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Abstract 
In this paper, we investigate the electronic conductance and occupation 
number of a benzene molecule which is connected to two simple metallic 
leads via ortho, meta, and para connections. We study the effect of some 
factors such as the position of lead connections, the dimerization strength 
and applied voltage on behavior of electronic occupation number for 
different electron paths. The calculation reveals the high sensitivity of the 
occupation number on these factors. 
The average value of occupation number for two electron paths in benzene 
molecule shows that the path with more number of double bond contributes 
more in determination of the conductance behavior. 
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 بنزن مولکولِر موج د توابعِ ساز و کار تداخلِ فهمِ
 يالکترون شغالِاِ عددِ محاسبۀ کمکِ به

 
 1محمد مرداني

 2ربانيحسن 
 3فاطمه مقدسي

 

  23/12/93 تاريخ دريافت:
  29/2/94 تاريخ تصويب:

 چکيده
 

 به محاسبۀ  ن يگر تابعِ بست و به روشِتنگ افتِيدر ره ،ن مقالهيدر ا
کبه  ايب،،   پرداختبه  لکول بنزنوک مي يالکترون شغالِاِ عددِرسانش و 

صب   سباد  متّ  يفلبزّ  يتا و پارا به دو هادرتو، مِهاي اُصالاتّ صورتِبه
 قببدرتِهببا،  يهبباد صببالِاتّ محبب همچببون  يعببوامل اثببرِ .شببد  اسببت
 در يالکترونبب شببغالِاِ عببددِمقدارِ يرورا  ،ولتببا  عمببالِو اِ دوپببارش
محاسبۀات   نتباي ِ . ايب، کبرد   يبررسب الکتبرون   عۀورِ ممکنِمسيرهاي 
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 .دهبد نشان مي به اين عوام را شغال اِ عددِ مقدارِ نسۀتاً زيادِ يتِاسّحسّ
 حرکببتِ مسببيرِ دومربببوب بببه  شببغالاِ عببددِ ميببانگينِ مقببدارِ محاسببۀ 

 يبيشبتر  دِتعبدا  ي کبه دهبد مسبير  بنزن نشان مي الکترون در مولکولِ
 د.  رسانش دار قدارِم بيشتري در تعيينِ سه،ِ دارد، دوگانه پيوندِ

 
 ضبريبِ  ،شبغال اِ عبددِ  ،الکتروني رسانشِ ،بنزن :کليدي هايواژه

 .پارش دو
 
 مقدمه .1

دهند که ببه   يرا به خود اختصاص م شاخصيدسته مه، و  يۀات کربنيترک ،نانو يورآدر فن
منحصر ببه   ييايميش -يکيزيات فيخصوص يکربن اين مواد .مشهورند يکربن ينانو ساختارها

شبرفته دارنبد. در   ين و پينو يها يورآدر فن يا دهند و نقش گسترد  ياز خود نشان م يفرد
ار مبورد توهبه   يک بسب يز کاربرد آن در صنعت الکترونيبنزن و ن ي، خواص الکترونانين ميا

و شش ات، کبربن  با آن  مولکولاست که هر ا ه دروکربني. بنزن متعلق به خانواد  ه[1] است
از مهمتبرين خصوصبيات   . [2] دهبد تشبکي  مبي   را يش حلقبو يک آرايدرو ن يشش ات، ه
کبه منجبر ببه کنتبرل و      اسبت  هبا در آن يتداخ  کوانتوم دۀيپد وقوع هاي حلقويمولکول

دهنبد   ينشان م تجربيو  ي. مطالعات نظر[3-5] شودمهندسي هريان در مقياس مولکولي مي
ک مولکول بنزن ببه محب    يدر  الکترونيرسانش مقدار شود  يباعث م يکه تداخ  کوانتوم

و  يدان خباره يب رات مييتغ بهلکول بنزن ومرسانش  نيهمچن .[1] ها وابسته باشد ياتصال هاد
( کبربن -کربن گانه و دوگانهي يها ونديپ انر ي پرش الکترون در قدرت دو پارش )اختلاف

 يمولکبول  ادوات الکترونيکبي در  ايبن مولکبول  موهب استفاد   اين امر .استار حساس يبس
متصب    طبلا  که به دو هبادي از هبن   لکول بنزن وک ميتوان از به طور مثال مي شد  است.
اي رايانبه  هايکبه در مبدار   آن يکونيليسب نبوع  سباخت کبه ببا    سبتور  يک ترانزي ،شد  است
 .[6] ندکعم  تر اسي بسيار کوچکيولي در مق ،شود يکسان ياستفاد  م

ک يب  يالکترون هاي محليحالت يو چگال رسانش محاسۀ  اب مي شود يسعن مقاله يدر ا
و نقببش سبباز و کببار  ،هبباي آناتبب، رويعببدد اشببغال الکترونببي  و محاسببۀ  بنببزن لکببولوم

را هبا  سه، مسيرهاي مختلف در بروز ايبن پديبد   را تۀيين و  يهاي توابع موج الکترون تداخ 
بسبت  از روش تابع گرين در رهيافت تنبگ  ن منظور. بديتوضيح دهي،کمي و کيفي  طوربه 

ترين همسبايه و همچنبين رهيافبت انبدارر در ر يب، پاسبخ خطبي  بهبر          در تقريب نزديک
 گيري،. مي

 
 يبندفرمول. 2

 ببا  گان اوليب همسبا يب تقرو بسبت  در رهيافبت تنبگ   يبنبزن منبزو   مولکول يک ينولتيهام
 :[7] چنين است هاي هيدرو نات،از اثر  يپوشچش،
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                                                    (1)  

,والکترون هر اتب، کبربن    يگاهيها يانر  Cکه در آن 1i i    ن يالکتبرون بب  رش انبر ي پب
را  dرا ببراي پيونبد يگانبه و     sتواند دو مقدار که مي است در بنزن هاي متواليهايگا 

توانبد از  کبه مبي   نيبز  هبادي  هباميلتوني هبر   کبربن اختيبار کنبد.   -براي پيوند دوگانبه کبربن  
 :شودصورت زير بيان ميهاي متفاوت به مولکول وص  شود، به هايگا 

 ( 1 1 ),L L L
i

H i i i i i i      (2)                                                  

. هسبتند  هبا يهباد و پبرش الکتبرون در    يگاهيها يها يب انر يه ترتب L و L در آن که
تغييبر   تبا    7راست  سمت يهاد يو برا صفرتا  چپ ازسمت  يهاد يبرا iمقدار 

 :است چنيننيز  ها يبنزن با هاد حلق  اتصال ينولتيانجام هام. سرکندمي
(3                      )                                           ( 0 1 7 . .),ML MLH J h c   

هبا فبر     در ايناست.  يهاد هر بنزن و مولکولن يبالکترون پرش  يانر  MLدر آنکه 
متصب  اسبت    Jببه اتب، شبمار      يو ديگبر  1ها به اتب، شبمار    شد  است که يکي از هادي

گونببه  نيببا هببا را يبنببزن در حرببور هبباد ن حلقبب يوارون تببابع گببر عناصببر حببال(. 1)شببک  
   :،يسينو يم
 (4          )                                                     1 1

, 0 , ,1 ,( ) ( ) ( ),i j i j L i i JG G      
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ک يب  يالکترون هاي محليحالت يو چگال رسانش محاسۀ  اب مي شود يسعن مقاله يدر ا
و نقببش سبباز و کببار  ،هبباي آناتبب، رويعببدد اشببغال الکترونببي  و محاسببۀ  بنببزن لکببولوم

را هبا  سه، مسيرهاي مختلف در بروز ايبن پديبد   را تۀيين و  يهاي توابع موج الکترون تداخ 
بسبت  از روش تابع گرين در رهيافت تنبگ  ن منظور. بديتوضيح دهي،کمي و کيفي  طوربه 

ترين همسبايه و همچنبين رهيافبت انبدارر در ر يب، پاسبخ خطبي  بهبر          در تقريب نزديک
 گيري،. مي
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هبا فبر     در ايناست.  يهاد هر بنزن و مولکولن يبالکترون پرش  يانر  MLدر آنکه 
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گونببه  نيببا هببا را يبنببزن در حرببور هبباد ن حلقبب يوارون تببابع گببر عناصببر حببال(. 1)شببک  
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  يب ن نانو حلقبه ببه دل  يا يخود انر تابع  L و يي منزون نانوحلقهيتابع گر 0G که در آن
 :شود يم  داد  ريزاست که با رابطه  يهادهر وهود 

(5                                      )                                                 
2
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L L
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ika


  

هبا اسبت. در پايبان ضبريب عۀبور       ثابت شۀک  هادي Laعدد موج الکترون و  kکه در آن 
 [:8آيد ] مي، به ترتيب از روابط زير به دست iها از ات،  الکتروني و سه، چگالي حالت

(6                          )                                                             
2

1( ) 2Im ,L JT G   

(7              )                                                               1LDOS ( ) Im ( ),i iiG 


  
 [:9-10گردد ]ميام نيز با انتگرال زير محاسۀه iو عدد اشغال الکتروني براي ات، 

(8                        )                                                    
2

2 LDOS ( ) ,
L L

i in d


 
 


   

به خاطر تۀهگني اسپيني وارد شبد  اسبت. ايبن کميبت، مقبدار چگبالي        2که در آن ضريب 
تواند با اِعمال يبک  دهد. اين هايگا  خود مينشان مي ام انر ي iالکتروني را در هايگا  

 ولتا  خارهي کنترل گردد.
 
 ينتايج محاسبات عدد .3

در سبه حالبت ارتبو،    لکول بنبزن  وميک هاي ات، تک تک يرو عدد اشغال به محاسۀ  حال
سبه، دو مسبير   توانبد ببه مبا کمبک کنبد کبه       مبي  کبار اين  .(1)شک   پردازي،مي و پارا متا

 طبور در طيبف رسبانش ببه     هاي تشديد و ضبد تشبديد  را در ظهور پديد  مختلف الکتروني
هباي تبداخلي را در   ن منظور ابتدا بايد مح  وقوع اين پديد کمي و کيفي بررسي کني،. بدي

طيف انر ي مشخص کرد. بنابراين با ترسي، تبابع ضبريب عۀبور الکترونبي برحسبب انبر ي       
الکترون  يگاهيها يانر  ،در محاسۀات خود کني،.ها را تعيين مي آنالکترون ورودي مکان 

 يونبدها يپالکترون بين پرش  هاييانر  ،ها را صفر يو هادبنزن  يکربن حلقه يها ات، يرو
الکتبرون ببين   پبرش   يانبر   ،eV2/1و ./eV 8 بيب کبربن را ببه ترت  -کربن گانه و دوگانهي

هباي  در اتصبال الکتبرون   پبرش  يت انبر  يب در نها و eV1 را هبا  يهباد هباي مجباور در    ات،
 ،.يريگ ي/. در نظر مeV9را  مولکول و هر هادي

 
 

 )ج(                                  )ب(                                       )الف(                       
 

 )ب( متا )ج( پارا.اي )الف( ارتو ه اتصال دو هادي ساد  به يک حلقه بنزن در حالت .1 شکل
 دهد.ها نشان ميهاي اتمي را در مولکول و لۀ  هادياعداد، شمار  هايگا 
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 هاي ارتو، پارا و متا.ضريب عۀور الکتروني يک حلقه بنزن برحسب انر ي در اتصال .2 شکل
 

 و پبارا  ارتبو، متبا   مبوارد اتصبال   يببرا برحسب انر ي را  يالکترون ضريب عۀور 2شک  
تنها  هاتابع ضريب عۀور نسۀت به انر ي صفر متقارن است، نموداراز آنجا که . دهد ينشان م
 ديز شديافت و خ دو موارد يتمام يبراشود که ديد  مي .اند، شد  مثۀت رس يها يدر انر 
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حدود هاييانر در  ،[11] د فانويموسوم به تشد
/

eV105  وهبود  نمودار ضريب عۀبور  در
موضبوع در ادامبه   کبه ايبن    در حلقه است الکترون هايريمس فيزيک متفاوت  آن يدلدارد. 

هبا در   بحث قبرار خواهبد گرفبت. ببا تغييبر محب  اتصبال هبادي        به کمک عدد اشغال مورد 
کند که در مبورد   گيري پيدا ميمولکول، مقدار رسانش الکتروني در انر ي صفر تغيير چش،

 کند.  ارتو بيشترين و براي متا کمترين مقدار را اختيار مي
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 اي موارد اتصال ارتو، متا و پارادر حلقه بنزن برام i  عدد اشغال الکتروني روي ات، .3شکل 
/ )الف(در دو انر ي  eV  105 ب(و( / eV 105. 

 )ب(

 )الف(

ه د بب يببه نقباب ضبد تشبد     يمنته يانر  ها را در بازۀ ات، يعدد اشغال الکترونمقدار حال 
ام i اتب، روي  يالکترونب  عبدد اشبغال  مقدار )الف( و )ب(  3هاي در شک  ،.يآور يدست م

/ يو در دو انر  (1 شک ) پاراو  متاارتو،  موارد يبرا eV105  ،مشباهد   شبد  اسبت   رسب .
/انبر ي ، در يکنب  يمب  eV105  مختلبف اتصببال   مبوارد در  يالکترونب  ين سببه، چگبال يکمتبر

/ انبر ي  در يولب  ،ها متصب  هسبتند   ياست که به هاد ييها ها مربوب به ات، يهاد eV105 
داً ببا  ياتصبال، شبد   يها ات، يالکترون ي، چگالانر ين يگر در اي. به عۀارت دگونه نيستاين
ملاحظبه  هاي مربوب به ايبن دو انبر ي   منحني مقايس از کند.  ير ميير مکان الکترودها تغييتغ
توانبد  مبي سه، مسيرهاي باا و پايين در رسبانش الکترونبي   بسته به مقدار انر ي که شود  يم

و دوگانبه در طبول مسبير و انبر ي     تعبداد پيونبدهاي يگانبه    عام   دودر واقع متفاوت باشد. 
الکترون ورودي تفباوت فيزيبک ببين دو مسبير موهبود در حلقبه ببراي الکتبرون را ايجباد          

 هباي  الکترون در حلقه بنزن براي اتصبال ر يدو مس عدد اشغالِن يانگيم، 1در هدول کند.  مي
/ يدو انر  يبه ازا ارتو، متا و پارا eV105 ايبن اعبداد ديبد      سبه يببا مقا  شد  اسبت.  ورد آ

سبه، مسبيري کبه تعبداد پيونبدهاي دوگانبه در آن بيشبتر اسبت، در رسبانش           کبه  شبود  مي
 .زيرا قدرت انتقال الکترون در پيوند دوگانه بيشتر از پيوند يگانه اسبت  الکتروني بااتر است

در اين قسمت سعي بر اين است که وابستگي ميانگين عدد اشغال الکترونبي ببراي دو مسبير    
هاي يگانبه و   هاي پرش پيوندالکتروني در مولکول بنزن را به قدرت دوپارش )تفاوت انر ي

ارتبو، متبا و پبارا ببه ازاي     هباي   وابستگي را ببراي اتصبال   اين 4دوگانه( بررسي کني،. شک  
. در اند همانند قۀ  در نظر گرفته شد  دهد. پارامترهاي عددي مورد نيازانر ي صفر نشان مي

تبوههي ببه     بور قاببط تروني بهبغال الکبشود که مقدار ميانگين عدد اش ملاحظه مي 4شک  
ها، الکتبرون بيشبتر    شود که براي تمام اتصالميواببسته اسبت. ديبد  مقدار قدرت دوپارش 

کند که داراي پيوند دوگانه بيشتري است. تفاوت دو مسير در مورد ارتو  از مسيري عۀور مي
تر است. همچنبين ببراي مبورد پبارا ايبن       از همه بيشتر و با افزايش قدرت دوپارش محسوس

دوپبارش عمبلاً تفباوتي ببين      تفاوت از همه کمتر است به طوري که در مقادير پايين قدرت
تبوان در پايبان ضبريب پاسبخ چگبالي      مبي  اعداد اشغال مرببوب ببه دو مسبير وهبود نبدارد.     
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شود، در حرور اخبتلاف  به صورت زير تعريف ميکه الکتروني مربوب به هر مسير بنزن را 
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در نوشبتن  هباي هبر مسبير اسبت.     اعداد اشغال ات، روي ( منظور از سيگما، همع9) در رابط 
صورت خطبي باشبد. ببدين    ها بهبر روي ات، اين روابط فر  شد  که الگوي اعمال پتانسي 

را احسباس کبرد  و   Vولتبا  صفر و ات، متص  به هبادي ديگبر    ولتا  1معنا که ات، شمار  
تعيين شود کبه ببراي    بين اين دو مقدارخطي  به صورت هاهاي بين آنپتانسي  اعمالي بر ات،

1VVببراي ولتبا   فر  شبد  اسبت.    iVمقدار  iات،   ، ب پاسبخ  ي  محاسبۀه ضبر  ينتبا
 اسبت.  آمبد   2در هبدول   ارتو، متا و پارااتصال الکتروني براي مسيرهاي مختلف در موارد 

به ترتيبب  رهاي الکتروني در مولکول بنزن براي مسيپاسخ مقدار ضريب ن ين و کمتريشتريب
اتصال ارتو  درتر کوتا مسير  اتصال متا و کمترين آن مربوب به درتر طوانيمسير  مربوب به

مقبدار کمتبري   تبر  کوتبا  توان گفت که اين ضريب ببراي مسبيرهاي   مي يبه طور کل است.
 .  شود مي
  

 ارتو، اتصال موارد براي بنزن حلقه در الکترون مسيردو  اشغالِ عدد ميانگين .1جدول 
/انر ي  دو ازاي به پارا و متا eV105 . 

/در eV105 در/ eV105 نوع اتصال مسير 
 ارتو 165432 48/0 98/0
 ارتو 12 32/0 78/0
 متا 16543 52/0 94/0
 متا 123 4/0 90/0
 پارا 1234 42/0 96/0
 پارا 1654 54/0 88/0
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 پاسخ دو مسير الکتروني در بنزن براي موارد اتصال ارتو، متا و پارا. ضريب. 2 جدول
1(V )  نوع اتصال مسير 

 ارتو 165432 3/1
 ارتو 12 7/0
 متا 16543 4/1
 متا 123 96/0
 پارا 1234 18/1
 پارا 1654 08/1

 
 يريگ جهينت  -4

هباي  ات، يالکترونعدد اشغال  افت تنگابست،يدر ره نيروش تابع گرکمک ن مقاله به يدر ا
متصب   سباد    يفلبز  يدو هباد  هاي ارتو، متا و پبارا ببه  صورت اتصالبهکه  ي رالکول بنزنوم

هباي سبازند  و   اين کميت براي فه، ساز و کار تداخ . دادي،قرار  ياست، مورد بررس شد 
ظهبور   رد -شبود ميناشي دو مسير ممکن الکتروني مولکول  فيزيک که از تفاوت- ويرانگر
  نشبان  ينتبا  مورد استفاد  قرار گرفبت. طيف رسانش در و ضد تشديدي  هاي تشديدپديد 

صبفر   يبه هب،، در نزديکبي انبر     يو خروه يورود يها يک شدن هاديدهد که با نزد يم
در حلقبه   هبا  حرکت الکترون يبرا متفاوت يرهاين وهود مسي،. همچنيارد يشتريرسانش ب

 ونالکتبر  عدد اشبغال مقدار شود.  يدر نمودار رسانش مضد تشديد  پديدۀجاد يبنزن باعث ا
 .ار حسباس اسبت  يبسب و مقدار قدرت دوپارش  هاهادي اتصال نوع ،الکترون يانر  مقداربه 

يي که شام  تعداد بيشتري پيوند دوگانه باشد، مقدار بيشبتري  ااين عدد براي مسيرهميانگين 
اعمبال ولتبا  ببه    کنبد.  دهد مسير مربوطه نقش بيشتري در رسبانش ايفبا مبي   نشان مي ودارد 

متفباوت حرکبت الکتبرون     يرهايها در مسب  الکترون عدد اشغالش يلکول بنزن باعث افزاوم
   .است ها وابسته يبه مح  اتصال هاد آنمقدار  و شود مي
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