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به عنوان الكترود استفاده   Au,P,Hg  در اين تحقيق از  .هميدن اتصال پايدار مولكول هاي جفت شده به الكترودهاستفيكي از مسائل مهم در الكترونيك مولكولي 
روش نظريه تابعي بر مبتني ژوهش   پاين   .تيوليت است هاي پيونداستفاده از  تصال مولكول به الكترودهاي خارجييكي از بيشترين روش هاي رايج براي ا. شده است
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Abstract  

 
One of the most important problems in molecular electronics is to understand the contact resistance of the 
molecular coupling to the electrodes.One of the most common methods to attach molecules to external 
electrodes is to use thiolate bonds The method is based on density functional theory (DFT). we use the siesta 
program package .we calculate energy gap in deferent cases,.decrease the gap energy show condantance 
increas 
  
PACS No.  70         

   قدمهم
 نـانو  فناوري بر مبتني كهاست   دانشي مولكولي الكترونيك امروزه

ايـن مسـئله    دارد، الكترونيك صنعت در وسيعي كاربردهاي و بوده
مطـرح   يكونيليس ـالكترونيـك   صنعت بعدي نسل و آينده عنوانبه

 ـ مواد مولكول بنزن است، نياز جمله ا .است ي تـازگ هكه محققان ب
يـك  . شـوند  سـتور يترانز قادر بـه سـاختن   ازآن استفاده با توانستند

-مولكول بنزن متصل شده به اتصالات طلا دقيقا ماننـد يـك ترانـز   

براي اسـتفاده از قطعـات در ابعـاد    . يستور سيليكوني عمل مي كند

زيــرا ، وجــود داردنيــاز زيــادي  مولكــول در مــدارات كــامپيوتري 
سـتفاده قـرار   نمي توانند در مقيـاس مـورد ا   ترانزيستورهاي موجود

پيشـرفت بسـيار بزرگـي در زمينـه توليـد       مولكـولي  ابعـاد . بگيرند
 بنزن متعلق بـه خـانواده  . دني مولكولي به حساب مي آيكامپيوترها 

شـش   هاست كه هر اتم مولكول آن شش اتم كـربن و  دروكربنيه
و بـه   .آورند يحلقوي را بوجود م شيآرا كيكه داردن دروژياتم ه

 نيبـه هم ـ  .دارد ادييز تياهم صنعت آن درمتعدد  باتيجهت ترك
مـورد مطالعـه قـرار     را مـواد  نگونهيا يخواص الكترونبررسي  ليدل
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بـراي   ركـه يهـاي فـراوان در دهـه هـاي اخ     م تلاشعر يعل .ميده
ابزارها هنوز  متيق صورت گرفته، تكنولوژينانو نهيدر زم شرفتيپ

 ازي ك ـي .استه پيشرفت در اين زمينه سد رامشكل  كيبه صورت 
مواد به كمـك   يكيزيخواص ف ينيبشيپ ها، متيراه هاي كاهش ق

 شرفتيبه پبا توجه محاسبات  .محاسبات نظري است و سازي هيشب
 نيتـر نـان ياز قابـل اطم  يك ـي ،پـر سـرعت   وترهـاي يكامپ و توسعه
 .باشد يخواص نانوذرات م مطالعه براي روشها نيومعتبرتر

 ي يهبرپا است كه  يستاساها، روش  يهنظر يناز موفق تر يكي .
 يبا هزاران اتم به كار م الكتروني سازي يهبراي شب ،ياييابتكار اسپان

 يهقالب نظراصول اوليه در محاسبات پژوهش به كمك  يندر ا. رود
 (GGA) يافته تعميم شيب تقريب به روش (DFT) يچگال يتابع

 ليچگا محاسبهبه منظور ي مولكول بنزنحالات الكترون يبه بررس 

هاي متفاوت و رسانايي الكتروني سيستم پردازيم مي حالتها
  .دهيمفلز را بصورت نظري مورد مطالعه قرار مي/مولكول/فلز
 
 روش محاسبات 

 يتابع هينظر هيپا بر ليشبه پتانس روشبا استفاده از پژوهش نيدر ا
 محاسبهبه منظور مولكول بنزن يحالات الكترون يبه بررس يچگال

سيم مولكولي سپس با استفاده از آن  و پردازيم مي احالته چگالي
رسانايي  .كه از مولكول هاي مختلف تشكيل شده را مي سازيم

به طور تجربي و  رافلز /مولكول/الكتروني سيستم هاي متفاوت فلز
براي انجام در اين تحقيق  . ]2و1[دهيممينظري مورد مطالعه قرار 

 SIESTA افزار نرم از محاسبات و بررسي خواص الكترونيكي

برنامه  يكروش و هم  يكهم  سايستا. ]4و3[ كنيماستفاده مي
 يهشب و يكاربردي براي انجام محاسبات ساختار الكترون يوتريكامپ

 يجامدات و مولكول ها م يمولكول يناميكسازي ابتدا به ساكن د
 يچگال يتابع يهمحاسبات را در قالب نظرSIESTA . باشد

(DFT) يافته تعميم يبش تقريب با (GGA) پتانسيل انرژي براي 

 .دهد مي انجام همبستگي – تبادلي

 شام -كوهن و] 5[گهاهنبر– كوهن كار برپايه چگالي يتابع نظريه

 يچگال بيتقر يهمبستگ– يتبادل ليبراي پتانسو  باشد يم [6]
 ليپتانس شيبراي نما نيعلاوه برا .شود يكارگرفته مب يموضع

 ] 8و7 [مارتين-ترولير پتانسيل شبه از هسته و الكترون هاي مغزي
  .استفاده كرديم

ابتدا مولكول بنزن مجزا را رسم وچگالي حالت هاي آن را محاسبه 
در واقـع اخـتلاف بـين     .آورده شده است 1كه در شكل  مي نماييم
ــرژي  ــولي  (HOMOانــ ــال مولكــ ــالاترين اربيتــ ــغالبــ  اشــ

كه . [10,9])نشدهبالاترين اربيتال مولكولي اشغال (LUMOو)شده
 گاف .مي شودتخمين زده  eV4/4همان گاف نواري است حدودا 

بـالاترين   رسانش و نواري اختلاف انرژي بين پايين ترين نقطه نوار
پايين ترين نقطـه نوارسـانش را لبـه نـوار     . نقطه نوار ظرفيت است

بالاترين نقطه در نوار ظرفيت به لبه نوار ظرفيت ; رسانش مي نامند
انرژي فرمي به عنوان انرژي بـالاترين اربيتـال پـر در     .استموسوم 

 .صفر مطلق است

  
                    

                     
  
  

                  
  

  نمودار چگالي حالتهاي بنزن)سلول اوليه ب)الف  -1شكل
  

ن در ژاي دوتا از اتم هاي هيدروجگزيني دو اتم گوگرد به با جاي
  .انرژي گاف را محاسبه مي كنيم  2شكل  موقعيت 

هاي رايج براي اتصال مولكول به ترين روشيكي از مهم
تيوليت است گروه تيول  پيوندالكترودهاي خارجي استفاده از 

 SH-) (تركيبي است پايدار كه داراي يك گروه عاملي به شكل
در موقع اتصال پايدار مولكول هاي جفت شده به  و .است

   .ان واسط مورد استفاده قرار مي گيردالكترودها به عنو
  

 )ب

الف
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دي  وچگالي حالتهاي محاسبه شده براي ) بشكل ساختاري ) الف شكل
   تيول بنزن

عموما . ل به الكترود خارجي متصل مي شونددر ادامه دو گروه تيو
يكي از فوايد اين روش اين است كه الكترود مورد استفاده طلاست 

يك گروه انتهايي تيول تشكيل تك لايه ا ي آلي بهابيشتر سيستم
زير لايه به عنوان  .دهندروي سطح طلا را مي)SAM(خودساماني 

ولي در اين تحقيق از دوعنصر  .الكترود مورد استفاده قرار مي گيرد
عنصر فسفر از گروه دهنده  -1:ديگر نيز بعنوان الكترود استفاده شد

كه  80اصر واسط با عدد اتمي اتم جيوه از عن-2 15با عدد اتمي 
ها با اتصال شكل ساختاري و چگالي حالت .فلزات است وجز

 .آمده است 4و شكل  3عناصر فسفر و جيوه به ترتيب در شكل 

 

 
مولكول  برايچگالي حالتهاي محاسبه شده ) شكل ساختاري ب )الف-شكل

  بنزن با اتصال دو اتم فسفر به گوگرد
 

 
 

محاسـبه شـده بـراي     چگالي حالـت هـاي  )ساختاري ب شكل)الف -4 شكل
  مولكول بنزن با اتصال دو اتم جيوه به اتم هاي گوگرد

 

 مولكولشكل ساختاري و چگالي حالت براي  نيز در شكل 

Au/benzene-1,4-dithiol/Au جهت بررسي رسانايي سيستم 

  .آورده شده است فلز/مولكول/فلز

  

  
  
 
 
 
 
 
 
 
 

-شكل
 )الف

شكل 
رساختا
-Au/benzene-1,4 مولكول چگالي حالت هاي محاسبه شده براي)ي ب

dithiol/Au

 محاسبات نتايج

 )ب

  الف

 )ب

 )الف
 )الف

 )ب

 )الف

 )ب
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 ينقوان يم،پرداز يبه مطالعه مواد با ابعاد در حدود نانومتر م يوقت
 .كند يم يتتبع يكوانتوم يكمكان يناز قوان يزن يستمس ينحاكم بر ا

در  يوانتومك يربراي مقادده محدو ايندر يمدان يهمان طور كه م
 مجاز Kx،Ky ، Kzبراي مقاديتر حالت هاي گسسته تنها  kفضاي

 در زهستندمجا هم تنها ترازهاي انرژي گسسته يتاست و در نها
اين حالت همانطوركه مشاهده كرديم باندهاي انرژي به  ترازهاي 

شكل  هاي دلتاهم پيك  DOSشوندودرنمودارانرژي اتمي شبيه مي
 .شوندديده مي

 eV حدود(نرژي در مولكول بنزن مجزا مقدار قابل توجهي گاف ا
است كه اين مقدار با جانشين نمودن دو اتم گوگرد به جاي )  5/4

باند اشغال شده  ينتر يينتفاوت انرژي پا .هيدروژن كاهش مي يابد
اين  و .مي ناميم،Eg(bulk)خالي راانرژي گاف، باند ينو بالاتر

ديگر به گوگرد به عنوان الكترود  ودن اتم هايممقدار با اضافه ن
بازهم كاهش مي يابد چنانكه مي بينيم در مورد عنصر فسفر اين 

كم شدن انرژي گاف افزايش  .نيز مي رسد /.eV5مقدار به 
دي  4و1بنابراين از تركيباتي نظير  .رسانندگي را نشان مي دهد

يا جيوه مي توان در  فسفر و همراه الكترود طلا،ه تيول بنزن ب
 البته در بين اين سه عنصر، و .ساخت ترانزيستورها استفاده نمود

يعني رسانايي در  .فسفر مقدار انرژي گاف كمتري را نشان مي دهد
  .آن بيشتر است

به صورت قرار دادن آن نزديك  ،روش صحيح افزودن ناخالصي
  .ايجاد همپوشاني با اتم هاي مجاور است سيستم و

نه چگالي حالتهاي مولكول بنزن در بطور كلي محاسبات ما در زمي
حضور ناخالصي هاي مختلف در حد امكانات موجود در توافق 

 شايان ذكر است در اين .خوبي با ساير پژوهشهاي نظري است
وي خواص اثر افزودن ناخالصي هاي فسفر و جيوه ر ژوهشپ

براي اولين بار انجام گرفته SIESTA مولكول به كمك نرم افزار
  .است
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