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 چکیده

را  متصل به دو هااد  للاز    در این مقاله ضریب عبور الکترونی یک حلقۀ بنزنی
الکتارو  مما ل هاباارد      ا ها  پارا و متا، در حضور برهمکنش الکتارو   در اتصال
در  بسات  کنیم. برا  این منظور از روش تابع گارین و رهیالات تنا     محاسبه می

جوییم. سپس با توجه به شاکل بارهمکنش،    بهره می ترین همسایه تقریب نزدیک
عی از اناری  باه دسات    ع د  خودسازگار به صورت تاب رسانش را با یک روش

الکتارو ،   اا  دها  کاه در حضاور بارهمکنش الکتارو       آوریم. نتایج نشاا  مای   می
 شاود.  جاا مای   لاانو در ییار رساانش جاباه     ها ها و تش ی  ها، دره ها  قله مکا 

که  پارامتر هابارد وابسته است،مق ار مق ار رسانش در انری  صفر نیز به تغییرات 
بیانجاما . در نظار گاارلتن    للاز در ماورد متاا    اا  توانا  باه گا ار عاای      ایان امار مای   

تار    بیناناه  الکترو  باا رهیالات خودساازگار، رویکارد واقاع      ا برهمکنش الکترو 
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میا ا   تقریاب  هایی دارد که در آ  این بارهمکنش را باه صاورت     نسبت به م ل
 کنن . متوسط لحاظ می

 بست، بنز ، هابارد. ضریب عبور، تن  های کلیدی: واژه

 . مقدمه1
[ و 5ا1ده  ] ها  الکترونیکی ارائه میان از ج ی   برا  ساخت دستگاهالکترونیک ملکولی چشم

کن . این امار   امکا  دستیابی به کنترل ترابرد کوانتومی را از یک ملکول منفرد به واقعیت تب یل می
[. بع  از آ  که بوتیکر و لانا ائر  8ا6آمیز زیاد  در این زمینه ش ه است ] ها  مولقیت باعث تلاش

هاا  لراوانای رساانش     باه دسات آوردنا ، در مقالاه    ا  برا  جریا  عباور  از یاک ملکاول     رابطه
[ بررسای شا ه اسات. ایان     13، 12[ و تجربی ]11ا9ها  نظر  ] ها  مزوسکوپیک از دی گاه سامانه

گیار  از   هاا  الکترونیکای انجامیا ه، بلکاه امکاا  بهاره       ساز  دستگاه مطالعات نه تنها به کوچک
کرده است. به یور کلی، در نظر گرلتن اثارات   ها لراهم خواص لیزیکی ج ی  را نیز در این سامانه
ا  هستن  که اختلاف میاا  نتاایج    الکترو  عوامل کلی   ا اختلالات خارجی و برهمکنش الکترو 

الکتارو  را باا    ا کنن . معمولاً در محاسبات نظر  نقش همبستگی الکترو  نظر  و تجربی را کم می
هاا    ک مااده چگاال باه خصاوص در زمیناۀ ساامانه      کنن . این م ل در لیزیا  م ل هابارد بررسی می

ها  جاالبی نیاز شا ه اسات      همبستۀ قو  الکترونی، بسیار پرکاربرد بوده و حتی سبب کشر پ ی ه
الکترو ، مکا  تش ی   ا [. برا  مثال، در یک سامانۀ دو اتمی، الزایش انری  برهمکنش الکترو 14]

ساازد   شتر منتقل کرده و سرانجام آ  را ناپ یا  مای  ها  بی لانو را در نمودار رسانش به سمت انری 
رسانش کوانتومی ملکول بنز  را به کمک  ،بوتیکر رابطۀ لان ائراگیر  از  [. در این مقاله با بهره15]

الکتارو  را بار رساانش آ  بررسای      ا و اثار بارهمکنش الکتارو     کنایم  روش تابع گرین محاسبه می
است که رابطۀ بین هن سه و نوع اتصال چنین ساختارهایی را کنیم. اهمیت این محاسبات در این  می

هاا  الکترونای ساامانه     الکترو  که در بر دارن ۀ ایلاعات مهمای از ویگگای   ا با برهمکنش الکترو 
رهیالت خودسازگار  که برا  حل این مسئله استفاده گ ارد. شایا  ذکر است  است، به نمایش می

الکترو  را به صاورت   ا هایی که در آ  برهمکنش الکترو  روش تر  نسبت به شود، نگاه واقعی می
 کن . [، ارائه می16گیرن  ] می ا  متوسط در نظر می

 بندی . فرمول2
للاز بار اساام جملاۀ بارهمکنش       ا م ل هابارد به عنوا  م لی مناسب جهت توجیه گا ار لااز عاای    

الکترو   ا وارد کرد  برهمکنش الکترو کنیم با  در اینجا سعی می شود. الکترو  معرلی می ا الکترو 

سایم    نایم ها  پارا و متاا باه دو    به هامیلتونی یک بنز ، رسانش الکترونی آ  را موقعی که در حالت
هاا  ساامانه را    هاا  جایگااهی اتام    تمام انری  . 1سادۀ للز  متصل است، به دست آوریم مشکل 

بست و در حضور این برهمکنش  در تقریب تن  هامیلتونی بنز  منزو  رابرابر صفر اختیار کرده و 
 [،16نویسیم ] به صورت زیر می
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 سیم  سادۀ للز  به یک حلقۀ بنز  شامل پیون ها  اتصال دو نیم 1شکل

 پارا و مب  متا.ها  مالر   یگانه و دوگانه در حالت

,کااه در آ ،  1i ib 1iو  iانااری  پاارش الکتاارو  در پیوناا  بااین اتاام    + پااارامتر هابااارد  Uام، +
ام iع د اشغال الکترو  در اتم کربن  inالکترو  و بالاخره  ا مکنش الکترو دهن ۀ ق رت بره نشا 

که در این رابطاه با و  از دسات داد  کلیات مسائله،       لازم به ذکر است[. 17در حلقۀ بنز  است ]
ونی کال ساامانه کاه    . هاامیلت ها  کربن برابر با صفر اختیار ش ه اسات انری  جایگاهی الکترو  اتم

 :شود و اتصالات است، چنین نوشته میها  سیم نیمشامل ملکول بنز ، 
,L WL W WR RH H H H H H= + + + +   2م                                                                      

)، WHکه در آ ،  )W L RH و ( )L RH اتصال چا  مراسات  و   ملکول بنز   ها به ترتیب هامیلتونی ،
گ ار  کنیم، باه   ها  سامانه را از چ  به راست شماره سیم سمت چ  مراست  هستن . اگر اتم نیم
-سیم  چ  از  ها  نیم ا  که اتم گونه +تاا   7سیم  راست از  ها  نیم تا صفر و اتم ¥ برچساب   ¥

با روابط زیار داده   در تقریب نزدیکترین همسایهها  ها و اتصال سیم ها  نیم بخورن ، آنگاه هامیلتونی
 :شون  می
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سایم    نایم ها  پارا و متاا باه دو    به هامیلتونی یک بنز ، رسانش الکترونی آ  را موقعی که در حالت
هاا  ساامانه را    هاا  جایگااهی اتام    تمام انری  . 1سادۀ للز  متصل است، به دست آوریم مشکل 

بست و در حضور این برهمکنش  در تقریب تن  هامیلتونی بنز  منزو  رابرابر صفر اختیار کرده و 
 [،16نویسیم ] به صورت زیر می
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 سیم  سادۀ للز  به یک حلقۀ بنز  شامل پیون ها  اتصال دو نیم 1شکل

 پارا و مب  متا.ها  مالر   یگانه و دوگانه در حالت

,کااه در آ ،  1i ib 1iو  iانااری  پاارش الکتاارو  در پیوناا  بااین اتاام    + پااارامتر هابااارد  Uام، +
ام iع د اشغال الکترو  در اتم کربن  inالکترو  و بالاخره  ا مکنش الکترو دهن ۀ ق رت بره نشا 

که در این رابطاه با و  از دسات داد  کلیات مسائله،       لازم به ذکر است[. 17در حلقۀ بنز  است ]
ونی کال ساامانه کاه    . هاامیلت ها  کربن برابر با صفر اختیار ش ه اسات انری  جایگاهی الکترو  اتم

 :شود و اتصالات است، چنین نوشته میها  سیم نیمشامل ملکول بنز ، 
,L WL W WR RH H H H H H= + + + +   2م                                                                      

)، WHکه در آ ،  )W L RH و ( )L RH اتصال چا  مراسات  و   ملکول بنز   ها به ترتیب هامیلتونی ،
گ ار  کنیم، باه   ها  سامانه را از چ  به راست شماره سیم سمت چ  مراست  هستن . اگر اتم نیم
-سیم  چ  از  ها  نیم ا  که اتم گونه +تاا   7سیم  راست از  ها  نیم تا صفر و اتم ¥ برچساب   ¥

با روابط زیار داده   در تقریب نزدیکترین همسایهها  ها و اتصال سیم ها  نیم بخورن ، آنگاه هامیلتونی
 :شون  می
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para(meta) ( 4(5) 7 7 4(5) ),WR WRH b= +   6م                                                              
)ها،  آ که در  )L Rb سامت چا  مراسات  و    سایم   هاا در نایم   انری  پرش الکترو  بین اتم( )W L Rb 

چ  مراست  هستن . با استفاده از تعریر تابع گرین و باا توجاه باه     انری  پرش الکترو  در اتصال
هاا از رابطاۀ    سایم  در حضور نایم  ملکولوارو  ماتریس تابع گرین ها  بالا، عناصر  شکل هامیلتونی
 :آی  زیر به دست می

,1                                   7م 4(5),( )
,

1 ,        
 

W L j R jpara meta
i j

i I H j
G

 

i,ماتریس همانی و Iانری  الکترو  ورود ، eکه در آ ، jd    تابع دلتا  کرونکر اسات. همنناین
( )L Rå     هاا    توساط هاامیلتونی  خودانری  این حلقه به دلیل وجود هاد  چ  مراسات  اسات کاه

 :[8شود ] می  ت زیر محاسبهمربویه به صور
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[، به صورت تابعی از انری  18لی ] ادر نهایت، ضریب عبور الکترونی سامانه با توجه به لرمول لیشر
    :چنین استها  پارا و متا  الکترو  ورود  در حالت

                                                       9م
2( ) ( )
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شویم که ضریب عبور الکترونی به صورت خودسازگار از همین روابط محاسبه  در پایا  مت کر می
است که خود بای  توسط عناصر قطر  تابع  in  هامیلتونی شامل 1گردد. زیرا با توجه به رابطۀ م می

 [:17گرین مسئله محاسبه شود ]
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بستگی به نوع اتصال پارا و متا دارد که از قرار  in  ع د اشغال 10ب یهی است که بر اسام رابطۀ م
 ایم، در حالی که بای  به این نکته توجه داشت.  داد  بالانویس برا  این کمیت اجتناب کرده

 
 . نتایج محاسبات عددی3

الکتارو  را در رساانن گی    ا در این بخش با انجام محاسبات ع د  اثر ق رت بارهمکنش الکتارو   
کنایم. در محاسابات خاود     سیم ساادۀ للاز  بررسای مای     نز  متصل به دو نیمالکتریکی یک حلقۀ ب

و در پیون ها  یگانه  1eVها برابر با  ها  پرش الکترو  را در هاد  مقادیر ع د  مربوط به انری 
0.8ن به ترتیب برابر باکرب ا و دوگانۀ کربن eV 1.2و eV  انتخااب مقاادیر   [. 19ایام ]  اختیار کارده

را نوعی در کارها  نظر  معمول است و انجام از کلیت مسئله نخواها  کاسات و لیزیاک مسائله     
مب  رلتار رسانش الکتریکای ایان سااختار را بار حساب      2مالر  و 2ها   . شکلحفظ خواه  کرد

ازا  چنااا  مقااا ار مختلااار  ت پاااارا و متاااا و باااهتیاااب بااارا  دو حالااااناااری  الکتااارو  باااه تر
0, 0.7,1.4 eVU هاااا  دهااا . در اینجاااا اناااری  پااارش الکتااارو  در اتصاااال      نشاااا  مااای  =

0.9 eVW L W Rb b= الکترو   ا شود که وجود برهمکنش الکترو  انتخاب ش ه است. دی ه می =
علاوه بر برهم زد  تقار  نمودار حول انری  صفر، باعث تغییر مکا  ترازها  انری  حلقۀ بناز  و  

ها و تش ی ها  لانو مالزایش و کاهش متوالی رسانش   ها، دره ها  قله جا ش   مکا  در نتیجه جابه
منشأ از بین رلتن تقار  نمودار حول انری  صفر به متفاوت ش   اناری    شود. در ییر رسانش می

گردد. با تغییر مق ار ق رت بارهمکنش   نسبت به هم در حضور پارامتر هابارد بر می ها جایگاهی اتم
جا ش ه و مقا ار رساانش نیاز در اناری  صافر تغییار        ها  منحنی رسانش جابه الکترو  قله ا الکترو 

ا   غییرات رسانش برحسب پارامتر هابارد در انری  صفر برا  مورد اتصاال متاا باه گوناه    یاب . ت می
للاز یااد کارد. مقایساۀ نمودارهاا  مرباوط باه ماوارد          ا توا  از آ  باه گا ار لااز عاای      است که می

ده  که در هر دو مورد، اثر وجود این بارهمکنش باعاث الازایش     ها  پارا و متا نیز نشا  می اتصال
شاود، ایان    ها  پارا و متا دی ه می شود. تنها تفاوتی که بین حالت رسانش در انری  صفر می مق ار

هاا  نماودار در ماورد متاا بیشاتر تحات تاأثیر ایان          ها و دره ها  منفی مکا  قله است که در انری 
 جا ش ه است.  برهمکنش جابه
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را نوعی در کارها  نظر  معمول است و انجام از کلیت مسئله نخواها  کاسات و لیزیاک مسائله     
مب  رلتار رسانش الکتریکای ایان سااختار را بار حساب      2مالر  و 2ها   . شکلحفظ خواه  کرد

ازا  چنااا  مقااا ار مختلااار  ت پاااارا و متاااا و باااهتیاااب بااارا  دو حالااااناااری  الکتااارو  باااه تر
0, 0.7,1.4 eVU هاااا  دهااا . در اینجاااا اناااری  پااارش الکتااارو  در اتصاااال      نشاااا  مااای  =

0.9 eVW L W Rb b= الکترو   ا شود که وجود برهمکنش الکترو  انتخاب ش ه است. دی ه می =
علاوه بر برهم زد  تقار  نمودار حول انری  صفر، باعث تغییر مکا  ترازها  انری  حلقۀ بناز  و  

ها و تش ی ها  لانو مالزایش و کاهش متوالی رسانش   ها، دره ها  قله جا ش   مکا  در نتیجه جابه
منشأ از بین رلتن تقار  نمودار حول انری  صفر به متفاوت ش   اناری    شود. در ییر رسانش می

گردد. با تغییر مق ار ق رت بارهمکنش   نسبت به هم در حضور پارامتر هابارد بر می ها جایگاهی اتم
جا ش ه و مقا ار رساانش نیاز در اناری  صافر تغییار        ها  منحنی رسانش جابه الکترو  قله ا الکترو 

ا   غییرات رسانش برحسب پارامتر هابارد در انری  صفر برا  مورد اتصاال متاا باه گوناه    یاب . ت می
للاز یااد کارد. مقایساۀ نمودارهاا  مرباوط باه ماوارد          ا توا  از آ  باه گا ار لااز عاای      است که می

ده  که در هر دو مورد، اثر وجود این بارهمکنش باعاث الازایش     ها  پارا و متا نیز نشا  می اتصال
شاود، ایان    ها  پارا و متا دی ه می شود. تنها تفاوتی که بین حالت رسانش در انری  صفر می مق ار

هاا  نماودار در ماورد متاا بیشاتر تحات تاأثیر ایان          ها و دره ها  منفی مکا  قله است که در انری 
 جا ش ه است.  برهمکنش جابه
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هاا      در اتصاال 1سایم مشاکل    نمودار ضریب عبور الکترونی بر حسب انری  برا  حلقۀ بنز  متصل به دو نایم  2 شکل
 .Uبرا  چن  مق ار متفاوت متاو مب  پارا مالر  

 گیری. نتیجه4
ترونای  بست و به کماک روش تاابع گارین، رساانن گی الک     در این مقاله با استفاده از رهیالت تن 

سایم  ساادۀ للاز  متصال شا ه اسات، در        ها  پارا و متا به دو نایم  یک ملکول بنز  را که در حالت
الکترو  مم ل هابارد  به صورت خودسازگار به دست آوردیام. نتاایج    ا حضور برهمکنش الکترو 

ناز  و  الکترو  باعث تغییر مکا  ترازها  انری  حلقه ب ا ده  که وجود برهمکنش الکترو  نشا  می
مقا ار   شاود.  ها و تش ی ها  لانو در ییر رسانش مای  ها، دره ها  قله جا ش   مکا  در نتیجه جابه

رسانش در انری  صفر نیز به پارامتر هابارد حسام بوده و به خصوص برا  مورد اتصال متاا سابب   
دها  کاه در    شود. مقایسۀ نتایج مربوط باه ماوارد پاارا و متاا نشاا  مای       للز می ا ایجاد گ ار لاز عای 

تحات تاأثیر   هاا  نماودار رساانش، در ماورد متاا بیشاتر        هاا و دره  هاا  قلاه   ها  منفی، مکا  انری 
 شود.  جا می الکترو  جابه ا برهمکنش الکترو 
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