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  Abstractالملخص 

مجـس مجهـر  باستخدامملتصقة على سطح صلب في هذا العمل سيتم حساب معدل حركة نقطة كمية بحجم الذرة 
STM , ــذلك ــة اســتنول ــة دال ـــ گــد فــي حســاباتنا الــى طريق ــر المتزنــة ل لــنمط  هاملتونين الانتقــالصــفَ حيــث وُ . Keldyshرين غي

فجـوة ومعـدل التوليـد الاهتـزازي -معـدل الاضـمحلال الاهتـزازي بسـبب أثـارة زوج الكتـرونوفحص حساب وتم . الارتفاع الثابت
هـــذه . الاهتزازيــة واعـــادة التهدئــة بـــين مســتويات بئـــر الجهــدبســبب تيــار النفـــق غيــر المـــرن وكــذلك المعـــدلات الكليــة للأثـــارة 

 اتفـي حسـاب معـدل الحركـة كدالـة لكـل متغيـر المعدلات ترتبط بمفهوم ما يسـمى بدرجـة الحـرارة المـؤثرة والتـي تـدخل جميعهـا 
  .اهتزاز-فولتية الانحياز ودرجة الحرارة وتفاعل اقتران الكترون وبالأخصالمعالجة 

  

  Introduction المقدمة. 1

ــــــاد النانويــــــة  إن المجــــــالات الواســــــعة لعلــــــم الإبع
ـــــة كـــــون الجســـــيمات  ـــــت بســـــبب حقيق ـــــانوتكنولوجي كان والن
ــــك للمــــواد  ــــر صــــفاتها بشــــكل مفــــاجئ عــــن تل النانويــــة تتغي

ولغـــرض تصـــنيع التراكيـــب ). bulk material(الصـــلدة 
ــه مــن المفتــرض أن يعمــل الباحــث علــى وضــع  ــة فان النانوي
كـــــل ذرة فـــــي الموقـــــع الـــــذي يرغـــــب بـــــه للحصـــــول علـــــى 

عــن طريــق  تحصــلالخصــائص المطلوبــة والتــي يمكــن ان 
ــــــــي  ــــــــردة باســــــــتخدام المجهــــــــر النفق ــــــــذرات المف معالجــــــــة ال

 STM(Scanning Tunnelingالماســــــــح
Microscopy)]1[ . ــــــــر ــــــــرة  STMان مجه ســــــــمح لأول م

وهـــذا نـــاتج مـــن قدرتــــه , برؤيـــة الـــذرة وفـــي الابعـــاد الثلاثـــة
ي مكنتــــه مـــن الحصـــول علـــى صــــور تـــالتحليليـــة العاليـــة ال

ــــذرات  ــــى الــــتحكم فــــي ال للــــذرات داخــــل المــــواد بالإضــــافة ال
ـــــل غيـــــر المســـــبوق , وتحريكهـــــا ان المســـــتوى العـــــالي للتحلي

هــــــــــو نتيجــــــــــة ظـــــــــاهرة النفــــــــــق الكمــــــــــي  STMلــــــــــمجهر 
)quantum-tunneling ( ب رأس المجـــــس فعنـــــدما يقتـــــر

مـن السـطح المـراد فحصـه يسـلط فـرق جهــد  )(tipالموصـل 
بــين الســطح ورأس المجــس يســمح بمــرور الالكترونــات مــن 

, ل الموجيـةاخلال نفـق فـي الفـراغ بينهمـا نتيجـة تـداخل الـدو 
تيـــــــــــــار الالكترونــــــــــــــات هـــــــــــــذا يعــــــــــــــرف باســـــــــــــم تيــــــــــــــار 

ر نســـبة لارتفـــاع الـــذي يتغيــ tunneling-current)(النفـــق
  .السطح والكثافة الموضعية للعينة وفرق الجهد المسلط

ـــر  STMاســتخدم مجهــر  فــي بدايــة الامــر لتصوي
لكنــــــــه اســـــــتخدم لاحقــــــاً لاستكشـــــــاف الظـــــــواهر , الســــــطوح

التحليــل (الســطحية ذات المقيــاس الــذري باســتخدام مطيافيــة 
وكــــــــــذلك المعـــــــــــالجة  ]STS]2النفقــــــــــيمســــــــــح ال) الطيفـــــــــي

من خـلال الكترونـات  ]atom)(manipulation.of]3الذرية
ـــــة مـــــن راس مجـــــس  ـــــي يمكـــــن ان  STMالنفـــــق المنبعث الت
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ــــارات الكترونيــــة  ــــاس ذري لعمــــل اث تســــتخدم كمصــــدر بمقي
ـــــــــــذ معالجـــــــــــة الجســـــــــــيمات الملتصـــــــــــقة  ـــــــــــة ولتنفي واهتزازي

)(adsorbates بطريقــــة يمكــــن الــــتحكم بهــــا علــــى ســــطوح
هــو نتيجــة  STMان هــذا الاهتمــام الواســع بمجهــر . المــواد

، )(imagingالتصــــــوير : الطيـــــف الواســـــع مــــــن تطبيقاتـــــه
والمعالجـــــــــــــــــة  (spectroscopy)التحليـــــــــــــــــل الطيفـــــــــــــــــي 

(manipulation) . ــــات ــــف الواســــع مــــن التطبيق هــــذا الطي
ـــــاس  STMكـــــان بســـــبب افضـــــلية مجهـــــر  مـــــن حيـــــث مقي

الجســيمات التــي يمكــن ان يعالجهــا وتعقيــد عمليــة المعالجــة 
ـــــل المعالجـــــة وا ـــــي تعـــــين كلهـــــا اســـــتراتيجيات ودقـــــة تحلي لت

 STMالـــــى تكيـــــف مجهـــــر  بالإضـــــافة, المعالجـــــة النانويـــــة
ـــغ , الســـوائل, للعمـــل فـــي بيئـــات مختلفـــة مثـــل الهـــواء والتفري

  . وفي مدى درجات حرارة واسع, )UHV(المفرط 
  

ـــــة معالجـــــة الجســـــيمات الملتصـــــقة  , ذرة(ان عملي
ـــانوي , جزيئـــة ـــر STMباســـتخدام مجهـــر ...) تركيـــب ن تعتب

ــــاً  ــــوق الجســــيم , بســــيطة تقني ــــث يوضــــع رأس المجــــس ف حي
, همــــاالملتصــــق ويخفــــض رأس المجــــس لزيــــادة التفاعــــل بين

وبـذلك يمكـن تحريـك . فعـل ذلـك بزيـادة تيـار النفـقويحصل 
ــى الموقــع المطلــوب إن تفاعــل الجهــد . الجســيم الملتصــق إل

ــــ ـــين رأس المجـــس والجســـيم الملتصـــق يكــــون ق بحـيــــث  اً ويب
التـغـــــلب عـــــلى حاجـــــز الطـاقــــــة ملتصــــق يمكـــــن للجســــيم ال

)(the energy barrier  وبـذلك يمكـن للجسـيم الملتصـق
أن تتحــرك بســهولة علــى الســطح ولكــن بــدون أن تنتقــل مــن 

وعنــد وصــول الجســيم الملتصــق . الســطح إلــى رأس المجــس
ان هــذه العمليــة . إلــى الموقــع المطلــوب يعــزل رأس المجــس

لإيجــاد  ]atom by atom (]4(يمكــن إعادتهــا ذرة بــذرة 
  .التركيب المطلوب

ــــــات المعالجــــــة للجســــــيمات  يمكــــــن تصــــــنيف تقني
بشــكل عـام الــى ثلاثــة أنــواع  STMالملتصـقة بــرأس مجــس 

 (lateral manipulation)المعالجة الجانبية: رئيسية هي
, (vertical manipulation)المعالجـــــة العموديـــــة , 
ـــــر المـــــرن و  ـــــالنفق غي ـــــة ب  inelasticالمعالجـــــة المحث

tunneling induced manipulation) .( كــل هـــذه
التقنيـــات تعتمـــد علـــى ثـــلاث ميكانيكيـــات اساســـية لعمليـــات 

ــة : المعالجــة هــي , (chemical forces)القــوى الكيميائي

ـــق  ـــات النف والمجـــال , tunneling electrons)(الكترون
وفيمـــا يخـــص المعالجـــات ). (electric fieldالكهربـــائي 
احـــد أكثـــر الأدوات قـــوة فـــي  STMعتبـــر مجهـــر النانويـــة في

اســـتخدامه كــــأداة للمعالجــــة لتوليــــد تفــــاعلات كيميائيــــة فــــي 
  .]5[مجال المعالجات النانوية 

ــه  مــن المعــروف لــدى البــاحثين فــي هــذا المجــال ان
تم مؤخراً تسجيل مختلف النتائج العمليـة فـي مجـال مجهـر 

ـــــــة( ـــــــق الماســـــــح ) مطيافي للجســـــــيمات ) STM )STSالنف
ــــك لدراســــة الن ــــى ســــطوح الصــــلب وذل انويــــة الملتصــــقة عل

وكانــــت . الخــــواص التركيبيــــة والالكترونيــــة لهــــذه الانظمــــة
هنالك العديد من المحاولات لإيجاد معالجـة نظريـة تخـص 

ـــة مجهـــر  بحيـــث يمكـــن مقارنـــة النتـــائج التـــي  STMنظري
و Tersoffقـــــــدم. نحصــــــل عليهـــــــا مـــــــع النتــــــائج العمليـــــــة

Hamann]6[ ــــة لحســــا ــــق بــــين ســــطح دراســــة نظري ب النف
وذلــك لغــرض مقارنــة النتـــائج  STMحقيقــي ورأس مجــس 

وقــــــــدم , مـــــــع الملاحظــــــــات العمليــــــــة للنظــــــــام المســــــــتخدم
Person وBaratoff]7[  ــــرون ــــق الإلكت ــــة لنف دراســــة نظري

مـن ذرة رأس المجـس المفـردة الـى جزيئـة ملتصـقة كيميائيـاً 
ــــى ســــطح معــــدن نظريــــة  ]8[ومشــــاركوه Mingoوقــــدم . عل

-Keldyshتستند إلى صيغة دالة  STMخاصة بمجهر 
Green إذتضمنالحل حساب كثافة الحالات المقابلـة لـرأس

 Linearالمجـــــــس والنمـــــــوذج واســـــــتخدموا صـــــــيغة
Combination of Atomic Orbitals) LCAO (

لحساب الالتصاق الكيميـائي للـذرات علـى سـطوح المعـادن 
 ]Hershfield]9و Schillerووضـــع . وأشـــباه الموصـــلات

 STMتوضــح اعتمــاد تيــار النفــق بــين رأس مجــس نظريــة 
درجــــة وذرة ملتصــــقة علــــى ســــطح معــــدن علــــى الفولتيــــة و 

ا انمــوذج اندرســون لإيجــاد الحــرارة والموقــع حيــث اســتخدم
ــــذرة  ــــة گــــرين لل ــــة دال ــــار النفــــق الضــــعيف بدلال صــــيغة لتي
الملتصــقة ودالــة گــرين للســـطح وكــذلك عناصــر مصـــفوفة 

باستخدام طريقـة  ]10[ومشاركوه Ghoshوكذلك قام . النفق
EAM)Embedded Atom Method ( لحساب الطاقـة

كمـــا قـــام كـــل مـــن . لكليـــة المعتمـــدة علـــى تفاعـــل الجهـــودا
Chen  بحســــــــاب صــــــــور ]11[ومشــــــــاركوهSTM  للنظــــــــام

ــــة للتركيــــب الالكترونــــي  باســــتخدام حســــابات الطاقــــة الكلي
 DFT(Density Functionalبالاعتمــــاد علــــى
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Theory) .ــــــــاحثون ــــــــل الب ــــــــد عم  ]12[ومشــــــــاركوه  Mii لق
ــة وغيــر  بتطــوير معالجــاتهم لاشــتقاق صــيغ للتيــارات المرن
ـــــار النفـــــق  ـــــر المـــــرن لتي ـــــين الجـــــزء غي المرنـــــة والعلاقـــــة ب

ــــــزازي  ]13[ومشــــــاركوه  Uebaوقــــــام . والاضــــــمحلال الاهت
باســتخدام طريقــة دالــة گــرين غيــر  IETSبتطــوير نظريــة 
ــــــــــــــــــــــــــة  -NEGF(Nonequilibrium-Green’sالمتزن

function)  لـــــــــKeldysh  التــــــــي مــــــــن خلالهــــــــا يمكــــــــن
ـــديناميكي والإحصـــائي للنظـــام  ـــى الوصـــف ال الحصـــول عل

ــر المتــزن تعطينــا عتمــد عليهــا فــي بحثنــا هــذا لاوالتــي , غي
إشــغال مســتوى الجســيم الملتصــق غيــر المتــزن والإشــغال 

لوصـــف تــــأثيرات فــــرط  اً وهـــذا يفــــتح طريقــــ, الاهتـــزازي لــــه

ــة مــع  STMالتســخين والمعالجــة باســتخدام  ــة متوافق بطريق
  .الوصف الصحيح لتيارات النفق

ان الهدف من هذا العمل هو دراسة معالجة نقطـة 
ــــــــى ســــــــطح  ــــــــذرة ملتصــــــــقة عل ــــــــة بحجــــــــم ال صــــــــلب كمي

Cu(100) باســتخدام رأس مجــس مجهــرSTM . حيــث تــم
 Keldyshاعتمــــاد طريقــــة دالــــة گــــرين غيــــر المتزنــــة لـــــ 

ل ل المتعلقــــة والمطلوبـــة لحســــاب معــــدالحســـاب كــــل الـــدو 
الحركة كدالـة لفولتيـة الانحيـاز المسـلطة بـين رأس المجـس 

ــــــردد الاهتــــــزازي للجســــــيم والســــــطح  ولدرجــــــة الحــــــرارة والت
  .الملتصق

   Theoryالنظرية. 2

  The Transfer Hamiltonianهاملتونين الانتقال:1-2

يتكــــون مــــن عــــدة انظمــــة هــــي ي ان النظــــام الكلــــ
ـــذرة             مـــدارو رأس المجـــس الســـطح و  النقطـــة الكميـــة بحجـــم ال

)atom-sized quantum dot ( ملتصـقة علـى السـطح
مـؤثرات الهـدم المقابلـة (هـاوفونون النقطة الكمية والتـي طاقات

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــا : تعطـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــى بـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــالرموز )له

ћΩ (�) و��	
 (��	
� و(��)�� و (  (�علــــى   (
ــار . التــوالي مفــرد  مــداروللســهولة عادتــاً تؤخــذ بنظــر الاعتب

ـــة ـــرد للنقطـــة الكمي انظـــر , للنقطـــة الكميـــة ونمـــط فونـــون مف
ـــال للحالـــة الصـــفرية . )1(الشـــكل  ويكتـــب هـــاملتونين الانتق
  :]13[كالاتي 

�� = � �� � +


� ���� �� +
�

��	
��	
 ��	
 + ћΩ �� � + 1
2�.                              (1) 

ض ان كــل مــن الســطح ورأس المجــس فــي حالــة افتــر حيــث 
وان لهمـــا جهـــود  �اتــزان حـــراري عنـــد نفـــس درجــة الحـــرارة 

وان الفـــرق . علـــى التـــوالي 
�و  ��كيميائيـــة مســـتقلة هـــي 
  :)V(بينهما يطابق قيمة فولتية الانحياز 

�� = �� − �
 .            (2) 
تكــون ضــرورية  �حيــث ان قيمــة فولتيــة الانحيــاز المحــددة 

ـــــار  ـــــةالحـــــدوث اث ـــــة حقيقي ـــــع . ت اهتزازي ـــــدوال توزي ويرمـــــز ل
الالكترونـــات فـــي نظـــامي رأس المجـــس المعـــدني والســــطح 

ــــالرموز  �ب
ــــوالي (�)��و  (�) ــــى الت وهــــي تُعطــــى , عل
  :ديراك-بدالة توزيع فيرمي

� (�) = !exp �� − � %&� � + 1'() .                                 * = +, -                                           (3) 
  

ـــــــــــي  ـــــــــــق الالكترون ان عناصـــــــــــر مصـــــــــــفوفة النف
)electronic-tunneling (� �	
-رأس المجــــــــــــــــــــس( 

�و ) النقطة الكميـة� �	
تعطـي ) النقطـة الكميـة-السـطح( 

 مـــدارل تيـــار مســـتقر بـــين رأس المجـــس والســـطح مـــن خـــلا
  :]14[ان الهاملتونين الكلي للنظام هو . النقطة الكمية

� = �� + �(� �	
� ��	
 + ℎ. 0. )


+ �(�� �	
�� ��	
 + ℎ. 0. )
�

+ 1 ��	
 ��	
(� + �).  (4) 
ــــــز  ــــــرون 1ويشــــــير الرم ــــــران الكت ــــــت اقت ــــــى ثاب ــــــزاز -ال اهت

)electron-vibration coupling( , هـذا الاقتـران يكـون
ــــــارة الاهتزازيــــــة   vibrational)(مســــــؤول عــــــن الاث

excitations  ـــــة علـــــى  (deexcitations)واعـــــادة التهدئ
الاشغال المؤقت لإلكترونات النفق فـي النقطـة الكميـة الـذي 

هـذه العمليـة تسـبب حـث  ,يقود الى ازاحـة موقـع الاتـزان لهـا
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حركـــة ديناميكيـــة للنقطـــة الكميـــة وتفـــتح قنـــوات النفـــق غيـــر 
 .المرن عن طريق الاثارات الاهتزازية واعادة التهدئة

ان التعـــريض الرنينـــي الـــذي يســـببه التهجـــين بـــين 
وكـــــذلك بـــــين الســـــطح  4∆رأس المجـــــس والنقطـــــة الكميـــــة 

  :يعطيان عرض رنيني كلي يعطى بـ  5∆والنقطة الكمية 
∆= ∆� + ∆
 .                                        (5) 

  :]14[غير معتمدة على الطاقة  �∆و  
∆ولتسهيل عمليات المعالجة يفترض الباحثون عادتاً ان كل من 

∆ (�) = 7 �8�9 �	
8:
9

 ;<� − �9= ≡ ∆  .          for( B =  %  , * = -), ( B =  C  , * = +)   (6) 
 

  
  

  Keldysh-Greenطريقة دالة :2-2

ــــــة  ــــــر المتزن ــــــة گــــــرين غي ــــــة دال اســــــتخدمت طريق
NEGF  لـــKeldysh]14,13[  ــة ــر المتزن لوصــف العمليــة غي

ــــق الإلكتــــرون بــــين رأس المجــــس والســــطح مــــن خــــلال  لنف
هــذا الوصــف يســمح لنــا بالحصــول . النقطــة الكميــةمســتوى 

وأعــداد ) الإلكترونـي والاهتـزازي(علـى التغيـرات فـي الطيـف 
الإشــغال التـــي تحـــدث فـــي النظــام بســـبب المـــؤثر الخـــارجي 

ــــاز المســــلطة( ــــل بفولتيــــة الانحي ــــذي تتخللــــه كــــل ) المتمث ال
لا تعطينــــا إشـــــغال  NEGFإن طريقــــة  .تفــــاعلات النظــــام

فقـط وإنمـا كـذلك تعطـي  مستوى النقطة الكميـة غيـر المتـزن
-KG  (Keldysh( طريقــــةفـــي . الإشـــغال الاهتـــزازي لـــه

Green]15[ ـــــــــــــــــــة ـــــــــــــــــــر المتزن ـــــــــــــــــــة غي توصـــــــــــــــــــف العملي
)nonequilibrium process ( لنفق الإلكتـرون بـين رأس

النقطــة الكميــة باســتخدام  مــدارالمجــس والســطح مــن خــلال 
 the kinetic)ومعادلـــة الحركيـــة  Dysonمعادلـــة 

equation) . هذا الوصف المقترن للخصـائص الديناميكيـة
ـــة  والإحصـــائية للنظـــام غيـــر المتـــزن يســـمح باســـتخدام طريق

ــــة  ــــي أعــــداد الإشــــغال  لإيجــــادKGدال ــــف والتغيــــرات ف الطي
ـــه التفاعـــل بـــين اجـــزاء البســـبب المـــؤثر  خـــارجي الـــذي يتخلل

ــــــة . النظــــــام وتعطــــــى معادلــــــة الحركيــــــة للإثــــــارات الاهتزازي
  :يليبما  ]16[) الفونونات(

EFGHE+ = I JK LGH(K) {ΓOP(K) − QRH(K)  × [�GH(K) − �U(K)]}.                                  (7) 
ـــــــــــــــل  ـــــــــــــــون  FGHيمث ـــــــــــــــع الفون ـــــــــــــــة توزي -phonon(دال

distribution-function ( وان�GH(K)  ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــل تمث
-vibration-occupation(الاهتـــــــــــــــــزاز دالةاشـــــــــــــــــغال 

function ( و�U(K)ـــون المســـتقرة هـــي ـــع الفون ـــة توزي  دال
)stationary-phonon-distribution-function .(

وتعطـــــــــــــــــــــــــى كثافـــــــــــــــــــــــــة الحـــــــــــــــــــــــــالات الاهتزازيـــــــــــــــــــــــــة 
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LGH(K))vibrational-density-of-states ( ًــــــــــــــا  :لما يليوفق

L�Y(K) = 1
7

QZY(K)
(K − ћΩ): + QZY: (K).                                                                                      (8) 

  :فجوة-بسبب اثارة زوجالكترون) vibrational-damping-rate(معدل الاضمحلال الاهتزازي  QRH(ω)يمثل 

QRH(K) = 71: I J� [��	
(�) −  ��	
(� + K)] × L�	
(�)L�	
(� + K).                (9) 
تمثـل كثافـة الحـالات غيـر المضـطربة  (�)
	�Lحيث ان 

 unperturbed quantum(لإلكترونـات النقطـة الكميـة 
dot density of states ( و��	
ــة  (�) تمثــل دال

  :اشغال النقطة الكمية وتعطيان بما يلي

L�	
(�) = 1
7

∆
(� − ��	
): + ∆: .                                                                                         (10) 

��	
(�) = ∆���(�) + ∆
  �
(�)
∆� + ∆
 .                                                                                       (11) 

  : وفي حالة الاتزان فان
EFGHE+ = 0 .                                                                                                                                (12) 

  :نحصل على العلاقة الاتية

I JK LGH(K)_OP(K) −  I JK LGH(K) QZY(K) × [�GH(K) − �U(K)] = 0 .              (13) 
�علماً بان U(K)مثل دالة حالة الاتزان عندما يكون ي�� =   :والتي تعطى بما يلي 0

�U(K) = !�`C � ћK
%a �� − 1'() .                                                                                            (14) 

لالكتـرون غيـر بسبب تيار ا(vibrational generation rate function) تمثل دالة معدل التوليد الاهتزازي  bc(K)_وان 
  :]15[المرن وتعطى بالاتي

_bc(K) = 271: ∆� ∆
∆: I J� L�	
(�)L�	
(� + K) [��(� + K)
−  �
(� + K)][ ��(�)− �
(�)].                                                              (15) 

  : لمعدل التوليد الاهتزازي بسبب تيار النفق غير المرن وبوجود الاثارة الاهتزازية فتعطى بالاتياما الصيغة العامة 

_bRd = I JK LGH(K)_bc(K).                                                                                                (16) 
�يمكن ان نكتب الصيغة التالية لـ ) 13(ادلة واعتماداً على المعGH(K) كالاتي: 

�GH(K) = �U(K) + _bc(K)
QRH(K) .                                                                                             (17) 

للفونونـات اً توزيعقبل أن تفتح القناة غير المرنة فان هنالـك 
�هــوU(K) . وعنــد اللحظــة التــي عنــدها تفــتح القنــاة غيــر

 المرنــــــــة فـــــــــان التيـــــــــار غيـــــــــر المـــــــــرن يعطـــــــــي إشـــــــــغالاً 
ــــــدار . للفونوناتاً إضــــــافي ــــــان المق هــــــذه النتيجــــــة توضــــــح ب

_bc γRH⁄  ـــــــؤثر الرئيســـــــي للتســـــــخين ـــــــاراميتر الم هـــــــو الب

ـــزازي  فـــوق درجـــة حـــرارة ) vibrational-heating(الاهت
ـــر ) sample(نمـــوذج ال عـــن طريـــق الكترونـــات النفـــق غي

المرنــة التـــي تســبب الاثـــارة الاهتزازيـــة ولــذلك يســـمى بحـــد 
ـــزازي ـــي عمليـــة , التســـخين الاهت ـــذي يلعـــب دور مهـــم ف وال

  .]STM]15انتقال النقطة الكمية مع رأس مجس 
  Inelastic Transition Ratesمعدلات الانتقال غير المرن : 3-2

يمكـــن ان نتصـــور عمليـــة انتقـــال النقطـــة الكميـــة 
بئــــر جهــــد (كمســــالة عبــــور حــــاجز جهــــد بــــين بئــــري جهــــد 

ــــة مــــع رأس ) مــــزدوج المتكــــونين مــــن تفاعــــل النقطــــة الكمي

ـــى التـــوالي ـــة وتفتـــرض م. المجـــس ومـــع النمـــوذج عل يكانيكي
ــــب علــــى  ]16[التســــخين الاهتــــزازي  ان النقطــــة الكميــــة تتغل

ـــــزازي ـــــارة .  حـــــاجز الجهـــــد بالتنشـــــيط الاهت وان معـــــدل الاث
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بـــين المســــتويات  ↓Γومعــــدل اعـــادة التهدئــــة  ↑Γالاهتزازيـــة 
ــــي بئــــر الجهــــد المــــزدوج(المتجــــاورة للمتذبــــذب التــــوافقي  ) ف

  :تعطى بالاتي

_↑,↓ = _↑,↓�� + _↑,↓�
 + _↑,↓
� + _↑,↓

 .                                                                                         (18) 
الطــرف ان الرمــزين الاول والثــاني اعلــى رمــز المعــدل فــي 

ـــت الحالـــة  انشـــير ي) 18(العلاقـــة الايمـــن مـــن  فيمـــا اذا كان
الالكترونيــة الابتدائيــة او النهائيــة تعــود الــى الســطح او الــى 


↓,↑_و  ��↓,↑_وان معدلات الانتقال . رأس المجس
والتي لها  
تعود الحالة الابتدائية والنهائية الى القطب نفسه تعطى بمـا 

 :يلي
_↑��,

 = �U(ћΩ)QZY�,
 .                                                                                                              (19) 
_↓��,

 = [1 + �U(ћΩ)]QZY�,
.                                                                                                  (20) 

�وان)). (tاو رأس المجس) (s(تمثل معدل الاضمحلال الاهتزازي للسطح  (
)�QZYحيث ان U(ћΩ) تمثـل دالـة توزيـع بـوز-
ωانشتاين محسوبة عند  = ћΩ: 

�U(ћΩ) = !exp � ћΩ
%a�� − 1'() .                                                                                           (21) 

ــــث مــــن العلاقــــة   فيعطيــــان) 18(امــــا الحــــدين الثــــاني والثال
مســـاهمات معـــدلات الانتقـــال التـــي تحـــث بالاســـتطارة غيـــر 
المرنــة لإلكترونــات النفــق بــين الســطح  ورأس المجــس عبــر 

ويمكــن كتابــة . المسـتوي الــذري للنقطـة الكميــة علــى السـطح
ــــين  ــــة ب ــــة واعــــادة التهدئ ــــة للإثــــارة الاهتزازي المعــــدلات الكلي

 :]17[المستويات المتجاورة للمتذبذب التوافقي كالاتي 
_↑ = �U(ћΩ)QiZY + _OZ
  .                                                                                                        (22) _↓ = [�U(ћΩ) + 1] QiZY + _OZ
 .                                                                                             (23) 

  حيث ان 

QiZY = j JK L�Y(K)QZY(K) �U(K)
�U(ћΩ) .                                                                                 (24) 

انشـتاين -يعطى بصيغة دالة توزيـع بـوز) 12(ان الحل المستقر لمعادلة الحركية . متوسط عرض الخط الاهتزازي QiZYيمثل 
  :]17[المؤثرة وهي 

FGH = kexp l ћΩ
%a�Zmmn − 1o

()
.                                                                                            (25) 

تمثـل  �Zmmوان ) stationary vibrational occupation number(يمثـل عـدد الاشـغال الاهتـزازي المسـتقر  FGHان  
  .]17,16[درجة الحرارة المؤثرة 

�Zmm = ћΩ
%a

!ln �_↓_↑�'() .                                                                                                         (26) 
  .لم تؤخذ بنظر الاعتبارفونونات السطح علماً بان قناة 

  Rate of quantum dot Transfer معدل انتقال النقطة الكمية : 4-2

المـــزدوج الجهـــد بئـــر تخدام وصـــف انمـــوذج وباســـ
ــــة  ــــان الحركــــة ))2(انظــــر الشــــكل (لانتقــــال النقطــــة الكمي ف

الاهتزازية للنقطة الكمية توصف على انها توافقية ويفتـرض 
ــة الــى المســتوي  ــدما تصــل النقطــة الكمي حــدوث الانتقــال عن

ـــزازي  ـــى  nالاهت ـــة مســـاوية ال n)بطاق + 1 2⁄ )ћΩ  ـــوق ف
الانتقـالات خـلال المسـتويات وان . Vsارتفاع حاجز الجهـد 

الاهتزازيـــــة توصـــــف باســــــتخدام معادلـــــة بـــــاولي العموميــــــة 
)Pauli master equation:(  

JCt(+)
J+ = (u + 1)_↓Ctv)(+) + u_↑ Ct()(+) − [u_↓ + (u + 1)_↑ ]Ct(+).         (27) 

احتماليــة ايجــاد النقطـــة الكميــة فــي الحالـــة  (+)Ctتمثــل 
يمـــــــثلان  ↓_و   ↑_امــــــا . +عنــــــد الـــــــزمن  uالاهتزازيــــــة 

المعـــدلات الكليـــة للانتقـــال غيـــر المـــرن للإثـــارة الاهتزازيـــة 

ــــــة ــــــان يمكــــــن . وإعــــــادة التهدئ وباســــــتخدام صــــــيغة بولتزم
الحصــــول علــــى الصــــيغة التاليـــــة لمعــــدل انتقــــال النقطـــــة 

 :]16[الكمية 
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w(��) ≃ �_↑ exp k−(� − 1)ћΩ
%a�Zmm o.                                                                                      (28) 

إن كـــــون صـــــيغة تعـــــداد المســـــتويات قريبـــــة مـــــن توزيــــــع  
يبـــرر كـــون هـــذه  �yzzبولتزمـــان الـــذي تميـــزه درجـــة الحـــرارة 

الميكانيكية لانتقال النقطة الكمية تسمى ميكانيكية التسـخين 

حيــث تتغلــب النقطــة الكميــة علــى حــاجز الجهــد . الاهتــزازي
 vibrational(مـن خـلال تسـلق درجـات السـلم الاهتـزازي 

ladder climbing (نقطة كمية-لإثارات آصرة سطح.  
  

  
بولتزمـان علـى السـلم -حيـث يتعـين توزيـع شـبه .مخطط يوضح عمليـات الاثـارة واعـادة التهدئـة بـين المسـتويات الاهتزازيـة فـي بئـر الجهـد المـزدوج): 2(الشكل 

  .المتجاورةالمستويات الاهتزازية  بين ة بالأسهمالمؤشر واعادة التهدئة  للإثارةالاهتزازي كنتيجة 

  

  Results and Discussionالنتائج والمناقشة . 3

ن يصــنع عادتـــاً مـــ STMمــن المعـــروف ان راس 
الســــطح فيحــــددان وفقــــاً التنكســــتن امــــا الجســــيم الملتصــــق و 

ــة التــي مــن اجلهــا  ــة ع تجــريللهــدف والغاي فــي . القيــاسملي
مــع  اً نظيفــ  Cu(100)نحــاسم ســطح عملنـا هــذا سُيســتخد

دالــة الشــغل , وجــود نقطــة كميــة بحجــم الــذرة ملتصــقة عليــه
∅هـــــي لهـــــذا الســــــطح = 4.59 ��وان قعــــــر حزمــــــة  ]18[

  .]13.05eV ]19−مساوية الى  Cu(100)الطاقة للسطح 

امــا النقطـــة الكميــة فقـــد اخــذ ابســـط تمثيــل مثـــالي لهــا وهـــو 
المكعـــب ذو الجـــدران ) potential-box(الجهـــد صـــندوق 

الصــلدة حيــث يعتمــد مســتوى الطاقــة علــى ابعــاد الصــندوق 
)|} , |~, ــــــة ) �| ــــــة الكمي ــــــة(وللحال ــــــر المنحل �) غي} =

 �~ =  �� =   :]20[وفقاً للعلاقة التالية  1

�)))(|�	
) = 3 7:ћ:
2 u∗ l 1

|�	
:n.                                                                                          (29) 
يمثــــــــل طــــــــول ضــــــــلع المكعــــــــب وان   
	�|علمــــــــاً بــــــــان 

|} = |~ = |� = |�	
ــة  ∗uوان . ــة الفعال ــل الكتل تمث
ـــــــي  ـــــــة  تأخـــــــذوالت ∗uالقيم = 0.06 uZ  لنقطـــــــة كميـــــــة


	�|ةقيمــول .تمثــل كتلــة الالكتــرون uZافتراضــية وان  =
2 �u ــةتكــون ــة لهــا  الطاق مقاســة بالنســبة لمســتوي (المقابل

	��ة الىساويم) فيرمي = −100 meV ]21[.  

ــــة والســــطح  ــــين النقطــــة الكمي ــــران ب ــــوى الاقت ان ق
∆�(= 1000 meV) ــــة ورأس ــــين النقطــــة الكمي وكــــذلك ب


∆STMمجــس (= 5 meV) تـــم اخــذها كمقـــادير ثابتـــة ,
ــة ــم دراســة الحال ≪�∆وت ∆
ــان هــذه القــوى تعتمــد .  علمــاً ب

بالدرجة الاساس علـى البعـد العمـودي لموقـع النقطـة الكميـة 

ــــى ســــطح  ــــي . Cu(100)عل ــــنمط المســــتخدم ف وبمــــا ان ال
حســاباتنا هــو نمــط البعــد الثابــت او الارتفــاع الثابــت حيــث 

≪�∆ة فـان الحالـة تكون الفولتية هي المتغيـر  ∆
تعنـي ان  
 .النقطة الكمية تكون ملتصقة على السطح

ـــــــــــــدار ) 17(يتضـــــــــــــح مـــــــــــــن العلاقـــــــــــــة    ان المق
_bc(K) QZY(K)⁄  يمثــــــــل المعامــــــــل المــــــــؤثر للتســــــــخين

الاهتزازي فوق درجة حرارة السـطح وذلـك بسـبب الكترونـات 
ـــارة الاهتزازيـــة ـــي تســـبب الاث ـــر المرنـــة الت ـــه . النفـــق غي وعلي

ـــــاً للعلاقـــــة  bc(K)_ب حُســـــ  QZY(K)وحســـــاب ) 15(وفق
ــــــــــة  ــــــــــاً للعلاق ــــــــــة لدرجــــــــــة الحــــــــــرارة ) 9(وفق و K-40كدال

ћΩ = 50 meV  الطاقـــــــــــــة ىمســـــــــــــتو عنـــــــــــــد و��	
 =
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−100 meV . بســبب  معــدل التوليــد الاهتــزازيثــم حُســب
وكذلك معـدل  )16(وفقاً للعلاقة bRd_تيار النفق غير المرن 

ــــارة زوجــــالكترون ــــزازي بســــبب اث فجــــوة -الاضــــمحلال الاهت
QiZY(K)  ــــــــة ــــــــاً للعلاق ــــــــة لاقتــــــــران  )24(وفق ــــــــك كدال وذل
1اهتــزاز-الكتــرون = 100,300,500 meV. ان المقــدار

_bRd QiZY⁄ ــم  .يمكــن ان يعــد ايضــاً حــداً للتســخين فحــص ت
ـــيم  bRd_تغيـــر  ـــاز ولق ـــة الانحي ـــة لفولتي المشـــار اليهـــا  1كدال

 K-100و K-40مختلفـة هـي  حـرارة اعلاه ولكـن لـدرجات
ــــــــــــــــــــــــوالي K-200و  ــــــــــــــــــــــــى الت ــــــــــــــــــــــــد , عل 
	��عن =

−100 meV ـــي . )3(وكمـــا هـــو موضـــح فـــي الشـــكل والت
ـــه لمســـتوى طاقـــة محـــدد ودرجـــة  منهـــا يمكـــن ان نســـتنتج ان

ـــزداد  وبشـــكل ملحـــوظ مـــع  1زيـــادة مـــعbRd_حـــرارة محـــددة ي
ـــــاز ـــــادة درجـــــة الحـــــرارة تصـــــبح و .فولتيـــــة الانحي ـــــه مـــــع زي ان

_bRd غيـــر معتمـــدة علـــى درجـــات الحـــرارة المســـتخدمة والتـــي
ــــر واطئــــة نســــبياً  ــــى bRd_ولفحــــص اعتمــــاد .جميعهــــا تعتب عل

ћΩالقيمــــة  اختيــــرتالتــــردد الاهتــــزازي للنقطــــة الكميــــة  =
100 meV ـــــــب بتعراضـــــــها واعـــــــادة الحســـــــابات واس الترتي

ان الســــلوك العــــام الاشــــكال مقارنــــة بيتضــــح حيــــث . نفســــه
يــزداد بســبب تيـار النفــق غيــر المرن الاهتــزازيلمعـدل التوليــد 

يقـــل مــع زيـــادة التـــردد ه بشـــكل عــام ولكنــ 1و� زيـــادة  مــع
ــة ــة bRd_ان تصــرف منحنــي .الاهتــزازي للنقطــة الكمي معفولتي

��الانحياز يمكن تمييزه الـى سـلوكين مختلفـين لــ  < ћΩ 
المختلفـة 1غير معتمد على الفولتية ولقـيم  bRd_حيث يكون 

��بينمـا لـــ  > ћΩ  وكــذلك  1يكــون واضـح ومعتمــد علــى
ћΩ . الجــدير بالــذكر ان النقطــة�� = ћΩ  ًــا تســمى عادت

ـــــات الموضـــــوع جهـــــد العتبـــــة  Threshold(فـــــي ادبي
potential.(  

ــة واعــادة  ــارة الاهتزازي يمكــن حســاب معــدلات الاث
 حيـــث ).23(و ) 22(التقريبيـــة التهدئةباســـتخدام العلاقـــات 

الانفـــة �و  1كدالـــة لفولتيــة الانحيـــاز ولقــيم ↓Γو ↑Γحســبت
ћΩوعنــــــــــــــــــــــــــــد الــــــــــــــــــــــــــــذكر  = 50 meV  و��	
 =

−100 meV و ) 5(و ) 4(وكمــــا موضــــح فــــي الاشــــكال
ــــادة ملاحظــــة والتــــي منهــــا يمكــــن ) 6( ــــادة ↑Γو↑Γزي مــــع زي

ـــة الانحيـــاز  ـــرانفولتي ـــزداد بينمـــا.1وقوة الاقت مـــع ↓Γتقـــلو  ↑Γت
  .درجة الحرارةزيادة 

ــــأثيرولفحــــص  ــــادة التــــردد الاهتــــزازي للنقطــــة  ت زي
تـم حســاب هـذه المعــدلات  ↓Γو  ↑Γالكميـة الملتصـقة علــى 
ћΩولكــن عنــد بــنفس الترتيــب الســابق  = 100 meV كمــا

وعنـــــــد مقارنتهـــــــا مـــــــع . )9( و) 8(و ) 7(الاشـــــــكال فــــــي 
ـــــــ الاشــــــكال الســــــابقة  ــــــي حســــــبت ل ћΩوالت = 50 meV 

ـــــ ســــلوكالنفــــس نلاحــــظ  مــــع فولتيــــة الانحيــــاز ↑Γالســــابق ل
هنالـــــك و . ذاتــــهالســــلوك  تأخـــــذلا  ↓Γبينمــــاالمختلفــــة 1لقــــيم

مــع  ↓Γقــيم  وزيـادة ملحوظــة فـي↑Γفـي قــيم  نقصـان ملحــوظ
 .ћΩقيمة  زيادة

حســـاب معـــدلات الاثـــارة الاهتزازيـــة واعــــادة بعـــد   
حساب مـا يسـمى درجـة الحـرارة المـؤثرة والتـي التهدئة يمكن 

لكل المتغيرات والمعـاملات ) 26(باستخدام العلاقة حسبت 
شــــكل الانفــــة الــــذكر وبــــنفس الترتيــــب وكمــــا موضــــح فــــي ال

تــــزداد مــــع زيــــادة فولتيــــة �yzzوالتــــي منهــــا نجــــد ان  ).10(
��الانحياز وبالاخص عندما  > ћΩ  علمـاً  .1ولكل قـيم

ـــان ـــان لفولتيـــة انحيـــاز محـــددة ف  زيـــادةمـــع تقـــل �yzzقـــيم  ب
ــيم مــع �yzzحــرارة نلاحــظ زيــادة المــع زيــادة درجــة امــا . 1ق

ـــاز ولكـــن ســـزيادة ـــة الانحي ـــرونتفولتي ـــران الكت ـــوة اقت -كون ق
=Tمهملـــــة وبـــــالأخص عنـــــد  اهتـــــزاز 200 �ولغـــــرض .

ــــــأثيرفحــــــص  ــــــة  ت ــــــزازي للنقطــــــة الكمي ــــــردد الاهت ــــــادة الت زي
ـــــم حســـــاب  ـــــرات والمعـــــاملات �yzzالملتصـــــقة ت لكـــــل المتغي

ــــــــــ ћΩكنالســـــــــابقة ول = 100 meV. ـــــــــة ويتضـــــــــح بمقارن
ســائد  لــه تـأثيران التــردد الاهتـزازي للنقطــة الكميـة الاشـكال 

ـــيم  ـــد ق ـــي تحدي ـــة الان �yzzف ـــوة اقتـــران كدالـــة لفوليت ـــاز وق حي
دور مع ملاحظة انه لدرجة الحـرارة العاليـة .اهتزاز-الكترون

 .�yzzقيم على اهتزاز-اقتران الكترونقوة تاثير في اهمال 
ية الاهــم فــي عملنــا هــي حســاب معــدل لعــل الخطــوة الحســاب

وللمعـــاملات حركـــة النقطـــة الكميـــة كدالـــة لفولتيـــة الانحيـــاز 
 )11(المستخدمة اعلاه وكما هو موضـح فـي الشـكل ذاتها 

ودرجـة  meV 50مسـاوي الـى هتزازي التردد والذي حسب 
يـزداد مـع زيـادة  Rالشـكل ان  مـنالواضـح .  K 40حـرارة 

مـع ملاحظـة اهتزاز -اقتران الكترونصان قفولتية الانحياز ون
بئــر الجهــد يـزداد مــع زيــادة ان معـدل الاثــارة بــين مسـتويات 

تـزداد درجـة الحـرارة المـؤثرة  اهتزاز بينما-الكترونقتران قوة ا
ولغــرض توضــيح . اهتــزاز-قــوة اقتــران الكتــروننقصــان مــع 

 اهتــــزاز-تصــــرف معــــدل الحركــــة مــــع قــــوة اقتــــران الكتــــرون
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مع فولتية  log(R)تم استعراض تغير وكذلك درجة الحرارة 
مــع  يوكـد انـه) 12(الشـكل ان ). 12(الانحيـاز فـي الشـكل 
ـــزداد معـــدل الحركـــةزيـــادة درجـــة الحـــرارة  ـــة ي . للنقطـــة الكمي

معــدل  فــانمع زيــادة التــردد الاهتــزازي للجسـيم الملتصــق اامـ
وقـوة اقتــران مـع زيــادة درجـة الحـرارة  وبـالأخصيقـل الحركـة 
  .اهتزاز-الكترون

ــــــران    ــــــوة اقت ــــــل مــــــن ق ممــــــا ســــــبق نســــــتنتج ان ك
عوامــل "اهتــزاز ودرجــة الحــرارة يمكــن ان يكونــان -الكتــرون

الجســيم الملتصــق علــى ســـطح حركــة علــى معــدل " ســيطرة
الــى العوامــل  بالإضــافةSTMمجهــر مجــس  باســتخدام رأس

التــــــردد  وبــــــالأخصفــــــي المعالجــــــة الاخــــــرى المســــــتخدمة 
العتبــة جهــد  جهــدعتبــر يالاهتــزازي للجســيم الملتصــق حيــث 

ينقل معدل الحركة او مـا يسـمى ايضـاً بمعـدل مميز للنظام 
  .من حالة تآصر الى اخرى) reaction rate(التفاعل 
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ــر المــرن ): 3(الشــكل  ــار النفــق غي ــة لفولتيــة الانحيازودرجــة الحــرارة واقتــران الكتــرونمعــدل التوليــد الاهتــزازي بســبب تي ــدما-كدال ــزاز عن =�∆ اهت

� ��� , ∆�= ���� ��� ,  ���� = −��� ���            � = ��� ���,         � = ��� ��� ,        � = ��� ���         

.    
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=�∆اهتـزاز عنـدما-معدلات الاثارة واعادة التهدئـة بـين المسـتويات المتجـاورةلبئر الجهـد كدالـة لفولتيـة الانحيـاز وقـوة اقتـران الكتـرون): 4(الشكل 

� ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = �� �  ,   ћΩ = �� ���.  
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  اهتزاز عندما-معدلات الاثارة واعادة التهدئة بين المستويات المتجاورةلبئر الجهد كدالة لفولتية الانحياز وقوة اقتران الكترون): 5(الشكل 

∆�= � ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = ��� �  ,   ћΩ = �� ���.  
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  اهتزاز عندما-معدلات الاثارة واعادة التهدئة بين المستويات المتجاورةلبئر الجهد كدالة لفولتية الانحياز وقوة اقتران الكترون): 6(الشكل 

∆�= � ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = ��� �  ,   ћΩ = �� ���.  
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  اهتزاز عندما-معدلات الاثارة واعادة التهدئة بين المستويات المتجاورةلبئر الجهد كدالة لفولتية الانحياز وقوة اقتران الكترون): 7(الشكل 

∆�= � ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = �� �  ,   ћΩ = ��� ���.  
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  اهتزاز عندما-معدلات الاثارة واعادة التهدئة بين المستويات المتجاورةلبئر الجهد كدالة لفولتية الانحياز وقوة اقتران الكترون): 8(الشكل 

∆�= � ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = ��� � , ћΩ = ��� ���.  
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  اهتزاز عندما-معدلات الاثارة واعادة التهدئة بين المستويات المتجاورةلبئر الجهد كدالة لفولتية الانحياز وقوة اقتران الكترون): 9(الشكل 

∆�= � ��� , ∆�= ���� ���,  ���� = −��� ��� , � = ��� � , ћΩ = ��� ��� .  

  

0

0.0005

0.001

0.0015

0.002

0.0025

10 50 90 130 170

Γ ↑
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↑

0.3228

0.323

0.3232

0.3234

0.3236

0.3238

0.324

0.3242

10 50 90 130 170

Γ ↓
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↓

0

0.003

0.006

0.009

0.012

0.015

0.018

0.021

10 50 90 130 170

Γ ↑
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↑

2.94

2.942

2.944

2.946

2.948

2.95

2.952

2.954

10 50 90 130 170

Γ ↓
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↓

0

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

10 50 90 130 170

Γ ↑
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↑

8.965

8.97

8.975

8.98

8.985

8.99

8.995

9

10 50 90 130 170

Γ ↓
(m

e
V

)

Bias Voltage (meV)

Γ↓

����=100 meV 

����=500 meV 

����=300 meV  



 ))2012. ((1الجزء . 38العدد )) العلميات(( مجلة أبحاث البصرة 
 

49 

 

 
  اهتزازعندما-اقتران الكترونقوة درجة الحرارة المؤثرة كدالة لفولتية الانحياز و ): 10(الشكل 
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  اهتـزاز عنـدمــا-معــدل الحـركــة كـدالــة لفــولتــيـة الانـحيـاز وقــوة اقـتــران الكتـــرون): 11(الشكل 

  ∆�= � ��� , ∆�= ���� ���, ���� = −��� ���, � = �� �  , ћΩ = �� ���.  
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  عندمااهتزاز -لوغاريتم معدل الحركة كدالة لفولتية الانحياز ودرجة الحرارة واقتران الكترون): 12(الشكل 

∆�= � ���, ∆�= ���� ��� ,  ���� = −��� ���  ,   ћΩ = �� ���� =         
                          ������,                 � = ��� ���             � = ��� ���          .  
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