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Abstract: In this study, using the state-space approach, the effect of electrode geometry and 
material on the coupling of C₆₀ and B₈₀ fullerenes to gold and silver electrodes has been 
investigated. This method has a low computational cost and enables precise observation 
of the electrode structure’s impact on coupling efficiency. The results show that B₈₀ exhibits 
more effective coupling compared to C₆₀, with its coupling to gold being approximately four 
times stronger. Additionally, both fullerenes exhibit weaker coupling with silver than with gold. 
Examination of the electrode structures reveals that bulk electrodes create the strongest 
coupling, with coupling strength up to four times higher than that of surface and linear types. 
Increasing the number of electrode atoms in the direction parallel to the fullerene enhances 
coupling, whereas in the perpendicular direction, the effect is less significant. These findings 
contribute to the control of coupling efficiency based on electrode material, atomic count, and 
geometry, and can be beneficial in the optimal design of rectifiers, nanosensors, fullerene-
based solar cells, and other nanoscale electronic devices.
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تحلیل تزویج موثر و تاثیر هندسه الکترود در اتصال مولکولی 
الکترود-فولرن  )C60  و B80(: رویکرد فضای حالت

مجید ملک، احسان رحیمی*

دانشکده مهندسی برق، دانشگاه صنعتی شاهرود، شاهرود، سمنان، ایران
       

تاریخ دریافت : 1404/01/13                                 تاریخ بازنگری: 1404/03/19                                 تاریخ پذیرش : 1404/05/02

ــج  ــر تزوی ــرود ب ــس الکت ــه و جن ــر هندس ــت، اث ــای حال ــرد فض ــتفاده از رویک ــا اس ــش، ب ــن پژوه ــده: در ای چكي
فولرن‌هــای C60 و B80 بــه الکترودهــای طــا و نقــره بررســی شــده اســت. ایــن روش دارای هزینــه محاســباتی پاییــن 
ــد  ــج نشــان می‌ده ــد. نتای ــم می‌کن ــج را فراه ــزان تزوی ــر می ــرود ب ــاختار الکت ــق س ــر دقی ــکان مشــاهده تأثی اســت و ام
کــه B80 در مقایســه بــا C60 تزویــج مؤثرتــری دارد، به‌طوری‌کــه تزویــج آن بــه طــا حــدود چهــار برابــر بیشــتر اســت. 
همچنیــن، هــر دو فولــرن تزویــج کمتــری بــا نقــره نســبت بــه طــا نشــان می‌دهنــد. بررســی ســاختار الکترودهــا نشــان 
می‌دهــد کــه الکترودهــای حجمــی قوی‌تریــن تزویــج را ایجــاد کــرده و میــزان تزویــج در آن‌هــا تــا چهــار برابــر بیشــتر 
از انــواع ســطحی و خطــی اســت. افزایــش تعــداد اتم‌هــای الکتــرود در راســتای مــوازی بــا فولــرن تزویــج را افزایــش داده، 
امــا در راســتای عمــود بــر فولــرن تأثیــر کمتــری دارد. ایــن نتایــج در کنتــرل میــزان تزویــج بــر اســاس جنــس، تعــداد 
اتم‌هــا و هندســه الکتــرود مؤثــر بــوده و می‌توانــد در طراحــی بهینــه یکسوســازها، نانوحســگرها و ســلول‌های خورشــیدی 

ــد باشــد. ــو مفی ــاس نان ــر فولرن‌هــا و ســایر افزاره‌هــای الکترونیکــی در مقی ــی ب مبتن
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1- مقدمه 

طــی  نیم رســانا  افزاره هــای  فنــاوری  پیشــرفت 
دهه هــای اخیــر منجــر بــه کاهــش قابل توجــه ابعــاد 
ــل  ــدود چه ــه ح ــی ک ــت. در حال ــده اس ــتورها ش ترانزیس
ســال پیــش، طــول گیــت ترانزیســتورها در مقیــاس 
ــر از 10  ــه کمت ــدار ب ــن مق ــروزه ای ــود، ام ــری ب میکرومت
ــا ایــن حــال، ادامــه ایــن  نانومتــر کاهــش یافتــه اســت. ب
ــای  ــی از فناوری ه ــی ناش ــای اساس ــا محدودیت ه ــد ب رون
ســاخت و چالش هــای بنیــادی در ســازوکارهای ترابــرد 
ــه رو اســت [1]. در ایــن راســتا، الکترونیــک  الکترونــی روب
ــن مطــرح شــده اســت  ــوان رویکــردی نوی ــی به عن مولکول
الکترونیکــی  عناصــر  به عنــوان  تک مولکول هــا  از  کــه 
ابعــاد  بــا  شــیمیایی  مولکول هــای  می بــرد.  بهــره 
ــانا،  ــیم های رس ــوان س ــرد به عن ــت عملک ــری، قابلی نانومت
یکسوســازها، حافظــه و ســوئیچ ها را دارنــد و می تواننــد 
ــرای افزاره هــای الکترونیکــی ســنتی  ــن مناســبی ب جایگزی
ــی  ــرد الکترون ــه تراب ــی در زمین ــواهد تجرب ــند [2]. ش باش
از طریــق مولکول هــای منفــرد، افق هــای جدیــدی را 
فراتــر از فنــاوری CMOS ارائــه کرده انــد. هــدف نهایــی 
ایــن حــوزه، طراحــی و پیاده ســازی مدارهــای الکترونیکــی 
تک مولکول هــا  زیــرا  اســت،  مولکولــی  مقیــاس  در 
کوچک تریــن واحدهــای پایــدار شناخته شــده محســوب 

.[3] می شــوند 
نســبت  متعــددی  مزایــای  مولکولــی  الکترونیــک   
ــدازه  ــیلیکون دارد. اول، ان ــر س ــی ب ــای مبتن ــه فناوری ه ب
ــد  ــر) می توان ــا (در حــد 1 نانومت بســیار کوچــک مولکول ه
می توانــد اثــرات کوانتومــی را تقویــت کــرده و منجــر 
ــرعت  ــش س ــی و افزای ــای الکترونیک ــود ویژگی ه ــه بهب ب
ــواص  ــی خ ــکان مهندس ــود. دوم، ام ــا ش ــرد افزاره ه عملک
الکترونیکــی از طریــق طراحــی شــیمیایی، زمینــه ای را 
بــرای ایجــاد اثــرات جدیــد کوانتومــی ماننــد پاســمونیک 
ــی  ــی، تداخــل کوانتومــی و مقاومــت منفــی تفاضل کوانتوم
ــا،  ــوه مولکول ه ــد انب فراهــم مــی آورد. ســوم، قابلیــت تولی
هزینــه ســاخت افزاره هــای مولکولــی را کاهــش داده و 
ــد  ــش می ده ــاوری را افزای ــن فن ــازی ای ــکان تجاری س ام
ــی  ــک مولکول ــا، الکترونی ــن ویژگی ه ــل ای ــه دلی [4]. ب
کوچک ســازی  رونــد  ادامــه  بــرای  راهــکاری  نه تنهــا 

ــه  ــرای مطالع ــب ب ــتری مناس ــه بس ــت، بلک ــا اس افزاره ه
خــواص بنیــادی مــواد در ســطح مولکولــی محســوب 

ــود. می ش
ــا  ــول ی ــک مولک ــولًا ی ــی، معم ــای مولکول  در افزاره ه
مجموعــه ای کوچــک از مولکول هــا به عنــوان پــل ارتباطــی 
بیــن دو الکتــرود فلــزی عمــل می کننــد و عملکــرد افــزاره 
به شــدت بــه میــزان تزویــج الکترود-مولکــول وابســته 
ــج، کــه بیانگــر همپوشــانی اربیتال هــای  ــن تزوی اســت. ای
مولکــول بــا اربیتال هــای الکتــرود اســت، ارتبــاط مســتقیمی 
ــا هندســه الکترودهــا و جزییــات برهم کنش هــا در ســطح  ب
تمــاس دارد و عــاوه بــر آن کــه عملکــرد افــزاره مولکولــی 
ــای  ــده ای در ویژگی ه ــش تعیین کنن ــد، نق ــر می کن را متاث
ــج  ــازی تزوی ــرای مدل س ــی آن دارد [5]. ب ــرد الکترون تراب
ــت  ــد تنگ بس ــی مانن ــای مختلف ــول، روش ه الکترود-مولک
(TB [6 و7]، نظریــه تابعــی چگالــی (DFT) [8] و 
ــورد اســتفاده  ــی(NEGF) [9] م ــر تعادل ــع گریــن غی تاب
ــاختار  ــف س ــکان توصی ــا ام ــن روش ه ــد. ای ــرار می گیرن ق
الکترونــی و برهم کنش هــای مولکولــی را فراهــم می کننــد، 
امــا معمــولًا جزئیــات توزیــع تزویــج بیــن حــالات مولکولــی 
و الکترودهــا را به طــور مســتقیم در فضــای حقیقــی انعکاس 
نمی دهنــد. عــاوه بــر ایــن، پیچیدگــی محاســباتی و 
هزینــه ی بــالای پردازشــی، اســتفاده از ایــن روش هــا را در 

ــد.  ــوارد محــدود می کن برخــی م
رویکــرد تبدیل“ســایت بــه حالــت” [10] از دیگــر 
ــه مولکــول اســت  ــرود ب ــج الکت روش هــای محاســبه تزوی
ــرود در  ــات هندســه الکت ــر دربرگرفتــن جزیی کــه عــاوه ب
فضــای حقیقــی، دارای هزینــه محاســباتی کمتــری اســت. 
ــرود خطــی،  ــوع الکت ــر هندســه ســه ن در ایــن پژوهــش اث
ســطحی و حجمــی بــر قــدرت تزویــج الکترودهــای طــا و 
نقــره بــا فولرن هــای C60 و B80 را بــا روش مذکــور مــورد 

ــم. ــرار می دهی ــه ق مطالع
کــه  هســتند  نانوســاختارها  از  گروهــی  فولرن هــا   
ــش  ــته آرای ــای بس ــب چندوجهی ه ــا در قال ــای آن ه اتم ه
ــیمیایی  ــی و ش ــای فیزیک ــل ویژگی ه ــه دلی ــد و ب یافته ان
جملــه  از  مختلفــی  حوزه هــای  در  منحصربه فــرد، 
فناوری هــای  و  نانوحســگرها  مولکولــی،  الکترونیــک 
ــاختارها  ــن س ــد. ای ــرد گســترده ای یافته ان ــاس کارب نانومقی
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ــای  ــوان مولکول ه ــه عن ــد ب ــرایط می توانن ــه ش ــته ب بس
ــد [11و12].  ــل کنن ــی عم ــانای الکتریک ــا رس ــانا ی نیم رس
ــل  ــه دلی ــا، C60 و B80 ب ــف فولرن ه ــواع مختل ــان ان از می
هندســه ی پایــدار، همپوشــانی اربیتالــی قــوی و ویژگی هــای 
ــترین  ــم، بیش ــل تنظی ــرژی قاب ــطوح ان ــی و س الکترونیک
توجــه را در پژوهش هــای علمــی و کاربردهــای عملــی بــه 

ــد. ــب کرده ان ــود جل خ
 فولــرن C60 کــه از60 اتــم کربــن تشــکیل شــده 
ــن  ــارن دارد و بدی ــاً متق ــروی و کام ــاختاری ک ــت، س اس
جهــت بــه آن باکی بــال نیــز می گوینــد. ایــن تقــارن 
ــالا  ــی ب ــالا، تحــرك الکترون ــداری شــیمیایی ب موجــب پای
ــار الکتریکــی  ــال ب ــرش و انتق ــی چشــمگیر در پذی و توانای
می شــود. همچنیــن ســاختار کــروی آن هــا باعــث می شــود 
ــرایط  ــزی، در ش ــای فل ــا الکتروده ــد ب ــگام پیون ــه هن ک
ــود  ــی را از خ ــان الکتریک ــازی جری ــار یکسو س ــاص رفت خ
ــای  ــدی در دیوده ــزء کلی ــک ج ــوان ی ــان داده و به عن نش
 π ــای ــود اربیتال ه ــد [11و12]. وج ــه کار رون ــی ب مولکول
غیرموضعــی در باکی بال هــا، امــکان ایحــاد پیوندهــای 
ــا  ــر ب ــش مؤث ــانا و برهم کن ــای نیم رس ــا پلیمره ــوی ب ق
محیــط اطــراف را فراهــم می کنــد، بــه طــوری کــه از آن هــا 
ــرون در  ــده  الکت ــی پذیرن ــاده اصل ــوان م ــه عن ــوان ب می ت
ــی و ســاخت حساســه های گاز و  ســلول های خورشــیدی آل
ــرد [13]. ــتفاده ک ــتی اس ــای زیس ــه های مولکول ه حساس
ــر  ــی ب ــرن مبتن ــک فول ــوان ی ــه عن ــل، B80 ب  در مقاب
بــور، از نظــر ســاختاری شــباهت زیــادی بــه C60 دارد امــا 
بــه دلیــل پیوندهــای قوی تــر و پایــداری شــیمیایی بالاتــر، 
ــه می دهــد.  ــردی ارائ ویژگی هــای الکترونیکــی منحصربه ف
ایــن ســاختار، نســبت بــه C60 رســانایی الکتریکــی بالاتــری 
داشــته و واکنش پذیــری بیشــتری از خــود نشــان می دهــد 
الکترونیــک  افزاره هــای  در  اســتفاده  بــرای  را  آن  کــه 
مولکولــی ایــده آل می ســازد. ترکیــب ایــن ویژگی هــا 
ــرای  ــب تر ب ــه ای مناس ــه B80 گزین ــت ک ــده اس ــث ش باع
ــرفته  ــی پیش ــای الکترونیک ــازی افزاره  ه ــی و بهینه س طراح

ــد [14].  باش
ایــن پژوهــش بــا هــدف درك بهتــر اثــر هندســه 
الکترودهــا (خطــی، ســطحی، حجمــی)، جنــس الکترودهــا، 
ــول  ــی مولک ــاختار الکترون ــرود، و س ــای الکت ــداد اتم ه تع

ــه  ــرود ب ــر الکت ــج موث ــج و تزوی ــای تزوی ــر روی مولفه ه ب
فولرن  هــای C60 و B80 انجــام شــده اســت. نتایــج حاصــل 
می توانــد درك بهتــری از برهم کنش هــای مولکولــی در 
ســطح تمــاس بــا الکترودهــا بــه دســت دهــد و بــه طراحــی 
افزاره هــای الکترونیکــی کارآمدتــر در مقیــاس نانــو کمــک 

کنــد.

۲- مروری بر روش‌های محاسبه تزویج 

در ایــن بخــش، بــه مــرور و مقایســه روش هــای مختلف 
محاســبه تزویــج بیــن مولکول هــا و الکترودهــا، ماننــد مــدل 
ــی  ــر تعادل ــن غی ــع گری تنگ بســت (TB) [15]، روش تاب
(NEGF) [16]، روش تابــع گریــن ســطحی [17] ، 
ترکیــب نظریــه تابعــی چگالــی بــا تابــع گریــن غیرتعادلــی 
ــه [19]  ــع وانی (DFT+NEGF) [18]، اســتفاده از تواب
 GW و همچنیــن روش هــای پیشــرفته تری ماننــد تقریــب
 [22] (CC) [20 و 21] و روش خوشــه های کوپل شــده
پرداختــه می شــود. ســپس، رویکــرد فضــای حالــت معرفــی 
ــرود  ــول و الکت ــن مولک ــج بی ــبه ی تزوی ــود. محاس ــی  ش م
ــک  ــر ی ــه ه ــت ک ــر اس ــی امکان پذی ــای مختلف از روش ه

ــا و محدودیت هــای خــاص خــود هســتند.  دارای مزای
مــدل تنگ بســت (TB) یکــی از ســاده ترین روش هــا 
بــرای محاســبه ســاختار الکترونــی مــواد و محاســبه 
ــرد  ــک رویک ــدل ی ــن م ــت. ای ــج اس ــای تزوی ماتریس  ه
ــرال  ــای انتگ ــاس پارامتره ــر اس ــه ب ــت ک ــی اس نیمه تجرب
ــول و  ــن مولک ــج بی ــی، تزوی ــرژی  محل ــدگی و ان جفت ش
ــرای  ــژه ب ــن روش به وی ــد. ای ــن می زن ــرود را تخمی الکت
بــالا  آزادی  درجــات  تعــداد  دارای  کــه  سیســتم هایی 
ــت.  ــب اس ــزرگ، مناس ــاختارهای ب ــد نانوس ــتند، مانن هس
ازآنجاکــه مــدل تنگ بســت نیــاز بــه محاســبات پیچیــده ی 
ــدارد، هزینــه ی محاســباتی آن بســیار پاییــن  خودســازگار ن
ــای  ــا روش ه ــه ب ــت آن در مقایس ــال، دق ــت. بااین ح اس
مبتنــی بــر DFT و توابــع گریــن محدودتــر بــوده و 
ــای  ــه پارامتره ــاختارهایی ک ــاده و نانوس ــواد س ــرای م ب
انتگرال هــای جفت شــدگی و انرژی هــای محلــی آن هــا 
دارد.  بیشــتری  کارایــی  شــده اند،  تعییــن  به درســتی 
ــه  ــی ب ــت تعادل ــج را در حال ــرد، تزوی ــن رویک ــن ای همچنی
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ــبه  ــکان محاس ــد و ام ــت می ده ــه دس ــی ب ــرم ماتریس ف
ــدارد. ــی را ن ــرایط غیرتعادل ــج در ش ــر و تزوی ــج موث تزوی

یکــی دیگــر از پرکاربردتریــن روش هــا بــرای محاســبه 
تزویــج، روش تابــع گریــن غیــر تعادلــی (NEGF) اســت. 
 Σ ــرژی  ــق خودان ــا از طری ــر الکتروده ــن روش، اث در ای
ــه کمــک  ــج ب ــن وارد شــده و تزوی ــع گری ــه ی تاب در معادل
عــرض طیفــی کــه از قســمت موهومــی خودانــرژی 

اســتخراج می شــود، تعییــن می گــردد [16]:
†) (iΓ = Σ −Σ                                          (1)

کــه در آن، خودانــرژیΣ ناشــی از برهم کنــش الکتــرود 
ــن کل سیســتم  ــع گری ــا مولکــول را نشــان می دهــد. تاب ب

ــود [16]: ــف می ش ــر تعری ــورت زی به ص
1) ( ) (G E EI H −= − −Σ                             (2)

انــرژی الکتــرون  E H همیلتونــی سیســتم و کــه در آن،
ــاره ی خــواص  ــی درب ــات جامع ــن اطاع ــع گری اســت. تاب
الکترونیکــی سیســتم فراهــم می کنــد و از آن می تــوان 
 (LDOS) ــی حالت هــای محلــی ــرای محاســبه ی چگال ب
و رســانایی گــذار اســتفاده کــرد. یکــی از مزایای ایــن روش، 
دقــت بــالای آن در محاســبه ی برهم کنــش بیــن مولکــول 
و الکتــرود اســت. بااین حــال، روش هــای تابــع گریــن 
نیازمنــد محاســبه ی دقیــق خودانــرژی الکترودهــا اســت کــه 
ــه ی محاســباتی شــود.  ــه افزایــش هزین ــد منجــر ب می توان
در مجمــوع، روش تابــع گریــن دارای هزینــه ی محاســباتی 
متوســط، دقــت بــالا و کاربــرد گســترده در بررســی رســانش 
الکترونیکــی و محاســبه ی تزویــج بیــن مولکــول و الکتــرود 

است.
ترکیــب نظریــه ی تابعــی چگالــی بــا تابــع گریــن 
از  یکــی   [18]  (DFT+NEGF) غیرتعادلــی 
ــتم های  ــازی سیس ــرای شبیه س ــا ب ــن روش ه قدرتمندتری
ــرود اســت. در  ــج مولکول-الکت ــاس و بررســی تزوی نانومقی
ــکل  ــتم متش ــی سیس ــاختار الکترونیک ــدا س ــن روش، ابت ای
ــی  ــه ی تابع ــتفاده از نظری ــا اس ــا ب ــول و الکتروده از مولک
چگالــی و حــل معــادلات کوهن-شــم تعیین شــده و ســپس 
بــا تابــع گریــن غیرتعادلــی ترکیــب می شــود و بــه صــورت 

ــود. ــل می ش ــازگار ح خودس

ــرض  ــیله ی ع ــی به وس ــج الکترون ــن روش، تزوی در ای
طیفــی هماننــد رابطــه (1) محاســبه می شــود امــا در اینجــا، 
خودانــرژیΣ از محاســبات DFT اســتخراج می شــود کــه 
ــای  ــاره ی برهم کنش ه ــری درب ــات دقیق ت ــامل اطاع ش
الکترونــی اســت. ایــن ویژگــی باعــث می شــود کــه روش 
ــع گریــن معمولــی  ــه روش تاب DFT+NEGF نســبت ب
دقــت بالاتــری داشــته باشــد، زیــرا اثــرات تبادلــی-
همبســتگی الکترون هــا بهتــر لحــاظ می شــوند. بااین حــال، 
 DFT ــادلات ــازگار مع ــل خودس ــل ح ــه دلی ــن روش ب ای
هزینــه ی محاســباتی بالاتــری نســبت بــه روش هــای 
ســاده تر ماننــد تابــع گریــن معمولــی دارد. عــاوه بــر ایــن، 
ــع  ــرای تاب ــب ب ــای مناس ــاب تقریب ه ــه انتخ ــت آن ب دق

تبادلی-همبســتگی وابســته اســت.
دقــت  دارای   DFT+NEGF روش  مجمــوع،  در   
بســیار بــالا، امــا هزینــه ی محاســباتی زیــاد بــوده و بیشــتر 
بــرای مطالعــه ی سیســتم های پیچیــده و واقعــی، از جملــه 
بررســی ترابــرد الکترونــی در نانوســاختارها و اتصــالات 

ــرد. ــرار می گی ــتفاده ق ــورد اس ــی، م مولکول
در برخــی مــوارد، بــرای محاســبه ی تزویــج بیــن 
ــد  ــای پیشــرفته تری مانن ــرود، از روش ه ــول و الکت مولک
تقریــب GW [20و21] و روش خوشــه های کوپل شــده 
(CC) [22] اســتفاده می شــود. ایــن روش هــا دقــت 
ــه ی  ــه دلیــل هزین ــا ب ــد، ام ــه می دهن بســیار بیشــتری ارائ
ــتم های  ــا در سیس ــولًا تنه ــالا، معم ــیار ب ــباتی بس محاس
کوچــک و یــا بــرای انجــام تصحیحــات بــر روی روش هــای 
 ،GW ــد. در روش ــرار می گیرن ــتفاده ق ــورد اس ــاده تر م س
ــتم و  ــک سیس ــع دی الکتری ــتفاده از تاب ــا اس ــرژی ب خودان
ــا و  ــن الکترون ه ــش بی ــه ی اول از برهم کن ــب مرتب تقری

ــود. ــن می ش ــا تعیی حفره ه
 ،[22]  (CC) کوپل شــده  خوشــه های  روش  در 
و  غیرخطــی  به صــورت  الکترونــی  برهم کنش هــای 
ــای  ــب عملگره ــی برحس ــوج الکترون ــط م ــق بس از طری
برانگیختگــی مدل ســازی می شــوند. اگرچــه ایــن روش هــا 
دقــت بالایــی دارنــد، امــا هزینــه ی محاســباتی آن ها بســیار 
ــول- ــج مولک ــبه ی تزوی ــرای محاس ــر ب ــوده و کمت ــاد ب زی

ــد. ــه کار می رون ــرود ب الکت
روش فضــای حالــت [10] یکــی از رویکردهــای موثــر 
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بــرای محاســبه تزویــج در سیســتم های مولکولی-الکتــرودی 
اســت. در ایــن روش، ابتــدا همیلتونــی سیســتم در فضــای 
حقیقــی تعریــف و محاســبه می شــود و ســپس بــا اســتفاده 
از یــک تبدیــل یکانــی بــه فضــای حالــت منتقــل می گــردد. 
ــباتی را  ــی محاس ــری پیچیدگ ــور موث ــه ط ــل ب ــن تبدی ای
ــای  ــر برهم کنش ه ــی دقیق ت ــکان بررس ــش داده و ام کاه
الکتونــی را فراهــم می کنــد. از مزایــای ایــن روش می تــوان 
بــه توانایــی اســتخراج مســتقیم ضرایــب تزویــج الکترونــی، 
به ویــژه در مقیــاس نانــو اشــاره کــرد، کــه ایــن امــر امــکان 
تحلیــل دقیقــی از نقــش هندســه الکترودهــا و نــوع فلــز در 

فراینــد تزویــج را فراهــم مــی آورد.
ــالات  ــان ح ــج می ــبه تزوی ــوب، محاس ــن چارچ  در ای
ــل انجــام  ــادگی قاب ــه س ــا ب ــف مولکــول و الکتروده مختل
تحلیل هــای  در  دقــت  افزایــش  باعــث  کــه  اســت، 
ــت در  ــای حال ــن، روش فض ــود. همچنی ــی می ش الکترون
 (NEGF) مقایســه بــا روش هــای مبتنــی بــر تابــع گریــن
ــواردی  ــن رو، در م ــری دارد و از ای ــه محاســباتی کمت هزین
کــه نیــاز بــه محاســبات ســریع و کارآمدتــر باشــد، بــه ویــژه 

ــت. ــد اس ــده، مفی ــا پیچی ــزرگ ی ــتم های ب در سیس
ــا  ــی ب ــتم های مولکول ــرای سیس ــژه ب ــن روش به وی ای
ــه  ــده ک ــا ســاختارهای پیچی ــادی درجــه آزادی ی ــداد زی تع
نیــاز بــه محاســبات دقیــق دارنــد، کاربــردی اســت. به طــور 
ــش  ــار کاه ــت و در کن ــالا اس ــن روش ب ــت ای ــی دق کل
و  دقیــق  مدل ســازی  امــکان  محاســباتی،  هزینه هــای 

ــی آورد.  ــم م ــج را فراه ــای تزوی ــه ای از فراینده بهین
ــا وجــود دقــت مناســب، نســبت  روش فضــای حالــت ب
بــه روش هــای NEGF و DFT+NEGF دارای هزینــه 
محاســباتی بســیار پایین تــری اســت. به عــاوه، ایــن روش 
ــول  ــخص مولک ــالات مش ــن ح ــج بی ــد تزوی ــازه می ده اج
ــل  ــک تحلی ــل تفکی ــی و قاب ــورت موضع ــرود به ص و الکت
ــا مزیــت  ــرات هندســی الکتروده شــود، کــه در بررســی اث

قابــل توجهــی دارد.
در ایــن پژوهــش، از روش تبدیــل فضــای حقیقــی بــه 
 C60 فضــای حالــت بــرای محاســبه ی تزویــج بیــن فولــرن
و B80 بــا الکترودهــای طــا و نقــره اســتفاده می شــود. ایــن 
ــی  ــای الکترون ــق   برهم کنش ه ــف دقی ــکان توصی روش ام
ــد.  ــم می کن ــج را فراه ــب تزوی ــتخراج مســتقیم ضرای و اس

ــری  ــدگاه بهت ــد دی ــن رویکــرد می توان ــن، ای ــر ای عــاوه ب
ــر  ــز ب ــوع فل ــا و ن ــه ی الکتروده ــر هندس در خصــوص تاثی

فرآینــد تزویــج ارائــه دهــد.

۳- مدل‌ها و روش‌ها

ــا ســاختار الکترود-مولکــول- ــزاره ب همیلتونــی یــک اف
ــی  ــای حقیق ــت (TB) در فض ــدل تنگ بس ــرود در م الکت

ــود: ــان می ش ــر بی ــورت زی به ص

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ
L M R LM MRH H H H V V= + + + +               (3)

ماتریس هــای  ترتیــب  بــه  ˆ
RH و  ˆ

LH آن،  در  کــه 
همیلتونــی الکترودهــای ســمت چــپ و راســت، و ماتریــس 
 L̂MV همیلتونــی مربــوط بــه مولکــول هســتند. همچنیــن، 
ــول و  ــن مولک ــج بی ــای تزوی ــب ماتریس ه M̂RV به ترتی و
ــن  ــد. در ای ــان می دهن ــت را نش ــپ و راس ــای چ الکتروده
ــرض  ــر ف ــرود صف ــن دو الکت ــتقیم بی ــج مس ــدل، تزوی م
i از الکتــرود  می شــود. تزویــج بیــن اربیتــال مولکولــی
ــر  ــه ی زی ــط رابط ــول توس ــی از مولک ــال مولکول و اربیت

می شــود [10]: محاســبه 
†

, , , , ,
ˆ) ( ) (L M
L M i j i l l m m jV C Cβ=                       (4)

در  i مولکولــی  اربیتــال  وزن   ,
L
i jC رابطــه،  ایــن  در 

ــی ــال مولکول , وزن اربیت
M
m jC ــرود و  l از الکت ــم  ــل ات مح

ــرال  انتگ ,l mβ ــتند.  ــول هس m از مولک ــم ــل ات در مح j

ــه  ــه ب ــا توج ــش ب ــن پژوه ــه در ای ــت ک ــدگی اس جفت ش
نــوع اتم هــای الکتــرود و مولکــول از رابطــه ی زیــر تقریــب 

:[23] می شــود  زده 

l ,m
l ,m

/
d

β β
 

=  
 

4

0
1 397                                  (5)

0β مقــدار انتگــرال جفت شــدگی پایــه  در ایــن رابطــه، 
ــد.  ــل دارن ــی کام ــم برهم نه ــه دو ات ــت ک ــی اس در حالت
m بــه  l و l, بیانگــر فاصلــه ی بیــن دو اتــم  md همچنیــن،

ترتیــب در الکتــرود و مولکــول اســت.
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ــی  ــول، همیلتون ــج الکترود-مولک ــبه تزوی ــرای محاس ب
) از معادلــه  Ĥ مــدل تنگ بســت در فضــای حقیقــی (
)، در پایــه ی  Ĥ (1) بــه نمایــش در فضــای حالــت (
حالت هــای ویــژه ی سیســتم، تبدیــل می شــود. بــرای ایــن 
منظــور، از تبدیــل یکانــی ســایت بــه حالــت به صــورت زیــر 

ــود: ــتفاده می ش اس

ˆ ˆ ˆ ˆ
L M RU U U U= + +                                     (6)

ˆ تبدیــل هــای یکانــی 
RU و  ˆ

MU و  ˆ
LU بــه طــوری کــه

هســتند کــه همیلتونی هــای هــر بخــش از افــزاره (الکتــرود 
ــت) را در  ــمت راس ــرود س ــول و الکت ــپ و مولک ــمت چ س
پایــه ویــژه حــالات خودشــان بــه صــورت زیــر قطــری مــی 

کننــد:
†ˆ ˆ ˆ , { , , }ˆ

I I I IU H U I L RH M= ∈                        (7)
بــا اســتفاده از ایــن تبدیــل، همیلتونــی افــزاره در فضــای 

حالــت بــه شــکل زیــر بیــان مــی شــود:

L M R LM MR
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆˆ ˆ ˆH U HU H H H V V= = + + + +            (8)

بدیــن ترتیــب عناصــر ماتریــس تزویــج در ســتون های 
MRV̂ قــرار می گیرنــد. یــا ســطرهای LMV̂

 تبدیــل ســایت بــه حالــت نــه تنهــا یــک ابــزار 
ــی در فضــای حالــت  ــرای قطری ســازی همیلتون ریاضــی ب
اســت، بلکــه امــکان تفکیــک دقیــق مشــارکت هــر حالــت 
ــج  ــد تزوی ــرودی را در فرآین ــت الکت ــر حال ــی و ه مولکول
ــی  ــیر فیزیک ــب تفس ــی موج ــن ویژگ ــد. ای ــم می کن فراه

می شــود.  بــار  انتقــال  مکانیزم هــای  از  روشــن تری 
ــج در  ــس تزوی ــر ماتری ــن عناص ــاط بی ــکل 1 ارتب ش
ــرود و مولکــول در فضــای  ــا حــالات الکت فضــای حالــت ب
ــرود  ــزاره ی الکترود-مولکول-الکت ــرای یــک اف حقیقــی را ب
 MRV̂ نشــان می دهــد. در ایــن چارچــوب، ماتریــس تزویــج 
L اســت کــه هــر ســتون آن عناصــر  MN N× دارای ابعــاد 
ــطر آن  ــر س ــول، و ه ــالات مولک ــه ح ــوط ب ــج مرب تزوی

متناظــر بــا عناصــر تزویــج حــالات الکتــرود اســت.
ــک حــالات  ــج بیــن تک ت پــس از محاســبه ی تزوی
مولکــول و الکتــرود بــا اســتفاده از رابطــه ی (8)، می تــوان 
ــالات  ــام ح ــول و تم ــت مولک ــر حال ــن ه ــر بی ــج مؤث تزوی
الکتــرود را بــا اســتفاده از فرمــول طایــی فرمــی به صــورت 

شکل۱.  عناصر تزویج بین حالات مولکول و الکترود در فضای حالت برای افزاره‌ی الکترود-مولکول-الکترود ]1۰[

B80 )و ب C60 )در فولرن )الف HOMOشکل 2. توزیع اربیتال



ن اتابستسبتا | سال دهمزواد | شماره 2 | صفحات 147-135

142    نانو مقیاس

ــر تعییــن کــرد [24]: زی
/L / R

n n
R

,q n q
L

q
( ) |V | ( )γ ε π δ ε ε= −∑ 22          (9)

R عناصــر ماتریــس تزویــج بیــن حالتــی 
n,q
L /V کــه در آن 

qε از الکتــرود  از مولکــول و حالتــی بــا انــرژی nε بــا انــرژی
ــه  ــرود ب ــر الکت ــی ه ــر کل ــج موث ــت تزوی ــت. در نهای اس

ــر محاســبه می   شــود: مولکــول از رابطــه زی
L/ R L / R

n
n

( )γ εΓ =∑                                (10)

ــی، از  ــی فرم ــون طای ــاس قان ــر اس ــر، ب ــج مؤث تزوی
ــن  ــج بی ــس تزوی ــر ماتری ــع عناص ــدار مرب ــوع وزن مجم
ــرژی نزدیــک  ــه  ان ــرود در ناحی حالت هــای مولکــول و الکت
بــه تــراز فرمــی به دســت می آیــد. ایــن کمیــت عــاوه بــر 
ــی  ــی و چگال ــات طیف ــامل اطاع ــش، ش ــدت برهم کن ش
ــد  ــا واح ــت ب ــت و در نهای ــز هس ــرود نی ــای الکت حالت ه

ــود. ــزارش می ش ــت) گ ــرژی (الکترون ول ان

4- نتایج و بحث

ــوان  ــای  C60 و B80 به عن ــن پژوهــش، از فولرن ه در ای
ــر هندســه و جنــس  ــرای بررســی اث ــدل ب مولکول هــای م
ــر تزویــج الکترونــی اســتفاده شــده اســت. در  الکترودهــا ب
ابتــدا، محاســبات نظریــه تابعــی چگالــی (DFT) در ســطح
  6-31G*  و بــا اســتفاده از توابــع پایــه گوســی B3LYP
ــا اربیتال هــای مولکولــی  ــزار گوســین انجــام شــد ت در نرم اف
موثــر ایــن فولرن  هــا مــورد ارزیابــی قــرار گیــرد. شــکل 2، 
اربیتال هــای HOMO ایــن دو گونــه شــیمیایی را نشــان 

می دهــد.
مقایســه ایــن اربیتال هــا بیانگــر آن اســت کــه در 
ــطح  ــترده تری در س ــور گس ــال HOMO به ط B80، اربیت

ــن  ــه در C60 ، ای ــت، درحالی ک ــده اس ــع ش ــول توزی مولک
ــال   ــر اســت. توزیــع وســیع تر اربیت ــال  نســبتاً متمرکزت اربیت
HOMO در B80 منجــر بــه افزایــش همپوشــانی بیشــتر 

      
    )الف(                                                       )ب(

B80 )و ب C60 )( طلا در تزویج با با فولرن)الفxyz( و حجمی )yz,xz( سطحی )y( شکل 3: الکترودهای خطی
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ــج  ــود و تزوی ــا می ش ــی الکتروده ــوج الکترون ــع م ــا تواب ب
ــطوح  ــل س ــد. تحلی ــم می کن ــری را فراه ــی مؤثرت الکترون
و   HOMO ترازهــای کــه  می دهــد  نشــان  انــرژی 
 -54.3eV  6.5- وeV  ــب در LUMO در C60 به ترتی
و در B80 به ترتیــب در  44.5eV- و  54.3eV- قــرار 
دارنــد. ایــن اختــاف چشــمگیر در ســطوح انــرژی بیانگــر 
پایــداری الکترونیکــی بالاتــر در B80 بــوده و نشــان می دهــد 
کــه ایــن مولکــول دارای گاف انــرژی بیشــتری نســبت بــه 
ــیل  ــه B80 پتانس ــی رود ک ــار م ــن، انتظ ــت. بنابرای C60 اس

ــا الکترودهــا و  بالاتــری بــرای ایجــاد پیوندهــای قوی تــر ب
در نتیجــه تزویــج مؤثرتــر داشــته باشــد. بــرای تحلیــل اثــر 
هندســه الکترودهــا بــر روی تزویــج مؤثــر بیــن الکتــرود و 
مولکــول، چهــار نــوع پیکربنــدی مختلــف بــرای الکترودهــا 
در نظــر گرفتــه شــده اســت کــه شــکل 3 آن هــا را نمایــش 
در  (یک بعــدی  خطــی  الکترودهــای  ابتــدا  می دهــد. 
ــدی در  ــطحی (دوبع ــای س ــپس الکتروده ــتای y)، س راس
ــی  ــای حجم ــت الکتروده ــات yz و xz)، و در نهای صفح
در  قرارگرفته انــد.  بررســی  مــورد   (xyz در (ســه بعدی 
ــدا  ــرن در مب ــه فول ــز هندس ــازی ها، مرک ــی مدل س تمام
مختصــات قــرار گرفتــه و فاصلــه ی آن از الکتــرود در 
راســتای y ثابــت فــرض شــده اســت. ایــن موقعیت گــذاری 
باعــث شــده کــه تأثیــر تغییــرات هندســی در راســتاهای x و 
z بــه صــورت موضعــی بــر شــدت تزویج مشــاهده شــود. در 
ایــن تحلیل هــا، از رویکــرد فضــای حالــت بــرای محاســبه 
تزویــج اســتفاده شــده و مقــدار انتگــرال جفت شــدگی بــرای 
پیوندهــای طا-طــا و نقره-نقــره 0.2eV در نظــر گرفتــه 

شــده اســت. همچنیــن، مقــدار انتگــرال جفت شــدگی پایــه 
بــرای پیوندهــای کربن-طــا، کربن-نقــره، بور-طــا و 
 ،0.025eV ، 0.08eV  ــا ــر ب ــب براب ــره به ترتی بور-نق

0.05eV و0.01eV فــرض شــده اســت.

4-1- الکترود خطی 

شــکل 4. الــف مقــدار قــدرت تزویــج (قدرمطلــق مربــع 
ــا  ــی (y) ب ــرود خط ــن الکت ــج) بی ــس تزوی ــر ماتری عناص
ــف  ــه (4) تعری ــه توســط معادل ــول را، ک ــم و مولک 100 ات
ــای  ــژه ی حالت ه ــدار وی ــی از مق ــوان تابع ــده اند، به عن ش

j ــس ــبات، اندی ــن محاس ــد. در ای ــان می ده ــرود نش الکت
ــان   i نش ــس ــول و اندی ــراز HOMO در مولک ــر ت بیانگ
دهنــده ی مجموعــه ای از حالت هــای الکتــرود ســمت 
چــپ اســت. ایــن تحلیــل بــرای دو مولکــول C60 و B80 و 
ــره انجــام  ــرود از جنــس طــا و نق ــوع الکت همچنیــن دو ن
ــه  ــد ک ــان می دهن ــت آمده نش ــج به دس ــت. نتای ــده اس ش
ــرود در  ــالات الکت ــه ح ــراز HOMO ب ــج ت ــدرت تزوی ق
فولــرن B80 نســبت بــه C60 بیشــتر اســت. عــاوه بــر ایــن، 
تزویــج بــه الکترودهــای طــا در مقایســه بــا نقــره، قوی تــر 
مشــاهده می شــود. همچنیــن، شــدت تزویــج در تــراز 
فرمــی الکتــرود بــه بیشــینه مقــدار خــود می رســد و بــا دور 

ــد.  ــش می یاب ــهمی کاه ــورت س ــدن از آن، به ص ش
 شــکل 4. ب نتایــج محاســبات در شــرایطی کــه تعــداد 
ــان  ــه را نش ــش یافت ــم افزای ــه 150 ات ــرود ب ــای الکت اتم ه
ــف و ب نشــان  می دهــد. مقایســه نمودارهــای شــکل 4 ال
می دهــد کــه بــا افزایــش تعــداد اتم هــای الکتــرود، قــدرت 
ــرط  ــی از ش ــش ناش ــن کاه ــد. ای ــش می یاب ــج کاه تزوی

   
		     	                )ب( 	                            	        )پ( )الف(   		

شکل ۴: عناصر ماتریس تزویج الکترود خطی طلا و نقره به تراز HOMO فولرن C60 و  B80 در الف( الکترود با ۱۰۰ اتم و ب( الکترود با 150 اتم. پ( نمودار 
تغیرات تزویج موثر الکترودهای طلا و نقره به فولرن  C60 و  B80 بر حسب تعداد اتم‌های الکترود.
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ــرود و کاهــش  ــی الکت ــای مولکول ــودن اربیتال ه بهنجــار ب
وزن آن هــا بــا افزایــش تعدادشــان اســت. ایــن امــر موجــب 
ــه از  ــر (شــکل 4.پ)، ک ــج مؤث ــدار تزوی ــه مق ــود ک می ش
قانــون طایــی فرمــی (رابطــه 9) به دســت می آیــد، پــس 
از افزایــش تعــداد محــدودی از اتم هــای الکتــرود، بــه یــک 

مقــدار ثابــت همگــرا شــود.
ــج  ــال در تزوی ــرود و کان ــوع اتم هــای الکت ــن، ن همچنی
ــج  ــای تزوی ــار نموداره ــمگیری دارد. رفت ــش چش ــر نق مؤث
به دســت آمده بــرای الکترودهــای طــا و نقــره، در ترکیــب 
ــین [10]  ــش پیش ــا پژوه ــای C60 و B80 ، ب ــا مولکول ه ب
ــبات را  ــت محاس ــوع صح ــن موض ــه ای ــت دارد ک مطابق
تأییــد می کنــد. البتــه، پژوهــش پیشــین تنهــا مولکولــی بــا 
چهــار اتــم گوگــرد را مطالعــه کــرده اســت و مقادیــر تزویــج 
ــه  ــن مقال ــده در ای ــر محاسبه ش ــا مقادی ــش، ب در آن پژوه

ــاوت دارد. تف
ــا در  ــداد اتم ه ــش تع ــر افزای ــکل 4. پ تاثی ــودار ش نم
ــه  ــر ب ــج مؤث ــره را در تزوی ــای خطــی طــا و نق الکتروده
ــا  ــن نموداره ــد. ای ــان می ده ــای C60 و B80 نش فولرن ه
ــر الکترودهــای  ــدار تزویــج مؤث بیانگــر آن هســتند کــه مق
طــا و نقــره بــه B80 بیــش از تزویــج مؤثــر C60 بــه طــا 

ــت. و نقره اس
گســترده تر  توزیــع  بــه  می تــوان  را  تفــاوت  ایــن   
اربیتــال HOMO در B80 نســبت داد کــه منجــر بــه 
افزایــش برهم کنش هــای توابــع مــوج الکترونــی و در 
ــن پــس  ــج می شــود. همچنی نتیجــه افزایــش شــدت تزوی
ــم،  ــدود 5 ات ــه ح ــرود ب ــای الکت ــداد اتم ه ــش تع از افزای

تغییــری در تزویــج موثــر مشــاهده نمی شــود.

4-2- الکترود سطحی

جــدول 1 مقــدار تزویــج مؤثر بیــن الکترودهای ســطحی 
 C60 ــای ــا فولرن ه ــه yz و xz را ب ــدی در دو صفح دوبع
ــرود افزایــش  ــداد اتم هــای الکت و B80 در شــرایطی کــه تع
ــده  ــج محاسبه ش ــر تزوی ــد. مقادی ــش می ده ــد، نمای می یاب
ــتفاده  ــدی اس ــای یک بع ــه الکتروده ــی ک ــه حالت ــبت ب نس
ــش را،  ــن افزای ــت ای ــت. عل ــه اس ــش یافت ــده اند، افزای ش
در حالتــی کــه تعــداد کل اتم هــای الکتــرود ثابــت در نظــر 
گرفتــه شــود، می تــوان بــه افزایــش تعــداد اتم هایــی 
ــرار  ــول ق ــری از مولک ــه نزدیک ت ــه در فاصل ــبت داد ک نس

دارند. 
ــر  ــج مؤث ــه تزوی ــد ک ــان می ده ــن نش ــج همچنی نتای
ــالات،  ــایر ح ــا س ــا الکترودهــای طــا در مقایســه ب B80 ب

 xz بیشــترین مقــدار را دارد. عــاوه بــر ایــن، الکترودهــای
ــا فولرن هــا نشــان  ــا yz، تزویــج قوی تــری ب در مقایســه ب
ــای  ــل نزدیکــی بیشــتر اتم ه ــه دلی ــر ب ــن ام ــد. ای می دهن
ــا  ــت. از آنج ــرن اس ــه فول ــدی xz ب ــرود در پیکربن الکت
ــش  ــا افزای ــدگی ب ــرال جفت ش ــدار انتگ ــم مق ــه می دانی ک
فاصلــه کاهــش می یابــد، ایــن افزایــش تزویــج منطقــی بــه 

ــد. ــر می رس نظ
همچنیــن، مشــابه الکترودهــای یک بعــدی خطــی، 
زمانــی کــه الکترودهــای دوبعــدی ســطحی مــورد اســتفاده 
ــس  ــرود پ ــای الکت ــداد اتم ه ــش تع ــد، افزای ــرار می گیرن ق
ــر  ــج مؤث ــر تزوی ــی ب ــر چندان ــتانه، تأثی ــدار آس ــک مق از ی
نــدارد. نتایــج نشــان می دهــد کــه در ایــن پژوهــش، مقــدار 

ــرود، 33 اســت. ــداد اتم هــای الکت ــرای تع آســتانه ب

جدول 1: مقادیر تزویج موثر الکترود سطحی به فولرن C60 و B80 بر حسب میلی الکترون ولت.

xz الکترود   yzالکترود
تعداد اتم‌های

الکترود B80C60B80C60

AgAuAgAuAgAuAgAu

24/3113/814/336/723/5110/212/5323×3
24/7114/114/637/224110/512/932/55×5
24/8114/214/637/324/1110/51332/69×9
24/8114/214/737/324/1110/51332/615×15
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4-3- الکترودهای حجمی

ســاختاری  مــدل  کامل تریــن  ســه بعدی،  الکتــرود 
افزاره هــای  در  آن  از  می تــوان  کــه  اســت  الکتــرود 
ــد در  ــرود می توان ــوع الکت ــن ن ــرد. ای ــره ب ــی به الکترونیک
اشــکال مختلفــی همچــون مکعبــی یــا هرمی شــکل 
مدل ســازی شــود کــه در ایــن مقالــه مــدل مکعبــی 
ــای  ــت. در الکتروده ــه اس ــرار گرفت ــی ق ــورد بررس آن م
ــا به طــور  ــداد اتم ه ســه بعدی، هــر دو عامــل هندســه و تع
هم زمــان نقــش دارنــد، بنابرایــن انتظــار مــی رود کــه تزویــج 
در ایــن حالــت نســبت بــه الکترودهــای ســطحی دوبعــدی 
و خطــی یک بعــدی افزایــش یابــد. شــکل 5 تزویــج 
ــرن C60 و B80 را  ــه فول ــه بعدی xyz ب ــرود س ــر الکت مؤث
 x به عنــوان تابعــی از افزایــش تعــداد اتم هــا در راســتاهای
و y و zنمایــش می دهــد. هماننــد الکترودهــای یک بعــدی 
و دوبعــدی، در الکتــرود ســه بعدی نیــز تزویــج مؤثــر طــا 
ــج  ــه تزوی ــی ک ــدار را دارد، در حال ــترین مق ــه B80 بیش ب
ــه نقــره کمتریــن مقــدار را نشــان می دهــد. عــاوه  C60 ب

ــش  ــه افزای ــد ک ــان می دهن ــازی ها نش ــن، شبیه س ــر ای ب
ــش  ــر افزای ــی ب ــر چندان ــتای y تأثی ــا در راس ــداد اتم ه تع
ــدارد، در حالــی کــه افزایــش تعــداد اتم هــا  ــر ن تزویــج مؤث
ــج  ــه تزوی ــش قابل توج ــب افزای ــتاهای x و z موج در راس
ــرن  ــت فول ــه موقعی ــوان ب ــار را می ت ــن رفت ــود. ای می ش
ــه  ــی ک ــبت داد. هنگام ــرود نس ــای الکت ــه اتم ه ــبت ب نس
تعــداد اتم هــا در راســتای y افزایــش می یابــد، فاصلــه 
آن هــا از فولریــن به شــدت زیــاد شــده و در نتیجــه، 
 ،z و x ــتاهای ــا در راس ــد. ام ــش می یاب ــج کاه ــر تزوی اث
ــداد  ــش تع ــتند، افزای ــرن هس ــطح فول ــا س ــوازی ب ــه م ک
ــه  ــش فاصل ــه افزای ــر ب ــی منج ــورت تدریج ــا به ص اتم ه
آن هــا از فولــرن می شــود، بنابرایــن تزویــج همچنــان رونــد 
افزایشــی دارد. در حالــی کــه در راســتای y، کــه عمــود بــر 
ســطح کــره اســت، افزایــش تعــداد اتم هــا باعــث افزایــش 
ناگهانــی فاصلــه آن هــا از کانــال شــده و در نتیجــه تأثیــر آن 

ــود. ــر خواهــد ب ــج کمت ــر تزوی ب
کــه  می دهنــد  نشــان  شبیه ســازی ها  همچنیــن، 
ــاً  ــر تقریب ــتاهای x و z تأثی ــا در راس ــداد اتم ه ــش تع افزای

      
				                          )ب(                                                    )الف(

              
                                                  )پ( 	     	                                       	           )ت(

شکل۵: نمودار تغییرات تزویج موثر الکترودهای حجمی و سه بعدی طلا و نقره به فولرن C60 و B80  نسبت به افزایش اتم‌های الکترود در راستاهای ‌x و y وz. الف( 
تزویج C60  به طلا  ب( تزویج C60 به نقره پ( تزویج B80 به طلا ت( تزویج B80 به نقره
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ــا اختــاف ناچیــزی  ــر افزایــش تزویــج دارد، ام مشــابهی ب
ــاف  ــن اخت ــود. ای ــاهده می ش ــتا مش ــن دو راس ــن ای بی
ــای  ــع اوربیتال ه ــه توزی ــت ک ــت اس ــن واقعی ــی از ای ناش
ــرن کامــاً متقــارن در  مولکولــی C60 و B80 در ســطح فول

ــتند.  ــتای x و z نیس دو راس

۵- نتیجه‌گیری

مطالعــه حاضــر نشــان داد کــه هندســه و جنــس 
ــا  ــج فولرن ه ــزان تزوی ــر می ــتقیمی ب ــر مس ــا تأثی الکتروده
ــج  ــه C60 تزوی ــبت ب ــرن B80 نس ــا دارد. فول ــا الکتروده ب
ــا  ــرن ب ــر دو فول ــه ه ــا دارد، درحالی ک ــا ط ــری ب قوی ت
ــای  ــد. الکتروده ــان می دهن ــری نش ــج ضعیف ت ــره تزوی نق
ــواع الکترودهــا، بیشــترین  ــا ســایر ان حجمــی در مقایســه ب
ــخص  ــن، مش ــد. همچنی ــاد می کنن ــج را ایج ــزان تزوی می
ــا  ــوازی ب ــتای م ــرود در راس ــاد الکت ــش ابع ــه افزای ــد ک ش
ــه  ــد، درحالی ک ــت می کن ــج را تقوی ــرن، تزوی ــطح فول س
در راســتای عمــود بــر ســطح فولــرن، تأثیــر کمتــری 
ــاب  ــت انتخ ــج اهمی ــن نتای ــج دارد. ای ــش تزوی ــر افزای ب
موقعیــت  و  الکتــرود  اتم هــای  تعــداد  الکتــرود،  نــوع 
آن هــا نســبت بــه مولکــول را در طراحــی افزاره هــای 
مولکولــی از جملــه نانوحســگرها و یکسوســازهای مولکولــی 
ــش  ــن پژوه ــج ای ــن، نتای ــر ای ــاوه ب ــد. ع ــان می ده نش
ــی  ــای همیلتون ــبه ماتریس ه ــت در محاس ــت دق ــر اهمی ب
ــد دارد،  ــت تأکی ــای حال ــه فض ــل ب ــل از تبدی ــتم قب سیس
ــت  ــدی در دق ــش کلی ــا نق ــن ماتریس ه ــت ای ــرا صح زی
ــایت  ــل س ــد. روش تبدی ــا می کن ــج ایف ــای تزوی تحلیل ه
ــا محاســبات دقیــق همیلتونــی  ــت، درصورتی کــه ب ــه حال ب
ــج در  ــرای بررســی تزوی ــزار قدرتمنــدی ب همــراه باشــد، اب

ــود. ــد ب ــده خواه ــی پیچی ــتم های مولکول سیس

تعارض منافع

ــد  ــام می دارن ــیله اع ــه بدین وس ــن مقال نویســندگان ای
کــه در ارتبــاط بــا انجــام، تحلیــل، نــگارش و انتشــار ایــن 
پژوهــش، هیچ گونــه تعــارض منافــع مالــی، شــخصی، 

ــدارد. ــا ســازمانی وجــود ن علمــی ی
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