج و بحث 

چندپار  در این بخش ضریب عبور الکترونی   

اضافه دو اتم در دو حلقه بنزن به  1پارافنیلن با پلی

حسب انرژی الکترون ورودی را برای چند انتهای آن بر

مقدار متفاوت 
2 دست آمده، استفاده از روابط به با

 های پرشمقادیر انرژیکنیم. در این نمودار رسم می

3.29eVs صورتبه   ،4 . 3 3 e Vd  ،

( ) ( ) / 2L R s d    و
( ) 0.8WL R L   و

صفر  های سـامـانهجایگاهی برای اتم هایانرژی تمام

 تنها با 2. با توجه به شکل[49] شوددر نظر گرفته می

 ، نموداراولپرش الکترون به همسایه  لحاظ کردن

0نسبت به  ضریب عبور الکترونی  و  تقارن دارد

دی یهای ضد تشدبه علت ساختار حلقوی بنزن، پدیده

کنش وجود برهم .شوددر نمودار سیاهرنگ مشاهده می

مسیرهای ها و همسایة دوم سبب افزایش تعداد حلقه

کنش همسایه فقط برهم وجود موجود نسبت به حالت

وابع ت کوانتومی بنابراین تداخل ویرانگر شود.اول می

های ضد افزایش یافته و تعداد پدیده الکترون موج

 بیشتر به همسایه دوم ی مربوطدر نمودارها تشدیدی

همسایه دوم کنش برهمگاف انرژی در غیاب  د.گردمی

متقارن بوده اما با در نظر گرفتن آن تقارن از بین رفته و 

شده و های بالاتر جابجا گاف انرژی به سمت انرژی

با  همچنین .شودتر میزنی الکترون سختپدیده تونل

5.5eVحول نقطه  ،2افزایش    پدیده تشدیدی

صورت یک افزایش و کاهش که به گشتهفانو ظاهر 

 است.ه مشاهدقابل  رسانشناگهانی در نمودار 

Energy (eV)
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لگاریتم ضریب عبور الکترونی سامانه باز بهنجار شده با . 2شکل 

چهار حلقة بنزن برای مقادیر مختلف انرژی پرش الکترون به 

 دوم.همسایة 

 گیرینتیجه

در این مقاله با استفاده از رهیافت تنگابست خواص    

ه بین دو را کپارافنیلن چندپار پلییک ترابرد الکترونی 

با در نظر گرفتن هادی نیمه نامتناهی ساده قرار دارد، 

 های اول و دومپرش الکترون بین همسایههای انرژی

وش رابتدا به .دادیم، مورد بررسی قرار در حلقه بنزنی

یلتونی به هام را پارافنیلنپلی ةهامیلتونی زنجیرحذفی، 

س سپو  کردهاستیلن مانند تبدیل یک زنجیره پلی

تحلیلی برای  ةرابطیک تابع گرین، روش کمک به

صورت تابعی از انرژی به ضریب عبور الکترونی

دست هب الکترون ورودی و پارامترهای تنگابست سامانه،

نمودار دهد که یج محاسبات نشان مینتا .آوردیم
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 رشپحضور در ضریب عبور الکترونی برحسب انرژی 

 در .استتقارن ماول  هایمسایهه فقط الکترون بین

 هایههمسای الکترون بیندر نظر گرفتن پرش  حالیکه

ن تقارهای بنزنی باعث از بین رفته این در حلقهدوم 

کنش باعث در نظر گرفتن این برهم همچنین .شودمی

 ر شدنبیشت دلیلهای ضد تشدیدی بهتعداد دره افزایش

تعداد مسیرها برای حرکت الکترون و وقوع اثر تداخل 

 مقدار انرژی پرشد. افزایش گردمی، ویرانگر کوانتومی

در  فانوتشدید  ةدوم حتی منجر به وقوع پدید ةهمسای

  طیف رسانش خواهد شد.
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Abstract 

In this paper, we study the electronic conductance of a poly-para-phenylene oligomer which is embedded 

between two simple metallic leads within the tight-binding approach and by considering the nearest and 

next neighbor electron hopping energies. At the first, the Hamiltonian of the poly-para-phenylene oligomer 

is converted to the Hamiltonian of a polyacetylene-like chain. Then, with the help of Green’s function 

method, an analytic formula is given in order to calculate the electronic transmission coefficient. The 

numerical results show that the second neighbor interaction destroys the symmetry of the electron 

transmission as a function of energy with respect to zero energy. Moreover, due to the destructive quantum 

interference effect, in the conductance spectra we see more anti-resonances, and also a Fano resonance will 

be observed. 
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