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　　摘　要 :　采用简化的对称势垒连续隧穿模型模拟复合分子线电子器件低偏压下电子隧穿过程 ,并由电子透射谱

随垒宽、垒距、垒高及电子有效质量的变化规律推断低偏压下分子器件的电导规律.结果发现 :随着势垒增宽或增高 ,

分子器件的低偏压电导 G明显变小 ;但是随着垒距或电子有效质量增大 ,则分子器件的低偏压电导 G反而变大.这表

明可以通过适当的控制方式 (如改变复合分子组成、构型等)来修改分子电子器件的低偏压输运性质.
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Abstract :　The electronic tunneling process in a molecular device consisting of a composite symmetric multiple potential bar2
riers in series is modeled by a simplified successive tunneling model . Patterns of the low2bias conductance of a molecule are inferred

by the changing patterns of electronic transmission spectra with variations of the width ,height of the barrier ,the distance of the two

neighboring barriers ,and the efficient mass of electron. It is found that the low2bias conductance of a molecule decreases remarkably

with an increase in either the width or height of a barrier ,instead the low2bias conductance of a molecule increases substantially with

an increase in either the distance of the two neighboring barriers or the efficient mass of electron. The results presented here suggest

that the transport behaviors of molecular electronic devices under a low bias can be greatly modified in a controlled way (for exam2
ple ,altering the constituents or/ and configurations of a composite molecule) .
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1　引言

　　随着硅基电子学长足的发展 ,器件的几何尺度按照

Moor定律不断减小 ,按照微电子技术越来越小的发展

思路 ,就不可避免地会受到量子效应和加工技术的限

制 ,这就是所谓的物理极限问题 ,为突破由于器件“自上

而下”带来的这一物理极限 ,研究者们正按照“自下而

上”的思路致力于分子纳米电子学的研究[1～6] ,以寻求

电子学发展的新契机.

分子电子器件可视为分子线嵌入两金属电极之间

所构成.为实现某种特定功能 ,有机分子线大多采用复

合分子 ,即设计为由多个导电性能优良的共轭分子作为

活性单元 (active units)通过导电性能较差的绝缘部分
(如烷烃链2alkane chain)连接而成[7～9] .从势的分布角度

来看 ,分子线的左右端基与左右金属表面构成两个界面

势垒 ,每个活性单元构成一个势阱 ,而活性单元之间的

绝缘部分构成分子器件内部势垒.所以在偏压的作用下

分子器件的电子输运过程可以看作是电子在多势垒之

间的连续隧穿过程.

本论文我们拟采用一简化模型 ,即以多势垒连续隧

穿模型模拟由两个活性单元构成的分子器件的隧穿过

程 ,推导电子透射谱的解析表达式 ,探讨垒宽、垒距、垒

高及电子有效质量等与透射系数的关系 ,由此推断分子

器件低偏压分子器件的电导规律.

2　电子透射系数

　　图 1所示为低偏压下分子电子器件势分布的简化

模型 ,在这里我们假设分子器件各活性单元的电子输运

都是 n型的 ,其 Fermi 能级构成势阱的底 ,在低偏压下
(约定偏压≤011V)时 ,假设分子的各活性单元的 Fermi

能级与电极的 Fermi 能级相同.为简单计 ,同时我们假

设这三个势垒的垒高、垒宽、垒距完全相同 (对称势垒 ,
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即忽略偏压下势垒倾斜) ,即设三个对称势垒的垒宽都

为 2 a ,垒距都为 b ,垒高都为V ,在整个隧穿过程中电子

的有效质量都为 m 3 .左右势垒的两边及势阱内的势能

设为零.

　　现在考虑在导带中有一个电子 ,从左边射向势垒.

采用单一能带有效质量模型系统的波函数来描述电子

的运动 ,即 Z(垂直于势垒)方向的定态方程满足
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+ Veff z φ( z) = Eφ( E) (1)

对于第一个势垒 ,将波函数设为

φ( E) =

Aeikz + Be - ikz , z < - a

A′eγz + B′e - γz , - a < z < a

Geikz + Fe - ikz , z > a

(2)

式中 k =
2 m 3 E

�h ,γ=
2 m 3 ( V - E)

�h
系数 A , B 分是为势垒左边的入射波和反射波的波幅 ,

同样 ,系数 G, F分别为右边的出射波和入射波波幅. E

为入射电子的能量.由波函数的标准条件 ,可得到如下
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　　对于对称三势垒结构 ,利用传输矩阵方法可确定

左边入射波幅 A、反射 B 波幅与右边入射波幅 D、反射

波幅 C间的关系为

A

B
= ML ×MW×MX×MW×MR×

C

D
(7)

其中

MW =
e - ikb 0

0 eikb
(8)

为两个势垒间的传输矩阵.设

　T = ML ×MW×MX

=
L11 L12

L21 L22
×

e - ikb 0

0 eikb
×

X11 X12

X21 X22

=
L11 e - ikb L12 eikb

L21 e - ikb L22 eikb
×

X11 X12

X21 X22

(9)

则 T中的矩阵元为

T11 = L11 X11 e - ikb + L12 X21 eikb (10)

T12 = L11 X12 e - ikb + L12 X22 eikb (11)

设　T′= T×MW×MR

=
T11 T12

T21 T22
×

e - ikb 0

0 eikb
×

R11 R12

R21 R22

(12)

那么 T′中的矩阵元为

　T′11 = L11 X11 e - ikb + L11 X21 eikb
e - ikbR11

　　 + L11 X12 e - ikb + L12 X22 eikb
eikbR21 (13)

由于三个势垒的垒高、垒宽以及垒距都是一样的 ,

因此有

L11 = X11 = R11 = M11 , L12 = X12 = R12 = M12 (14)

各矩阵元同样满足复共轭关系

　　　　L11 = L 3
22 , L12 = L 3

21 , X11 = X 3
22 , X12 = X 3

21 ,

　　　　R11 = R 3
22 , R12 = R 3

21 (15)

将式 (3)中的传输矩阵元写成复数指数的形式

M11 = m11 eiθ (16)

其中 m11 = cosh2 (2γa) + (
k2 - γ2

2 kγ
) 2sinh2 (2γa)

θ= - arctg (
k2 - γ2

2 kγ
) tgh(2γa) + 2 ka (17)

将式 (14) , (15) , (16)和 (17)代入式 (13) ,取模后再

平方 ,有

T′11
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2
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其中
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所以有 1
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9442第　11　期 张振华 :低偏压分子电子器件的电导规律



最后有
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所以　 T11′
2 =
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(24)

令势垒右边的入射波幅 D = 0 ,根据透射系数的定义透

射系数表达式为

T( E) =
1

T11′
2 = T1

3 T1
2 - 8 R1 l + 8 R1

2 l + 16 R1 l2 - 1

(25)

其中 T1 = 1 +
k2 +γ2

2 kγ sinh2 2γa
- 1

(26)

从式 (21) , (4)及 (5) ,可得

R1 = 1 - T1 (27)

3　电子透射的电导规律

　　当分子器件两电极施加偏压后 ,由于静电势的作

用使两电极的 Fermi 能级相对分子的 Fermi 能级上、下

移动而形成“偏压窗”( bias window) ,分子器件的导电性

质则由“偏压窗”内的电子透射谱所决定.在低偏压 (取

定偏压 V = 011V)下 ,其低温电导按 Landaue 公式[10 ]有

G∝∫
μ

L

μ
R

T( E) d E ,其中μL、μR分别为左、右电极的 Fermi

能级.按照我们前面提出的假设 ,即认为电子输运是 n

型的 ,此时有 G∝∫
μ

L

0
T ( E) d E且μL = V/ 2 .所以 ,分子

器件的电子透射的电导完全由 E = 0、E = 0105eV及透

射谱曲线三者围成的面积所决定.

我们利用求出的透射系数的表达式即式 (25) ,绘出

T2E图形 (透射谱) ,讨论透射系数与垒距、垒宽、垒高、

电子有效质量的关系.

　　在图 2中 ,我们给定势垒的垒距、垒高、电子有效质

量为一常数 ,考察透射系数随垒宽 a的变化规律.从图

2可见 ,当电子的能量为某些值时 ,透射系数达到 1 ,且

有明显的能隙.随着垒宽的增加 ,能隙增大 ,且透射谱

曲线向右移动 ,共振峰变得尖细.同时由 E = 0、E =μL

= 0105eV及透射谱曲线三者围成的面积变小 (为视觉

清楚 ,我们填充了 a = 2nm时透射谱曲线下的面积) ,这

意味着随着垒宽的增加 ,分子器件的低偏压电导 G明

显减小.当 a = 2nm时 ,分子器件的低偏压电导 G几乎

趋于 0 .

　　在图 3中 ,我们给定势垒的垒距、垒宽、电子有效质

量为一常数 ,考察透射系数随垒高 V 的变化规律.从图

3 ,我们也能清楚地看到共振峰及能隙.随着垒高的增

加 ,能隙增大 ,且透射谱曲线向右移动 ,共振峰变得尖

细.同时由 E = 0、E = 0105eV及透射谱曲线三者围成的

面积变小 (为视觉清楚 ,我们填充了 V = 01362eV时透

射谱曲线下的面积) ,这意味着随着垒高的增加 ,分子

器件的低偏压电导 G明显减小.

在图 4中 ,我们给定势垒的垒宽、垒高、电子有效质

量为一常数 ,考察透射系数随垒距 b的变化规律.我们

能看到随着垒距的增加 ,能隙变小 ,且透射谱曲线向左
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移动 ,共振峰变得尖细 ,这是因为随着垒距的增加 ,研

究系统的能级间距变小.同时由 E = 0、E = 0105eV及透

射谱曲线三者围成的面积变大 (为视觉清楚 ,我们填充

了 b = 17nm时透射谱曲线下的面积) ,这意味着随着垒

距的增加 ,分子器件的低偏压电导 G明显变大.

电子通过分子线连续隧穿时 ,会受到其它电子和原

子势的作用 ,这种作用归入电子的有效质量之中.在图 5

中 ,我们给定垒宽、垒距、垒高为一常数 ,考察透射系数

随电子有效质量 m′的变化规律.随着电子有效质量的增

加 ,能隙变小 ,且透射谱曲线向左移动 ,共振峰变得尖

细 ,这是因为随着电子有效质量的增加 ,研究系统的能

级间距变小.同时由 E = 0、E = 0105eV及透射谱曲线三

者围成的面积变大 (为视觉清楚 ,我们填充了 m′= 0135

×10 - 31kg时透射谱曲线下的面积) ,这意味着随着电子

有效质量的增加 ,分子器件的低偏压电导 G明显变大.

4　结论

　　本论文采用简化的对称多势垒连续隧穿模型模拟

低偏压下复合分子器件的电子隧穿过程 ,并假设分子

器件的每个活性单元的电子输运都是 n型的 ,其 Fermi

能级构成势阱的底 ,由此推导出电子透射谱的解析表

达式 ,同时由电子透射谱随垒宽、垒距、垒高及电子有

效质量的变化规律推断分子器件低偏压分子器件的电

导规律.结果发现 :随着势垒增宽或增高 ,分子器件的

低偏压电导 G明显变小 ;但是随着垒距或电子有效质

量增大 ,则分子器件的低偏压电导 G反而变大.这表明

可以通过适当的控制方式 (如改变复合分子组成、构型

等)来修改分子电子器件的低偏压输运性质.当然 ,低

偏压作用下的实际分子器件内部的空间势的分布 ,比

我们提出的多势垒连续隧穿的理想模型要复杂 ,特别

是考虑分子器件内部不同区域的电荷集聚效应.但是 ,

我们的模型是基于目前大多数分子器件所用的分子线

的结构特点 (活性单元 +绝缘部分)而提出的 ,对于直

观、直接地了解和理解分子器件内部的电子过程及相

关物理量有重要意义.
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