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  تاسینو پرفلوروپن پنتاسین ترابردي و الکترونی خواص بررسی و مقایسۀ

  ، زهرا آدینهور شهريراحله پیله

 ایرانتهران، ، پیام نور دانشگاهگروه فیزیک، 
  31/04/1398پذیرش:     12/04/1397ویرایش نهائی:    22/07/1397دریافت: 

  دهیچک
ول اولیه بر حاسبات اصدر این پژوهش خواص الکترونی و ترابردي براي دو مولکول پنتاسین و پرفلوروپنتاسین با استفاده از م

ر پنتاسین جاي هیدروژن دکه جایگزینی فلوئور بهنتایج نشان داد . بع گرین غیر تعادلی انجام شدتابعی چگالی و تا نظریۀمبناي 
ارکت بیشترین مش نتایج دیگران است.که قابل مقایسه با  شودالکترون ولت می 2/0در حدود  LUMO-HOMOگاف باعث کاهش 
کربن است. محاسبات ترابرد الکترونی براي هر دو  p2ربیتال مربوط به ابراي هر دو مولکول ها حول انرژي فرمی چگالی حالت

) بررسی گردید و ضریب ترابرد الکترونی در بایاس بین 111)/مولکول/طلا(111در اتصال طلا(پنتاسین و پرفلوروپنتاسین مولکول 
 ،انهبراي هر دو سامضریب ترابرد الکترونی محاسبه و مقایسه شد. جریان ولتاژ براي هر دو مولکول  و منحنیولت صفر تا دو 

جز باشد. میزان جریان بهمیها مولکول LUMOو  HOMOهاي قله مربوط به عمدتاً هااین قلهکه  هاي تشدیدي استامل قلهش
طوري به ،ستاطلا/پرفلوروپنتاسین/طلا بیشتر  /پنتاسین/طلا در مقایسه با سامانۀطلا دودة کوچکی حول یک ولت، در سامانۀدر مح

 .رسدمی ܣߤ5حداکثر میزان خود یعنی اختلاف دو جریان به 2ܸکه در ولتاژ 

ک مولکولی، تابع ونیالکتر، ولتاژ-جریانمنحنی عبور،  ضریب ترابردي، و الکترونی خواصپرفلوروپنتاسین، ، پنتاسین :واژگاندیکل
  گرین غیرتعادلی

  مقدمه
دلیل کاربرد در ادوات اپتو هاي مواد آلی بهمولکول   

ر داست. خود جلب کردهک توجه زیادي را بهالکترونی
اند تا هاي زیادي انجام دادهاین میان دانشمندان تلاش

]. 1،2[ الکترونیک در مقیاس مولکولی دست یابندبه
ر اي دطالعات الکترونیک مولکولی پیشینهاگرچه م

یک حقیقت اخیر به ، اما در دهۀحدود چهل سال دارد
از حدود یک دهۀ اخیر . ]3-7[ تجربی مبدل شده است

میکروسکوپ روبشی  هایی در زمینۀپیشرفت
، میکروسکوپ تونلی روبشی  (SECM)الکتروشیمیایی

(STM)،  میکروسکوپ نیروي اتمی(AFM) ادهرخ د 

                                                        
  :نویسنده مسئول pilevar.r@pnurazavi.ac.ir  

است تا حرکت الکترون در دانشمندان اجازه دادهکه به
]. یکی 5[ یک تک مولکول را مورد بررسی قرار دهند

ولاي از جدیدترین کارهاي تجربی در این زمینه، در ژ
 رسانشانجام شد که  توسط تاناکا و همکاران 2018

رود طلا دو الکتآلی بین -فلز لکتریکی یک تک مولکولا
گیري الکترونی روبشی اندازه میکروسکوپبا استفاده از 

 ].6[ شد

 ،هادلیل تحرك بالاي حاملبهدر بین مواد آلی، پنتاسین 
اي در قطعات الکترونیک از جمله طور گستردهبه

 ، دیودهاي نور گسیل]8،9[ ترانزیستور اثر میدان
و شیرهاي اسپینی  ]12[هاي فوتوولتایی لول]، س10،11[

اي هبلوربراي تکگیرد. مورد استفاده قرار می ]13[ آلی

mailto:pilevar.r@pnurazavi.ac.ir
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زارش شده است که گ s1-V2cm35-1پنتاسن تحرك 
الایی ببسیار هاي آلی تحرك رساناسایر نیمنسبت به

هاي ء هیدروکربنجز 14H22(C(. پنتاسین ]14[ است
هم هاز پنج حلقه بنزن ب و اي استچند حلقه رمعط

 1که در شکل ستاخورده خطی تشکیل شدهجوش
 pوع ن رسانامثل یک نیماست. پنتاسین شدهنشان داده
آن دسته موادي هستند  pنوع رساناهاي نیم .کندعمل می
 4انرژي فرمی بالاتر از  فلزات که نوعاً اتصال بهکه در 

 .دهندالکترون از دست می ،الکترون ولت دارند
 4تر از بزرگ  ܲܫیونشیباید انرژي عبارت دیگر به

ا هجا که در مولکولشته باشند. از آنالکترون ولت دا
بالاترین تراز مولکولی انرژي انرژي یونش با منفی 

ه طور خلاصتوان بهبنابراین میاست، برابر شده پر
ܲܫرا با عبارت  pهاي نوع مولکول = ுைெைߝ− >

پایداري محیطی  pمواد نوع  نهمتأسفاکرد.  معرفی  4ܸ݁
در ساخت ادوات مشکل دیگري که کمی دارند. 

بل حل غیر قا ،پنتاسین وجود دارد الکترونیکی بر پایۀ
شود هاي رایج است که باعث میبودن در حلال

افزایش یابد. وارد کردن  هاي ساختهزینه
 ،هیدروژنجاي هایی قطبی مثل فلوئور بهجایگزین

شود. از هاي آلی میحلال باعث افزایش حلالیت آن در
اند که جانشینی گران نشان دادهپژوهش سوي دیگر

شود باعث می ها از جمله فلوئورهالوژنبا  هیدروژن
عبارت دیگر به ،تغییر یابد nنوع  يرسانانیمبهپنتاسین 
 براي این دسته از مواد .]15،16[ الکترون باشد پذیرندة

ܣܧ = ௅௎ெைߝ− > که خواهی الکترون یعنی 4ܸ݁
ترین تراز مولکولی اشغال نشده برابر با منفی پایین

ک پرفلوروپنتاسین ی باشد. بزرگبسیار باید است، 
ها از جایگزینی هیدروژن باشد کهمی nنوع  يرسانانیم

   ). 1(شکل آیددست میهدر پنتاسین با فلوئور ب

  

  
  
  

مولکول پنتاسین، ب)مولکول از الف)واره . نماي طرح1شکل
  .پرفلوروپنتاسین

هاي نظري و تجربی زیادي روي اگرچه پژوهش
]، 17-23[ استشدهخواص پنتاسین و کاربرد آن انجام 

اما پرفلوروپنتاسین کمتر مورد بررسی قرار گرفته است. 
دلگادو و همکاران براي بررسی اثر جایگزینی فلوئور 

پنتاسین و تتراسین، خواص الکترونی و ساختاري  در
صورت نظري و تجربی مورد بررسی این ترکیبات را به

جاي . ایشان دریافتند جایگزینی فلوئور بهقرار دادند
 HOMO-LUMOهیدروژن باعث باریک شدن گاف 

برخی زینی ] اثر جایگ25در مرجع [ .]24[ شودمی
جاي یک و دو هیدروژن به Brو  F ،Clها مثل هالوژن

 دوقطبی،ساختاري، گشتاور خواص  پنتاسین، روي
 ریۀبا استفاده از نظخواهی انرژي یونیزاسیون و الکترون

افزودن این  .ه استتابعی چگالی بررسی شد
که تحرك بالاي پنتاسین را حفظ درحالی هاناخالصی

ین ا و در نتیجه افزایش حلالیت کند، باعث قطبیتمی
   .شودمی ماده

کترونیک دارد، نقش مهمی در ادوات ال p-nاتصال 
 تواند در کنار پنتاسین کاندیدايپرفلوروپنتاسین می

و اکاماتو سباشد.  p-nپیشنهادي براي یک اتصال 
ر ترانزیستور آلی اث یابیهمکاران نیز ساخت و مشخصه

رساناي نوع عنوان نیمبر پایه پرفلوروپنتاسین بهرا میدان 
n  رساناي نوع عنوان نیمپنتاسین بهوp انجام دادند 
اگرچه خواص الکترونی و ساختاري  ].26[

پرفلوروپنتاسین و پنتاسین قبلاً محاسبه شده است، اما تا 

 الف

 ب
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کنون خواص ترابرد الکترونی پرفلوروپنتاسین انجام 
در  اهمیت این موادنشده است. لذا با توجه به

أثیر تبررسی ش بهدر این پژوه ،الکترونیک مولکولی
جاي هیدروژن روي خواص جایگزینی فلوئور به

  .شود، پرداخته میالکترونی و ترابردي پنتاسین

  روش محاسبات
در این پژوهش خواص الکترونی با استفاده از    
ی با ابعی چگالت نظریۀحاسبات اصول اولیه بر مبناي م

 ترابرد خواص. ه استانجام شد ]SIESTA ]27کد 
لی فرمالیزم تابع گرین غیر تعاد با استفاده از الکترونی

براي . استهشدمحاسبه] SMEAGOL ]30-28کد در 
 LDA گالی موضعیتقریب چتبادل همبستگی از تابعی 

خواص الکترونی  در بررسیاست. تفاده شده اس] 31[
 GGAاز تابعی ، HOMO-LUMOشامل اندازة گاف 

 هگانزتاي دو پایۀشد.  استفادهنیز ] PBE ]32نسخۀ 
فیت ي ظرهابراي توصیف ساختار الکترونی، الکترون

 که برايدر حالیکار رفته است، هبها مولکول
الکترودهاي طلا از مجموعه پایۀ  sهاي الکترون

گردید که قبلاً دقت آن بررسی زتایی استفاده تک
بین دقت و  خوبی و توازن ]33-34[ استشده

انرژي قطع موج  باشد.می برقراري ااي رایانهههزینه
ریدبرگ در  300 حقیقی ايفضبندي تخت براي شبکه

اي با براي مولکول منفرد تصویرهاي آینهشد. فتهنظر گر
 شد که برايآنگستروم در نظر گرفته 10حداقل  ۀفاصل
هاي مجاور مناسب گیري از برهمکنش مولکولجلو

با روي چگالی بار محاسبات خودسازگار باشد. یم
هر دو مولکول براي انجام شد.   10ିସشرط همگرایی 

ا استفاده ب پنتاسین و پرفلوروپنتاسین واهلش ساختاري
از روش شیب همیوغ تا رسیدن به تلورانس نیروي 

    الکترون ولت بر آنگستروم انجام شد. 01/0
ی بررسدر بررسی خواص ترابرد، سامانه در سه بخش 

 الکترود چپ و راست که شامل صفحاتگردد. می

Au(111) ی که در بین دو پراکندگ ناحیۀباشند و می
نمایش  2طور که در شکلیرد. همانگالکترود قرار می

پراکندگی شامل مولکول و چند  ناحیۀاست، داده شده
باشد. از آنجا که فرض در طرفین آن می Au(111)لایه 

 احیۀنبر این است که اعمال ولتاژ تنها باعث اختلال در 
شود، لذا وجود تعدادي از صفحات طلا پراکندگی می

پراکندگی  ناحیۀشده در  براي استتار اختلال ایجاد
  باشد. ضروري می

 نقش حیاتی در ،الکترودلکول بهکه اتصال موآنجا  از
خواص ترابرد الکترونی دارد، بنابراین طراحی اتصال 

هاي یکی از روش .استاهمیت  حائزد الکترومولکول به
ل اتصا ین مولکول و الکترود،بهینه کردن اتصال ب

ي هاباشد. گروههاي لنگر در دو انتهاي مولکول میگروه
روه گ طلا شامل گروه تایول،رایج براي اتصال مولکول به

جربی باشد که در بررسی تآمین و اسید کربوکسیلیک می
انجام  2006که توسط گروه چن و همکاران در سال 

 رسانشنشان دادند که اتصال تایولی هم ها آن]، 7[ شد
الکتریکی بالاتر و هم استحکام مکانیکی بیشتري نسبت 

وه به دو اتصال دیگر دارد، لذا در این پژوهش از گر
 هامولکولو  استتصال استفاده شدهتایول براي ا

 پیوند طول با گوگرد دهندة اتصال وسیلۀبه
  .اندشده متصل طلا) 111سطح (به] 35[ آنگستروم9/1
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

-طلا )ب طلا،-پنتاسین -طلا) الف سامانۀ از وارهطرح نماي .2شکل
  .طلا-پرفلوروپنتاسین

 الف

 ب
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جریان در یک سامانه در مقیاس اتمی با استفاده از 
  ]:36[شود بوتیکر محاسبه می-رابطۀ لانداور

1
       , , ,b b L b R b

eI V dET E V f E V f E Vh        

ثابت پلانک،  hبا الکترون،  eدر این رابطه 
௅݂(ோ)(ܧ, ௕ܸ) ر ها دالکترون دیراك-تابع توزیع فرمی

الکترود چپ(راست) مربوط به ௕ܸو در بایاس  Eانرژي
 دستهضریب عبور است که از معادلۀ زیر ب Tباشد. می
  :]36[ دآیمی

†
L M R MT Tr G G                                  2 

  که  

 †
( ) ( ) ( )L R L R L Ri                            3 

جفت شدگی مولکول با الکترودهاي چپ(راست) را 
  دهد ونشان می

    1
M M L RG E i H


            4 

 ،باشد. در این روابطپراکندگی می ناحیۀتابع گرین 
Σ௅(ோ) ܪخودانرژي الکترود چپ(راست) وெ 

  باشد.می پراکندگی ناحیۀدر  هامیلتونی مولکول

  حث بنتایج و 

هاي پنتاسین و در ابتدا خواص الکترونی مولکول   
گرفت. نمودار سی قرار پرفلوروپنتاسین مورد برر

هر دو جزئی و کلی هاي الکترونی چگالی حالت
در  ب آورده شده است.-3الف و -3مولکول در شکل

 s1کربن و  p2و  s2هاي الف مشارکت اربیتال-3شکل
-3هاي پنتاسین و در شکلچگالی حالت هیدروژن در

 p2و s2کربن و  p2و  s2هاي ب مشارکت اربیتال
ه رفلوروپنتاسین رسم شدهاي پفلوئور در چگالی حالت

در هر دو شکل  ،هاي کل نیزاست. چگالی حالت
 رد خاکستري رنگ مشخص شده است. ۀصورت سایبه

 نشاناین شکل انرژي فرمی روي صفر با خط عمودي 
قبل از انرژي فرمی در انرژي  ،شده است. اولین قله داده
 ،ین قلهو اول HOMO قلۀ الکترون ولت، -1و  0بین 

الکترون ولت،  1و  0انرژي  بازةبعد از انرژي فرمی در 
مشاهده  3که از شکلطور همان باشد.می LUMO قلۀ
هاي ترین مشارکت در چگالی حالتبیش ،شودمی

 ،هر دو مولکول الکترونی حول انرژي فرمی براي
باشد. در کربن می pهاي اربیتالمربوط به

چگالی فلوئور نیز در  p اربیتال ،پرفلوروپنتاسین
نقش دارد.   LUMOو  HOMOهاي قلههاي حالت
 کربن، هیدروژن و فلوئور در بازة s يهااربیتال سهم

   ناچیز است. ،هاي کلدر چگالی حالت نشان داده شده
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 هاي جزئی الف) مولکول پنتاسین، ب)چگالی حالت .3شکل

هاي التح ۀ خاکستري رنگ، چگالیسایمولکول پرفلوروپنتاسین. 
  دهدکل را نشان می

  
  

 الف

 ب
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 الف

 ب

انرژي بالاترین تراز اشغال شده،  ுைெைߝ. مقادیر 1جدول
ترین تراز اشغال نشده و انرژي گاف براي پنتاسین پایین ௅௎ெைߝ

14H22C  14و پرفلوروپنتاسینF22C  محاسبه شده در پژوهش
  دیگران. ]16[تجربی و ]21نظري[نتایج حاضر و مقایسه با 

 (ܸ݁)௚௔௣ߝ
 کاردیگران

௚௔௣ߝ (ܸ݁) 
  کارحاضر 

௅௎ெைߝ  
(ܸ݁) 

ுைெைߝ  
(ܸ݁) 

  مولکول

GGA:1/1 

UVvis:2/07 
GGA:1/24 
LDA:1/22 

GGA:-2/63   

LDA:-2/80 

GGA:-3/87  

LDA:-4/02  

 ଵସܪଶଶܥ

GGA:- 

UVvis:1/95 

GGA:1/02 
LDA:1/03 

GGA:-3/67  

LDA:-3/82 
GGA:-4/70 

LDA:-4/85 
 ଵସܨଶଶܥ

  
 بالاترین تراز مولکولی اشغال شدهمقادیر انرژي 

      ௅௎ெைߝترین تراز مولکولی اشغال نشده، پایینுைெைߝ
ه ویژکه برابر با اختلاف دو  HOMO-LUMOو گاف 

௚௔௣ߝ)یعنی شم-کوهن مقدار = ௅௎ெைߝ −  (ுைெைߝ
خلاصه  1در جدولهر دو مولکول براي  باشد، می

 گاف اندازةدهد، نشان می 1است. نتایج جدولشده
LUMO-HOMO جاي با جایگزینی فلوئور به

الکترون ولت با هر دو تابعی  2/0حدود هیدروژن 
LDA  وGGA فته است که قابل مقایسه با کاهش یا
الکترون ولت، گزارش شده توسط دلگادو و  2/0مقدار 

-HOMOگاف  اندازةهمچنین ]. 24[ همکاران است

LUMO محاسبات در LDA و GGA  در ستون
دم ص با یکدیگر از مرتبۀ تفاوت ناچیزي 1چهارم جدول

 1از مقایسۀ دو ستون آخر جدولالکترون ولت دارند. 
شود که اگرچه گاف محاسبه شده براي دو مشاهده می
و  یهمبستگ-تبادل تابع هايمحدودیت دلیلمولکول به

 گزارش تجربی مقادیر با مقایسه در ،خطاي خود انرژي
 زده تخمین کم %50حدود  ،1جدول آخر ستون در شده
 GGAبا تابعی کار نظري مشابه است، اما نسبت به شده

تر شده است. در مقدار تجربی نزدیکبه %10حدود 
م ش-شود که اختلاف ویژه مقادیر کوهنجا اشاره میاین

 GGAو  LDAهاي تقریب برايتنها  با مقادیر تجربی
ه هیبریدي نیز از این قاعدهاي نیست بلکه حتی تابعی

محاسبه  گاف اندازةعنوان مثال اگرچه مستثنی نیستند. به

 B3LYP هیبریدي تابع بابراي هر دو مولکول شده 
 ]24[ بهبود یافته است GGAو  LDAنتایج نسبت به
 پنتاسین براي شده محاسبه HOMO انرژي اما مقادیر

 گزارش] 38[ ولت الکترون -8/4و] 37[  -96/4 با برابر
] 24[ ولت الکترون -59/6 تجربی مقدار با که است شده

هاي علاوه بر محدودیت تقریب .زیادي دارد اختلاف
همبستگی، یکی دیگر از دلایل اختلاف ویژه -تبادلی

هاي شم با مقادیر تجربی در مولکول-مقادیر کوهن
کوچک مثل پنتاسین و پرفلوروپنتاسین، خطاي خود 

ادیر مقتوان میبا تصحیح خودانرژي که  باشدانرژي می
   ].39[ دست آوردتري را بهشم دقیق-کوهنانرژي 

ق مطاب پس از بررسی خواص الکترونی، هر دو مولکول
 وسط اتصال دهندة) طلا ت111بین صفحات ( 2شکل

ها گیرند و خواص ترابرد الکترونی آنسولفور قرار می
 ناحیۀ هايگالی حالتچ. گیردمورد بررسی قرار می

ضریب ترابرد الکترونی و  (EMPDOS)پراکندگی 
پنتاسین و براي هر دو مولکول بایاس صفر 

آورده شده  ب-4الف و -4در شکلپرفلوروپنتاسین 
  . است

  
  
  
  
  
  
  
  

ب) ضریب و  پراکندگی ناحیۀهاي . الف)چگالی حالت4شکل
طلا و -نپنتاسی-طلا کترونی بایاس صفر  براي دو سامانۀترابرد ال

  .طلا-پرفلوروپنتاسین-طلا
ترابرد ضریب  ،شودطور که از شکل مشاهده میهمان

دي هاي تشدییک تابع هموار نیست و قله ،بایاس صفر
در ضریب  هامحل قلهاست. همچنین قابل مشاهده 



 نهیزهرا آد و يشهر ورلهیراحله پ...              يو ترابرد یخواص الکترون سۀیو مقا یسبرر                       44   

 ب

 پ

 ت

ها همخوانی چگالی حالتها در طرح کلی قلهبا  ،ترابرد الف
تاسین و نضریب ترابرد بایاس صفر براي پ مقایسۀ .دارد

-25/0 بازةاگرچه در  دهد کهپرفلوروپنتاسین نشان می
الکترون ولت حول انرژي فرمی دو نمودار  25/0تا 

نرژي قبل از ا ،ولین قلهویژه ا، بهمشابه هستند تقریباً 
براي هر دو الکترون ولت  -12/0واقع در انرژي  فرمی

د بع ،قلهاما اولین  ،لکول بر روي هم واقع شده استمو
 2/0 دازةانمربوط به پرفلوروپنتاسین بهاز انرژي فرمی 

ده جا شتر جابههاي پاییننرژيسمت ابهالکترون ولت 
ن در پنتاسیتر پرفلوروگاف کوچکمربوط بهاست که 

تر این براي بررسی دقیق باشد.مقایسه با پنتاسین می
برد ارتباط مستقیم با که ضریب تراآنجا  از مطلب،
چگالی  ،پراکندگی دارد ناحیۀهاي حالت چگالی
لا طتفکیک براي یک اتم پراکندگی به ناحیۀهاي حالت
، یک اتم الف-5درشکل چهارم) ۀ(لای هاي عمقیدر لایه

در  اول) ۀمولکول(لایاتصال به سطحی طلا در لایۀ
 نپنتاسین و پرفلوروپنتاسی مولکولبراي و ب، -5شکل

پ رسم شده است تا بتوان -5راه سولفور در شکلهمبه
موجود در ضریب ترابرد هاي ها و قلهی بین آنراحتبه

ارتباط برقرار نمود. چگالی  ت)-5بایاس صفر (شکل
اي براي هر دو اتصال حالت پوکههاي مربوط بهحالت
د، علت بیان ش . قبلاً بر یکدیگر منطبق هستند تقریباً 

استتار اثرات هاي طلا در قسمت میانی، افزودن لایه
ی است تا مانع نفوذ این اثرات میان ناحیۀچگالی بار 

لاي هاي طها شوند، لذا تغییرات چگالی حالتالکترودبه
پوکه در دو اتصال پنتاسین و پرفلوروپنتاسین یکسان 

هاي اتم طلا در لایه چگالی حالت ،ب-5است. در شکل
 ةجز یک افت در محدودبهمولکول، سطحی اتصال به

 یاست و اختلاف جزئ تابع همواري تقریباً  -6/1انرژي 
  شود.می هو پرفلوروپنتاسین مشاهداتصال پنتاسین  در

  
اي، هاي یک اتم طلا در حالت پوکه. الف) چگالی حالت5شکل

چگالی  سطحی، پ) طلا در لایۀ یک اتمهاي ب)چگالی حالت
 ةدهندهمراه اتصالو پرفلوروپنتاسین بههاي پنتاسین حالت

 ترابرد بایاس صفر براي دو سامانۀ سولفور، ت) ضریب
  طلا/پنتاسین/طلا و طلا/پرفلوروپنتاسین/طلا.

  
واضح است که  ت-5پ و -5هاياز مقایسۀ شکل

فر حول هاي ترابرد بایاس صمشارکت عمده در قله
 LUMO و HOMOهاي حالتمربوط به ،انرژي فرمی
فر ایاس صترابرد بباشد. در نمودار ضریب مولکول می

ر، همراه سولفواي مولکول بههدر تشابه با چگالی حالت
اي دو مولکول بر روي هم واقع بر HOMOهاي قله

 پرفلوروپنتاسین نسبت به قلۀ  LUMO اند و قلۀشده
الکترون ولت  2/0مشابه در پنتاسین با اختلاف حدود 

  تر است.ی نزدیکانرژي فرمبه
براي بررسی خواص ترابرد تحت تأثیر ولتاژ بایاس، 

ولت براي  2ضریب ترابرد براي ولتاژهاي بین صفر تا 
آورده شده است. در این  6هر دو مولکول در شکل

دهند. ها خطوط عمودي پنجرة بایاس را نشان میشکل
در بایاس صفر انرژي فرمی الکترود چپ و راست بر 

، bVاندازة ال ولتاژ بهیکدیگر منطبق هستند. با اعم
و 	+2beV/اندازة هاي الکترود سمت چپ بهحالت

 –2beV/اندازة هاي الکترود سمت راست بهتحال
، یعنی انرژي فرمی الکترود سمت چپ شودمیجا جابه

هاي مثبت و انرژي فرمی الکترود در محدودة انرژي
  گیرد.هاي منفی قرار میسمت راست در محدودة انرژي
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طلا/پنتاسین/طلا و  تحول ضریب ترابرد در سامانۀ .6شکل

هاي الکترون ولت. خط 2تا  0ژهاي بین طلا/پرفلوروپنتاسین/طلا در ولتا
  بایاس هستند. کنندة پنجرةعمودي مشخص

  
با افزایش ولتاژ بایاس  پیداست 6طور که از شکلهمان

تدریج وارد به HOMO-1و سپس  HOMO ابتدا قلۀ
مربوط به  LUMO شوند. اگرچه قلۀبایاس میپنجرة 

تري ینپایهاي انرژي ولتاژ صفر درپرفلوروپنتاسین در 
اما با  ،مشابه در پنتاسین واقع شده است قلۀنسبت به

 قلۀ ریباً تق ،افزایش ولتاژ بایاس و تحول ضریب ترابرد
LUMO  ه شوند کمولکول بر یکدیگر منطبق میهر دو
آنجا  از. باشدانتقال بار می پدیدةبه یی مربوطجااین جابه

 ،سبایا جرةضریب ترابرد در پن منحنیکه سطح زیر 
یش با افزا، لذا استاز سامانه متناسب با جریان عبوري 

تیجه یابد. در نمیافزایش  سطح زیر منحنی ،ولتاژ بایاس
 ،رسم شده است 7در نمودار جریان ولتاژ که در شکل

براي هر دو  ،ولتاژ حسببرجریان  روند افزایشییک 
شود که با دیده میشود. همچنین مشاهده می مولکول

نمودار  درداخل پنجرة بایاس، به HOMO-1 ورود قلۀ
 بازةجز یک پله ایجاد شده است. به ،جریان ولتاژ

 0-2ولتاژها بین  ۀدر بقی ،ولت1کوچکی حول ولتاژ 
وپنتاسین رفلورپهجریان عبوري از پنتاسین نسبت ب ولت

 5ولت حدود 2که در بایاس  ايگونهبیشتر است به
نتاسین بیش از پرفلوروپنتاسین جریان پمیکروآمپر 

     باشد.می
  
  
  
  
  
  
  
  

الکترون ولت براي  2تا  0ن نمودار جریان بر حسب ولتاژ بی .7شکل
  .طلا/پنتاسین/طلا و طلا/پرفلوروپنتاسین/طلا سامانۀ

   گیرينتیجه
ن رابردي پنتاسیاین پژوهش خواص الکترونی و تدر    

ول/ مولک)/111و پرفلوروپنتاسین در سامانۀ طلا(
اه تابع همرتابعی چگالی به ریۀ) با استفاده از نظ111طلا(

گرین غیر تعادلی، مورد بررسی قرار گرفت. نتایج 
هد دان میص الکترونی مولکول منفرد نشبررسی خوا

ولت نسبت کترون ال 2/0حدود گاف پنتاسین در 
ه با میزان که قابل مقایس تر استپرفلوروپنتاسین بزرگبه
 باشد.] می24الکترون ولت گزارش شده در مرجع [ 2/0

بررسی خواص ترابرد الکترون نشان داد، ضریب ترابرد 
ر طوهاي آن بهقلهالکترونی یک تابع هموار نیست و 

ها مولکولهاي عمده نشأت گرفته از چگالی حالت
پنتاسین و پرفلوروپنتاسین در  HOMO دو قلۀ باشد.می

، اندرد بایاس صفر بر یکدیگر واقع شدهضریب تراب
پرفلوروپنتاسین نسبت به  LUMO که قلۀدرحالی
LUMO تر است که ژي فرمی نزدیکانرپنتاسین به

اشد. بتر پرفلوروپنتاسین میمربوط به گاف کوچک
ولت براي  0-2 بازةحسب ولتاژ در بررسی جریان بر
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 بازةز جدهد بهنتاسین و پرفلوروپنتاسین نشان میپ
ولت، جریان در اتصال  1کوچکی حول ولتاژ 

تر شبی نسبت به طلا/پرفلوروپنتاسین/طلا طلا/پنتاسین/طلا
ترین مقدار خود بیش ولت به 2اختلاف در  است. این

   رسد.  می میکروآمپر 5یعنی 
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