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 ن مسیانیچند مولکولی فتالوس ۀریک زنجیخواص ترابرد الکترونی 

 

ربانیحسن 
*

 ؛وحید ، حمیدهمردانیمحمد ، 

 دانشگاه شهرکرد، دانشکده علوم

 

 دهیچك

 یترابرد الکترون بررسیبه  افت تنگابستین در رهيبا استفاده از روش تابع گر قین تحقيدر ا

ج نشان ينتا. پرداخته شده است یفلز یدو هادصل متن مس یانیفتالوس یمولکول چند ۀسامان کي

ا طول يها  مستقل از تعداد مولکول یترونالک یها حالت یچگالن سامانه يا یهادر گافدهد که یم

باعث ، یزنعلاوه بر کاهش رسانش تونل مانهاطول سش يافزان یچن هم. دکن یرفتار مسامانه 

الکترون  یبسته به مقدار انرژ و شودیمش رسان فیط یهاگافدر  يیهاها و قلهظهور دره

ها ظهور دره. ردیگیصورت م ترراحت یالکترون یزن، تونلهاگافۀ لبخصوص در هب یورود

ش يدایکه پ یدر حال .است یحلقو یرهایموج الکترونی در مستوابع گر  رانيل وجود تداخل ویدل به

 یهال وجود اتمیدل سامانه به یاخل گاف انرژد در ديجد یهاحالتجاد شبهيتوان به ایها را مقله

  .  مس مربوط دانست

 مقدمه

و  يیایمیش یداريچون پا یرعادیخواص غ داشتنعلت  بات هستند که بهیاز ترک یگروه یفلز یها نیانیفتالوس

ل و امثا یکيت الکتري، هدایزوریبالا، خواص کاتال یا دانه عات، خواص رنگيدر ما یت نامحلولی، خاصيیدما

 یو صنعت رنگ، جوهرها ینقاش یها نهین مواد در زميا. اند به خود جذب کردهرا  یجهان های پژوهش ،ها نيا

، يیدارو یها نهیرسانا، زم می، مواد رسانا و نیسوخت یها ها، سلول یرتزورها، بایچاپ، منسوجات، کاتال

جامد در حالت. ]1[ره کاربرد دارند یو غ یلیتحل یمی، شزياد یها در دما ، بسپارها، روان کنندهیگاز یحسگرها

 یودهاياز کاربردها مثل د یعیوس ۀبا گستر زياد یداريبا پا یآل یرسانا میک نين مس یانی، فتالوسیمولکول

 یقطعات تک مولکول ینازک و حت ۀيلا یستورهاي، ترانزیگاز یگرها ، حسیدیخورش یها ل، سلولینورگس

  .]3[بررسی شده است  اریبسر یاخ یها در سال اس نانو قرار دارند،یر مقها که د ن دستگاهياخواص  .]2[است 

نانو  یساختارها یالکترون ترابردرا در  یاریبس های بررسینانو  یورآشرفت در فنیر پیاخ یها در دهه

ک، کوچ یها ن سامانهیدر چن. ها به خود جذب کرده است و مولکول یکوانتوم یها ، نقطهیکوانتوم یها میر سینظ

 . ازمند استین یدر سطوح اتم یآن به دقت یبند کند و مدل یم یرویپ یک کوانتومیاز اصول مکان یرفتار الکترون

 ن مسیانین، فتالوسي، تابع گرتنگابست، یترابرد الکترون :یدیکل یها واژه

 3/4/13پذيرش                     22/4/12دريافت 

*
  hasan.rabbani@gmail.comنویسنده مسئول          
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، یاتم یها تالیربايۀ بر پا یالکترون ین ساختارهاییتع یبا ابزارها یک کوانتومیمکانترابرد يۀ ب نظریاز ترک

ۀ محاسب یپرکابرد برا یها روشاز  یکي .]4[ر است يپذ امکان یاتم فیط و یساختار نوارات یجزئبه  یابي دست

ها، از  نالیمتصل به ترم یها از دستگاه یعیوس یا سترهدر گ که استن يتابع گرروش قطعه، نانوک يرسانش 

 یگريبلکه خواص د یخواص ترابرد الکترون بررسی یتنها برا نه ،یگرفته تا قطعات دوبعد یکوانتوم یها نقطه

 . [6] ،[5]شود  میاستفاده  يیو ترابرد گرما یک فونونینامير دینظ

به  هين همسايتر کيب نزديکمک تقر و به تنگابستافت ین در رهيبا استفاده از روش تابع گر ن مقالهيادر 

سه و چهار  ،ک، دوي شامل یها سامانه یب عبور الکترونيها و ضر حالت ی، چگالیر انرژيمقاد  ژهيو بررسی

در  سامانه یلتونیهام یبا معرف یابتدا در بخش بعد ،ن منظوريا یبرا .ميپرداز ین مس میانیمولکول فتالوس

 .میکن یر فراهم مسامانه مورد نظ یخواص ترابردۀ محاسب یبرارا از یمورد ن یبند فرمول ،افت تنگابستیره

 . ميپردازیها مل آنیج محاسبات عددی به تحلينتاۀ با ارائ یبعد یهاسپس در بخش

 یبند فرمول

صورت  دينب هين همسايتر کيب نزديگرفتن تقر با در نظر تنگابستافت یدر ره یمنزوۀ ک ساماني یلتونیهام

 :است
1

,

1 1

( . .),
N N

W i i j

i i

H i i i j h c 


 

                                                      (1)  

، هاتعداد اتم Nکه در آن 
i
 و ها  اتم یگاه یجا یانرژ

,i j
 یگاه اتم ین دو جایپرش ب یانرژ i  وj در . است

 یو هاد یمولکولۀ برهمکنش سامان یلتونیمتصل شود، هام یو خروج یورود یکه سامانه به دو هاد یصورت

 :شود یان میصورت ب دينب( یخروج) یورود

( ) ( ) ( 0( 1) ( ) . .),WL R WL RH N I J h c                                                          (2)  

که در آن 
( )WL R

 ۀ شمار و اتم( یخروج) یورود یاتم در هاد( نیاول)ن يآخرن یبالکترون پرش  یانرژI (J) 

در نظر  یاتمۀ دساۀ ریصورت زنجکه بهیوقت( یخروج) یورود یهاد یلتونیهام. مربوطه در سامانه است

 :استصورت  دينب ،آن یها اتم یصفر برا یگاه یجا ی، با در نظر گرفتن انرژگرفته شود

( ) ( ) ( 1 . .),L R L R

i

H i i h c                                                                  (3)  

که در آن 
( )L R

 ( 3) تا( 1)کمک روابط  به. است( راست)چپ  یهاد درها ن اتميتر کين نزدیپرش ب یانرژ

 :شودیه منوشتن یچن یو خروج یورود یمتصل به دو هاد یمولکولۀ کل سامان یلتونیهام

 

.L WL W WR RH H H H H H                                                             (4)  

 :ن استیچنها  یدر حضور هاد یمرکزۀ ن سامانيوارون تابع گربالا، ۀ با استفاده از رابط
1 1

0 ,W W WL L LW WR R RWG G H G H H G H                                                       (5)  
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1که در آن

0
( )

W W
G I H


   1و

( ) ( )
( )

L R L R
G I H


  و  یمربوط به دستگاه منزو یها نيب تابع گریترت به

ب عبور يضرن، يا بر بنا. است یالکترون ورود یانرژ جا منظور از  نيدر ا. هستند( راست)سمت چپ  یهاد

ام آن خارج Jوارد و از اتم  یام سامانه مرکزIکه الکترون به اتم  یهنگام( 5)ۀ کمک رابط به یالکترون

 :]7[ ،[3] ديآ یت مدس هصورت ب دينب ،شود یم

,( ) 4Im Im ,L R W IJT G


                                                                    (6)  

که در آن
,W IJ

G سطريۀ دراIام و ستون Jنیچن هم .استا ه یادن سامانه در حضور هيس تابع گريام ماتر 
( )L R

 

 باشد،( یفلز یهاد) یاتم ای هریزنج یهاد یکه وقت است( راست)چپ  یهادل وجود یدل سامانه به یانرژ خود

 :]7[ ،[3] شودیمحاسبه مۀ رابطاين کمک  به

 
2

( ) 2 2

( ) ( )2

( )

4 .
2

WL R

L R L R

L R


  


                                                                  (7)  

 :قابل محاسبه استۀ رابطبا اين ن يتوابع گر یعناصر قطرباز ین یالکترون یهاحالت ین چگالیچن هم

1
DOS( ) Im tr ,WG


                                                                              (8)  

ب عبور يها و ضر حالت ی، چگالیر انرژيژه مقاديوبررسی به ان شده یدر بخش بعد با استفاده از روابط ب

م یتعم یکوللمو nج را به بسپار يم و نتايپرداز ین مس میانیفتالوس یک، دو، سه و چهار مولکولي یها سامانه

 یگاه یجا یصفر، انرژ بابرابر  یانرژ أعنوان مبد به را اتم کربن یگاه یجا یدر تمام محاسبات انرژ. میده یم

با  برابررا  تروژنین
N

eV  2 / برابر با را مس  یگاه یجا یو انرژ ]8[ 95
Cu
ε = eV0/ نظر  در 75

 ريمقاد بیترت به کربن ـ کربنۀ گانه و دوگاني یوندهایپ الکترون در پرش یها یانرژ یبرا نیچن هم. ]1[ ميریگ یم

eV2 / eV3و  95 / eV2 ريمقادب یرت تروژن ین ـ کربندر مورد  ،24 / eV3و  36 / در مورد ، ]8[ 24

دروژن مقداریه ـ کربن وندیپ
CH

eV  0/1  مس مقدار ـ تروژنین وندیپ یبرابالاخره و
NCu

eV  3  قرار را

ن یانیمولکول فتالوس یها ها با اتم یهاد یها اتم نیهاـ بالکترون دراتصالپرش  یهاین انرژیچن هم. ]11[م یده یم

نظر از مکان اتصال برابر با  هصرفـ مس 
0, , 1

eV
I J N

 


  3  پرش یانرژ تيدر نها. است  فرض شده 09/

کربن  یها اتمۀ گانه و دوگاني یهاوندیپ الکترون در پرش یها ین انرژیانگیم صورت بهز ینها  یدر هاد الکترون

مقدار  یعني
( )

eV
L R

  3  .است  در نظر گرفته شده 09/

 جیو نتا یعدد محاسبات

 یها از مکان یو خروج یورود یدهد که به دو هاد ین مس را نشان میانیک مولکول فتالوسي ،1شکل 

ق يانداز از طر ک گروه فاصلهيکمک  تواند به یم یگرين مس دیانیمولکول فتالوس. تمشخص شده متصل اس

 یگاه اتم یدر جا یخروج یقرار دارد به مولکول اول متصل شود و هاد 1در شکل  یخروج یکه هاد یگاه یجا

  .ردیاش در مولکول دوم قرار گ هیگاه اول یمتناظر با جا
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 یو خروج یورود یها ین مس متصل شده به هادیانیساختار مولکول فتالوس .9شکل 

ها  آن بینانداز  فاصله یها گروه ،گريد کياتصال به  یبرا نیانیفتالوس دو مولکول نيا نیل کمبود فضا بیدلبه 

 یها سامانه روش مشابه به. استفاده شده است یلنیاست یدو اتمۀ ریاز زنج پژوهشن يکه در ا[ 11]رند یگ یقرار م

را نشان  یمولکولسه  ک سامانهيساختار  2شکل عنوان مثال،  به. هستند یریگ قابل شکل زین یمولکولچند

 .دهد یم

 
 یو خروج یورود  یمتصل به دو هاد ن مسیانیفتالوس یمولکولسه سامانه ک ی ساختار .1شکل 

 راها  سامانهن يا یر انرژيمقاد ژهيو توان ین سامانه مينان وارون تابع گریمدتر یدا کردن صفرهایبا پ

، سه و ، دوکي یها سامانه یبرا هااتمتعداد از  یصورت تابع را به یر انرژيادمق ژهيو 3شکل . کرد محاسبه

ک، دو، سه و ۀ يسامانهر چهار  یبرا یر انرژيمقاد ژهيوۀ بازشود  یمشاهده م. دهد ینشان م یچهار مولکول

-از  یانرژۀ در محدود ،ن مسیانیفتالوس یچهار مولکول eV7 / ش طول يبا افزا. قرار دارد eV14تا حدود  5

گر گاف وجود يد یوسته شده و در بعضیپ یانرژ یاز نواح یبعضدر شود که  یده ميد ،ها اد مولکولا تعديسامانه 

وجود  یانرژگاف  یتعداد ها ن سامانهيا یبراد که یتوان فهم یم یمربوط به سامانه چهار ملکول از نمودار. دارد

ب در یترت بهز ین رگيد یهاگاف. دارد قرار eV3 یانرژ کوچک حول گافک ي ،یانرژمثبت یۀ در ناح. دارد

] یها بازه ] eV12 /1,13 / 8، [ ] eV5 / 7, 7 / ]و  7 ] eV8 / 4 , 11 /  یهاگاف ،یانرژ یمنفیۀ در ناح. ندستهواقع  3

-  یهایحول انرژ یکوچکتر eV4 / - و 4 eV2 / ر يمقاد ژهيها، تعداد وش تعداد مولکوليبا افزا. ود داردجو  5

تر سامانه مشخص یهاکه گاف یاگونه ند بهيآیوستار در میصورت پشده و به شتریمجاز ب یهاهیدر ناح یانرژ

 . دشو یم

را با در نظر  بررسی شده یها سامانه یالکترون یها حالت یدر ادامه با استفاده از روابط بخش قبل، چگال

 4  در شکل. میکن یها محاسبه م یمربوط به هاد یمجاز انرژیۀ در ناح یو خروج یورود یها یگرفتن اتصال هاد

نشان داده شده  یک، دو و سه ملکولۀ يسه سامان ی، برایبر حسب انرژ یالکترون یها حالت ینمودار چگال
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مربوط به هر سه  DOS یها، منحن د که در هر گاف، مستقل از تعداد مولکوليآ یها بر م نمودارۀ سياز مقا. است

 یها یسامانه بخاطر وجود هاد یها ین رفتار به خود انرژيا. دارند یکسانيسامانه بر هم منطبقند و رفتار 

 گردد ین مناطق ممنوعه بر ميمجاز در ا یسان و فقدان انرژ کي

Number
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E
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 مس نیانیفتالوس یک، دو، سه و چهار مولکولی یمنزو یهاسامانه یبرا یر انرژیژه مقادینمودار و .1شکل 

  

Energy (eV)
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ن مس یانیمولکول فتالوس دو و سه ،کیشامل  یها سامانه یالکترون یها حالت یچگالتم یلگار( ین رنگیآنلا) .4شکل 

 ی، بر حسب انرژیفلز یهاددو متصل شده به 

ۀ مانهمان سه سا یبرا یرا برحسب انرژ یب عبور الکترونينمودار ضر ،ند رسانشيبهتر فرآ بررسی یبرا

شود در  یمشاهده م 5و  4 ینمودارهاۀ سياز مقا. ميا کردهرسم  5در شکل مس  نیانیفتالوس یدو، سه مولکول ک،ي

در  .دارد یزن رفتار تونل یب عبور الکترونيضرهر سه سامانه بر هم منطبق است،  یها حالت یکه چگال یمناطق

 یها نوسانتعداد ، مجازیۀ در ناح هایانرژشبه عداد ش تيعلت افزا هب ،تر شیب شامل تعداد مولکول یهاسامانه

ان يشا. شوندیمت يتقوتر  شیب ها قله ها،ین شبه انرژيا یپوشان علت هم به افته ويش يافزا یالکترون ب عبوريضر

-]) ها یهاد یانرژ نوارۀ محدودذکر است با توجه به  ]eV6 /18, 6 ن ياه در ف سامانه کیطاز  ی، تنها قسمت(18/

 ب عبور مربوط بهيها و ضرحالتیچگال یها ها و قله تعداد گاف ن،يا بر بنا. هده استقابل مشا ،داردقرار  بازه

 یهادر داخل گاف یزیت یهاقله. شود یاست که در نمودارها مشاهده م یزیش از آن چیمنفرد ب ی ها سامانه
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- یمثلاً در انرژ) یانرژ eV2) واقع  دهيگزيجا الکترونی یهاشبه حالتتوان به یآن را مل یدلشود که یده ميد

رات ییتغ .نسبت دادشوند، یجاد ميا( تروژنیا ني جا اتم مس نيدر ا) هایکه معمولاً توسط ناخالصه ین ناحيادر 

ن یدر واقع چن .است ها از نظر کاربردی مورد توجهش تعداد مولکولينسبت به افزا یگاف اصلۀ رسانش در باز

 چند پارک ي یت رویر ولتاژ گییکه با تغ ین معنيبد. کندیشنهاد میدو طرفه را پ یمولکول یدیکل یرفتار

با  نيا بر بناجا کرد و  هجاب هایهاد ینوار انرژ سمت چپ و راست را به یف الکترونیتوان طیمن مس یانیفتالوس

ن يف ایموجود در ط یهاتعدد گاف. چ کردیسوئ و بالعکس یرسانشۀ یق به ناحيعایۀ از ناح تیرات ولتاژ گییتغ

ها از مقدار کم ن گافياۀ خصوص که انداز هب. دهدیار مورد توجه قرار میبس یمولکول، آن را از نظر کاربرد

-مهین تنوع در ادوات نيدر واقع ا. دهدیرا پوشش م (چند الکترون ولت) گیری چشممقدار تا ( دهم الکترون ولت)

از  یعیف وسیط یشگاهيط آزمايشرا یتوان با مهندسیت مین خاصيبا استفاده از ا. ت استیار حائز اهمیبس یهاد

 یده در بعضيگز یجا یهاجاد حالتين ایچن هم .ق را انتظار داشتيتا عا رسانامهی، نیفلز یا گذارهايها خصلت

ا ي یکیجذب و نشر اپت یدر گذارها هاا فونوني هافوتون یکاهش انرژ یعنوان تراز تله، برا به توانیرا م هاگاف

 . ر کردیتعب یحرارت

 ،ن مسیانیگومر فتالوسیال یبرا  جهیدست آوردن نت هها و ب ن گافيدر ا یزنقدرت تونلۀ سيمقا یبرا

-یها یانرژ eV4 / 4 ،- eV2 و/ eV2 بر حسب  یب عبور الکترونيضر تميلگار را در نظر گرفته و نمودار 2

 ،شود یکه مشاهده م چنان .نشان داده شده است 6ن نمودار در شکل يا. کنیم یسامانه را رسم م یها تعداد مولکول

ها ینرژن ايکه ا نيبا توجه به ا. ابدي یکاهش م یب عبور الکترونيها به سامانه ضر با اضافه شدن تعداد مولکول

است که با  یهياست، بد یزنها تونلهین ناحياند و سازوکار رسانش در اانتخاب شده یمنحن یهاگافۀ در محدود

تم آن بر حسب طول يگر لگاريعبارت د ا بهيابد يیمکاهش  يیصورت نمارسانش به یمرکزۀ ش طول سامانيافزا

 . [12] است یخط یمرکزۀ سامان
2D Graph 1

Energy (eV)

-6 -4 -2 0 2 4 6

lo
g

 T

-15

-10

-5

0

1 CuPc

2 CuPc

3 CuPc

 
ن مس متصل یانیک، دو و سه مولکول فتالوسیشامل  یهاسامانه یالکترونب عبور یضرتم یلگار( ین رنگیآنلا) .5شکل 

 ی، بر حسب انرژیفلز یها یشده به دو هاد
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 واقع در سه گاف مختلف یانرژ سه در یمرکزۀ مانسا یهاتعداد ملکولبر حسب  یب عبور الکترونیتم ضریلگار .6شکل 

 

 یریگ جهینت

چند  ۀریزنج یترابرد الکترون بررسیبه  تنگابست،افت یدر ره نيبا استفاده از روش تابع گرن مقاله يدر ا

در که دهند  ینشان م جينتا. ه شدپرداختمتصل است،  ساده یاتمۀ ریبه دو زنجکه  ن مسیانیفتالوس یمولکول

 یها براحالت یرصفر بودن چگالیغل یدل به هاکه در آن وجود دارد گیر چشم گاف چندن سامانه يا یوارساختار ن

 یالکترون یها حالت یچگال ،یمنزو یمرکزۀ سامان یبرا ن مناطق ممنوعهيمجاز در ا یفقدان انرژ ها ویهاد

سازوکار  یاحونن يادر ن يا بر بنا .کندیمانه رفتار سام یها مستقل از تعداد مولکول ،متصل یمرکزۀ سامان

 ،یمرکزۀ ش طول سامانيگر افزايعبارت د ا بهي در سامانهها ش تعداد مولکوليبا افزا و است یزنرسانش تونل

گاف  یکيکه در نزد یمرکزۀ سامان یهاحالت شبه یشدگبا توجه به پهن .ابديیکاهش م يیصورت نما بهرسانش 

توان یم یاز نقطه نظر کاربرد .رديپذیم صورت ترراحت گاف ین در ابتدا و انتهاالکترو یزنتونلقرار دارند، 

کنترل  یبرا معمولاً ت ین قابلياز ا. اشاره کرد یمرکزۀ در سامان هاتعداد مولکول رییکنترل رسانش با تغ به

ۀ ریزنج یهاگاف تعدد و تنوعن یچن هم .شودیاستفاده م یگرها و ادوات مولکول، حسدهایکل یو طراح انيجر

مهم  یاس مولکولیمه رسانا در مقین مولکول را همانند قطعات نيا یاز نظر کاربردن مس یانیفتالوس یمولکول
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