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 الکترونی با جزیره مولکولیسازی ترانزیستور تکسازی و شبیهمدل
 

2ریمعلی                    1یعلائریممصطفی 
 

 ايران -آباد خرم -دانشگاه لرستان -مهندسیفنی و دانشکده  -دانشجوی دکتری -1
miralaei.mo@fe.lu.ac.ir 

 ايران -آباد خرم – دانشگاه لرستان -مهندسی  فنی و دانشکده -دانشیار -2
mir.a@lu.ac.ir 

 

 

شده به الکترودهای فلزی خواهیم تزویجهای به تبیین چگالی حالات مولکول تزویجابتدا برای درک مفهوم ، در این مقاله :چکیده

از امه دهیم. در ادزی شرح میشده به الکترودهای فلهای متصلضعیف و قوی را برای مولکول تزویجپرداخت و برمبنای این مفهوم، 

-الکترون هببه مولکول(  یلکترونکردن ا)انرژی لازم برای اضافهیا آستانه  1افزودن ارتباط انرژیکشف  توصیف مدل خازنی برای

SETی، الکترونترانزیستور تک در محیط مولکول 3شونیو انرژی  2خواهی
برای محاسبه  دهیممیو نشان  خواهیم کردستفاده ا، 4

زنی در رژیم ریم. رابطه نرخ تونلگیکوانتومی بهره بنی با جزیره مولکولی باید از رژیم انسداد کول کترونیالتکترانزیستور جریان 

نظریه زنی در در رابطه نرخ تونلعبارت احتمال عبور تونلی(  عنوان به) سیکردن یک تابع لورنکوانتومی را با جایگزین نیانسداد کول

-کوانتومی و به کمک نرم کولنیآمده برای رژیم انسداد زنی بدست، برمبنای رابطه نرخ تونلتیدرنها، استنتاج خواهیم کرد. ارتدکس

های مورد مطالعه، مولکول با جزیره مولکولی خواهیم پرداخت. هاSET )نوسانات کولنی( به محاسبه منحنی جریان SIMONافزار 

 هستند. 60بنزن و کربن 

 

 رژیم انسداد کولنی، انرژی شدگی سطوح انرژی،پهن نوسانات کولنی، مولکولی،ا جزیره بالکترونی ترانزیستور تک: کلیدی کلمات

 .60، بنزن و کربن افزودن

 

 

 7/5/1397تاریخ ارسال مقاله: 

 08/10/1397 تاریخ پذیرش مشروط مقاله:

 1/11/1397تاریخ پذیرش مقاله: 

 دکتر علی میر ی مسئول:نام نویسنده

 ی فنی و مهندسیدانشکده –دانشگاه لرستان -کمالوند – آباد خرم –يران ا ی مسئول:نشانی نویسنده
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 1398تابستان  –شماره دوم  -انزدهمسال ش -دسی برق و الکترونیک ایرانمجله انجمن مهن  

 

 

 هافهرست علائم و نشانه

 هاپارامترهای و متغیر

t ثانیهزمان بر حسب   

 e بار الکترون

 T دما بر حسب کلوين

 Γ زنینرخ تولن
E ژی بر حسب ژول يا الکترون ولتران  

) تابع موج الکترون )t  

 τ طول عمر الکترون

 kB ثابت بولتزمن

 RT مقاومت سد تونلی

 N شماره الکترون

 u(t) ابع پلهت

E یمولکول منزو یتراز انرژ   

ثابت پلانک
 ћ 

)  الکترون چگالی حالات )D E
  

 γ  شدگی ترازهای انرژیپهن

 Ea  انرژی آستانه )افزودن(

 τe  طول عمر همدوس الکترون

 µS پتانسیل الکتروشیمیای سورس

 µD پتانسیل الکتروشیمیای درين

 VDS سورس -ولتاژ درين

 مولکولکل پتانسیل الکتروشیمايی انرژی 
molecule

( )N  

 يی مولکولانرژی پتانسیل شیما
chemical

( )N  

) نرژی کل مولکولا )NU  

φN پتانسیل الکترواستاتیکی

C های مولکولظرفیت کولنی بین الکترون   
sC سورسالکترود مولکول و  نیب هایخازن جمعحاصل

  
dC درينالکترود مولکول و  نیب هایخازن جمعحاصل

  
gC گیتالکترود مولکول و  نیب هایخازن جمعحاصل

  

EN امین مولکول Nانرژی 
 

 EHOMO انرژی بالاترين اوربیتال مولکول اشغال شده

 ELOMO ترين اوربیتال مولکول اشغال شدهانرژی پايین

 EC انرژی لازم برای غلبه بر دافعه کولنی

 EA خواهی مولکولالکترون

 EI انرژی يونیزاسیون مولکول

U∆ تغییر انرژی الکترواستاتیکی
  

 Tif یاحتمال عبور تونل

   EN  ترازهای گسسته انرژی 

  γN   یحالت موضع یقله چگال یپهنا

  α عبورت دش

ortodox مقاومت تونلی نظريه ارتدکس

TR
 

discrete گسسته یبا سطوح انرژ ريجزا یمقاومت تونل

TR
 

orthodox احتمال عبور در نظريه ارتدکس

,i fT
 

 Vpeak,i جريانام iی قله گیتولتاژ 

W شدگی هر تراز انرژی در جزيرهپهن

H ارتفاع نهايی طیف احتمال

 Eg ف باندانرژی شکا

 مقدمه -1

دهه گذشتته در دستتور    5الکترونیکی در طی  یها افزارهسازی کوچک

که دوره دو برابرسازی تراکم متدارهای  طوریهکار محققان بوده است، ب

سازی اما روند کوچک؛ سال کاهش يافته است 2سال به  10مجتمع از 

ستنتی حتتی از    رستاناهای بر اساس شیمی و فیزيک ستیلیکون و نتیم  

ختود رستیده   دوره به انتهتای  نوری، هايی مانند لیتوگرافی طريق روش

های جديدی برای طراحی، ستاخت و جتايگزينی   ديدگاه رو نيازااست. 

نظری اثبتات شتد    طور به 1974قطعات الکترونیکی نیاز است. در سال 

قطعات الکترونیکی وجود  عنوان بههای آلی امکان استفاده از مولکولکه 

هتای  . در چند سال اخیر، تحقیقات و پیشرفت[4، ][3[، ]2][، 1] دارد

هتای الکترونیکتی )ماننتد    رهطراحی و ساخت افتزا  نهیدرزم یتوجه قابل

نتتاي    کته  یطور به ترانزيستور( در مقیاس مولکولی صورت گرفته است

آوری جديد الکترونیتک مولکتولی منجتر شتده     گیری فنبه شکل ها آن

های مولکولی کمتتر از چنتد نتانومتر    اين افزاره اندازه که يیازآنجااست. 

اين ساختارهای مولکولی بر پايته محاستبات    نظریاست، لذا مطالعات 

-افتزاره بینی و طراحتی  کوانتومی به ابزاری برای پیشفیزيک و شیمی 

[، 10[، ]9[، ]8[، ]7[، ]6[، ]5] ل شتده استت  يتبتد های الکترونیکتی  

[11[ ،]12[ ،]13[ ،]14[ ،]15]. 

SET يک افتزاره بستیار جالتب و خلاقانته در علتوم       یمولکول تک

نانوالکترونیک است بطوريکه تعداد زيادی از محققان را به سمت ختود  

هتای  SETمطالعات تجربی  نهیدرزمجلب کرده است. اکتشافات زيادی 

 SET نظری[، اما مطالعات 12صورت گرفته است ] تاکنون یمولکول تک

گتزارش نشتده استت.     یا گستترده  صتورت  بته [ 10] یمولکتول  تکهای 

بتا رويکترد از    یمولکتول  تکهای SETتحقیقات تجربی اخیر در ساخت 

، SETجزيتره   عنتوان  بته آلتی   یهتا  مولکولپايین به بالا، با استفاده از 

نتانو الکترونیتک آينتده را نشتان      یهتا  دستتگاه در  ها آنقابلیت اجرای 

 .دهد یم

قتال را بترای ترانزيستتورهای    دو رژيم انت توان یم، نظری لحاظ از

قوی میان  تزوي رژيم انتقال همدوس برای  اولبیان کرد.  یمولکول تک

 تتزوي  که برای  کولنیفلزی و دوم رژيم انسداد  یالکترودهامولکول و 

ضعیف است. محاسبات مبتنی بر روش اصول اولیه بترای رژيتم انتقتال    

بر نظريه تتابع   تابع گرين غیر تعادلی مبتنی یها روشهمدوس توسط 

[ در انواع مختلتف پیونتدهای   14تجربی ]نیمه یها مدل[ و 13چگالی ]

هتای  SET، در متورد  حتال  نيبتاا مولکولی با موفقیت اجرا شده استت.  
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همدوس استت و روش  ، انتقال غیر کولنیدر رژيم انسداد  یمولکول تک

-[. رويکرد ديگری مبتنتی بتر متدل نیمته    10] هست ازین موردديگری 

در چنتد ستال    یمولکول تکهای  SETخواص  یساز هیشببرای  تجربی

در  شده ارائهچارچوب کارت استوکبرو [. 11گذشته معرفی شده است ]

[ را با گنجاندن در داخل توصیف نظريه تتابع چگتالی بترای    11مرجع ]

توستعه داده   کتولنی در رژيتم انستداد    یمولکتول  تکهای SETعملکرد 

ابع گترين  ومحاسبات بر اساس تکبرو کارت استو[، 10است. در مرجع ]

تتابع چگتالی شتکل گرفتته استت. متدل        هنظريت بتر  تعادلی مبتنی غیر

ATK افتزار  نترم مبنتای   ،در اين مرجتع  شده ارائه
 یستاز  هیشتب  یبترا  5

قابلیتت   افتزار  نترم قرار گرفتته استت. ايتن     یمولکول تکترانزيستورهای 

پتانستیل گیتت    تتابعی از  عنتوان  بته مولکول  باردارشدنمحاسبه انرژی 

را داراستت و بتر همتین مبنتا قتادر بته        SETخارجی در يتک محتیط   

امتا مشتکل   ؛ است SETپايداری بار مولکول در محیط  نمودارمحاسبه 

الکترونتی  اين است که قابلیت محاسبه جريتان تتک   افزار نرماصلی اين 

در ايتن مقالته بتا کمتک      انتقال غیر همدوس( را ندارد. بر همین مبنا)

از روش اصتول   آمتده  دستت  بته نتاي  ) افزار نرماز اين  آمده دست بهنتاي  

اولیه( و با معرفی ارتباط بین اين نتاي  با مفهتوم ختازنی ستاختارهای    

بته محاستبه    SIMON افتزار  نرممدل خازنی( توانستیم با کمک )اتمی 

 .میابي  دستبا جزيره مولکولی  SETالکترونی افزاره تکجريان 

مقاله به اين شرح است: در بختش دوم، بترای    مطالب یبند دسته

شتده بته   تتزوي   یمولکتول به تبیین چگالی حتالات   تزوي درک مفهوم 

الکترودهای فلزی خواهیم پرداخت و در ادامته برمبنتای ايتن مفهتوم،     

. در بخش چهارم با استتفاده  داده خواهد شدضعیف و قوی شرح  تزوي 

از ديتدگاه روش   ،افتزودن  مفهوم انترژی از توصیف مدل خازنی به بیان 

کته   میده یماصول اولیه خواهیم پرداخت. در پايان بخش چهارم نشان 

 کتولنی بايتد از رژيتم انستداد     SETالکترونی تکبرای محاسبه جريان 

در رژيتم   یزنت  تونتل . در بخش پنجم رابطه نرخ استفاده شودکوانتومی 

، ارتتدکس  هظريت ندر  یزنت  تونلکوانتومی را از رابطه نرخ  کولنیانسداد 

، در بخش ششتم برمبنتای رابطته نترخ     تيدرنهااستنتاج خواهیم کرد. 

 SIMON افزار نرمکوانتومی و به کمک  کولنیدر رژيم انسداد  یزن تونل

 خواهیم پرداخت. یمولکول تکهای  SETبه محاسبه منحنی جريان 

شده به تزویج مولکول حالات یچگال -2

 الکترودهای فلزی

محتدوديت رره در سته بعتد، در     لیت بته دل هتا  ولچگالی حالات مولکت 

 تافقط است و صورت تابع ضربه ترازهای انرژی الکترونیکی مولکول و به

الکتريکی )الکترون(  بارباشند. منزوی ها که مولکول استصحیح  یزمان

دارای طول عمر نامحدودی منزوی مولکول  اوربیتال مولکولی مربوط به

اين طول عمر نامحتدود متناستب بتا     ،است. براساس اصل عدم قطعیت

 استت، يعنتی اگتر    منتزوی گسستته در مولکتول    کتاملاا ترازهای انرژی 

t آنگاه E  .منزوی مولکول وقتی که  مثال  عنوان  به

الکترون بته   ، اين امکان وجود دارد کهشود تزوي به يک الکترود فلزی 

هتا  عمتر الکتترون  وضعیتی طتول  نیدر چنبنابراين ؛ ل فلز فرار کندداخ

رو براستاس اصتل عتدم قطعیتت، ترازهتای انترژی       است. ازايتن  محدود

شده به الکترود فلزی با پهنای محدودی پهن تزوي الکترونیکی مولکول 

، جته یدرنتدلتتا(.   یترازهای انرژی از حالت اولیه گیشدشوند )پهنمی

مولکتول بته الکتترود فلتزی بیشتتر باشتد        تتزوي  ان میتز  هرچقدر که

مربوط به ترازهای انرژی مولکول بیشتر خواهد بود. با توجه  یشدگ پهن

وابستگی زمانی  توان یمبودن احتمال فرار الکترون از مولکول، به نمايی

را شتده  تتزوي  يک اوربیتال مولکتولی مربتوط بته مولکتول     الکترون در 

 زير نوشت: صورت به

(1) ( ) ( ) exp( ) ( )
t

t u t 


 
2 2

استت.  تابع پله  u(t) طول عمر الکترون و τ، تابع موج الکترون ψ(t) که

 :ميدار ،(1فوريه از رابطه ) ليتبدگرفتن با 

(2) ( )
( ) ( )

E
E E





 

2
2

2 22

 بتا  استت.  ثابتت پلانتک   ћو  منتزوی تراز انرژی مولکول  Eکه در آن 

اصتل طترد پتائولی     به ختاطر  2در آن  ضرب و (2)رابطه سازی بهنجار

که به الکترود فلزی تبهگنی اسپین(، چگالی حالات برای يک مولکول )

 :[15] ديآ یم دستبهزير  صورت به است، شدهتزوي 

( )
( ) ( )

D E
E E 






 2 2
2

22

 نتتدتوا یمت میتان مولکتتول و الکترودهتای فلتتزی    تتتزوي درنتیجته  

ترازهتای   یشتدگ  پهتن يتا   ،τ ،طول عمر الکترون در مولکول ی لهیوس به

 شرح داده شود. ،γ ،انرژی

 







( )
( ) ( )

D E
E E






 2 2
2

2

2

اين است که بدانیم قبتل  شدگی يک روش برای درک مفهوم پهن

 بتاا يرتقمولکول به الکترودهای فلزی، چگالی حتالات مولکتول    تزوي از 

يک سطح تیتز در   ،تزوي قبل از  درواقع. استالف(  -1مشابه با شکل )

های سورس و اتصالمولکول و يک توزيع پیوسته از حالات الکترونی در 

اثر کلی بدين ترتیب است که چگالی حالت  ،تزوي درين داريم. پس از 

تبتديل   شتده  پهنالف( به يک ساختار  -1مولکول از ساختار تیز اولیه )

بیتانگر ايتن    شتده  پهنهای متفاوت در ساختار ب(. ارتفاع -1شود )می

فلزی  اتصالموج مربوط به هر سطح الکترونی در حقیقت است که تابع

گتذارد.  های متفاوتی بر روی حالت الکترونی در مولکول اثر میبا اندازه
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هتای متفتاوت را در   يک نکته مهم اين است کته اگتر متا همته ارتفتاع     

جمع کنیم، پاسخ همچنان، همتان ستطح انترژی     هم بانرژی محدوده ا

 اولیه است.

 
 تزویج(: چگالی حالات انرژی )الف( قبل و )ب( بعد از 1شکل )

 الکترودها به جزیره مولکولی

 ،E تيت مرکزبته  ، سیتابع لورن صورت بهتواند شدگی میاين پهن

کتل   رویکته انتگترال   طتوری هبت ، [15] شودمی بیان ( 5نی رابطه )يع

محدوده انرژی برای اين تابع برابر با يک است. برای حالت خاصتی کته   

شدگی به سمت صفر میل کنتد ) پهن ) ،   توانتد  تتابع دلتتا متی

 شتدگی توان گفت پهتن طورکلی میشود. پس به سیجايگزين تابع لورن

(γ متناسب با شدت ) که  میان مولکول و الکترودهای فلزی است تزوي

ستد تتونلی(    و ارتفتاع عرض )سد تونلی  4 تیشفاف لهیوس بهاين شدت 

 شود.تعیین می

 ضعیف و قوی تزویج -3

را  اسیت نانومقيک ترانزيستور مولکتولی   تزوي هندسی،  طور به 2شکل 

ورس و درين فلزی و س یالکترودها. هندسه افزاره شامل دهد یمنشان 

 هتا  الکتترون . استت شده به ايتن دو الکتترود   تزوي جزيره مولکولی يک 

از طريق جزيره از سورس به درين انتقال يابند. دقت شود که  توانند یم

الکترودهای سورس و درين به جزيره از نوع پیوند تونلی است اما  تزوي 

 هتا  الکتترون و  الکترود گیت به جزيره فقط از نتوع ختازنی استت    تزوي 

پتانستیل   لهیوست  بته از طريق گیتت جريتان داشتته باشتند.      توانند ینم

الکترونیکتی   یترازهتا مکان  توان یم ،به الکترود گیت واردشدهخارجی 

مولکتتول بتته  تتتزوي جزيتتره را نستتبت بتته ستتطح فرمتتی تنظتتیم کتترد. 

تتا ترازهتای الکترونیکتی     شتود  یمت الکترودهای سورس و درين باعت   

در مستیر   هتا  الکتترون همتین ختاطر   پهن شوند و به γقدار مولکول با م

 نکته ياهبت در جزيره باقی خواهند مانتد. بتا توجته     یکوتاه زمانانتقال، 

الکترود خارج  طرف به ،پر در مولکول از تراز انرژیِ توانند یم ها الکترون

شوند و يا از الکترود به تراز انرژی خالی در مولکول اضتافه شتوند، لتذا    

 .وجود دارد، Ea ،افزودن انرژی به نام انرژیيک  یریگ اندازهامکان 

قتوی داشتته    تتزوي   ،الکترودهای سورس و دريتن  ااگر مولکول ب

 تتر  پهتن  یتوجه قابل تورص بهباشد، آنگاه ترازهای الکترونیکی مولکول 

قوی  تزوي در رژيم  γ≫Eaازای به که یطور به(؛ ، بال2شکل ) شوند یم

همدوس از طريق جزيره عبتور خواهتد کترد.     طور هبهستیم و الکترون 

. قوی را با بیان تزوي شرط رژيم 
e

 1  داد کهنشان  توان یمنیز 

eτ  از متدل   میتوان یمطول عمر همدوس الکترون است. در اين رژيم ما

استتفاده  امانه ختواص الکتريکتی ست    یستاز  هیشبانتقال همدوس برای 

 طتور  بته که در آن جزيره  است Ea≫γ ،ضعیف تزوي م کنیم. شرط رژي

شده است. بیتان ديگتر از    تزوي ضعیفی به الکترودهای سورس و درين 

. ضعیف، تزوي شرط 
e

 1 که در اين وضعیت الکتترون از   هست

کتافی در   نستبتاا  زمتان  متدت  و برای يک زند یمسورس به جزيره تونل 

به . زند یمو سپس از مولکول به درين تونل  شود یم دهيگزیجامولکول 

نتیجته گرفتت کته     تتوان  یمت جايگزيدگی الکترون در مولکتول،   خاطر

الکترون تمام اطلاعات مربوط به حالت کوانتومی اولیه خود را از دست 

از مولکتول بته دريتن     یدرپت  یپ یزن تونلبنابراين، فرآيندهای ؛ دهد یم

از سورس به داخل مولکول خواهد بتود.   ینز تونل یندهايفرآمستقل از 

-تتک  یزنت  تونتل يتا   یدرپ یپ یزن تونلانتقال تحت عنوان  سازوکاراين 

. انتقال الکترون در اين [10] ، پايین(2شکل ) شود یمالکترونی معرفی 

يک  کمدستاست که جزيره دارای  ريپذ امکانوضعیت فقط در صورتی 

ستورس باشتد. بترای    –س دريتن تراز الکترونیکی در داخل پنجتره بايتا  

، تنها يک تتراز در داختل   آستانه سورس کمتر از انرژی-درين یولتاژها

 SETيتک   عنوان به امانهس جهیدرنتپنجره باياس وجد خواهد داشت و 

عمل خواهد کرد. در پايان اين بخش، رکتر ايتن نکتته لازم استت کته      

اثترات   مختلفتی مربتوط بته    یهتا  دهيپدمتوسط،  تزوي بدانیم در رژيم 

 (co-tunellingو اثر  kondoاز قبیل اثر )الکترون –همبستگی الکترون

 .[17] است مشاهده قابل

 
به همراه  اسینانومق(: هندسه یک ترانزیستور مولکولی 2شکل )

 [.17] ضعیف و قوی تزویجانرژی آن در دو رژیم نمودار 
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و  خواهیالکترون هب آستانه انرژی وابستگی -4

 SETدر محیط  لمولکو شانرژی یون

بینتیم حتالات الکترونتی در الکترودهتای     می 2که در شکل  گونه همان

، ايتن  اند پرشده Dµو  Sµهای الکتروشیمیايی سورس و درين تا پتانسیل

 ستتتورس-الکتروشتتتیمیايی توستتتط ولتتتتاژ دريتتتن  یهتتتا لیپتانستتت

SD S D
( ) /V e   ( بیرونی یاعمالولتاژ ) .تابه هم مرتبط هستند 

مولکول در پنجرۀ انترژی   دسترس قابلتعداد حالات الکترونی  که یزمان

انتقتتال از مولکتتول نیتتز صتتفر ( باشتتد، صتتفرریغصتتفر ) Dµو  Sµمیتتان 

مولکتول از   دستترس  قابلعداد حالات الکترونی ( خواهد بود. تصفرریغ)

 محاسبه پتانسیل الکتروشیمیايی مولکول،
molecule

( )N ،می دستبه-

امتین الکتترون   -Nشدن انرژی لازم برای اضافهکمینه  صورت به که آيد

، به مولکول
molecule

( ) ( ) ( )N U N U N   1،  و ؛ شتود  یمت تعريف

برای الکترون در حالت پايه است.  Nانرژی کل مولکول با  U(N) در آن

 اول. [18] گیتريم دو فترض مهتم را در نظتر متی     U(N)آوردن دستبه

-کوانتومی مولکول )طیف گسسته انرژی مولکول( میکه سطوح اينکه 

اينکته   دوم ،دستت آيتد  مولکول بته  یها الکترونتواند مستقل از تعداد 

 متثلاا های محیط )مولکول با الکترون یهااندرکنش کولنی بین الکترون

انتدرکنش   طور نیهمهای الکترودهای فلزی سورس و درين( و الکترون

صتورت يتک ختازن ثابتت و     مولکول را بههای کولنی بین خود الکترون

منظتور از ختازن ثابتت و    . کنتیم سازی متی ( معادل∑C تیظرفمنفرد )

 مولکتول  یها الکترونمستقل از تعداد  ∑Cمنفرد اين است که ظرفیت 

 شتکل  صتورت  را بته ( ∑C تیظرفهای کولنی )توان اندرکنشمی. ستا

 صتورت  بته وانتد  تمتی  ∑Cکه ختازن   ترتیبنيابه، ادمداری نیز نشان د

مولکول  ، بینCS ،های بین مولکول و الکترود سورسجمع خازنحاصل

در نظتر گرفتته   ، Cg ،، بین مولکول و الکترود گیتCd ،و الکترود درين

کنش الکتروستاتیکی بین مولکول و برهم(. اين C∑=Cs+Cd+Cg)شود 

 متثثر الکترودهای گیت، سورس و درين را که بتا سته ظرفیتت ختازنی     

 .شتود  یمت بیان کرديم، بنام مدل خازنی شتناخته  ( Cgو  Cd ،Cs یيعن)

پتانسیل الکتروشتیمیايی مولکتول   ا، ههبا درنظرگرفتن اين فرضیاکنون 

 .[20-18است ] انیب قابلزير  صورت به

 

(6) 

molecule ( ) ( ) ( )

( )

N

N

g g d d s s

N U N U N

N e
E

C

e e e
C V C V C V

C C C
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بتالاترين اوربیتتال   )امین ستطح کوانتتومی مولکتول    -Nانرژی  ENکه 

بعد مربتوط بته    یها عبارت( است و EN=EHOMO، شده شغالامولکولی 

الکترون  Nشدن برای اضافه ازیموردنالکترواستاتیکی  باردارشدنانرژی 

 است. SETدر محیط به مولکول 

، molecule(N)=µchemical(N)+eφNµ: داريتم  آشتناتر  شکلدر يک 

 ،برابتر بتا مجمتوع پتانستیل شتیمیايی      يیایمیالکتروشت يعنی پتانسیل 

µchemical(N)، پتانستتتیل الکترواستتتتاتیکی و، eφN، پتانستتتیل استتتت .

 شامل يک بخش پیوسته و يک بخش گسسته است φNالکترواستاتیکی 

ستت. انترژی   ا Vgو  Vs ،Vdمتناستب بتا ولتاژهتای     ،بخش پیوستته  که

-بترای اضتافه   مولکول، برابر با تغییر انرژی الکتروشیمیايی Ea افزدون،

تعیتین   7رابطه  صورت بهکه ه مولکول است شدن يک الکترون جديد ب

 :شود یم

(7) 

     

     

a molecule molecule

LUMO HOMO

( )

N N

C HL

E N N N

U N U N U N U N

e
E E

C

e
E E E E

C
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1

2

1

1 1

 

EC مختلتف  یهتا  الکتترون ، انرژی لازم برای غلبه بر دافعه کولنی میان 

حاصتل طیتف    EHL∆و  يتک مولکتول(   باردارشدنبرای  کولنیانرژی )

مولکتول   HOMO-LUMOشتکاف انترژی   )گسسته انترژی مولکتول   

انترژی لازم بترای   ) آستتانه  انرژیکه  مینیب یم 7ز رابطه است. ا خنثی(

 صتترفاا یشتتدن يتتک الکتتترون بتته مولکتتول( شتتامل قستتمت    اضتتافه

فاصله بین دو سطح انرژی کوانتومی ( بعلاوه ECالکترواستاتیکی )يعنی 

تترين اوربیتتال مولکتولی اشتغال نشتده و      فاصله بتین پتايین  ) گسسته

 زمتانی . بايد توجه داشتت  هست( دهش اشغالبالاترين اوربیتال مولکولی 

N-که  مین الکترون به جزيره اضافه خواهد شداNµ تتر از هتر دو   پايین

شتدن يتک   . به همین ترتیب برای اضافهباشد قرارگرفته Dµو  Sµمقدار 

 ارتتتتتتتتتتتتتتتتتت الکتترون(، عب  Nبتا  الکترون بیشتر بته مولکتول )  

µN+1 =µN +EC+∆EHL و مقتدار  تتر از هتر د  بايد پايینSµ  وDµ   قترار

حالات مختلتف بتار    برای EHL∆که  ميا کردهبگیرد. برای سادگی فرض 

 زيرنتويس تا از  دهد یم، اين موضوع به ما اجازه کند ینممولکول تغییر 

N  برای∆EHL بنابراين حالت ؛ کنیم یپوش چشمN+1    امتین الکتترون

امتین  -Nبترای   متوردنظر از حالتت   تتر  بتزر   EC+∆EHL اندازه بهبايد 

 الکترون باشد.

 ميپرداز یماصول اولیه با استفاده از آستانه  در ادامه به بیان انرژی

 ختواهی . الکتترون میکنت  یمرا تبیین  باط اين انرژی با مدل خازنیو ارت

توسط اختلاف انترژی   (EIو انرژی يونیزاسیون مولکول ) (EAمولکول )

زير  صورت به ولکولدر حالات باردار شده مولکول با حالت خنثی م کل

 .[15] شود یمتعريف 

(8) ( ) ( ) ( )AE A N U N U N   1

(9) ( ) ( ) ( )IE I N U N U N   1

ی مولکتول استت. حتالات    امعرف تعداد الکترون در حالتت خنثت   Nکه 

شتدن يتک   و کم، N+1 ،شدن يک الکترونباردار شده مولکول با اضافه

کاتیون هستند. بتا مقايسته    به ترتیب مربوط به آنیون و، N-1 ،الکترون
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از مدل خازنی در  آمده دست به) افزودن با رابطه انرژی 9و  8 یها رابطه

 (، به رابطه زير خواهیم رسید:7رابطه 

(10)  a ( ) ( )C HL I AE N E E I N A N E E     

و  شتا با داشتن مقادير انترژی يتون   کند یماين رابطه به ما کمک 

)و بته   [10]در  شده ارائه روشمولکول که با استفاده از  خواهیالکترون

مولکتول را   افتزودن  شتوند، انترژی  محاسبه متی  (ATK افزار نرمکمک 

متوالی بته   زمانی که دو الکترون ه باشیمتخمین بزنیم. بايد توجه داشت

بر اساس اصل طرد پتائولی هتر   )يک تراز الکترونیکی با تبهگنی اسپین 

رای حالات اسپین بالا و اسپین پايین هستند( اضافه تراز الکترونیکی دا

به همین دلیل، اصل طرد پائولی بايد صفر خواهد بود.  EHL∆شوند، می

اگرچته انتقتال وابستته بته استپین در      در نظر گرفته شتود.   7در رابطه 

افتد اما در اينجتا متا هتی     الکترودهای فرومغناطیسی اتفاق میحضور 

-اسپین نخواهیم داشت و از اين رو فرض میدلیلی برای تمايز قطبش 

بصورت يکستان در   حالت مربوط به اسپین بالا و پايینکنیم که هر دو 

 شده اصلاحمعادله [. 22[، ]21کنند ]اشغال حالت مورد نظر شرکت می

 زير خواهد بود: صورت به

(11) 
 های فردNبرای  

 
a

a

C

C HL

E N E

E N E E

 


  
 

 های زوجNبرای 

مرتبته اول   ختواهی اين رابطه و به کمک تعريف الکتترون با درک 

 زير: صورت به

(12) ( ) ( ) ( )AE A N U N U N      1 1 1 2

 یم:تعیین کنزير  صورت بهرا ، EC باردار شدن، انرژی میتوان یم

 

(13) ( ) ( )C A AE E E A N A N    1 1

-تا بتا داشتتن مقتادير الکتترون     کند یماين رابطه نیز به ما کمک 

 روشمرتبته اول مولکتول کته بتا استتفاده از       خواهیکترونو ال خواهی

شوند، محاسبه می (ATK افزار نرم)و به کمک  [10]در مرجع  شده ارائه

و  ECمولکول را تخمین بزنیم. با استتفاده از مقتادير    باردار شدن انرژی

Ea افزار نرمو با کمک  آمده دست به SIMON از ، منحنی جريان عبوری

SET میکن یممحاسبه  مولکولی را . 

قترار   بحت   متورد قبل از رفتن به بخش بعد، وابستتگی دمتايی را   

اثرات تک الکترونی را خنثی  بیشتر تواند یم. تغییرات حرارتی، میده یم

استتثنای شترايط   انتقتال را )بته   یآرمتان  ستازوکار کته   یا گونته  بهکند، 

B a
k T E) برای عملکرد صحیح افزاره  . در اين شرايطبرداز بین می

باشتد. ايتن    ولتت  الکتترون چند  اندازه بهممکن است  Eaدر دمای اتاق، 

 نتانومتر از چند  تر کمبه  SETبا کاهش اندازه جزيره  توان یمقابلیت را 

منجر به بهبود  تواند یم ،نانومتر 2اجرا کرد. کاهش اندازه جزيره تا زير 

 ECکته   ،مقیتاس انتدازه جزيتره   شود. در اين  SETعملکرد دمای اتاق 

 قابل عملکرد در دمای اتاق استت )يعنتی  
B C

meVk T E 26) ،

 5/0 ممکن است حدود (∑Cظرفیت خازنی کل مربوط به جزيره )يعنی 

اندازه جزيره  با یها-SET رو نيا ازهم باشد.  تر کوچکيا حتی آتوفاراد 

بتترای  ،نتتانومتر 2ز ا تتتر بتتزر بتتیش از جزايتتر  ،نتتانومتر 2در حتتدود 

براين، در اين مقیتاس  هستند. علاوه کننده دلگرمکاربردهای دمای اتاق 

بترای عملکترد در    اندازه جزيره، اثرات گسستگی سطوح انرژی جزيتره 

عملکرد مناستب   باوجود. در جزايری که کند یماهمیت پیدا  دمای اتاق

ن خیلتی  ( همچناE∆در دمای اتاق، فاصله بین سطوح انرژی آن )يعنی

بر مبنتای رژيتم    کولنی، رفتار انسداد (Ea≈EC يعنیاست ) ECکمتر از 

( شتتناخته شتتده استتت  ارتتتدکس هنظريتت)کلاستتیک  کتتولنیانستتداد 

(
B C

k T E در جزايری که .)∆E  باEC  استت )يعنتی    سته يمقا قابتل

Ea=EC+∆E ارتتدکس  نظتری ديگتر بتر مبنتای     کولنی(، رفتار انسداد 

رژيتم انستداد   ) شتده  اصتلاح کس دارتت  هنظريت نیست و بايد از  انیب قابل

بنابراين در اينجا ما سته رژيتم دمتايی را از    ؛ بهره برد (کوانتومی کولنی

 .میکن یمهم تفکیک 

(1)   
C B

E k T  تشتخی  داد   توان ینمکه گسستگی بار را

متايی  تغییترات د  لهیوس بهالکترونی رفتار تک گريد عبارت به)

 (.شود یمتخريب 

(2)   
B C

,E k T E  ، کلاسیک کته در   کولنیرژيم انسداد

 اند.آن بسیاری از سطوح توسط تغییرات دمايی تحريک شده

(3) 
B C

,k T E E  کوانتتومی کته در    کولنی، رژيم انسداد

 .کنند یمآن تنها يک يا چند سطح در انتقال شرکت 

SET کتولنی )رژيم انسداد  ارتدکس هنظرياستفاده از  با معمولااها 

کامل ناديده  طور بهکلاسیک( که در آن گسستگی سطوح انرژی جزيره 

اند. بايد توجه کرد که اين فرض فقط بترای  ، تحلیل شدهشود یمگرفته 

 رستانای مینت های کوانتتومی  نانومتر و نقطه 2از  تر بزر نانوررات فلزی 

گسستگی  که يیازآنجابنابراين ؛ [19است ] عتبرنانومتر م 10از  تر بزر 

نیستتت، بتترای محاستتبه  نظتتر صتترفقابتتل  هتتا مولکتتولستتطوح انتترژی 

بايد رژيم انسداد  ،هاهای مبتنی بر تک مولکولSETانتقال  یها یژگيو

 کتولنی از رژيم انستداد   توان ینمکوانتومی در نظر گرفته شود و  کولنی

 کلاسیک استفاده کرد.

 کوانتومی کولنیدر رژیم انسداد  یزن تونلنرخ  -5

، گسستگی انرژی الکتترون در  ارتدکس هنظريالکترونی در تک یزن تونل

جزيره را ناديده گرفته است يعنی فرض شده که طیف انرژی الکتترون  

 برابتر استت بتا    Γ (یزن تونلپیوسته است. در اين مدل، نرخ عبور )نرخ 

[20] ، [23]: 

(14)  
 

, .
exp

B
T

U
K T

U
N N

e R 


  


2

1
1

1

متنتاظر بتا    U∆و است پیوند تونلی( سد تونلی )مقاومت  RT که در آن

به داخل يا ختارج   یالکترون که، زمانیتغییر انرژی الکترواستاتیکی مدار
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بته ترتیتب معترف بتار      Tو  e ،KB. همچنین ، استزند یمجزيره تونل 

 الکتريکی، ثابت بولتزمن و دما )برحسب کلوين( است.

کتل   یزنت  تونتل وح انرژی گسسته، محاسبه نرخ برای جزاير با سط

از قتانون طلايتی فرمتی شتروع شتود.       ارتدکس هنظريتواند همانند می

درنظرگترفتن   ستطوح انترژی،   یشتدگ  پهنبا توجه به مفهوم  حال نيباا

( برای تمام ستطوح انترژی   Tifمقداری ثابت برای احتمال عبور تونلی )

 یشتدگ  پهتن ، بايتد  انته يگرا عواقنیست. براساس يک ديدگاه  ريپذ امکان

متفاوتی برای هريک از سطوح گسسته انرژی در نظر گرفته شتود. ايتن   

تواند منجر به استنتاج رابطه احتمال عبور تونلی با استتفاده  موضوع می

 :[12] زير شود صورت به یلورنساز يک تابع 

(15)  
 

   
,

N

N

i f

N
N

T E
E E






 



2

22

2

2

انتترژی در جزيتتره هستتتند. ه ترازهتتای گسستتتEN  (3 ،2 ،1 =N ) کتته

چگتالی حالتت    قلته )پهنتای   متوردنظر برابر با پهنتای تتابع    γNپارامتر 

موضعی( در نصف ارتفاع بوده و وابسته بته فرکتانس فترار الکتترون بته      

، امکان نتابرابری مقتادير   γNدر  Nيس زيرنو. دقت شود که جزيره است

رامتر شتدت  دهد. پتا برای سطوح انرژی مختلف را نشان می یشدگ پهن

α ( ،عبور 1)،  تونلی را مطتابق   یسدهاتا  دهد یمبه ما اجازه

کنیم. بتا   یبند دسته لیپتانسيعنی ارتفاع و عرض سد  ها آنبا شفافیت 

 يته نظراستنتاج نرخ تونلی از اصول اولیه )همانند  ،روشاستفاده از اين 

 قستمت با اين تفتاوت کته    دشو یم 14( منجر به همان رابطه ارتدکس

 :[20[ ، ]19] کند یمزير تغییر  صورت بهمقاومت تونلی 

(16)  
 

   
discrte orthodox orthodox

,
. /

T T i f

N

N
NE E

R R T







 


 
 
 
 

2

2
22

2

 

ortodox در اين عبارت

TR  بترای   ارتتدکس  هنظريت معرف مقاومت تونلی

discrete جزاير با سطوح انرژی پیوسته و

TR نلی بترای  معرف مقاومت تو

orthodox ستت. همچنتین  اجزاير با ستطوح انترژی گسستته    

,i fT   معترف

بترای   مقدار ثابتت است که دارای يک  ارتدکس هنظرياحتمال عبور در 

 سطوح انرژی مختلف است.

 قرار گرفتته استت.   استفاده مورد SIMONساز شبیه ،در اين مقاله

سطوح  سازیگسستهبرگرفتن اثر برای در  یلورنساز تابع  ساز هیشباين 

و فاصتله   باردارشتدن  مربوط به انرژی یها دادهکند و انرژی استفاده می

کنتد.  جتدا از هتم دريافتت متی     صتورت  بته ( را E∆) بین سطوح انرژی

SIMON  تتوابعی بته شتکل     صتورت  بهسطوح انرژی گسسته جزيره را

در آن  Wو  Hپارامترهتای   کته  یطتور  بته کند، سازی میشبیه سیلورن

وابستته بته    گتر يد عبتارت  بته )مربوط به وابستگی انرژی احتمتال عبتور   

در  Wو  H، دو پتارامتر  16مقاومت سد تونلی( هستند. مطابق با رابطه 

SIMON        کتولنی برای تعیتین مقاومتت ستد تتونلی در رژيتم انستداد 

هتر   یشتدگ  پهتن معرف مقدار  Wپارامتر  کوانتومی استفاده شده است.

( است و طیف احتمال عبور تتونلی را تعیتین   γNجزيره )تراز انرژی در 

برای تعیین ارتفاع نهايی طیف احتمال استفاده شده  H. پارامتر کند یم

 تتزوي  ترازهای انرژی متناسب با شدت  یشدگ پهن. [23[ ، ]16] است

تتونلی   یسدهامیان جزيره و الکترودهای فلزی است و توسط شفافیت 

نابرابر برای هريتک از ترازهتای    یشدگ پهنر اث لیبه دلشود. تعیین می

انرژی گسسته، مقاومت سد تونلی نابرابری بترای هتر يتک از ترازهتای     

 انرژی بايد در نظر گرفت.

 یهاSET نوسانات کولنی() منحنی جریان -6

 مولکولی

( و [10]در مرجتع   شده ارائه)نتاي   ATK یافزارها نرمدر اين مقاله، از 

SIMON رفتار فیزيکی و مداری  یزسا هیشب منظور بهSET   مولکتولی

 قيت از طر نوستانات کتولنی(  )متا مشخصته جريتان     استفاده شده است.

کنتیم.  را ارائته متی   SETدر يتک محتیط    C6بنتزن و   یها مولکول

)ارائته شتده توستط کتارت      ATK افزار نرمدر  موردنظرهندسه ساختار 

ی است، بطوريکته بتر روی ايتن گیتت     شامل يک گیت فلز( 6استوکبرو

وجود دارد.  10 کيالکتر یدآنگستروم با ثابت  8/3 به ضخامت عايق

قترار گرفتته استت. در     عتايق بتالای   یآنگستروم 2/1 مولکول در فاصله

سمت چپ و راست مولکول، الکترودهای فلزی سورس و دريتن وجتود   

آنگستتروم استت. بتا     8/2 لکول و اين الکترودهادارند که فاصله بین مو

در مرجتع   شده ارائهبه نتاي   ATK افزار نرماين ساختار در  یساز هیشب

مولکول بنزن در محتیط  آمده برای دستبهنتاي  . میابي یمدست  [10]

SET  و برای مولکول   1در جدولC6  ارائه شده است. 2در جدول 

در  برای مولکول بنزن ATK افزار نرمآمده از دسته: نتایج ب(1) جدول

 SETمحیط 

 نام پارامتر مقدار

/ eV5 41 IE 

/ eV2 26 AE 

/ eV4 88 AE
1

 

 

C6برای مولکول  ATK افزار نرمآمده از دسته: نتایج ب(2) جدول

 SETدر محیط 

 نام پارامتر مقدار

/ eV5 89 IE 

/ eV2 85 AE 

/ eV1 53 AE
1

 

انترژی   تتوان  یمت  ATKاز  آمتده  دستت  بته بته کمتک نتتاي      اکنون هم

 HOMO-LUMOو نیز اختلاف ترازهای الکترونیکی ، EC باردارشدن،
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(∆EHL را برای )بنزن و  یها مولکولC6  در محیطSET   بته دستت 

بته  و  2 و 1جتداول  در  شتده  ارائته تاي  نمطابق ، Eaو  ECمقادير  آورد.

 آيند.بدست می 13و  10روابط کمک 

 

 Eaو  ECبرای  آمدهدسته: نتایج ب(3) جدول

 نام پارامتر مقدار

/ eV2 62 
benzene

CE 

/ eV7 67 
benzene

aE 

/ eV1 32 
C

CE
6 

/ eV3 04 
C

aE
6

 

تفاضتل  و به کمتک   3جدول در  شده ارائهمطابق نتاي  ،  EHL∆مقادير 

 آيند.بدست می 13و  10بین روابط 

 EHL∆برای آمده دسته: نتایج ب(4)جدول

 نام مولکول مقدار

/ eV5 05 
benzene

HLE 

/ eV1 72 
C

HLE
6 

CE/ یاز رابطته ( ∑Cخازن کتل )يعنتی   تعیین برای  e C
2

 

[ VSD ≪ (∆E/e) , (e/C∑)خطی ]يعنی: در رژيم پاسخگیريم. بهره می

صورت خطتی بتا ضتريب     لتاژهای گیت بهبه پتانسیل الکتروشیمیايی، و

-فاصله بین قلته  αيابند. در واقع ضريب تغییر می  α=(Cg/C∑)تناسب

هتای جريتان برحستب ولتتاژ گیتت را بته انترژی آستتانه، بته صتورت           

e.α.(Vg
N+1

-Vg
N
Vgکند: که مرتبط می (

N  وVg
N+1  به ترتیب ولتاژهای

د. حتال از  امتین قلته جريتان هستتن     N+1امتین و   Nگیت، مربوط به 

-( را داريم، کافی است  با تطبیق رابطه∑Cآنجايی که خازن کل )يعنی 

e.α.(Vg ی 
N+1

-Vg
N
کارت  شده توسط پايداری بار ارائه نمودارهای بر  (

ختازن  ، SETدر محتیط   C6هتای بنتزن و    مولکولبرای  برواستوک

ی اده از رابطتتتهبتتتا استتتتف . نهايتتتتاا[10] گیتتتت را محاستتتبه کنتتتیم

C∑=Cs+Cd+Cg  ،آوريتم  های سورس و درين را نیز بدستت متی  خازن

[16.] 

از طريتق   قابلیت محاسبه جريتان  ATK افزار نرمتوجه به اينکه  با

از  یریت گ بهتره بتا   را ندارد، SETدر محیط  C6 بنزن و یها مولکول

بتا ستطوح انترژی    جزايتر   یستاز  هیشتب برای  SIMON افزار نرمقابلیت 

از  ار بته محاستبه جريتان   الکترونی، برای اولین بت گسسته در ادوات تک

بترای ايتن کتار، نتتاي       .ميشتو  یمت هتای مولکتولی نائتل     SETطريق 

و  میکن یموارد  SIMON افزار نرمرا در  ATK افزار نرماز  شده استخراج

های SETرای ب ولتاژ گیت برحسببا تغییر ولتاژ گیت، جريان درين را 

نشتان   4و  3)نتتاي  در دو شتکل    میکن یممحاسبه  موردنظرمولکولی 

هتا  SETبرای ايتن   SIMONدر  سازیپارامترهای شبیه (.اند شدهداده 

 شده است. آورده 6و 5در جداول 

 مبتنی بر مولکول بنزن  SETبرای  سازیپارامترهای شبیه: (5)جدول
 SETپارامترهای  مقدار

/ F



19008 10 Cd= CS 

/ F



190 45 10 Cg 

/ F



190 61 10 C

 

/ eV5 05 ∆E 

MΩ100 orthodox

T
R 

mV 100 VdS 

/ eV01 W 

1 H 

 

 C6مبتنی بر مولکول  SETبرای  سازیپارامترهای شبیه: (6)جدول
 SETپارامترهای  مقدار

/ F



190 35 10 Cd = CS 

/ F



190 51 10 Cg 

/ F



191 21 10 C

 

/ eV1 72 ∆E 

MΩ 100 orthodox

TR 

mV  100 VdS 

/ eV005 W1 

/ eV010 W2 

1 H 

 
 مبتنی بر مولکول بنزن SET(: منحنی جریان 3شکل )

 
 C6 مبتنی بر مولکول SETمنحنی جریان (: 4شکل )

 

72



 1398 تابستان -شماره دوم  -ل شانزدهمسا -برق و الکترونيک ايران مجله انجمن مهندسي  

Jo
u
rn

al o
f Iran

ian
 A

sso
ciatio

n
 o

f E
lectrical an

d
 E

lectro
n
ics E

n
g
in

eers - V
o
l.1

6
- N

o
.2

-S
u
m

m
er 2

0
1
9
 

 

 

تتاي  تجربتی   واضح است که منحنی هدايت، ن 4و  3های از شکل

 ،جريان یها قلهقرار گرفتن و محل [ 12] کند یمرا دنبال  آمده دست به

پايتداری بتار بترای     نمودارهتای در  متوردنظر  یهتا  محلمشابه با  ااقیدق

-راستتی ای بر. [10] است SETدر محیط  C6 بنزن و یها مولکول

 رابطه لاندورردی مبتنی بر ، از رويکآمده دست به منحنی جريان آزمايی

 :[24] میکن یماستفاده 

(17) 
KΩ

/

( ) ( )
f f

h

e

T E T E
R  

22 12 9
 

ديگتتر استتت.  اتصتتالبتته اتصتتال تتتابع عبتتور تتتونلی از يتتک  T(Ef)کتته 

زنتی  شتامل تونتل   SETهدايت از طريق مولکول در افزاره  که يیازآنجا

ا از اين لذ ؛الکترون از الکترود فلزی سورس به الکترود فلزی درين است

بتا شتکاف    Lانتقال از طريق يک مولکتول بته طتول     میتوان یمديدگاه 

 :[25] زير تخمین بزنیم صورت بهرا  Egانرژی 

(18) exp( )
g

L
H

ET m 2 

زير  صورت بهمقاومت را  میتوان یم (17 )حال با جايگزينی اين رابطه در 

 بنويسیم:

(19) KΩ

/ /
exp ( )

g
R E L 12 9 0 7245 

ولتت  -برحسب الکتترون  Egبرحسب آنگستروم و  Lاين رابطه،  در

ستت. بتا در   ا SET ،eV 67/7 =Egاست. برای مولکول بنزن در محیط 

رابطته  طول مولکول بنزن در  طور نیهمنرژی و نظر گرفتن اين شکاف ا

 C6آيد. برای مولکول دست میهب MΩ 100 ، مقاومت در حدود19

است. حال بتا توجته بته اينکته ولتتاژ       SET، eV 04/3 =Egحیط در م

هتای  قلهاست،  mV100 برابر SET( اعمالی ما به VdSسورس )-درين

در C6های بنزن و از طريق مولکول ان مربوط به منحنی جريانجري

mV نانوآمپر بايد در محدوده SETمحیط  / MΩ100 باشند. از   100

نتانوآمپر  های جريتان در محتدوده   قلهواضح است که  4و  3های شکل

-بیانگر صحت نتاي  شبیه ،دقیق نسبتاا که اين تطابقِ بدست آمده است

 سازی در اين مقاله است.

توانتد  متی  SETهای جريان قلهاز آنجايی که دانستن دقیق محل 

به تعیین ، ايفا کند اساسینقش  کلیدزنیو  در طراحی مدارات ديجیتال

دهتد ختواهیم پرداختت.    های جريان رخ میقلهها، ولتاژهايی که در آن

شده، پتانستیل مولکتول بته علتت     باياس VSDهنگامی که درين توسط 

)ی خازنی که با الکترود دريتن دارد بته انتدازه    تزوي  / )
d SD

C C V


  

اين است که مدار در دمتای اتتاق قترار دارد و     يابد. فرض برکاهش می

هتای مولکتولی   آوردن اوربیتتال پتايین  ،جريتان  برقتراری تنها راه بترای  

نشده است، بطوريکه اين حالات انرژی بین سطوح فرمی سورس اشغال

 بنتتابراين پتانستتیل مولکتتول بايتتد بتته مقتتدار  ؛ و دريتتن قتترار بگیرنتتد

( / ) ( / ) ( / )
HL d SD

e C E e C C V
 
  2 بترای   ؛ کته بدکاهش يا

 نیاز داريم. (20) رابطهکار به ولتاژ گیت اين

(20) d

gg SD

C Ce E
eC C C

V V 

 

   
 2

ترين اوربیتتال مولکتولی   دهد که پايینجريان هنگامی رخ می قله

نشده در میانه پنجره انرژی سطوح فرمی ستورس و دريتن قترار    اشغال

انتتتدازه ژی بتتتهولتتتتابايتتتد حتتتالتی داد چنتتتینگیتتترد. بتتترای رخ

( ( )/ ) /
SD g

V C C


بنتابراين  ؛ اضافه شود (20)به ولتاژ گیت رابطه  2

 صتورت  بته توانتد  دهد میجريان رخ می قلهکه در آن اولین  یولتاژ گیت

 زير تعیین گردد:

(21) 
peak, S D

S Dd

g gi

V CC Ce E
eC C C C

V V 

 

    
  1 22

ولی تترين اوربیتتال مولکت   دهد پايینهنگامی که اين حالت رخ می

مولکول توسط يک الکترون اشتغال  -نشده از طريق پیوند سورساشغال

بین حالات استپین بتالا و استپین     کولنیشده است. سپس يک شکاف 

 باردارشتدن  شود که ناشتی از انترژی  پايین در اين تراز انرژی تولید می

دوبتاره   ،مولکول است. برای اينکه جريان در حالت انرژی ختالی بعتدی  

-کاهش يابد؛ بگونه ∑e/C قدارپتانسیل مولکول بايد به م دقله ايجاد کن

يابد که بین کاهش می ای که حالت اسپین بالا يا اسپین پايین تا جايی

سطوح فرمی سورس و درين قرار گیرد. ولتاژ گیت اضافی که نیاز است 

 اعمال شود بصورت زير مشخ  شده است:

 

(22)  peak, peak, g

Ce
C C

V V 


 2 1

بنتابراين  ؛ آيتد بعتدی جريتان بدستت متی     قلهاين ولتاژ، با اعمال 

 زير بدست آوريم: صورت بههای بعدی جريان را نیز قلهتوانیم  می

(23)  peak, peak, g

Ce E
C e C

V V 



  3 2

(24)  peak, peak, g

Ce
C C

V V 


 4 3

جريان متناظر، با توجه بته   قلهدر نتیجه اختلاف ولتاژ بین هر دو 

 زير محاسبه شود: صورت بهتواند می ،ولکولها در متعداد الکترون

(25) 
 های فردNبرای    

 

peak

peak

g g

g

n

n e
C

C e e
C C C

C E
eC

V

V






 

  


   


 
 های زوجNبرای 

میتان   ولتتاژ مقدار ، شودمشاهده می  (25)رابطه همانگونه که در 

انترژی   هایجداشدن تراز ،دلیل اين پديده .های جريان برابر نیستقله

در رژيتم  گیريم جا نتیجه میدر اينت. به حالات اسپین بالا و پايین اس

بتتتته پتانستتتتیل [ VSD≪(∆E/e),(e/C∑) :يعنتتتتی]خطتتتتی پاستتتتخ

بتتا ضتتريب  خطتتی  صتتورت بتتهالکتروشتتیمیايی، ولتاژهتتای گیتتت   

-قلههمچنین فاصله بین  αاند. ضريب تغییر يافته  α=(Cg/C∑)تناسب
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، بته صتورت   آستتانه  هتای جريتان برحستب ولتتاژ گیتت را بته انترژی       

e.α.(Vg
N+1

-Vg
N
Vgکه  کند:مرتبط می (

N  وVg
N+1  به ترتیب ولتاژهای

جريان هستند. اين تقريب با  قلهامین  N+1و امین  Nمربوط به  ،گیت

 خوانی دارد.هم (11)رابطه 

بتا   ،جريتان  قلته شتود مقتدار   ديتده متی   4طور که در شکل همان

انتد  تويابد. اين امر متی ها در مولکول افزايش میافزايش تعداد الکترون

شدگی ترازهای انرژی بته ارتفتاع و عترض    ناشی از وابستگی نمايی پهن

بته عبتارت ديگتر ارتفتاع ستد      ؛ مقاومت سد تونلی( باشد)سد پتانسیل 

 (افتزايش ولتتاژ گیتت    ا افزايش اثر میتدان الکتريکتی )ناشتی از   تونلی ب

شدگی سطوح انرژی افزايش متناظری در پهن يابد و متعاقبااکاهش می

گیريتد(  نابرابر در سطوح انرژی صورت می هایشدگیپهن)د دهرخ می

زنی شدگی منجر به افزايش نمايی در احتمال تونلکه اين افزايش پهن

شوند تر میتر و بلندهای جريان پهن، قلهVgبنابراين با افزايش ؛ شودمی

شتوند. در  به دره در منحنی جريان، نابرابر متی  قلهيعنی نسبت جريان 

تتر  ثتانوی جريتان کوچتک    قلهاز  4ابتدايی جريان در شکل  لهقنتیجه 

به ارتفاع  از آنجايی که ما در اين مقاله، اين وابستگی نمايی خواهد بود.

شدگی ترازهای انرژی )يتا  و عرض سد پتانسیل را از طريق مفهوم پهن

های مولکولی( به عبارت مقاومت سد تونلی )يعنتی  شدگی اوربیتالپهن

توان اينگونه استدلال کرد که افزايش رتبط ساختیم لذا می( م16رابطه 

ناشی از  شدگی اوربیتالهای مولکولی(شدگی ترازهای انرژی )يا پهنپهن

 شود.ومت سد تونلی میباع  کاهش مقا ،افزايش ولتاژ گیت

هتای  شدگی اوربیتال، و به علت افزايش پهنVgبنابراين با افزايش 

شتوند: يعنتی نستبت    تتر متی  تر و بلندن پهنهای جريا، قلهγ ،مولکولی

شود )به عبتارتی  ولتاژ، نابرابر می-جريان قله به دره در مشخصه جريان

گیرد(. در نتیجه شدگی نابرابری در اوربیتالهای مولکولی صورت میپهن

 تر خواهد بود.از قله ثانوی جريان کوچک 4قله ابتدايی جريان در شکل 

هتا در مولکتول )يتا جزيتره(      داد الکتترون تعبا افزايش ولتاژ گیت، 

بیتانگر   N توضیح داده شتد،  4طور که در بخش همانيابند. افزايش می

ها در جزيره )يا مولکول( است. بنابراين با توجه به شتکل  تعداد الکترون

Nی اول معادل حالت انسدادکولنی بتا   ، دره4     يعنتی مولکتول(

Nی دوم معتتادل حالتتت انستتدادکولنی بتتا  هخنثتتی(، در 1  يعنتتی(

ی ستوم معتادل حالتت    مولکول بتاردار شتده بتا يتک الکتترون( و دره     

Nانسدادکولنی با   )يعنی مولکتول بتاردار شتده بتا دو الکتترون(       2

Nی با کولن ی اول معادل حالت انسدادنیز دره 3 . در شکلاست  

کتولنی بتا    ی دوم معتادل حالتت انستداد   )يعنی مولکول خنثتی( و دره 

N 1 .يعنی مولکول باردار شده با يک الکترون( است( 

 گیرینتیجه -7

وجود  یمولکول تک، دو رژيم انتقال برای ترانزيستورهای نظریاز لحاظ 

قتوی میتان مولکتول و     تتزوي  قال همتدوس بترای   دارد. يکی رژيم انت

ضتعیف   تتزوي  کته بترای    کولنیالکترودهای فلزی و دوم رژيم انسداد 

 کتولنی با جزيره مولکتولی در رژيتم انستداد     یهاSETشود. تعريف می

کنند و انتقال در اين افزاره غیرهمدوس است. رويکرد مناسبی عمل می

ها بتا جزيتره   SETزی خواص ساتجربی برای شبیهمبتنی بر مدل نیمه

[ 10[. مرجتع ] 11مولکولی در چند سال گذشته معرفی شتده استت ]  

[ را بتا گنجانتدن در داختل توصتیف     11چارچوب ارائه شده در مرجع ]

در رژيم انسداد  یمولکول تکهای SETعملکرد نظريه تابع چگالی برای 

افزار مبنای نرم [10]شده در مرجع توسعه داده است. مدل ارائه کولنی

ATK قرار گرفتته استت.    یمولکول تکسازی ترانزيستورهای برای شبیه

افزار قابلیت محاسبه انرژی باردارشدن مولکول به عنوان تتابعی  اين نرم

-همتین  را داراست و بتر  SETاز پتانسیل گیت خارجی در يک محیط 

؛ است SETپايداری بار مولکول در محیط  نمودارمبنا قادر به محاسبه 

-قابلیتت محاستبه جريتان تتک    نداشتتن  افزار مشکل اصلی اين نرماما 

 بته برای اولتین بتار   مبنا، انتقال غیرهمدوس( است. بر همین)الکترونی 

آمتده از اصتول   دستت هنتاي  ب)افزار آمده از اين نرمدستهکمک نتاي  ب

اولیه( و با معرفی ارتباط بین اين نتاي  با مفهتوم ختازنی ستاختارهای    

به محاستبه   SIMONافزار نرماستفاده ل خازنی( توانستیم با مد)اتمی 

 مولکول( دست يابیم.مبتی بر تک) SETالکترونی افزاره جريان تک
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