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Рассчитаны вольт-амперные характеристики модели одномолекулярного транзи-

стора при учете сильного нелинейного электрон-колебательного взаимодействия в 
молекуле. Построены фазовые диаграммы, определяющие области существования 
стабильных и бистабильных режимов функционирования транзистора, в осях: βΓ − , 

Tβ − , GV T−  и GV − Γ , где Γ – скорость туннелирования заряда, β  – константа 
нелинейного электрон-колебательного взаимодействия, GV  – запирающее напряже-
ние, T – температура термостата. 
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The volt-ampere characteristics of a model of a single-molecule transistor are calculated 

taking into account the strong nonlinear electron-vibrational interaction in the molecule. 
Phase diagrams are constructed that determine the regions of existence of stable and bista-
ble regimes of the transistor operation in the axes: βΓ − , Tβ − , GV T− , and GV − Γ , 
where Γ  is the charge tunneling rate, β  is the constant of the nonlinear electron-
vibrational interaction, GV  is the blocking voltage, and T  is the thermostat temperature. 
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ВВЕДЕНИЕ 
Построение электронных приборов, использующих отдельные молекулы, – одна 

из основных целей нанотехнологий. Важной проблемой в этой области является 
разработка устройств с молекулярной памятью, принцип действия которых основан 
на обратимом переключении молекулы между двумя проводящими состояниями при 
варьировании приложенного напряжения (такое переключение коренным образом 
отличается от стохастического переключения, не зависящего от прилагаемого 
напряжения). Для реализации указанного эффекта можно использовать такие 
экспериментальные конфигурации, например, как сканирующая туннельная 
микроскопия, одномолекулярный транзистор и др., в которых присутствуют 
контакты молекула-электрод [1–5]. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 
В одномолекулярном транзисторе (ОМТ) (рис. 1) ток через молекулу с энергией 

«рабочего» электронного уровня 0ε  описывается формулой (1): 
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– функции распределения Ферми для электронов в левом ( L ) и правом ( R ) электро-
дах; Γ – скорость туннелирования заряда от молекулы на один из электродов и об-
ратно, BV – приложенное к электродам напряжение, L R BVϕ ϕ− = , e  – заряд электро-
на, T  – температура, Bk – постоянная Больцмана; 

 
2 2

0( ) 2 / [( ) ]A ε ε ε= Γ − + Γ   (3) 
– спектральная функция электронного состояния молекулы. Энергия электронного 
уровня 0ε  благодаря линейному 0 ˆ ˆ2m xnλ ω  и квадратичному 2

0 ˆ ˆ(2 )m x nβ ω  взаимо-
действиям с внутримолекулярными колебаниями перенормируется и в приближении 
среднего поля становится равной 0ε : 
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где 0 / 2G BeV eVε = − , GV  – запирающее напряжение, которое регулирует энергию 
рабочего уровня, 0ω  – частота внутримолекулярного колебания, x̂  и m – вибраци-
онное смещение и масса молекулы, n̂  – оператор населенности электронного уровня 
молекулы, λ  и β – константы линейной и квадратичной электрон-колебательной 
(вибронной) связи, соответственно (всюду 1= ). Средний заряд (средняя населен-
ность рабочего электронного уровня молекулы) n  определяется с помощью согла-
сующего уравнения: 
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Как вольт-амперные характеристики ОМТ, 
так и заселенность уровня энергии молекулы, 
через который происходит перенос заряда, в 
первую очередь зависят от параметров систе-
мы: скорости туннелирования заряда Γ , кон-
стант вибронной связи λ  и β , перенормиро-
ванной энергии 0ε  рабочего электронного 
уровня молекулы, температуры T  термостата, 
в который погружена рассматриваемая систе-
ма. При определенных значениях этих парамет-
ров процесс переноса заряда в такой системе 
становится нестабильным, в данном случае – 
бистабильным. 
Вольт-амперные характеристики ОМТ, рас-

считанные по формуле (1) с учетом соотношений (2) – (5), приведены на рис. 2. 

 

Рисунок 2. Рассчитанные вольт-амперные характеристики  
одномолекулярного транзистора; 0/ 5ωΓ = , 0/ 0,25Bk ωΤ = , 0/ 5λ ω =  

При учете только линейной λ  и слабой квадратичной β (>0) вибронной связи 
бистабильная кривая имеет двухпетлевый вид; с увеличением квадратичного виб-
ронного взаимодействия начинает формироваться еще одна – третья – область бис-
табильности. Однако при достаточно больших значениях квадратичной константы 
связи β  трехпетлевая бистабильная кривая вырождается в одну более узкую область 
бистабильности (по сравнению со случаем 0β = ). Для положительных значений BV  
направление обхода контура этой вырожденной гистерезисной кривой ( )BI V  прямо 
противоположно случаю, когда отсутствует квадратичное вибронное взаимодейст-
вие. Таким образом, для достаточно сильного квадратичного вибронного взаимодей-
ствия происходит качественное изменение в поведении бистабильной кривой: обход 
гистерезисной кривой заменяется на обратный, а смена низкопроводящего состояния 
на высокопроводящее (или наоборот) при понижении напряжения происходит уже 
не при нулевом его значении; при этом область бистабильности, т.е. разность 

on offV V− , сильно сокращается. Теоретически рассчитанные зависимости находятся в 
достаточно хорошем качественном согласии с данными эксперимента [1]. 

 
Рисунок 1. Принципиальная схема  
одномолекулярного транзистора 
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Нестабильный режим действия ОМТ обусловлен следующими причинами. Во-
первых, благодаря сильному электрон-колебательному взаимодействию энергия 
электронного состояния молекулы становится немонотонно зависящей от среднего 
заряда на ней. Благодаря этому молекула может находиться или в низкопроводящем 
состоянии или же, наоборот, в высокопроводящем в зависимости от приложенного к 
электродам напряжения BV . Во-вторых, если преобладает линейное вибронное взаи-
модействие, то ОМТ находится в высокопроводящем состоянии при повышении на-
пряжения вплоть до некоторого предельного, а затем переходит в низкопроводящее 
состояние и при понижении напряжения находится в нем до тех пор, пока напряже-
ние не достигнет нуля. Если же квадратичное вибронное взаимодействие также дос-
таточно сильное, то поведение туннельного тока в ОМТ качественно изменяется: сна-
чала (при повышении напряжения) реализуется низкопроводящее состояние, а затем – 
высокопроводящее, причем область бистабильности существенно сокращается. 

Области существования стабильных и бистабильных режимов функционирования 
ОМТ в зависимости от параметров Γ , λ , β , T , GeV  определяются путем построе-
ния фазовых диаграмм на основе уравнений (1) – (5). На рис. 3 представлены рассчи-
танные фазовые диаграммы в осях: 0/ ωΓ – 0/β ω , 0/β ω – 0/Bk T ω , 0/GeV ω – 0/Bk T ω , 

0/GeV ω – 0/ ωΓ . Всюду на графиках точками показаны расчетные значения, сплош-
ной линией – аппроксимирующая кривая. 

 
Рисунок 3. Фазовые диаграммы, 0/ 3λ ω = , для (а) и (в) 0/ 0,25Bk T ω = ,  

для (б) и (г) 0/ 5ωΓ =  

Фазовая диаграмма ( )βΓ  на рис. 3, а показывает, что для сохранения бистабиль-
ного режима в работе ОМТ необходимо, чтобы при сильном квадратичном виброн-
ном взаимодействии β  скорость туннелирования Γ  была как можно меньшей. Сле-
довательно область бистабильности лежит под кривой ( )βΓ . Из фазовой диаграммы 

( )Tβ  на рис. 3, б вытекает, что для сохранения гистерезисного поведения вольт-
амперных характеристик ОМТ необходимо при увеличении β  уменьшать температу-
ру термостата T . Область бистабильности лежит под кривой ( )Tβ . Возрастание за-
пирающего напряжения GV  уменьшает энергию рабочего электронного уровня, что 
содействует установлению бистабильного режима функционирования ОМТ, поэтому, 
согласно диаграмме ( )GeV Γ  на рис.3, в, гистерезис вольт-амперных характеристик 
реализуется в области над кривой ( )GeV Γ . Согласно диаграмме ( )GeV T  на рис. 3, г 
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для поддержания бистабильного режима необходимо, чтобы с увеличением темпера-
туры увеличивалось запирающее напряжение, т.е. гистерезис вольт-амперных харак-
теристик можно наблюдать только в области, лежащей над кривой ( )GeV T . Отметим, 
что другие фазовые диаграммы в осях 0/Bk T ω – 0/ ωΓ , 0/ ωΓ – 0/λ ω  ранее были по-
строены в [4]. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Рассчитанные фазовые диаграммы в осях 0/ ωΓ – 0/β ω , 0/β ω – 0/Bk T ω , 0/GeV ω –
0/Bk T ω , 0/GeV ω – 0/ ωΓ  позволяют заключить, что для обеспечения функционирова-

ния одномолекулярного транзистора в бистабильном режиме необходимо, чтобы: 
а) при сильном квадратичном электрон-колебательном взаимодействии β  скорость 
туннелирования Γ  была как можно меньшей; б) с увеличением β  обеспечивалось 
уменьшение температуры термостата T , в который погружена рассматриваемая сис-
тема; в) с возрастанием запирающего напряжения GV увеличивалась скорость туннелиро-
вания Γ ; г) с увеличением температуры T увеличивалось запирающее напряжение GV . 
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