
60

Sensor Electronics and Microsystem Technologies. T. 2 (8) 3/2011

ÓÄÊ 538.935+539.186; PACS: 85.65.+h, 85.30.Tv, 71.15.Mb, 31.15.E- 

ÊÂÀÍÒÎÂÎÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÈÉ ÐÀÑ×ÅÒ ÎÄÍÎÝËÅÊÒÐÎÍÍÎÃÎ 
ÏÎËÅÂÎÃÎ ÒÐÀÍÇÈÑÒÎÐÀ ÍÀ ÌÎËÅÊÓËÅ ÁÅÍÇÎËÀ 

Þ. À. Êðóãëÿê, Í. Å. Êðóãëÿê* 

Îäåññêèé ãîñóäàðñòâåííûé ýêîëîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò 
óë. Ëüâîâñêàÿ, 15, Îäåññà, Óêðàèíà 

òåë. (048) 32–67–40, E-mail: quantumnet@yandex.ru 
*Îäåññêèé íàöèîíàëüíûé óíèâåðñèòåò èì. È. È. Ìå÷íèêîâà 

óë. Äâîðÿíñêàÿ, 2, Îäåññà, Óêðàèíà 
òåë. (048) 726–3513, E-mail: krtstudio@yandex.ru 

ÊÂÀÍÒÎÂÎÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÈÉ ÐÀÑ×ÅÒ ÎÄÍÎÝËÅÊÒÐÎÍÍÎÃÎ 
ÏÎËÅÂÎÃÎ ÒÐÀÍÇÈÑÒÎÐÀ ÍÀ ÌÎËÅÊÓËÅ ÁÅÍÇÎËÀ 

Þ. À. Êðóãëÿê, Í. Å. Êðóãëÿê 

Àííîòàöèÿ. Äèàãðàììà çàðÿäîâîé ñòàáèëüíîñòè îäíîýëåêòðîííîãî ïîëåâîãî òðàíçèñòîðà 
íà ìîëåêóëå áåíçîëà â êà÷åñòâå ïðîâîäÿùåãî êàíàëà â ðåæèìå êóëîíîâñêîé áëîêàäû ðàñ-
ñ÷èòàíà èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Ýíåðãèè èîíèçàöèè ìîëåêóëû âû÷èñëÿëèñü êâàíòîâîìåõà-
íè÷åñêè ïî òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóëû áåíçîëà ñ åå îêðó-
æåíèåì â ðåàëèñòè÷åñêîé ìîäåëè òðàíçèñòîðà ó÷èòûâàëîñü ñàìîñîãëàñîâàíî. 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëÿðíàÿ ýëåêòðîíèêà, ïîëåâîé òðàíçèñòîð, êóëîíîâñêàÿ áëîêàäà, 
áåíçîë, SET, MS-SET, DFT 

ÊÂÀÍÒÎÂÎÌÅÕÀÍ²×ÍÈÉ ÐÎÇÐÀÕÓÍÎÊ ÎÄÍÎÅËÅÊÒÐÎÍÍÎÃÎ ÏÎËÜÎÂÎÃÎ 
ÒÐÀÍÇÈÑÒÎÐÀ ÍÀ ÌÎËÅÊÓË² ÁÅÍÇÎËÓ 

Þ. Î. Êðóãëÿê, Í. Þ. Êðóãëÿê 

Àíîòàö³ÿ. Ä³àãðàìà çàðÿäîâî¿ ñòàá³ëüíîñò³ îäíîåëåêòðîííîãî ïîëüîâîãî òðàíçèñòîðà íà 
ìîëåêóë³ áåíçîëó â ÿêîñò³ ïðîâ³äíîãî êàíàëó â ðåæèì³ êóëîí³âñüêî¿ áëîêàäè ðîçðàõîâàíà ç 
ïåðøèõ ïðèíöèï³â. Åíåðã³¿ çàðÿäæàííÿ ìîëåêóëè îá÷èñëþâàëèñÿ ïî êâàíòîâîìåõàí³÷í³é 
òåîð³¿ ôóíêö³îíàëà ù³ëüíîñò³, âçàºìîä³ÿ ìîëåêóëè ç ¿¿ äîâê³ëëÿì â ðåàë³ñòè÷í³é ìîäåë³ òðàí-
çèñòîðà âðàõîâóâàëàñÿ ñàìîóçãîäæåíî. 

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ìîëåêóëÿðíà åëåêòðîí³êà, ïîëüîâèé òðàíçèñòîð, êóëîí³âñüêà áëîêàäà, 
áåíçîë, SET, MS-SET, DFT 

QUANTUM-MECHANICAL CALCULATION OF SINGLE-ELECTRON FIELD TRANSISTOR 
ON BENZENE MOLECULE 

Yu. A. Kruglyak, N. E. Kruglyak 

Abstract. The first-principle methods for calculating the charging molecular energies and charge 
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Ââåäåíèå 

Óñïåõè ïîñëåäíåãî äåñÿòèëåòèÿ â îáëàñòè 
ìîëåêóëÿðíîé ýëåêòðîíèêè, â ïåðâóþ î÷åðåäü, 
ýêñïåðèìåíòàëüíûå, çàâåðøèëèñü, â ÷àñòíîñ-
òè, ñîçäàíèåì îäíîìîëåêóëÿðíîãî îäíîýëåêò-
ðîííîãî ïîëåâîãî òðàíçèñòîðà (Single-Molecule 
Single-Electron Transistor, SM-SET) [1–9], ñõå-
ìàòè÷åñêè ïîêàçàííîãî íà ðèñ. 1. 

 

Ðèñ. 1. Ïðèíöèïèàëüíàÿ ñõåìà SM-SET. Ýíåðãèÿ 
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû M êîíòðîëèðó-
åòñÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì ïîëåì çàòâîðà 

Ðàññìàòðèâàþò äâà ìåõàíèçìà ïåðåíîñà 
ýëåêòðîíîâ â SM-SET: êîãåðåíòíîå òóííåëè-
ðîâàíèå è ïîñëåäîâàòåëüíîå òóííåëèðîâàíèå. 
Êîãåðåíòíîå òóííåëèðîâàíèå ðåàëèçóåòñÿ â 
ñëó÷àå ñèëüíîé ñâÿçè ìîëåêóëû M ñ àòîìàìè 
ìåòàëëè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè ýëåêòðîäîâ, íà-
ïðèìåð, ÷åðåç ñóëüôèäíûå ìîñòèêè. Âðåìÿ 
æèçíè ýëåêòðîíîâ íà M êîðîòêîå, ëîêàëèçî-
âàòüñÿ ýëåêòðîíû íå óñïåâàþò è äâèæóòñÿ êî-
ãåðåíòíî ê ñòîêîâîìó ýëåêòðîäó. Ïðè êîãåðåí-
òíîì òóííåëèðîâàíèè íàëè÷èå ýëåêòðîííûõ 
ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû M â îêíå òóííåëèðîâàíèÿ 
íå îáÿçàòåëüíî, ýëåêòðîíû ìîãóò òðàíñïîð-
òèðîâàòüñÿ ÷åðåç «õâîñòû» êîðîòêîæèâóùèõ 
óøèðåííûõ äåëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ìî-
ëåêóëû, íàïðèìåð, íèæíåãî íåçàïîëíåííî-
ãî ñîñòîÿíèÿ (Lowest Unoccupied Molecular 
Orbital, LUMO) (ðèñ. 2). 

Ïîñëåäîâàòåëüíîå òóííåëèðîâàíèå, èçâåñò-
íîå òàêæå êàê ìåõàíèçì êóëîíîâñêîé áëîêàäû 
[10], ðåàëèçóåòñÿ â ñëó÷àå ñëàáîé ñâÿçè ìîëå-
êóëû ñ ïîâåðõíîñòüþ ýëåêòðîäîâ. Âîëíîâûå 
ñâîéñòâà ýëåêòðîíà ïîçâîëÿþò åìó ïðåîäîëåòü 
òóííåëüíûé áàðüåð, à åãî êîðïóñêóëÿðíàÿ ïðè-
ðîäà ïðèâîäèò ê äèñêðåòíîñòè ïåðåíîñà çàðÿäà, 
â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ â 
òóííåëüíûõ íàíîêîíòàêòàõ âîçíèêàåò ïîäàâ-

ëåíèå ýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòà («êóëîíîâñêàÿ 
áëîêàäà»). Ìû äàëåå ðàññìîòðèì è âûïîëíèì 
ðàñ÷åòû èìåííî ýòîé ìîäåëè íà ïðèìåðå ìî-
ëåêóëû áåíçîëà. Ìîëåêóëû — íàíîðàçìåðíûå 
ïðîâîäíèêè. Ñ óìåíüøåíèåì ðàçìåðîâ ïðî-
âîäíèêà óìåíüøàåòñÿ åãî ýëåêòðè÷åñêàÿ åì-
êîñòü. Ñåãîäíÿ, ïðè âïîëíå äîñòèæèìûõ ýê-
ñïåðèìåíòàëüíûõ óñëîâèÿõ åìêîñòü Ñ ìîæåò 
ñòàòü íàñòîëüêî ìàëîé, ÷òî äàæå êóëîíîâñêàÿ 
ýíåðãèÿ e2/C îäíîãî äîïîëíèòåëüíîãî ýëåêòðî-
íà íà ìîëåêóëå ìîæåò îêàçàòüñÿ ñóùåñòâåííîé. 
Ïðèõîäèòñÿ ó÷èòûâàòü âëèÿíèå êóëîíîâñêèõ 
ýôôåêòîâ íà ïåðåíîñ çàðÿäà ÷åðåç ìîëåêóëó, 
÷òî òðåáóåò çàïàñà ýíåðãèè, è ìîæåò ðåàëèçî-
âàòüñÿ ÿâëåíèå, íàçûâàåìîå êóëîíîâñêîé áëîêà-
äîé, êîãäà ê ýëåêòðîäàì ïðèëîæåíî êîíå÷íîå 
íàïðÿæåíèå, à òîê òåì íå ìåíåå íå èäåò. 

 

Ðèñ. 2. Êîãåðåíòíîå òóííåëèðîâàíèå ýëåêòðîíà â 
SM-SET. Íàëè÷èå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêó-
ëû M â îêíå òóííåëèðîâàíèÿ íå îáÿçàòåëüíî 

Ïðèâåäåì ïðîñòîé è î÷åâèäíûé ïðèìåð êó-
ëîíîâñêîé áëîêàäû. Ðàññìîòðèì êîíäåíñàòîð 
ñ åìêîñòüþ Ñ è çàðÿäàìè q è –q íà îáêëàäêàõ. 
Ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ òàêîãî êîíäåíñà-
òîðà ðàâíà q2/2C = CV2/2, ãäå íàïðÿæåíèå ìåæ-
äó îáêëàäêàìè V = q/C. Çàäàäèìñÿ âîïðîñîì: 
ïðè êàêîì íàïðÿæåíèè òóííåëèðîâàíèå ýëåê-
òðîíà ñ îäíîé îáêëàäêè íà äðóãóþ ñòàíîâèòñÿ 
âîçìîæíûì? Åñëè ýëåêòðîí òóííåëèðóåò ñ îò-
ðèöàòåëüíî çàðÿæåííîãî ýëåêòðîäà íà ïîëîæè-
òåëüíî çàðÿæåííûé, òî çàðÿä íà îáêëàäêå ñòà-
íîâèòñÿ ðàâíûì q — |e|, à èçìåíåíèå ýíåðãèè, 
ðàâíîå 

 (q – |e|)2/2C – q2/2C = (e2–2|e|q)/2C, 

äîëæíî áûòü îòðèöàòåëüíûì, ÷òîáû ïðîöåññ 
ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñòàë âîçìîæíûì. Äðó-
ãèìè ñëîâàìè, òàêîé ïðîöåññ âîçìîæåí ïðè 
V > |e|/2C è ýëåêòðîííûé òðàíñïîðò íåâîçìî-
æåí ïðè íàïðÿæåíèÿõ íà îáêëàäêàõ |V| < |e|/2C. 
Èòàê, èìååì íóëåâîé òóííåëüíûé òîê ïðè êî-
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íå÷íîì íàïðÿæåíèè íà îáêëàäêàõ, ÷òî ìîæåò 
ñëóæèòü ïðîñòûì ïðèìåðîì êóëîíîâñêîé áëî-
êàäû. 

Òóííåëèðîâàâ ñ èñòîêà íà ìîëåêóëó M, ýëåê-
òðîí æèâåò äîñòàòî÷íî äîëãî íà M, óñïåâàåò 
ëîêàëèçîâàòüñÿ è, òàêèì îáðàçîì, òåðÿåò âñþ 
èíôîðìàöèþ î ñâîåé ïðåäèñòîðèè. Äàëüíåé-
øåå òóííåëèðîâàíèå ýòîãî ýëåêòðîíà íà ñòîê 
óæå íèêàê íå ñâÿçàíî ñ åãî òóííåëèðîâàíèåì ñ 
èñòîêà íà ìîëåêóëó. Ýòî ìåõàíèçì ïîñëåäîâà-
òåëüíîãî òóííåëèðîâàíèÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíî 
ïîêàçàíî [3], ÷òî ðåàëèçîâàòüñÿ îí ìîæåò òîëü-
êî ïðè íàëè÷èè äèñêðåòíîãî ýëåêòðîííîãî ñî-
ñòîÿíèÿ ìîëåêóëû M â îêíå òóííåëèðîâàíèÿ, 
íàïðèìåð, ñîñòîÿíèÿ ÅÀ, ñîîòâåòñòâóþùåãî 
çàõâàòó ìîëåêóëîé äîïîëíèòåëüíîãî ýëåêòðîíà 
Ì–, ýíåðãèÿ êîòîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ ñðîäñòâîì 
ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó ÅÀ (Electron Affinity) 
èëè ñîñòîÿíèÿ IÐ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîòåðå 
îäíîãî ýëåêòðîíà ìîëåêóëîé Ì+, ýíåðãèÿ êî-
òîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì èîíèçàöèè 
ìîëåêóëû IP (Ionization Potential) (ðèñ. 3) 

 

Ðèñ. 3. Ïîñëåäîâàòåëüíîå òóííåëèðîâàíèå ýëåêòðî-
íà â SM-SET. Ïîëîæåíèå óðîâíåé ýíåðãèè ÅA è IP 
îäíîêðàòíî çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Ì- è 
Ì+, êàê è áîëåå êðàòíî çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé â 
êàíàëå òóííåëèðîâàíèÿ ðåãóëèðóåòñÿ ïîòåíöèàëîì 
íà çàòâîðå V

g
, ÷òî ïîçâîëÿåò çàêðûâàòü è îòêðûâàòü 

êàíàë òóííåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîíîâ 

Òåîðèÿ 

Ýëåìåíòàðíàÿ òåîðèÿ SM-SET. Ñâÿçü ìî-
ëåêóëû Ì ñî âñåìè òðåìÿ ýëåêòðîäàìè (ðèñ. 1) 
åìêîñòíàÿ: èçìåíåíèå ïîòåíöèàëà ëþáîãî èç 
ýëåêòðîäîâ âëå÷åò çà ñîáîé èçìåíåíèå ýëåêò-
ðîñòàòè÷åñêîé ýíåðãèè ìîëåêóëû Ì. Äâà ýëåê-
òðîäà (èñòîêîâûé S è ñòîêîâûé D) ñâÿçàíû 
ñ ìîëåêóëîé òóííåëüíî è ïåðåíîñ ýëåêòðîíà 
âîçìîæåí òîëüêî ìåæäó ýòèìè ýëåêòðîäàìè. 
Òóííåëüíàÿ ñâÿçü îçíà÷àåò, ÷òî ïåðåíîñèìûé 
ýëåêòðîí íàõîäèòñÿ ëèáî íà Ì, ëèáî íà îäíîì 

èç ýòèõ äâóõ ýëåêòðîäîâ. Óïðîñòèì ñèòóàöèþ. 
Ïðåäïîëîæèì, ÷òî âñå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó 
ýëåêòðîíîì, ïåðåíîñèìûì íà ìîëåêóëó Ì, êàê 
è âñåõ îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ Ì è îáîèõ ýëåêò-
ðîäîâ, ìîæíî ïàðàìåòðèçîâàòü ñóììàðíîé åì-
êîñòüþ Ñ. Ïðåäïîëîæèì òàêæå, ÷òî çíà÷åíèå 
Ñ íå çàâèñèò îò âîçìîæíûõ çàðÿæåííûõ ñîñòî-
ÿíèé ìîëåêóëû Ì. Òîãäà ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ 
ýíåðãèÿ ìîëåêóëû Ì ñ N ýëåêòðîíàìè ðàâíà 
Q2 / 2C = (Ne)2 / 2C. 

Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ìîëåêóëû Ì ñ N ýëåêòðîíà-
ìè ðàâíà

 

 
 (1)

ãäå E
i
 — ýíåðãèÿ i-ãî ýëåêòðîíà â ñàìîñîãëàñî-

âàííîì ïîëå îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ. Ïðè ïîÿâ-
ëåíèè äîïîëíèòåëüíîãî ýëåêòðîíà ó ìîëåêóëû 
Ì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñòàíîâèòñÿ ðàâíîé 

 

 
 (2)

à óõîä ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëû Ì äàåò

 

 
 (3)

òàê ÷òî ðàçíîñòü E(N) — Å(N — 1) ðàâíà ýëåêò-
ðîõèìè÷åñêîìó ïîòåíöèàëó N-ãî ýëåêòðîíà

 
   (4)

îïðåäåëÿåìîãî êàê ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ, íå-
îáõîäèìàÿ äëÿ äîáàâëåíèÿ N-ãî ýëåêòðîíà. 
Êàê òîëüêî μ

N
 îêàæåòñÿ ìåíüøå μ

S
 è μ

D
,

 
N-ûé 

ýëåêòðîí ïåðåíåñåòñÿ íà Ì. ×òîáû äîáàâèòü 
åùå îäèí ýëåêòðîí íà ìîëåêóëó Ì ñ N ýëåêòðî-
íàìè ýëåêòðîõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë 

 
 
 (5)

ãäå E
N

 = E
N+1

 — E
N

, äîëæåí áûòü ìåíüøå îáî-
èõ μ

S
 è μ

D
. Äëÿ óïðîùåíèÿ ðåàëüíîé ñèòóàöèè 

ïðåäïîëîæèì, ÷òî E
N

 ñëàáî çàâèñèò îò âå-
ëè÷èíû çàðÿäà íà ìîëåêóëå Ì, òàê ÷òî äàëåå 
îïóñòèì èíäåêñ N â E. Òàêèì îáðàçîì, ýíåð-
ãèÿ N+1-îãî ýëåêòðîíà äîëæíà áûòü áîëüøå 
ýíåðãèè N-îãî ýëåêòðîíà íà âåëè÷èíó ýíåðãèè 
çàðÿæàíèÿ e2/C + E.

 
Ïåðâîå ñëàãàåìîå â ýíåð-

ãèè çàðÿæàíèÿ ìîëåêóëû Ì åñòü êóëîíîâñêàÿ 
ýíåðãèÿ e2/C  E

C
, íåîáõîäèìàÿ äëÿ ïðåîäîëå-

íèÿ êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ýëåê-
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òðîíàìè. Âòîðîå ñëàãàåìîå E åñòü ýíåðãèÿ 
èîíèçàöèè ìîëåêóëû, ïðèâîäÿùàÿ ê îáðàçîâà-
íèþ êàê ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûõ, òàê è îò-
ðèöàòåëüíî çàðÿæåííûõ èîíîâ. 

Ïðîèëëþñòðèðóåì ïîëó÷åííûå âûâîäû äëÿ 
äâóõ ñèòóàöèé: ïåðåíîñ ýëåêòðîíà íåâîçìîæåí, 
ñîñòîÿíèå òðàíçèñòîðà «off» (ðèñ. 4) è ïåðåíîñ 
ðàçðåøåí, ñîñòîÿíèå òðàíçèñòîðà «on» (ðèñ. 5). 
Ïóñòü â ïåðâîì ñëó÷àå ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèàãðàì-
ìà SM-SET òàêîâà: μ

N+1
 > μ

S 
> μ

D 
> μ

N
, à âî âòî-

ðîì ñëó÷àå μ
S 

> μ
N+1 

> μ
D 

> μ
N

. Â ïåðâîì ñëó÷àå 
êàíàëîì òóííåëèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ íåéòðàëü-
íàÿ ìîëåêóëà Ì ñ N ýëåêòðîíàìè. Áëèæàéøèé 
óðîâåíü ñ ýíåðãèåé μ

N+1
 íå çàïîëíåí ýëåêòðî-

íîì è ëåæèò âûøå ýíåðãèè Ôåðìè èñòîêîâîãî 
è ñòîêîâîãî ýëåêòðîäîâ, â êàíàëå òóííåëèðîâà-
íèÿ íåò íè îäíîãî ñâîáîäíîãî óðîâíÿ, ïåðåíîñ 
ýëåêòðîíà «áëîêèðîâàí», ñîñòîÿíèå òðàíçèñòî-
ðà — «off». 

 

Ðèñ. 4. ×èñëî ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëû Ì ôèêñèðîâà-
íî çíà÷åíèåì N, ïåðåíîñ ýëåêòðîíà íà Ì «áëîêèðî-
âàí», ñîñòîÿíèå òðàíçèñòîðà — «off» 

Ïðîòèâîïîëîæíàÿ ñèòóàöèÿ ïîêàçàíà íà 
ðèñ. 5. Â êàíàëå òóííåëèðîâàíèÿ åñòü ñîñòîÿ-
íèå ñ ýíåðãèåé μ

N+1
, ýëåêòðîí ìîæåò ïåðåéòè 

ñ èñòîêîâîãî ýëåêòðîäà íà ñòîêîâûé. Ýëåêò-
ðè÷åñêèé òîê ìîæíî îáåñïå÷èòü ïóòåì ïåðè-
îäè÷åñêîãî èçìåíåíèÿ çàðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿ 
ìîëåêóëû â êàíàëå òóííåëèðîâàíèÿ ñ N íà 
N + 1. Èçìåíèòü ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà ìîëåêóëå 
Ì ìîæíî â ðåçóëüòàòå èçìåíåíèÿ ïîòåíöèàëà 
çàòâîðà V

g
, ïîñêîëüêó îò íåãî çàâèñèò ýíåðãèÿ 

çàðÿæàíèÿ ìîëåêóëû. 
Íàáëþäàåìàÿ õàðàêòåðíàÿ çàâèñèìîñòü ïðî-

âîäèìîñòè G îò ïîòåíöèàëà çàòâîðà V
g
 â SM-

SET ïðè íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ðàçíîñòè ïî-

òåíöèàëîâ íà ýëåêòðîäàõ â âèäå ðåçêèõ ïèêîâ è 
äîëèí ïîêàçàíà íà ðèñ. 6. Â äîëèíàõ ÷èñëî ýëåê-
òðîíîâ ìîëåêóëû M ôèêñèðîâàíî çíà÷åíèÿìè 
N — 1, N, N + 1, N + 2 è ò.ä., è òîê áëîêèðóåòñÿ 
ýíåðãèåé çàðÿæàíèÿ e2/C + E, ÷òî ñîîòâåòñ-
òâóåò ñèòóàöèè íà ðèñ. 4. Ïèêè ïðîâîäèìîñòè 
ñîîòâåòñòâóþò ñèòóàöèè íà ðèñ. 5, êîãäà ìî-
ëåêóëà â êàíàëå òóííåëèðîâàíèÿ îñöèëëèðóåò 
ìåæäó äâóìÿ ñâîèì ñîñòîÿíèÿìè. Íàïðèìåð, 
ïèê ïðîâîäèìîñòè ìåæäó äîëèíàìè ñ N è N + 1 
ýëåêòðîíàìè ñîîòâåòñòâóåò îñöèëëÿöèè ìî-
ëåêóëû Ì ìåæäó åå ñîñòîÿíèÿìè ñ N è N + 1 
ýëåêòðîíàìè. Ýòî — êóëîíîâñêèå îñöèëëÿöèè. 

 

Ðèñ. 5. ×èñëî ýëåêòðîíîâ íà ìîëåêóëå Ì îñöèëëè-
ðóåò ìåæäó çíà÷åíèÿìè N è N + 1, ñîñòîÿíèå òðàí-
çèñòîðà — «on» 

 

Ðèñ. 6. Êóëîíîâñêèå îñöèëëÿöèè 

Äëÿ íàáëþäåíèÿ êóëîíîâñêèõ îñöèëëÿ-
öèé ýíåðãèÿ çàðÿæàíèÿ ìîëåêóëû e2/C + E 
äîëæíà áûòü íàìíîãî áîëüøå êâàíòà òåïëî-
âîé ýíåðãèè k

B
T. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå òåïëîâûå 

ôëóêòóàöèè ñòàíóò äîìèíèðóþùèìè è «çàìû-
ëÿò» êóëîíîâñêèå îñöèëëÿöèè. Òàêæå íåîáõî-
äèìî, ÷òîáû ÷èñëî ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëû áûëî 
õîðîøî îïðåäåëåííîé íàáëþäàåìîé âåëè÷è-
íîé, ÷òî âëå÷åò çà ñîáîé òðåáîâàíèå âûñîêîé 
ðåçèñòèâíîñòè êîíòàêòîâ ìåæäó ìîëåêóëîé è 

Þ. À. Êðóãëÿê, Í. Å. Êðóãëÿê
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òîêîîáðàçóþùèìè ýëåêòðîäàìè. Êîëè÷åñòâåí-
íî, ñîïðîòèâëåíèå êîíòàêòà R

c
 äîëæíî áûòü 

áîëüøå êâàíòà ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ, 
îïðåäåëÿåìîãî êîíñòàíòîé ôîí Êëèòöèíãà 
R

K
 = h/e2 ~ 25.813 êÎì. Èòàê, äëÿ íàáëþäåíèÿ 

êóëîíîâñêèõ îñöèëëÿöèé íåîáõîäèìî âûïîë-
íåíèå äâóõ óñëîâèé:

 
 
 (6) 

   (7)

Òåîðèÿ îäíîýëåêòðîííîãî ïîëåâîãî òðàí-
çèñòîðà äîñòàòî÷íî ãëóáîêî ðàçðàáîòàíà [10–
14]. ßâëåíèå îäíîýëåêòðîííîãî ïåðåíîñà èçó-
÷åíî ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ ðàçíîîáðàçíûõ 
íàíîðàçìåðíûõ ñèñòåì: ìåòàëëè÷åñêèõ íàíî-
÷àñòèö [15], ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ãåòåðîñòðóê-
òóð [16, 17], ïîëóïðîâîäÿùèõ íàíîêðèñòàëëîâ 
[18], óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê [19, 20] è îòäå-
ëüíûõ ìîëåêóë [1–9]. 

Óñëîâèÿ ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñ èñòîêà íà ñòîê. 
Äëÿ íàõîæäåíèÿ òàêèõ óñëîâèé âûïèøåì î÷å-
âèäíûå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ýíåðãèÿìè Å

M
(N) 

ìîëåêóëû ñ ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ N â íà÷àëüíîì 
íåçàðÿæåííîì ñîñòîÿíèè è ýíåðãèÿìè Å

S
(N) 

è Å
D

(N) ýëåêòðîíîâ â èñòîêå (Source) è ñòîêå 
(Drain), ó÷èòûâàÿ òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî ïðè 
ïåðåõîäå îäíîãî ýëåêòðîíà èç èñòîêîâîãî ýëåê-
òðîäà íà ìîëåêóëó ýíåðãèÿ ñèñòåìû äîëæíà ïî 
êðàéíåé ìåðå ïîíèçèòüñÿ [8]:

 
   (8)

Àíàëîãè÷íîå íåðàâåíñòâî èìååò ìåñòî ïðè 
ïåðåõîäå îäíîãî ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëû íà ñòî-
êîâûé ýëåêòðîä: 

 
   (9)

Åñëè ðàáîòó âûõîäà ýëåêòðîíà èç ìåòàëëà 
îáîçíà÷èòü W, òî ìàêñèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêò-
ðîíà â èñòîêîâîì ýëåêòðîäå áóäåò , 
ãäå V — ïðèëàãàåìàÿ ê ìîëåêóëå Ì ðàçíîñòü ïî-
òåíöèàëîâ. Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñ èñòîêà íà 
ìîëåêóëó òóííåëèðóåò ýëåêòðîí ñ ìàêñèìàëü-
íîé ýíåðãèåé, òî, î÷åâèäíî, èìååì

   (10)

Òîãäà óñëîâèå òóííåëèðîâàíèÿ îäíîãî ýëåê-
òðîíà ñ èñòîêà íà ìîëåêóëó ïðèìåò ñëåäóþùèé 
âèä: 

 
 
 (11)

Ïîñêîëüêó ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà 
â ñòîêîâîì ýëåêòðîäå åñòü ,  òî ïðè 
ïåðåõîäå ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëû íà ñòîêîâûé 
ýëåêòðîä èìååì:

 
 
 (12)

Ââåäåì ýíåðãèþ èîíèçàöèè ìîëåêóëû 

   (13)

Òîãäà èç äâóõ ïîñëåäíèõ íåðàâåíñòâ óñëîâèÿ 
ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñ èñòîêà íà ñòîê ïîëó÷èì â 
ñëåäóþùåì âèäå:

   (14)

Íå ó÷òåíî ëèøü âëèÿíèå ïîòåíöèàëà çà-
òâîðà V

g
 íà ñïåêòð ìîëåêóëû, èñïîëüçóåìîé â 

êà÷åñòâå êàíàëà ïåðåäà÷è ýëåêòðîíà. Ïóñòü â 
ïåðâîì ïðèáëèæåíèè èìååò ìåñòî ëèíåéíàÿ 
çàâèñèìîñòü ýíåðãèè çàðÿæàíèÿ îò ïîòåíöèàëà 
çàòâîðà:

   (15)

ãäå êîíñòàíòà ñâÿçè çàòâîðà  ïîêà ÷òî íå èç-
âåñòíà. Ïîëîæèì  = 1. Îêîí÷àòåëüíî, óñëîâèÿ 
ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñ èñòîêà íà ñòîê òåïåðü çà-
ïèøóòñÿ òàê:

   (16)

Äàëüíåéøèå ñàìîñîãëàñîâàííûå ðàñ÷å-
òû ñ ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèè ìîëåêóëû ýëåêò-
ðîñòàòè÷åñêèì ïîëåì çàòâîðà ïîêàæóò, ÷òî 
çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñâÿçè çàòâîðà â ñëó÷àå 
ìîëåêóëû áåíçîëà äåéñòâèòåëüíî áëèçêî ê 1, 
à çàâèñèìîñòü ýíåðãèè çàðÿæàíèÿ ìîëåêóëû 
îò ïîòåíöèàëà çàòâîðà äåéñòâèòåëüíî áëèçêà 
ê ëèíåéíîé. 

Ìû âîñïîëüçóåìñÿ ýòèìè ñîîòíîøåíèÿìè 
äëÿ âû÷èñëåíèÿ äèàãðàììû çàðÿäîâîé ñòàáèëü-
íîñòè ïîëåâîãî òðàíçèñòîðà, èíà÷å, äèàãðàììû 
êóëîíîâñêîé áëîêàäû, êîòîðûå ïîêàçûâàþò çà-
âèñèìîñòü ÷èñëà çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëå-
êóëû â êàíàëå òóííåëèðîâàíèÿ îò íàïðÿæåíèÿ, 
ïîäàâàåìîãî íà ýëåêòðîäû, è îò ïîòåíöèàëà çà-
òâîðà. 

Ôîðìàëèçì DFT. Ñïåêòð ìîëåêóëû, ðåàëèçó-
þùåé êàíàë òóííåëèðîâàíèÿ, â íàøåì ñëó÷àå 
ìîëåêóëû áåíçîëà, ïðåäïî÷òèòåëüíåå âû÷èñ-
ëÿòü ìåòîäàìè òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè 
(Density Functional Theory, DFT) [21]. Â îòëè-
÷èè îò ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ 
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ìíîãîýëåêòðîííûõ ñèñòåì òåì èëè èíûì âàðè-
àöèîííûì ìåòîäîì, êîãäà âðåìÿ âû÷èñëåíèé 
ïðîïîðöèîíàëüíî â ëó÷øåì ñëó÷àå N6, ãäå N — 
÷èñëî áàçèñíûõ ôóíêöèé, èëè äàæå N!, åñëè 
ðå÷ü èäåò î ïîëíîì êîíôèãóðàöèîííîì âçàè-
ìîäåéñòâèè, â ìåòîäàõ DFT, ê êîòîðûì îòíî-
ñèòñÿ è èñïîëüçîâàííîå íàìè â ðàñ÷åòàõ ïðè-
áëèæåíèå ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (Local Density 
Approximations, LDA), âðåìÿ âû÷èñëåíèé ïðî-
ïîðöèîíàëüíî ~ N3, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòû-
âàòü ìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû ñ áîëüøèì ÷èñëîì 
ýëåêòðîíîâ. 

Ïðàêòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ ìåòîäîâ DFT ñâî-
äèòñÿ ê ðåøåíèþ îäíîýëåêòðîííîãî óðàâíåíèÿ 
Êîíà — Øåìà [22] 

 
 
 (17)

ãäå âòîðîå ñëàãàåìîå îïèñûâàåò ýôôåêòèâíóþ 
ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîíà â óñðåäíåí-
íîì ïîëå âñåõ äðóãèõ ýëåêòðîíîâ, ýëåêòðîííàÿ 
ïëîòíîñòü êîòîðûõ îáîçíà÷åíà . 

Îäíîýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ ãàìèëüòîíèà-
íà Êîíà — Øåìà íàõîäÿòñÿ êàê ðåøåíèÿ îäíî-
÷àñòè÷íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà

   (18)

ïóòåì ðàçëîæåíèÿ ðåøåíèé ïî áàçèñíûì ôóí-
êöèÿì

 
 
 (19)

Â ðåçóëüòàòå ðåøåíèå ñâîäèòñÿ ê çàäà÷å íà 
ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ è ñîáñòâåííûå ôóíê-
öèè  

 
 
 (20)

Çäåñü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ãàìèëüòîíèàíà 
  è ìàòðèöû ïåðåêðûâàíèÿ 

  áåðóòñÿ ïî áàçèñíûì ôóíêöèÿì. 
Çàíÿòûå ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿþò ýëåêòðîííóþ 
ïëîòíîñòü 

 
 
 (21)

ãäå ôóíêöèÿ Ôåðìè    — 
ýíåðãèÿ Ôåðìè è  — ýëåêòðîííàÿ òåìïåðàòó-
ðà. Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü òðàäèöèîííî âûðà-
æàåòñÿ ÷åðåç ìàòðèöó ïëîòíîñòè 

 

 

 (22)

êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü âûðàæàåòñÿ ÷åðåç êî-
ýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ  

  (23)

Ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë â óðàâíåíèè 
Êîíà — Øåìà â îáùåì ñëó÷àå èìååò òðè ñëà-
ãàåìûõ 

 , (24)

ãäå äâà ïåðâûõ ÷ëåíà çàâèñÿò îò ýëåêòðîííîé 
ïëîòíîñòè: õàðòðèåâñêèé ïîòåíöèàë  
îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ óñðåä-
íåííûì ïîëåì îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ, à âòîðîå 
ñëàãàåìîå   åñòü îáìåííî-êîððåëÿöèîí-
íûé ïîòåíöèàë, ó÷èòûâàþùèé êâàíòîâóþ ïðè-
ðîäó ýëåêòðîíà. Ïîñëåäíèé ÷ëåí  ó÷èòûâà-
åò, åñëè íåîáõîäèìî êàê â íàøåì ñëó÷àå, äðóãèå 
ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ, íàïðè-
ìåð, ñ âíåøíèì ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì ïîëåì, 
èëè æå èîííûå ïîòåíöèàëû. 

Õàðòðèåâñêèé ïîòåíöèàë âû÷èñëÿåòñÿ èç 
óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà

   (25)

äëÿ ðåøåíèÿ êîòîðîãî çàäàþòñÿ ãðàíè÷íûå óñëî-
âèÿ ïåðèîäè÷íîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. 

Îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë 
  åñòü óñðåäíåííûé ïîòåíöèàë êâàíòîâî-

ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè è îïðå-
äåëÿåòñÿ îí êàê ôóíêöèîíàëüíàÿ ïðîèçâîäíàÿ 
îò îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè 

 
 
 (26)

Â DFT ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèî-
íàëîì ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè   è äàåòñÿ óðàâ-
íåíèåì 

      (27)

ãäå   åñòü êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êîí-øå-
ìîâñêèõ îðáèòàëåé 

 
 
 (28)

  — îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ, 
 — õàðòðèåâñêàÿ ýíåðãèÿ è   åñòü 

ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ âíåøíèìè ýëåêòðî-
ñòàòè÷åñêèìè ïîëÿìè. 

Â èñïîëüçóåìîì íàìè ïðèáëèæåíèè LDA 
îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ôóíêöèîíàë çàâè-
ñèò îò ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè 
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 (29)

ãäå   åñòü ïëîòíîñòü îáìåííî-êîððå-
ëÿöèîííîé ýíåðãèè îäíîðîäíîãî ýëåêòðîííî-
ãî ãàçà ïëîòíîñòè . 

Ó÷åò âíåøíåãî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ. 
Èñïîëüçóåìàÿ äàëåå â ðàñ÷åòàõ ìîäåëü DFT 
îñíîâàíà íà ïñåâäîïîòåíöèàëàõ ñ ÷èñëåííû-
ìè ëîêàëèçîâàííûìè áàçèñíûìè ôóíêöèÿìè, 
êàê ýòî ïðåäëîæåíî â îñíîâîïîëàãàþùåé ðàáî-
òå Ñîëåðà è äð. [25]. Ââåäåì äëÿ êàæäîãî àòîìà 
ìîëåêóëû êîìïåíñàöèîííûé çàðÿä , , 
ðàâíûé çàðÿäó Z

i
 ïñåâäîïîòåíöèàëà è ýêðàíè-

ðóþùèé ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ. 
Òîãäà ðàçíîñòíàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü 

 
 
 (30)

ãäå n(r) — îïðåäåëåííàÿ âûøå ñóììàðíàÿ ýëåê-
òðîííàÿ ïëîòíîñòü ìîëåêóëû â òî÷êå r. 

Ââåäåì òàêæå ýêðàíèðîâàííûé ëîêàëüíûé 
ïñåâäîïîòåíöèàë («íåéòðàëüíûé àòîì»)

 
 
 (31)

ïî îòíîøåíèþ ê ëîêàëüíîìó ïñåâäîïîòåíöèà-
ëó  . 

Òîãäà ôóíêöèîíàë ïîëíîé ýíåðãèè ìîæíî 
ïðåäñòàâèòü â âèäå 

 

 
 
 (32)

ãäå ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ îïðåäåëåíû âûøå, à 
ñëåäóþùèå òðè ñëàãàåìûõ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé 
ïåðåãðóïïèðîâàííûå ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå ÷ëå-
íû. Ïåðâîå èç íèõ åñòü ðàçíîñòíàÿ õàðòðèåâ-
ñêàÿ ýíåðãèÿ, âû÷èñëÿåìàÿ ÷åðåç ðàçíîñòíûé 
õàðòðèåâñêèé ïîòåíöèàë , , êîòîðûé â 
ñâîþ î÷åðåäü ïîëó÷àåòñÿ â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ 
óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà äëÿ ðàçíîñòíîé ýëåêòðîí-
íîé ïëîòíîñòè  Ñëåäóþùåå ñëàãàåìîå 
ó÷èòûâàåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíà-
ìè è ýêðàíèðîâàííûìè èîíàìè, à ïîñëåäíåå 
ñëàãàåìîå âêëþ÷àåò â ñåáÿ âñå ýëåêòðîñòàòè-
÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå íå çàâèñÿò îò 
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Ýòî ïîñëåäíåå ñëàãà-
åìîå âû÷èñëÿåòñÿ èç ,    è Z

i
, à 

ïîñêîëüêó óðàâíåíèå Ïóàññîíà ëèíåéíîå, òî 
ýòî ñëàãàåìîå ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå ñóììû 
ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ. 

Äàëåå â ôóíêöèîíàëå ïîëíîé ýíåðãèè 
íóæíî ó÷åñòü âëèÿíèå íà ìîëåêóëó òðåõ ìå-
òàëëè÷åñêèõ ýëåêòðîäîâ è äèýëåêòðè÷åñêîé 
ïîäëîæêè ñî ñòîðîíû çàòâîðà (ðèñ. 1). Ïîòåí-
öèàë âíóòðè ìåòàëëè÷åñêèõ ýëåêòðîäîâ îïðå-
äåëÿåòñÿ íàïðÿæåíèåì, çàäàííûì äëÿ êàæäîé 
ïàðû ýëåêòðîäîâ, à íà ãðàíè÷íûõ ïîâåðõíîñ-
òÿõ ýëåêòðîäîâ ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ðàâíî íóëþ 
(ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ Íåéìàíà). 

Ðåøàÿ óðàâíåíèå Ïóàññîíà â îòñóòñòâèè ìî-
ëåêóëû, ïîëó÷èì ðàñïðåäåëåíèå â ïðîñòðàíñ-
òâå âíåøíåãî ïîòåíöèàëà, ñîçäàâàåìîãî ýëåêò-
ðîñòàòè÷åñêèì îêðóæåíèåì: 

   (33)

ãäå   — îòíîñèòåëüíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ 
ïðîíèöàåìîñòü. Äîáàâëÿåì ìîëåêóëó è ñíîâà 
ðåøàåì óðàâíåíèå Ïóàññîíà ìåòîäîì ñàìîñî-
ãëàñîâàíèÿ, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïîëó÷àåì ðàçíî-
ñòíóþ ýëåêòðîííóþ ïëîòíîñòü è ïîëíûé ðàç-
íîñòíûé õàðòðèåâñêèé ïîòåíöèàë:

   (34)

Íàêîíåö, îïðåäåëÿåì ìîëåêóëÿðíóþ ÷àñòü 
ïîëíîãî ðàçíîñòíîãî õàðòðèåâñêîãî ïîòåíöè-
àëà

   (35)

Èìåííî ýòîò ðàçíîñòíûé õàðòðèåâñêèé ïî-
òåíöèàë âõîäèò â ôóíêöèîíàë ïîëíîé ýíåðãèè, 
ïðèâåäåííûé âûøå. Ñëåäóÿ [23], âêëàä â ïîë-
íóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû çà ñ÷åò âíåøíåãî ýëåêò-
ðîñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ äàåòñÿ âûðàæåíèåì

   

 
 (36)

ãäå R
i
 è Z

i
 åñòü, ñîîòâåòñòâåííî, ðàäèóñ-âåêòîð 

àòîìà i è âàëåíòíîñòü åãî ïñåâäîïîòåíöèàëà. 
Îêîí÷àòåëüíî, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû 

(ìîëåêóëà â ýëåêòðîñòàòè÷åñêîì ïîëå ïîëåâîãî 
òðàíçèñòîðà) äàåòñÿ ñóììîé âêëàäîâ îò óðàâíå-
íèé (32) è (36). Îòìåòèì, ÷òî ýòî âåðíî òîëü-
êî åñëè ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå â óðàâíåíèè (32) 
â âèäå ñóììû ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ íå çàâèñèò 
îò ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ, ÷òî ñîîò-
âåòñòâóåò òîìó, ÷òî êîìïåíñàöèîííûé çàðÿä 

  è ýêðàíèðîâàííûé ëîêàëüíûé ïñåâ-
äîïîòåíöèàë VNA(r) íå ïåðåêðûâàþòñÿ ñ ìåòàë-
ëè÷åñêèìè ýëåêòðîäàìè è äèýëåêòðè÷åñêîé 
ïðîñëîéêîé çàòâîðà [8]. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî 
ïîñêîëüêó ðàçíîñòíûé õàðòðèåâñêèé ïîòåíöè-
àë   â óðàâíåíèè (32) âû÷èñëÿåòñÿ ñ ó÷åòîì 
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ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ, òî ðàçíî-
ñòíàÿ õàðòðèåâñêàÿ ýíåðãèÿ [òðåòüå ñëàãàåìîå 
â óðàâíåíèè (32)] ó÷èòûâàåò ýíåðãèþ ýëåêòðî-
ñòàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ìîëåêó-
ëîé è èíäóöèðîâàííûìè ïîëÿðèçàöèîííûìè 
çàðÿäàìè îêðóæàþùèõ åå òðåõ ìåòàëëè÷åñêèõ 
ýëåêòðîäîâ [7]. 

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ 

Âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü ïî ïðîãðàììå 
ATK 10.8.2 [24–26]. Ñíà÷àëà ðàññìîòðèì èçî-
ëèðîâàííóþ ìîëåêóëó áåíçîëà (Â) â åå ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîé ãåîìåòðèè D

6h
 ñ äëèíàìè ñâÿçåé 

ÑÑ = 1.40 è ÑÍ = 1.10 À [27] è âû÷èñëèì åå 
ñïåêòð â ìîäåëè LDA-PZ òåîðèè ôóíêöèî-
íàëà ïëîòíîñòè [21] ñ áàçèñíûìè ôóíêöèÿìè 
DoubleZetaPolarized ïðîãðàììû ATK áåç ó÷åòà 
îñòîâíûõ ýëåêòðîíîâ. Äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ âåð-

õíåãî çàïîëíåííîãî ñîñòîÿíèé HOMO (Highest 
Occupied Molecular Orbital) è LUMO ïîëó÷àåì, 
ñîîòâåòñòâåííî, 

14
 = –2.5890 è 

15 
= +2.5890 

ïðè ýíåðãèè Ôåðìè = –3.3182 ýÂ, ÷òî äàåò 
äëÿ âåðòèêàëüíûõ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà èîíè-
çàöèè è ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó èçîëèðîâàííîé 
ìîëåêóëû áåíçîëà çíà÷åíèÿ, ñîîòâåòñòâåííî, 
I = 5.90

7
 è À = 0.72

9
 ýÂ â ïðîòèâîðå÷èè ñ ýê-

ñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè I
ýêñï

 = 9.25 è 
À

ýêñï
 ~ –1.10 ýÂ [28]. Íóæíû ðàñ÷åòíûå çíà-

÷åíèÿ, áîëåå àäåêâàòíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
äàííûì. 

Ñ ýòîé öåëüþ â ðàìêàõ òîé æå ñàìîé ìîäå-
ëè DFT/LDA-PZ âûïîëíèì ñàìîñîãëàñîâàí-
íûå ðàñ÷åòû íå òîëüêî íåéòðàëüíîé ìîëåêóëû 
áåíçîëà Â0, íî è åå çàðÿæåííûõ ôîðì Â+, Â–, 
Â2+ è Â2–. Ðåçóëüòàòû ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðàñ-
÷åòà ïîëíîé ýíåðãèè ýòèõ ñèñòåì ïðèâåäåíû â 
òàáë. 1. 

Òàáëèöà 1 

Ñàìîñîãëàñîâàííûå çíà÷åíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè ñâîáîäíîé ìîëåêóëû áåíçîëà è åå çàðÿæåííûõ ôîðì â ìîäå-
ëè LDA-PZ è ýíåðãèè èîíèçàöèè ìîëåêóëû áåíçîëà Å

B
(N),ýÂ 

Ñîñòîÿíèå Â2+ Â+ Â0 Â– Â2–

Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ –1014.60 –1030.33 –1039.45 –1037.14 –1028.75
Ýíåðãèÿ èîíèçàöèè –15.73 –9.12 2.31 8.39

Ñàìîñîãëàñîâàííûå çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëà 
èîíèçàöèè è ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó ìîëåêóëû 
áåíçîëà ïîëó÷àþòñÿ ðàâíûìè, ñîîòâåòñòâåííî, 
I = 9.12 è À = –2.31 ýÂ, ÷òî íàìíîãî ëó÷øå ñî-
ãëàñóåòñÿ ñ ïðèâåäåííûìè âûøå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè è âïîëíå ïðèåìëåìî äëÿ 
äàëüíåéøåãî îáñóæäåíèÿ. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû 
òàêæå çíà÷åíèÿ îïðåäåëåííîé ðàíåå [óð-å (13)] 
ýíåðãèè èîíèçàöèè Å

M
(N) ìîëåêóëû áåíçîëà 

â åå ðàçíûõ çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèÿõ. Äëÿ ïîñ-
òðîåíèÿ äèàãðàììû çàðÿäîâîé ñòàáèëüíîñòè 
ïîëåâîãî òðàíçèñòîðà íà ìîëåêóëå áåíçîëà îñ-
òàëîñü çàäàòü ðàáîòó âûõîäà W ýëåêòðîíà èç ìå-
òàëëè÷åñêîãî ýëåêòðîäà. 

Ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ ìîëåêóëû áåíçî-
ëà â êà÷åñòâå êàíàëà òóííåëèðîâàíèÿ â ðåàëèñ-
òè÷åñêîé ìîäåëè SM-SET â âèäå ïðÿìîóãîëü-
íîé ÿ÷åéêè 1.90 õ 1.20 õ 1.20 íì ñ ìîëåêóëîé 
áåíçîëà, ïîìåùåííîé ïîñåðåäèíå ìåæäó äâó-
ìÿ ýëåêòðîäàìè (ðèñ. 7). Â ðàñ÷åòàõ ðàáîòà âû-
õîäà äëÿ âñåõ òðåõ ýëåêòðîäîâ ïîëàãàëàñü ðàâ-
íîé W = 5.28 ýÂ (çîëîòî [29]), à îòíîñèòåëüíàÿ 
äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ äëÿ äèýëåêòðè-
÷åñêîé ïðîñëîéêè çàòâîðà áðàëàñü ðàâíîé 

r
 = 

10 (high-k Al
2
O

3
). Òàêàÿ ñðàâíèòåëüíî âûñîêàÿ 

äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ îáåñïå÷èò äî-
ñòàòî÷íóþ åìêîñòíóþ ñâÿçü ìåæäó çàòâîðîì è 
ìîëåêóëîé. Ýëåêòðîäû èñòîêà è ñòîêà ìîäåëè-
ðîâàëèñü áåñêîíå÷íî äëèííûìè ìåòàëëè÷åñ-
êèìè áëîêàìè. 

Ðàññòîÿíèå ìåæäó ïðîòèâîïîëîæíû-
ìè àòîìàìè âîäîðîäà â ìîëåêóëå áåíçî-
ëà ñîñòàâëÿåò 0.50 íì, à ðàññòîÿíèå îò àòî-
ìà âîäîðîäà äî ýëåêòðîäà âûáðàíî ðàâíûì 
0.30  íì, ÷òî áëèçêî ê ñóììå âàí-äåð-âààëü-
ñîâûõ ðàäèóñîâ àòîìîâ H è Au, êîòîðàÿ ðàâíà 
0.27

5
 = 0.10

9
 + 0.16

6
, â íì ñîîòâåòñòâåííî [27]. 

Ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ äèýëåêòðè-
êà è ïëîñêîñòüþ ìîëåêóëû áåíçîëà âûáðàíî 
ðàâíûì 0.13 íì. Îñòàëüíûå ãåîìåòðè÷åñêèå 
ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè, ìîäåëèðóþùåé SM-SET, 
ïîêàçàíû íà ðèñ. 7. 

Â ðàñ÷åòàõ íå ó÷èòûâàëîñü èçìåíåíèå ãåî-
ìåòðèè çàðÿæåííûõ ôîðì ìîëåêóëû áåíçîëà 
îòíîñèòåëüíî ïðèâåäåííîé âûøå ãåîìåòðèè 
íåéòðàëüíîé ìîëåêóëû áåíçîëà. Àíàëèç ôî-
òîýëåêòðîííîãî ñïåêòðà Â+ ñ ïîëíîñòüþ ðàç-
ðåøåííîé âðàùàòåëüíîé ñòðóêòóðîé ïîêàçàë, 
÷òî ñèììåòðèÿ èîíà Â+ îñòàåòñÿ D

6h
, à èçìåíå-

íèÿ äëèí ñâÿçåé ÑÑ ïðè èîíèçàöèè ìîëåêóëû 
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áåíçîëà íå ïðåâûøàåò 0.1 % [30], ÷òî ïîäòâåðæ-
äàåòñÿ è íàøèìè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèìè 
ðàñ÷åòàìè, â òîì ÷èñëå è äëÿ äâàæäû çàðÿæåí-
íûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû áåíçîëà, â ìîäåëè 
B3LYP/6–311G** [21]. 

 

Ðèñ. 7. Ìîëåêóëà áåíçîëà â êà÷åñòâå êàíàëà òóííå-
ëèðîâàíèÿ â SM-SET. Ðàçìåðû ÿ÷åéêè, ìîäåëèðóþ-
ùåé SM-SET, óêàçàíû â íì 

Â òàáë. 2 ñîáðàíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîë-
íîé ýíåðãèè è ýíåðãèè èîíèçàöèè ìîëåêóëû 
Â è åå çàðÿæåííûõ ôîðì â îïèñàííîé âûøå 
ðåàëèñòè÷åñêîé ìîäåëè SM-SET ïðè íóëåâîì 
ïîòåíöèàëå íà çàòâîðå. 

Ñðàâíåíèå ñ àíàëîãè÷íûìè ðåçóëüòàòà-
ìè äëÿ ñâîáîäíîé ìîëåêóëû áåíçîëà (òàáë. 1) 
ïîêàçûâàåò, êàê è îæèäàëîñü, ñóùåñòâåííîå 
óìåíüøåíèå ýíåðãèè èîíèçàöèè ïðè ïîìåùå-
íèè ìîëåêóëû â ñðåäó SM-SET. Ýòî óìåíüøå-
íèå âûçâàíî, â îñíîâíîì, ñòàáèëèçàöèåé çàðÿ-
äà íà ìîëåêóëå äèýëåêòðè÷åñêîé ïîäëîæêîé. 

Ìîæíî âèçóàëèçîâàòü ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé 
ïîòåíöèàë â îáëàñòè ðàñïîëîæåíèÿ ìîëåêó-
ëû, èíäóöèðîâàííûé ïðè ïîäà÷å íàïðÿæåíèÿ 
íà çàòâîð. Ðàçíîñòü ìåæäó ïîòåíöèàëàìè, èí-
äóöèðîâàííûì ïðè V

g
 = 0 è V

g
 = 2 Â, ïîêàçàíà 

ãðàôè÷åñêè íà ðèñ. 8. 

Òàáëèöà 2 

Ñàìîñîãëàñîâàííûå çíà÷åíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè ìîëåêóëû áåíçîëà è åå çàðÿæåííûõ ôîðì â ìîäåëè LDA-PZ 
è ýíåðãèè èîíèçàöèè ìîëåêóëû áåíçîëà Å

B
(N), ýÂ â ðåàëèñòè÷åñêîé ìîäåëè SM-SET ïðè V

g
 = 0

Ñîñòîÿíèå Â2+ Â+ Â0 Â– Â2–

Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ –1021.84 –1032.01 –1039.51 –1039.41 –1037.06
Ýíåðãèÿ èîíèçàöèè –10.17 –7.50 0.10 2.35

  
Ðèñ. 8. Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé ïîòåíöèàë â SM-SET íà 
ìîëåêóëå áåíçîëà, èíäóöèðóåìûé ïðè V

g
 = 2 Â 

Íà ðèñ. 9 äëÿ ðàçíûõ çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé 
ìîëåêóëû áåíçîëà ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ïîë-
íîé ýíåðãèè SM-SET îò ïîòåíöèàëà çàòâîðà. 
Îòðèöàòåëüíûé ïîòåíöèàë íà çàòâîðå ñòàáè-
ëèçèðóåò ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûå ñîñòîÿ-

íèÿ ìîëåêóëû áåíçîëà è íàîáîðîò, ïîëîæè-
òåëüíûé ïîòåíöèàë íà çàòâîðå ñòàáèëèçèðóåò 
îòðèöàòåëüíî çàðÿæåííûå ñîñòîÿíèÿ áåíçîëà. 
Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå, ÷òî â îáëàñòè ïî-
òåíöèàëà çàòâîðà V

g
 < — 4 Â ïîëîæèòåëüíî çà-

ðÿæåííûå ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëû áåíçîëà ñòàíî-
âÿòñÿ áîëåå óñòîé÷èâûìè, ÷åì íåçàðÿæåííîå 
ñîñòîÿíèå. 

 

Ðèñ. 9. Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè SM-SET íà ìî-
ëåêóëå áåíçîëà îò íàïðÿæåíèÿ íà çàòâîðå äëÿ ðàç-
íûõ çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû 
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Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè SM-SET Etot = 
E[n] + E [óð-ÿ (32) è (36)] îò ïîòåíöèàëà çà-
òâîðà â ñëó÷àå ìîëåêóëû áåíçîëà áëèçêà ê ëè-
íåéíîé, à íàêëîí îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì è âå-
ëè÷èíîé çàðÿäà ìîëåêóëû q. Ëèíåàðèçàöèÿ 
ïîëó÷åííûõ äàííûõ (ðèñ. 9) â ïðåäïîëîæåíèè 
ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè îò çà-
ðÿäà ìîëåêóëû 

   (37)

ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííî îöåíèòü êîíñòàíòó 
ñâÿçè  â óð-ÿõ (15) è (37) äëÿ ìîëåêóëû áåíçî-
ëà (òàáë. 3). 

Ñðåäíåå çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñâÿçè <> äëÿ 
ìîëåêóëû áåíçîëà â ïðåäïîëîæåíèè ëèíåéíîé 
çàâèñèìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè SM-SET îò çàðÿ-
äà ìîëåêóëû ïîëó÷àåòñÿ ðàâíûì <> = 0.62. 

Òàáëèöà 3 

Ëèíåàðèçàöèÿ çàâèñèìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè SM-SET îò ïîòåíöèàëà çàòâîðà â ñëó÷àå ìîëåêóëû áåíçîëà 
(ðèñ. 9)

Çàðÿä q +2 +1 0 – 1 – 2
q 1.2323 0.6104 – 0.0143 – 0.6384 – 1.2660
Êîíñòàíòà ñâÿçè  0.616 0.610 0.638 0.633

Çàäàâàÿ ðàçëè÷íîå íàïðÿæåíèå V, ïîäàâà-
åìîå íà êàíàë òóííåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîíà ïðè 
ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ ïîòåíöèàëà çàòâîðà V

g
, èç 

ïîëó÷åííûõ âûøå óñëîâèé ïåðåíîñà ýëåêòðî-
íà ñ èñòîêà íà ñòîê [óð-å (16)] âû÷èñëèì ÷èñëî 
çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé â êàíàëå òóííåëèðîâà-
íèÿ. Îêîí÷àòåëüíàÿ äèàãðàììà çàðÿäîâîé ñòà-
áèëüíîñòè ïîëåâîãî òðàíçèñòîðà íà ìîëåêóëå 
áåíçîëà ïîêàçàíà íà ðèñ. 10. 

 

Ðèñ. 10. Äèàãðàììà çàðÿäîâîé ñòàáèëüíîñòè, èíà-
÷å, äèàãðàììà êóëîíîâñêîé áëîêàäû, ïîëåâîãî 
òðàíçèñòîðà íà ìîëåêóëå áåíçîëà, âû÷èñëåííàÿ èç 
ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Äèàãðàììà ïîêàçûâàåò ÷èñëî 
çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû â êàíàëå òóí-
íåëèðîâàíèÿ â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèé V è V

g
: â 

áåëûõ ïîëÿõ çàðÿæåííûõ ñîñòîÿíèé íåò («êóëî-
íîâñêàÿ áëîêàäà»), â îñòàëüíûõ ïîëÿõ ÷èñëî çàðÿ-
æåííûõ ñîñòîÿíèé èçìåíÿåòñÿ îò 1 äî 4, âîçðàñòàÿ 
ñ ïëîòíîñòüþ çàêðàñêè ïîëåé. Èç-çà íåêîòîðîãî 
ñõîäñòâà ìíîãîóãîëüíèêîâ ñ ãðàíÿìè àëìàçà ïî-
äîáíûå ãðàôèêè â àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå ïðè-
íÿòî íàçûâàòü êóëîíîâñêèìè àëìàçàìè (Coulomb 
diamonds) 

Íàñòîÿùèå ðàñ÷åòû îáúÿñíÿþò ãëàâíûå 
ïðè÷èíû óìåíüøåíèÿ ýíåðãèè çàðÿæàíèÿ ìî-
ëåêóëû â óñëîâèÿõ MS-SET, íî íå âñå âîçìîæ-
íûå ýôôåêòû áûëè ó÷òåíû. Â ÷àñòíîñòè, íå 
ó÷òåíî âîçìîæíîå èçìåíåíèå ãåîìåòðèè ìîëå-
êóëû âáëèçè òîêîîáðàçóþùèõ ýëåêòðîäîâ, êàê 
è îáðàçîâàíèå ïîëÿðîíîâ ïðè çàðÿæàíèè ìîëå-
êóëû. 
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