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گرفاینی  نوار نانو الکترومکانیکی لغزشی چندحالته مبتنی بر سوئیچ اتمی سازیو مدل طراّحی

 آلفا دولایه

 

 ،*1سمیّه فتوحی

 

 

 چکیده  اطلاعات مقاله

 27/03/1399: دريافت مقاله

 10/06/1399پذيرش مقاله: 

 
 بتنیم چندحالته لغزشی الکترومکانیکی سوئیچ اتمی سازیمدل و طراّحی پژوهش، اين در

 رينگ تابع با آن ترکیب و چگالی تابعی نظرية از گیریبهره با دولايه آلفا گرفاينی نوار نانو بر

 يرينز گرفاين لاية که است صورتی به پیشنهادی سوئیچ ساختار. شودمی ارائه تعادلیغیر

 نسبت بالايی لاية حرکت طريق از متمايز هایچینش. است متحرّک آن بالايی لاية و ثابت

  Å 36/1، Å  61/2 ،Å 97/3،Å جايیجابه فواصل با و افقی محور راستای در پايینی لاية به

41/8 ،Å 44/9  وÅ 06/12 ترتیببه قرارگیری هایحالت اين و شودمی ايجاد Ab، Aa،

AB ،AB2 ، Aa2 و AA جريان مقدار شودمی باعث های مذکورچینش. اندشده گذارینام 

 جريان تردقیق بررسی برای. کند تغییر چشمگیر طوربه حالت هر در پیشنهادی سوئیچ

 نرژیا طیف انرژی، نوار ساختار انتقال، طیف معیّن، باياس ولتاژهای در پیشنهادی سوئیچ

 محاسبه محلّی انتقال مسیرهای و مولکولی شدهتصوير خودسازگار هامیلتونین مولکولی،

 افزاره سوئیچنگ جريانی ضريب مقدار که دهدمی نشان سازیمدل نتايج. شودمی

 توجهیقابل طوربه ديگر حالت به حالتی از دولايه اتمی چینش نوع به بسته پیشنهادی

باياس ولتاژ در ،34 میزان به پیشنهادی افزاره سوئیچینگ ضريب بیشترين. کندمی تغییر

V6/0 حالت دو بین وAa2  و AA با آمدهدستبه نتايج براساس .شودمی حاصل 

 چندحالته لغزشی سوئیچ توانمی يکديگر به نسبت گرفاينی لايه دو شدهکنترل جايیجابه

 در کنار رفتار مناسب سوئیچینگ، نتايج .داد ارائه نانوالکترومکانیک در حوزة کاربردی

 کندنمايان می را منفی ديفرانسیلی ، مقاومتAA و  AB2،Aa حالت سه در شدهاستخراج

 کند.که قابلیت استفاده از سوئیچ پیشنهادی را در ادوات کوانتومی تونلی نیز میسّر می

KΩاندازة به که باشدمی AB2 حالت در شدهمنفی مشاهده مقاومت مقدار بیشترين

 . است 95/884

 

 واژگان كلیدي:

 سازی اتمی،مدل

 سوئیچ الکترومکانیکی،

 ،نوارگرفاينی آلفا نانو 

 نظريه تابعی چگالی، 

 ،تعادلیتابع گرين غیر 

 .ترابرد الکترونی 

 

 

 1مهمقدّ  -1
 مانند کربنهای آلوتروپ برخی گذشته، دهة سه طول در

 اندهشد سنتز موفقیت با گرافن و کربنیهاینانو لوله ،فولرن

 مواد تحقیقات در حوزة اصلی گرافن محور هاآن میان در که

ای کربن همای دوبعدی از اتگرافن ورقه .]3-1[است  کربنی

های مـلانه زنبوری است. ات ضلعیدر يک پیکربندی شش

                                                 
  s.fotoohi@iiau.ac.ir  :* پست الکترونیک نويسنده مسئول

 يرانا اسلامشهر، ی،واحد اسلامشهر، دانشگاه آزاد اسلام برق،گروه . 1

، اندل شدهـبه هم متّص  sp2اسیونکربن در گرافن با هیبريد

در صفحه ( را σ) د قوی کووالانسیـه پیونـس کـه طوریبه

های کربن دارای يک همچنین اتم .دهندتشکیل می

 πاوربیتال عمود بر صفحه هستند که تشکیل پیوندهای

متوانند برهاين پیوندها می و دهندخارج از صفحه را می

 لايه  چند  گرافن در  را   مختلف  هایلايه  بین  کنش
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های الکترونیکی و ويژگی دارای گرافن. ]1[ کنترل کنند

حامل فردی مانند قابلیت تحرّکانتقالی منحصربه
2 -1 -1Cm V S 20000محدودة  ، طول پیمايش آزاد حامل در

 بالستیک از مرتبة  به نزديک هدايت مقدار و میکرومتر
2e

h

در مادّه  کاربرد ايندلیل اين خواص ويژه، است. به

-4[ ای برخوردار استاز اهمیت ويژه ،نانوالکترونیک ادوات

 نانوالکترومکانیکی ساخت سوئیچ 7. برای نمونه در مرجع ]7

ترمیناله مبتنی بر موادّ نامتجانس دوبعدی ارائه شده سه

است که در سنسورها و ادوات منطقی ولتاژ پايین و توان 

پايین کاربرد دارد. اين افزاره از موادّ دوبعدی گرافن و نیتريد 

های خاموش و روشن سوئیچ بور تشکیل شده که حالت

ل میسیل الکترود گیت کنترواسطة پتانالکترومکانیکی به

شود. عملکرد آن بر اين اساس است که با انحراف مکانیکی 

درين و اتّصال به الکترود سورس زيرين، کانال هدايت شکل 

  گیرد.می

 از بسیاری الکترونیکی گرافن دولايه، موضوع خواص

 هایافزاره از بسیاری و است اخیر تجربی و نظری مطالعات

 ،]9-7[ها مانند سوئیچ والکترونیکی،نان نانومکانیکی و

 و ]12-11[میدانی  اثر ترانزيستورهای ،]10[سنسورها 

اند. در مرجع شده ارائه ]13 [گرافن دولايه از استفاده غیره با

تأثیر عدم تطابق موقعیت مکانی لاية بالايی و لاية پايینی  8

است  بر شکاف انرژی گرافن دولايه مورد مطالعه قرار گرفته

 nm1/0از جايی طولی کمتردهد که جابهو نتايج نشان می

 شده، eV5/0حدود در شکاف انرژی تغییر باعث ها،لايه

 کند. تغییر می الکتريکی اين مادّه هدايت

با محاسبات ابتدا به ساکن، جريان افزاره مبتنی  9در مرجع 

های عنوان تابعی از طولنانو نوار گرافنی آرمچیر دولايه بهبر 

، در ولتاژ باياس پوشانی مختلف بین لاية بالايی و پايینیهم

معیّن محاسبه شد. در اين مقاله، لاية پايینی ثابت در نظر 

 0aجايی، لاية بالايی به اندازة گرفته شد و در هر بار جابه

طول پیوند بین دو اتم کربن مجاور  a0جا گرديد )ابهج 5/0

است(. شايان ذکر است طول منطقة پراکندگی اين افزاره 

جايی لاية بالايی به روی ای فرض شد که با جابهبه گونه

های مشابهی از قرارگیری دو لايه برای لاية پايینی، حالت

به  دهد که جريانآيد. نتايج نشان میاين ساختار پديد می

ها به روی يکديگر حسّاس است و به مقدار لغزش لايه

                                                 
1.Graphyne 

جايی لاية بالايی به کند. بعد از جابهچشمگیری تغییر می

، پروفايل نوسانی جريان 0a5/1روی لاية پايینی به میزان 

 کند.همان روند قبلی را تکرار می

افزارههای خاموش و روشن در حالت 9و  8طبق مراجع 

های گرافنی دولايه با حسّاسیت بالا نسبت به موقعیت 

شود و از اين قابلیت در طرّاحی سوئیچ ها ايجاد میلايه

 گردد.الکترومکانیکی مبتنی بر گرافن استفاده می

 توجهیقابل گیری تحقیقاتیگرافن، جهت پس از کشف

 ويژهبه دوبعدی کربن، جديد هایآلوتروپ کشف برای

طوری که ، به]16-14[شد  ايجاد 2گرافداين و 1گرفاين

سنتز موفقیت ،يولیانگ لی و همکاران در آزمايشگاه اخیرا  

روی سطح مسی توسط گرافداين را به  بزرگ هایفیلم آمیز

اند بنزن گزارش داده واکنش اتّصال مقطعی با هگزاتینیل

]16[ . 

کربن ای به ضخامت يک اتم گرفاين نیز ورقه مشابه گرافن،

است.  sp2 و spهای کربن آن از نوع است، اماّ پیوند بین اتم

بنابراين برخلاف گرافن که فقط يک ساختار اتمی دارد، 

 های هندسی متنوّعشکل از گرفاين با متعدّدی ساختارهای

 β، (آلفا)αگرفاين شامل مختلف نوع چهار .آيدبه وجود می

 اند که درصدهایارائه شده 6-6-12 و )گاما( γ، )بتا(

 و 33/33، 67/66 ،100 ترتیباستیلن به از پیوند متفاوتی

های روش. ]17 [ها وجود دارددر ساختار آن درصد 67/41

م گرفاين و تنظیانواع شکاف انرژی  مهندسی برای مختلفی

يکی  ،]21-18 [است ارائه شده هاات الکترونیکی آنمشخّص

 های گرفاينی است.لايه استفاده از انباشتها از اين روش

ها و به فاصلة بین لايه ،الکترونیکی گرفاين چندلايه خواص

 .]21-20[بستگی دارد  هالايه انباشت مرتبة

 دولايه اين گرافن با مقايسه مزيت مهم گرفاين دو لايه در

ری یبیشتری برای قرارگ انباشت هایتعداد حالت است که

است  جالب توجه است. پذيرامکان روی يکديگرها به لايه

که تعداد اين حالات انباشت برای گرافن دولايه فقط دو 

 ، لئونرتس و همکارانش شش21. در مرجع ]8[حالت است 

 را برای aa و AA ،Ab  ،Aa،AB  ،abمتمايز چیدمان

آمده، دستاند. طبق نتايج بهگزارش داده دولايه آلفاگرفاين 

ة نحو تأثیر تحت دولايه آلفاساختار نوار انرژی گرفاين 

 هایحالت تنوّع است. اين به روی يکديگر هالايه قرارگیری

 از ایگسترده روی يکديگر، طیف صفحات به انباشت

2.Graphdiyne 
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کند ساختارهای نوارهای انرژی را برای اين مادّه فراهم می

ادی بیشتری برای مهندسی ساختار نوارهای و درجة آز

نانو  ،]22[ مشابه نانو نوارهای گرافنیدهد. انرژی ارائه می

 و آرمچیر يعنی لبه، ساختار دو دارای نوارهای گرفاين

نوع  از و شکاف انرژی نانو نوارهای گرفاينی هستند زيگزاگ

 .]23و  17[ نوار بستگی دارد عرض به هادینیمه

های اخیر در سال در مراجع فوق ذکر شد، همان گونه که

ولايه د آلفاهای الکترونیکی صفحات دوبعدی گرفاين ويژگی

تاکنون هیچ گزارشی  امّا گرفته، قرار مطالعه مورد

 دو آلفاهای انتقالی نانو نوارهای گرفاين درخصوص ويژگی

 است.يا چندلايه ارائه نشده 

الکترومکانیکی سازی اتمی سوئیچ در اين پژوهش، به مدل

دولايه  آلفا لغزشی چندحالته مبتنی بر نانو نوار گرفاين

پرداخته، تغییرات جريان سوئیچ پیشنهادی نسبت به 

تغییرات ولتاژ را با تحلیل انواع نمودارهای ترابرد الکترونی 

دهیم. ساختار سوئیچ از يک ناحیة مورد بررسی قرار می

چپ و راست آن پراکندگی مرکزی و دو الکترود در سمت 

است. ناحیة پراکندگی مرکزی که همان کانال تشکیل شده 

های دولايه با لبه آلفاهاست، از نانو نوارگرفاين انتقال حامل

آرمچیر تشکیل شده است. برای الکترودهای چپ و راست 

کنیم. با ثابت می لايه استفادهتک آلفااز نانو نوارهای گرفاين 

ها در لاية گرفاين پايینی، لاية مدر نظر گرفتن موقعیت ات

بالايی را در جهت محور افق و با فواصل مختلف حرکت می

ای مختلف در ساختار سوئیچ ايجاد های لايهدهیم تا چینش

ها در لاية بالايی در جهت شود. بیشترين طول حرکت اتم

اندازة طول يک سلّول واحد نانو نوار گرفاين محور افق، به 

است. در ادامه، به بررسی ويژگیگرفته شده آلفا در نظر 

رههای مختلف، با بههای انتقالی سوئیچ پیشنهادی در حالت

در ترکیب با تابع  ،]24[چگالی  تابعی گیری از روش نظرية

سازی پردازيم. نتايج مدلمی ]26-25 [گرين غیرتعادلی

جايی لاية گرفاين بالايی، تغییرات دهد با جابهنشان می

یر و متنوعّی در جريان عبوری از سوئیچ پیشنهادی چشمگ

تواند سرآغاز استفاده از اين نوع آيد که میوجود میبه 

 های نانو الکترومکانیکی )نمز( باشد. سوئیچ در سیستم

سازي سوئیچ پیشنهادي و روش انجام   مدل -2

 محاسبات

 سازي سوئیچ پیشنهادي مدل -2-1

الف( نمای بالا و جانبی مدل اتمی ساختار سوئیچ -1شکل  )

گرفاينی آلفا الکترومکانیکی پیشنهادی مبتنی بر نانو نوار 

دهد.  ساختار دولايه را بعد از فرايند کامل واهلش نشان می

سوئیچ از يک ناحیة پراکندگی مرکزی و دو الکترود در 

شود. ناحیة پراکندگی سمت چپ و راست تشکیل می

های آرمچیر ز نانو نوار گرفاين آلفا دولايه با لبهمرکزی ا

تشکیل شده و الکترودهای چپ و راست شامل نانو نوارهای 

ها در لاية پايینی و بالايی بهلايه است. اتمگرفاين آلفا تک

اند. تعداد ترتیب با رنگ قرمز و آبی نمايش داده شده

دگی پراکنديمرهای کربنی در راستای پهنای نانو نوار ناحیة 

مرکزی و الکترودهای چپ و راست شش عدد است. 

چین سلّول واحد نانو الف( کادر خط-1همچنین در شکل  )

دهد و نوار گرفاينی آلفا را با شش ديمر کربنی نشان می

، Aها در اين سلّول با حروف های مکانی مختلف اتمموقعیت

a ،b  وB اند. مشخّص شده 

 
و جانبی مدل اتمی ساختار سوئیچ  )الف( نمای بالا -1شکل 

گرفاينی آلفا دولايه بعد از فرايند کامل واهلش مبتنی بر نانو نوار

)ناحیة پراکندگی مرکزی از نانو نوارگرفاين آلفا دولايه با لبه

های آرمچیر و الکترودهای چپ و راست از نانو نوارهای گرفاين 

يینی و بالايی ها در لاية پاشود. اتملايه تشکیل میتک آلفا

( اند. در شکل )الفترتیب با رنگ قرمز و آبی نمايش داده شدهبه

گرفاينی آلفا با شش ديمر چین سلوّل واحد نانو نوار کادر خط

دهد و موقعیتمی کربنی در راستای پهنای نانو نوار را نشان

 B و A ،a ،bها در اين سلوّل با حروف های مختلف اتم

پوشانی بین دو لاية بالايی )ب( منطقه هم است(،مشخصّ شده 

 و Ab ،Aa ،AB،AB2 ، Aa2های و پايینی سوئیچ با چینش
AA 
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الف( مدل اتمی سوئیچ نانو نوار گرفاينی آلفا -1شکل )

)از  Å 36/1 دهد که لاية بالايی به میزاندولايه را نشان می

( در جهت محور افق نسبت به 0Z=Zنقطة شروع حرکت 

در اين  A ماست. در اين ساختار اتجا شده لاية پايینی جابه

ای است که ابتدا گونه پژوهش، ساختار اولیة پیشنهادی به

لاية بالايی به اندازة طول يک سلّول واحد در جهت محور 

 ضبا ثابت فر افقی با لاية پايینی اختلاف موقعیت دارد.

موقعیت مکانی لاية پايینی، لاية بالايی را در جهت  کردن

 ،Å 36/1 ،Å 61/2، Å97/3 محور افقی در فواصل مختلف

Å 41/8، Å 44/9 و Å 06/12 دهیم تا جايیحرکت می 

که درنهايت لاية بالايی به اندازة طول يک سلّول واحد به 

شود )فواصل مذکور  روی لاية پايینی حرکت دادهجلو و بر 

باشند که در شکل  می 0Z=Zنسبت به نقطة شروع حرکت 

 است(.شده  نشان دادهالف( -1)

با توجه  گیرد ولاية پايینی قرار می bروی اتم لاية بالايی بر 

است. با حرکت و   Abها، سوئیچ در حالتبه چینش لايه

جايی روی لاية پايینی در فواصل جابه لغزش لاية بالايی به

ديگری ايجاد می های متنوعّمختلف، برای سوئیچ حالت

 Å  61/2ةروی لاية پايینی به انداز بالايی را بهشود. اگر لاية 

ترتیب در حالتبه به جلو حرکت دهیم، سوئیچ Å 97/3و 

روی  گیرد. با حرکت لاية بالايی بهقرار می ABو Aaهای 

مجدّدا  در  ، سوئیچÅ 41/8، Å 44/9ةلاية پايینی به انداز

های جديد گیرد. اين حالتقرار می Aa و AB هایحالت

نامیم. تفاوت اين دو می Aa2و  AB2ترتیب ايجادشده را به

در آن است  Aa و ABهای حالت جديد ايجادشده با حالت

پوشانی بین لاية بالايی و پايینی سوئیچ که طول منطقه هم

 Å کمتر است. درنهايت با حرکت لاية بالايی به اندازة

پوشانی های منطقة همول واحد(، اتم)طول يک سلّ 06/12

در لاية بالايی و پايینی کاملا  بر هم مطابقت دارند و سوئیچ 

گیرد. در اين حالت، طول منطقة قرار می AAدر حالت 

ن های ديگر آهای سوئیچ کمتر از حالتپوشانی بین لايههم

پوشانی بین دو لاية بالايی و پايینی سوئیچ است. منطقة هم

در شکل   AAو  Ab ،Aa ،AB،AB2 ، Aa2های تدر حال

 شود. ب( ديده می-1)

نکتة جال توجه اينکه، بعد از انجام فرايند واهلش فاصلة 

های مختلف متفاوت است. فاصلة بین دو صفحه در حالت

 Ab ،Aa ،AB،AB2های عمودی بین دو صفحه در حالت

                                                 
1.SIESTA 
2.Generalized Gradient Approximation 

، Aa2  وAA ترتيب برابر بهÅ 36/3،Å  

35/3 ،Å 17/3،Å  29/3 ،Å 36/3 

 است. Å 19/3و 

 روش انجام محاسبات -2-2

 گالیچ تابعی نظرية کمک سوئیچ پیشنهادی با سازیمدل

 روش تقريب. است شده انجام 1سیاستا افزار محاسباتینرم و

-بورگ-پردو شیوة با (GGA) 2يافتهتعمیم شیب

-تبادلی محاسبة انرژی برای ]27[  (PBE)3ارنزرهوف

با  ظرفیت هایالکترون شده است. استفاده همبستگی

اند. انرژی شده توصیفDZP محاسباتی هایپايه کمک

بندی شده و تقسیمداده  قرار Ry200با  برابر نیز قطع

-به روش مونخورست 1×1×50ناحیة اول بريلوئن با توزيع 

تعیین  با خودسازگار است. محاسباتپک صورت گرفته 

برای انرژی کل انجام شده است.  eV6-10همگرايی میزان

های انتقالی الکترونیکی، فرايند کامل قبل از محاسبة ويژگی

ه ها انجام شدهای مختلف لايهواهلش برای سوئیچ با چینش

 به تا حدّاکثر نیروی وارد بر هر اتم
eV

Å
برسد.  2-10

کارگیری تابع گرين غیرمحاسبات انتقال کوانتومی با به

 تعادلی در ترکیب با نظرية تابعی چگالی انجام گرديده است.

تابع گرين کل سیستم G E ( به 1از رابطة )آيد دست می

]25-26[: 

(1) 

       
1

L R

G E E i I H E E


 

     
 

 
 

H  ،ماتريس هامیلتونین سیستم مقدار بسیار کوچک و

I است همانی ماتريس. 
/L R

الکترود انرژی ماتريس خود

 شوند:صورت زير محاسبه میچپ و راست هستند و به

(2)    

   

†

†

,L L LL

R R RR

E g E

E g E

 

 








 

Lgو Rg  توابع گرين سطحی الکترودهای ايزوله در سمت

Lشوند. چپ و راست هستند و با روش تکرار محاسبه می

شوند که برهمشدگی نامیده میهای جفتماتريس Rو 

 کنند. برمی را توصیف الکترودها و کانال ناحیة بین کنش

                                                                                                                          انرژی سطوح ناحیة مرکزی، الکترودها به کوپلینگ اثر

شدگی شوند. همچنین پهنجا میابهج به اندازة  مولکولی

3.Perdew-Burke-Ernzerhof 

https://www.sciencedirect.com/topics/physics-and-astronomy/generalized-gradient-approximation#:~:text=Advances%20in%20Imaging%20and%20Electron%20Physics&text=For%20some%20solid%2Dstate%20systems,Wang%20%26%20Perdew%2C%201991).
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صورت زير افتد و بهدر سطوح انرژی اتفاق می به اندازة 

 شود:نوشته می

(3)  /

/

ReL R

L R

E   

(4) 

 

     

 

†

/ / /

/
2Im

L R L R L R

L R

E i E E

E

    
  



 


 

( , )bT E V ای هبیانگر احتمال انتقال کوانتومی الکترون

از الکترود چپ به راست در ولتاژ  Eبرخوردی با انرژی

 شود:( محاسبه می5است و با رابطة ) bVباياس اعمالی 

(5) 

       †

( , )b

R L

T E V

Trace E G E E G E



   

 

، با فرمول bVعبوری از کانال سوئیچ در ولتاژ باياس  جريان

 :]26-25[صورت زير است بوتیکر به -لاندائو

(6) 

 
2

( ) ( , ) ( ) ( )
R

L

b b L R

e
I V T E V f E f E dE

h





      

است.  ثابت پلانک h بار الکترون و e که

,
, ( )

1
( )

1
L R

L R E
KT

f E

e






ديراک  -تابع توزيع فرمی 

ها در الکترود چپ و راست است.الکترون

,
2

b
L R f

eV
E    پتانسیل شیمیايی الکترودهای چپ و

منظور درک تغییرات ترابرد الکترونی راست هستند. به

های انتقال محلّی را در های مختلف، مؤلّفهسوئیچ در حالت

گیريم. ضريب انتقال پیوندهای شیمیايی در نظر میطول 

تقسیم شود که  ijTهای انتقال محلیّتواند به مؤلّفهکلیّ می

با خطوط پیوند نمايش داده شده، مسیر انتقال نامیده می

های انتقال محلیّ شود. رابطة بین ضريب انتقال کلیّ و مؤلّفه

 :]28[صورت زير است به

(7)    
,

, ,b ij b

i A j B

T E V T E V
 

  

های اتمی هستند که توسّط يک نشانگر زوج Bو  Aکه 

اند. سطح فرضی عمود بر طول پیوند از يکديگر جدا شده

های انتقال محلّی مؤلّفه ضريب انتقال کلیّ، مجموع سهم

 در سطح کانال است. Bو  Aهای بین همة جفت اتم

 سازي سوئیچ پیشنهادي نتایج مدل -3
ولتاژ سوئیچ گرفاينی دولايه را  -مشخّصة جريان (2)شکل 

 AA وAb ،Aa ،AB، AB2،  Aa2های مختلف در حالت

دهد. همان طور که در می نشان V2/1تا 0در ولتاژ باياس

Vشود، مقدار جريان تا ولتاژ باياساين شکل مشاهده می

بسیار ناچیز و نزديک صفر است. دلیل اين موضوع آن  4/0

است که الکترودهای چپ و راست دارای ساختار نانو نوار 

لايه هستند و در ساختار نوار ديمره و تکگرفاين آلفا شش

شود که با مشاهده می eV4/0ها شکاف انرژیانرژی آن

. برای ولتاژهای ]17 [نتايج مطالعات اخیر مطابقت دارد

V4/0bVباياس های ، مقدار جريان سوئیچ با چیدمان

فاوت است. مختلف در يک ولتاژ باياس يکسان کاملا  مت

با   Aa2 و Ab، AB هایجريان گذرنده از سوئیچ در حالت

خطیّ صورت شبهبه V2/1تا  V4/0افزايش ولتاژ باياس از

های يابد؛ امّا روند تغییرات جريان برای حالتافزايش می

AB2،Aa   وAA  نسبت به تغییرات ولتاژ کاملا  متفاوت

 است. 

و  V6/0[در محدودة ولتاژ باياس  Aaجريان برای حالت 

يابد و سپس در محدودة صورت خطیّ افزايش میبه ]4/0

يابد. سوئیچ در اين کاهش می ]6/0و  V8/0 [ولتاژ 

نشان  K56/439ود مقاومت منفی محدودة ولتاژ از خ

 يابد. دهد و سپس جريان افزايش میمی

و  V8/0[در محدودة ولتاژ AB2جريان سوئیچ در حالت 

يابد. سپس جريان در صورت خطیّ افزايش میبه ]4/0

يابد و مقدار مقاومت کاهش می ]8/0و  V1[محدودة ولتاژ

 AB2شود. جريان سوئیچ می K95/884منفی سوئیچ 

 ، با افزايش ولتاژ، روند افزايشی دارد.  V1پس از ولتاژ

در محدودة ولتاژ   AAجريان گذرنده از سوئیچ در حالت

]V2/1  دهد. تغییرات شديدتری را از خود نشان می ]4/0و

 V6/0[، جريان با افزايش ولتاژ در محدودة2مطابق شکل 

يابد. سپس روند تغییرات صورت خطیّ افزايش میبه ]4/0و 

کاهشی است، به ]6/0و  V8/0[جريان در محدودة ولتاژ 

 μA، به V8/0طوری که مقدار جريان در ولتاژ باياس

KΩرسد و اين سوئیچ مقدار مقاومت منفی می 359/0

دهد. همچنین جريان در را از خود نشان می 369/78

 V1افزايش و پس از ولتاژ   ]8/0و  V1[محدودة ولتاژ 

بوتیکر،  -( فرمول لاندائو6طبق رابطة ) يابد.کاهش می

)منطقة پراکندگی مرکزی(  جريان گذرنده از کانال سوئیچ

، متناسب با انتگرال سطح منحنی bVدر هر ولتاژ باياس 

bانرژی  تابع انتقال آن در محدودة bV V
[- ,+ ]

2 2
 است. 
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ولتاژ برای سوئیچ در حالت -منحنی مشخّصة جريان -2شکل 

 AA  وAb، Aa، AB،AB2 ،  Aa2 های

نانو نوار گرفاينی دولايه را   طیف انتقال سوئیچ (3)شکل 

  و Ab ،Aa ،AB، AB2، Aa2های مختلف در حالت

AAبرای ولتاژهای باياسV0،V6/0،V1 وV2/1  نشان

، سطح زير V1طور نمونه، در ولتاژ باياسدهد. بهمی

در محدودة انرژی                AAمنحنی تابع انتقال سوئیچ در حالت 

eV]5/0+  بیشتر از سطح زير منحنی تابع  ]-5/0و

 در محـــدودة انـرژی  V6/0انتقـال آن در ولتـاژ بايـاس

eV]3/0+  است و بیانگر آن است که جريان  ]-3/0و

بیشتر از جريانش  V1در ولتاژ باياس AAسوئیچ در حالت 

، V2/1اژ باياساست. همچنین در ولت V6/0در ولتاژ باياس

، بیشتر  Abسطح زير منحنی طیف انتقال سوئیچ در حالت

در  Aa2 از سطح زير منحنی تابع انتقال سوئیچ در حالت

دهد است که نشان می ]-6/0و  +eV]6/0محدودة انرژی

بیشتر  Ab، جريان سوئیچ در حالت V2/1در ولتاژ باياس

است. اين نتايج، سازگاری  Aa2از جريان سوئیچ در حالت 

 دارد.  (2)های شکل خوبی با مقادير جريان منحنی

تر ضرايب طیف تابع انتقال و چگونگی روند برای درک عمیق

تغییرات آن در ولتاژهای باياس مختلف، برای نمونه در شکل 

ساختار نوار انرژی الکترودهای چپ و راست )پنل راست  (4)

ناحیة پراکندگی سوئیچ  1و چپ( و سطوح انرژی مولکولی

V6/0،Vبرای ولتاژهای باياس AA)پنل وسط( در حالت 

8/0،V1  اوربیتال مولکولی نشان داده شده است. بالاترين

ترين اوربیتال مولکولی ( و پايینHOMO) 2شدهاشغال

های انرژی مولکولی به ( در طیفLUMO) 3نشدهاشغال

 اند. رنگ قرمز نشان داده شده
 

                                                 
1.Molecular Energy Spectrum 
2.Highest Occupied Molecular Orbital 

 
 ،Ab، Aaهای مختلف طیف انتقال سوئیچ در حالت -3شکل 

AB،AB2 ، Aa2 و AA برای ولتاژهای باياسV0،V

6/0،V1 وV2/1 

3.Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
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ها توزيع فضايی هامیلتونین خودسازگار در اين شکل

و  HOMO( برای MPSH)10تصويرشده مولکولی 

LUMO  است. همچنین خطوط      خطنمايش داده شده

دهد. زمانی که به سوئیچ چین، پنجرة باياس را نمايش می

شود، ترازهای انرژی الکترود اعمال می b+Vولتاژ باياس 

beV( به مقدار راستچپ )

2
( سمت پايینبهسمت بالا )به 

بنابراين در هر ولتاژ باياسی تعداد  شوند.شیفت داده می

باياس و  است در پنجرةترازهای انرژی الکترود چپ و ر

 ها متفاوت است.پوشانی آنهمچنین میزان هم

، ترازهای انرژی الکترود V6/0برای نمونه، در ولتاژ باياس 

سمت بالا و ترازهای انرژی الکترود به eV3/0ةچپ به انداز

شوند سمت پايین شیفت داده میبه eV3/0راست به اندازة

الکترود  1، تراز انرژی V6/0الف(. در ولتاژ باياس-4)شکل 

 [eVالکترود راست در پنجرة باياس 1'چپ با تراز انرژی 

شوند. همان طور جزئی بر هم منطبق میبه  ]-3/0و  +3/0

پوشانی مشخّص است، در ناحیة هم که در اين شکلطور

ترازهای انرژی الکترود چپ و راست، سطوح انرژی مولکولی 

HOMO  وLUMO ها هستند و متناظر با اين انرژی

های الکترود چپ قادرند از اين سطوح انرژی منطقة الکترون

پراکندگی سوئیچ عبور کرده، به الکترود سمت راست 

ب(، ترازهای انرژی -4)شکل  V8/0رسند. در ولتاژ باياسب

الکترود راست  2'و  1'الکترود چپ با ترازهای انرژی  2و  1

پوشانی با يکديگر هم  ]-4/0و  +eV4/0 [در پنجرة باياس

پوشانی سطوح انرژی مولکولی دارند و در اين ناحیة هم

HOMO ،LUMO  1+و LUMO ها متناظر با اين انرژی

شدّت به تزويج ها بههمچنین میزان انتقال حامل.هستند

های مولکولی منطقة پراکندگی و ترازهای بین اوربیتال

عامل را می انرژی الکترود چپ و راست وابسته است. اين

سطوح انرژی مولکولی ناحیة  MPSHتوان با مطالعة 

 HOMOپراکندگی بررسی کرد. با توجه به آنکه ترازهای 

نزديک به سطح انرژی فرمی هستند، نقش  LUMO  و

های انتقالی و میزان جريان گذرنده اساسی در تعیین ويژگی

 از کانال سوئیچ دارند. 

مربوط به  MPSHب(، -4) الف( و-4بنابراين در شکل  )

HOMO و LUMO  سوئیچ در حالتAA  تحت ولتاژ

Vارائه شده است. در ولتاژ باياس V8/0و V6/0باياس

6/0 ،MPSH  مربوط بهHOMO و LUMO در هر دو لايه

اماّ در ولتاژ باياس و در کل سطح کانال پخش شده است؛

V8/0 ،MPSH  مربوط بهLUMO طور محلیّ در لاية به

مربوط به  MPSHو فقط  پايینی سوئیچ مستقر شده

HOMO  در اين ولتاژ باياس در هر دو لايه و در کل سطح

است. اين نتايج بیانگر آن است که جريان عبوری پراکنده 

بیشتر از  V6/0برای ولتاژ باياس AAاز افزاره در حالت 

است. برای درک بیشتر  V8/0جريان آن در ولتاژ باياس

 5مقاومت منفی ايجادشده در اين محدوده ولتاژ، در شکل 

Vدر ولتاژهای باياس AA طیف انتقال سوئیچ در حالت

نشان داده شده است. با توجه به اين شکل در  V8/0و 6/0

سطح زير منحنی تابع انتقال افزاره در  V6/0ولتاژ باياس

، بیشتر ]-3/0و  +eV3/0[در محدوده انرژی  AAحالت 

 V8/0در ولتاژ باياساز سطح زير منحنی تابع انتقال آن 

است. اين موضوع  ]-4/0و  +eV]4/0در محدودة انرژی

سوئیچ پیشنهادی در محدودة ولتاژنیز بیانگر آن است که 

] V8/0  از خود مقاومت ديفرانسیلی منفی نشان  ]6/0و

 دهد.می

 3و  2، 1، ترازهای انرژی ج(-4)شکل  V1ولتاژ باياسدر 

الکترود راست در  3'و  2'، 1'الکترود چپ با ترازهای انرژی 

پوشانی با يکديگر هم ]-5/0و  +eV5/0[پنجرة باياس 

ة حیها سطوح انرژی مولکولی نیز برای نادارند. در اين  شکل

 که مشخّص است،و همان طور  پراکندگی نشان داده شده

تعداد سطوح انرژی مولکولی بیشتری از  V1در ولتاژ باياس

ها و ايجاد جريان تأثیر دارند. ناحیة مرکزی در انتقال حامل

MPSH  مربوط بهHOMO و LUMO   سوئیچ در حالت

AA تحت ولتاژ باياسV1 ( ارائه شده است. -4در شکل )ج

مربوط  V1 ،MPSHبا توجه به اين شکل در ولتاژ باياس

در هر دو لايه و در کل سطح کانال LUMO و HOMOبه 

پخش شده و حاکی از آن است که جريان عبوری از سوئیچ 

، بیشتر از جريان عبوری V1در ولتاژ باياس AAدر حالت 

است. مطابق نتايج  V8/0و V6/0از آن در ولتاژهای باياس

های انتقالی سوئیچ پیشنهادی به تعداد آمده ويژگیدستبه

کننده در پنجرة ترازهای انرژی الکترود چپ و راست شرکت

انرژی  ها، تعداد سطوحپوشانی آنباياس و میزان هم

ی ها در ناحیة پراکندگمولکولی و توزيع فضايی توابع موج آن

 مرکزی بستگی دارد.
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ساختار نوار انرژی الکترودهای چپ و راست )پنل راست و چپ( و طیف انرژی مولکولی ناحیة پراکندگی )پنل وسط( سوئیچ در  -4شکل 

اند. انرژی مولکولی به رنگ قرمز نشان داده شده هایدر طیف LUMOو  V6/0،V8/0،V1( .HOMOبرای ولتاژهای باياس AAحالت 

 است(نمايش داده شده  LUMO و HOMOبرای  MPSH  هادر اين شکل
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برای ولتاژهای   AA طیف انتقال سوئیچ در حالت -5شکل 

 V8/0و V6/0باياس

مسیرهای انتقال محلیّ مدل اتمی سوئیچ در      -6شکل 

در        Aa2 )ب( ،=eV2/0-Eدر Aaهای )الف( حالت

eV24/0-E= )و )ج AA درeV24/0+E=  تحت ولتاژ

 V1باياس

دهد، رفتار طیف انتقال مدل طور که نتايج نشان میهمان

های مختلف با توجه به چیدمان لايهدر حالت اتمی سوئیچ

را  ها متفاوت است. برای درک بیشتر اين موضوع، سوئیچ

نظر  در V1در ولتاژ باياس AA و Aa ،Aa2های در حالت

ها گیريم و به بررسی بیشترين مقدار ضريب انتقال آنمی

ترتیب در انرژیکه به ]-5/0و  +eV5/0[در پنجرة انرژی 

دهد، میرخ می eV24/0و -eV2/0-،eV24/0های

)الف( تا )ج(، مسیرهای  6های پردازيم. با مقايسة شکل

جريان محلیّ سوئیچ در هر سه حالت کاملا  با يکديگر 

 AAطوری که برای سوئیچ در حالت به  متفاوت است،

های يکسان و ها در لايهمسیرهای جريان بیشتری بین اتم

های متفاوت وجود دارد. ها در لايهتمهمچنین بین ا

ضريب انتقال محلّی سوئیچ در  (3)همچنین مطابق شکل 

بیشتر از ضريب انتقال  eV 24/0در انرژی AAحالت 

هایترتیب در انرژیبه Aa2 و Aaهای در حالت سوئیچ

eV 2/0- وeV 24/0-   .است 

 هایها و موقعیتآمده، چینشدستبا توجه به نتايج به

د برای شوبالايی نسبت به لاية پايینی باعث می متمايز لاية

سوئیچ در هر حالت، مسیرهای جريان محلیّ مختلفی در 

ها ايجاد شود. اين موضوع سبب های يکسان يا میان لايهلايه

س مشخّص، طیف انتقال و جريان گردد در يک ولتاژ بايامی

ای را ملاحظهسوئیچ از حالتی به حالت ديگر، تغییرات قابل

 دهد. نشان 

اندازه و  (6)شده در شکل دادههمچنین نوار رنگی نشان

دهد که شدّت بزرگی مسیرهای انتقال محلّی را نشان می

يابد. در اين شکل، ها از رنگ آبی به قرمز افزايش میآن

های بالايی يا پايینی مشاهده قرمزرنگ در لايه مسیرهای

شود و بیانگر آن است که شدّت جريان عبوری از میان می

 های داخل يک صفحه بیشتر است.اتم

ا در ر بیشترين ضريب سوئیچینگ افزاره پیشنهادی 7شکل 

دهد. نشان می V2/1و V6/0،V8/0،V1ولتاژهای باياس

بیشترين ضريب سوئیچینگ افزاره پیشنهادی در يک ولتاژ 

که بیشترين  مشخّص، از نسبت جريان سوئیچ در حالتی

که کمترين مقدار جريان را دارد، به جريان سوئیچ در حالتی

با توجه به مقادير     شود.مقدار جريان را دارد، حاصل می

(، کمترين مقدار جريان سوئیچ در ولتاژهای 2جريان )شکل 

 Aa2ولت در حالت  V2/1و V6/0،V8/0،V1اعمالی

ولتاژ باياس مفروض،  است؛ امّا بیشترين مقدار آن در هر

ای شود. بنابراين برها تعیین مینسبت به نوع چیدمان لايه
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عنوان سوئیج الکترومکانیکی کافی عملکرد اين افزاره به

در نظر  Aa2است موقعیت اولیة لاية بالايی همواره در 

با توجه به ضريب سوئیچینگ موردنیاز در يک  گرفته شود و

های جا شده، در موقعیتبالايی جابهولتاژ باياس خاص، لاية 

AA،AB2  و Ab  .قرار گیرد   

 AA، سوئیچ در حالت V6/0نمونه، در ولتاژ باياسبرای 

کمترين مقدار  Aa2 بیشترين مقدار جريان و در حالت

جريان را دارد و نسبت سوئیچینگ جريان افزاره در اين دو 

  است.  34حالت، برابر 

بیشترين ضريب سوئیچینگ افزاره پیشنهادی در  -7شکل 

 V2/1و  V6/0،V8/0،V1ولتاژهای باياس

 گیري نتیجه -4
سازی اتمی سوئیچ الکترومکانیکی در اين پژوهش، مدل

های متنوعّ گرفاين آلفا دولايه با چینشمبتنی بر نانو نوار 

 های انتقالیها نسبت به يکديگر ارائه شد و ويژگیلايه

گیری از نظرية تابعی چگالی در الکترونیکی آن با بهره

تعادلی مورد بررسی قرار گرفت. بهترکیب با تابع گرين غیر

سازی سوئیچ الکترومکانیکی با نانو نوارگرفاين منظور مدل

آلفا دولايه، لاية پايینی ثابت در نظر گرفته شد و لاية بالايی 

 Å 36/1، Å 61/2، Å 97/3، Å  41/8 ، Å44/9 به اندازة

جا گرديد. عدم در راستای محور افقی جابه Å06/12 و 

موجب بالايی و پايینی،  ها در لايةتطابق موقعیت مکانی اتم

شد تا برای سوئیچ پیشنهادی شش حالت متمايز ايجاد 

 Ab ،Aa ،AB،AB2 ، Aa2ترتیب ها بهگردد که اين حالت

گذاری شدند. جريان عبوری از سوئیچ مذکور در نام AAو 

های مختلف نسبت به ولتاژ باياس اعمالی محاسبه حالت

روی  شد. نتايج حاکی از آن است که لغزش لاية بالايی بر

اژ ولت -ية پايینی، تغییرات زيادی را در مشخّصة جريانلا

جايی اندک لاية ای که با جابهکند به گونهسوئیچ ايجاد می

بالايی شاهد تغییرات چشمگیر در جريان و همچنین هدايت 

تر جريان چه دقیقالکتريکی آن هستیم. برای بررسی هر

 سوئیچ، طیف انتقال، ساختار نوار انرژی، طیف انرژی

شده مولکولی و توزيع فضايی هامیلتونین خودسازگار تصوير

 و های مولکولی در ولتاژهای باياس مختلف، تحلیلاوربیتال

در  بررسی شد. نتايج نشان داد که ترابرد الکترونی سوئیچ

يک ولتاژ اعمالی مشخّص، به تعداد ترازهای انرژی الکترود 

کننده در پنجرة باياس و میزان چپ و راست شرکت

ها، تعداد سطوح انرژی مولکولی ناحیة پوشانی آنهم

  ها بستگی دارد.پراکندگی و توزيع فضايی توابع موج آن

مقايسة نتايج حاصل از مسیرهای انتقال محلی سوئیچ در 

های مختلف و تحت ولتاژ باياس يکسان نشان داد با حالت

، مسیرهای جريان محلیّ مختلفی هاتوجه به چیدمان لايه

ايجاد شده، در نتیجه طیف انتقال سوئیچ پیشنهادی در هر 

شود. با توجه به اينکه ديگر آن متفاوت میحالتی با حالت 

ها مقدار جريان به ولتاژ باياس اعمالی و نوع چیدمان لايه

سازی اتمی و تواند در مدلحسّاس است، چنین قابلیتی می

های کارگیری سوئیچ پیشنهادی در سیستمبه

همچنین طبق نتايج  نانوالکترومکانیکی مفید باشد.

 و   AB2،Aaادی در سه حالت آمده، سوئیچ پیشنهدستبه

AA از خود مقاومت ديفرانسیلی منفی نشان داد و برای

KΩبیشترين مقدار مقاومت منفی  AB2سوئیچ در حالت 

مشاهده شد.  ]8/0و  V]1در محدودة ولتاژ باياس 95/884

 و   AB2،Aaبنابراين سوئیچ پیشنهادی در سه حالت 

AA  .قابلیت استفاده در ادوات کوانتومی تونلی را دارد
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