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用分子自组装技术制备出纳米金单电子器件，并测量了其伏安特性，根据单电子系统的半经典理论，用 *+,-.
/012+法对其结果进行了模拟 3结果表明，模拟出的伏安曲线与实测的伏安曲线有较好的一致性，反映了模拟方法用
于单电子器件研究的合理性，此外发现，虽然单电子器件两电极间含有众多的纳米粒子，但在低压区，其伏安特性

只与少数纳米粒子有关 3
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! 引 言

单电子器件作为纳米结构器件的重要成员，其

典型结构是由纳米粒子构成，这种器件的主要电荷

迁移机制是非连续的单电子隧穿，单电子器件呈现

了电荷与能量量子化的物理现象：库仑阻塞、隧穿

效应［!，"］等 3在此基础上可以构造出单电子晶体管、
以及单电子功能阵列的超高密度集成电路，与传统

的微电子集成电路相比，它们具有更高的集成度、更

高的开关速度以及更低的功耗，因此，室温单电子器

件的研究具有重大的理论意义与应用前景 3
要想在室温下观测到单电子现象，必须满足四

个条件［#］：

!6 单电子的电荷能必须大于热能，即
!"
"" 7 #8 $， （!）

式中 " 为库仑岛电容，#8 为玻耳兹曼常数，$ 为室
温（取 #$$9），由于纳米粒子的自电容

" : (!!$!% %， （"）
式中!$ 真空介电常数，!% 为介质的介电常数，% 为
纳米粒子半径，因此可由上式估算出纳米粒子的半

径 % 必须为纳米级 3
" 6 单电子的电荷能必须大于量子扰动能，即

!"
"" 7 &

’"， （#）

式中 & 为普朗克常数，’ 为隧道结电阻，由此式可
得，隧道结电阻 ’ 必须大于 & 3’;"3

# 6 为使库仑阻塞现象得以显示，当源漏电压大
于阈值电压时，隧道结电流至少要在 <=级，因此，
隧道结电阻 ’ 的数量级不能大于 !$!""3

( 6 为避免热电效应，隧道结的势垒高度"必须
远大于 #$（$ 3$#.>左右）3
已有文献报道证明，采用两微电极之间自组装

纳米粒子的方法，以形成 =?@有机物纳米粒子组装
结构，能较好地满足以上四个条件，从而实现室温单

电子效应［(，’］3
本文在单电子系统的半经典理论的基础上，对

运用分子自组装技术自制的室温单电子器件进行了

*+,-. /012+模拟 3本文工作的主要目的在于通过实
验和理论的结合考察单电子现象与单电子系统的相

互联系，有效地实现单电子系统的功能测试和优化

设计，对实验起指导作用［&］3
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! 用分子自组装技术制备单电子器件
过程

! "# 分子自组装薄膜技术及用于制备单电子器件
的思想

分子自组装薄膜技术是分子通过化学键相互作

用自发吸附在固"液或气"液界面而形成热力学稳定
和能量最低的有序膜的方法 #其中，利用有机硅烷偶
联剂制备自组装薄膜，其分子的一端（ $ %&（’(）)）可
在具有羟基化表面的基片（如 %&’!）上形成二维网状

聚硅烷，聚硅烷以 %& $ ’键与表面连接，分子的另一
端含有 $ %*、$ +*! 等功能基团，可与胶体金、,-%
等纳米粒子表面上的金属原子相键合，从而将纳米

粒子再引入到二维自组装膜表面，其结构如图 .所
示 #通过有目的的结构设计，可利用这种方法制备各
种基于量子点特征而工作的纳米器件 #

图 . 胶体金在二维自组装膜上化学吸附示意图

! "! 双微电极的制备

首先，用光刻技术制备双电极 #掩模版是由无锡
华晶电子集团公司掩模制造工厂制备而成 #一共两
片，第一片为双电极结构（如图 !所示），第二片为双
电极间组装纳米粒子的狭缝图形 #两片套刻在一起
便是我们所要制备的单电子器件的结构 #制备双电
极的工艺过程为：浓硫酸清洗基片、电子束淀积

%&’!、等离子增强化学气相淀积 %&’+、涂胶、前烘、曝
光、显影、后烘、干法刻蚀 %&’+、电子束蒸发 /& 0 12、
剥离等 #然后将第二片掩模版套刻，就可得到电极间
分子自组装的狭缝 #

! "$ 单电子器件的制作过程及测量

以无水处理过的甲苯为溶剂，将（) $巯基丙基）
三甲氧基硅烷，即（,*)’）) %&（,*!）) %*（简称 34/%）

图 ! 双电极结构掩模版示意图

配成 .5$ )678"9的稀溶液 #室温下，在超静室中将双
电极浸泡于此溶液中 :;，以便 34/%在两电极间的
羟基化表面形成自组装膜 #然后，取出分别用甲苯和
丙酮清洗，再浸泡于胶体金溶液中 .!;，取出后用超
纯水清洗，再用丙酮进一步漂洗，这样在间距为

5<.!6的双电极间形成多量子点结构，从而获得单
电子器件，我们选取其中 .个单电子器件样品，用直
流参数测试仪 =>9/*9>? %@55 在外加屏蔽的条件
下对其成功地进行了室温伏安特性测量，测得的伏

安特性曲线如图 )所示 #

图 ) 单电子器件样品的源漏电压A电流特性测量曲线（实
线）与用 ..个纳米粒子的模型模拟出的伏安曲线（虚线）

) 模拟方法

单电子系统的基本模拟方法有两种：主方程法

和 37BCD ,EF87方法 #主方程法从宏观的角度来模拟
单电子电路可能的状态及状态间的转变，求解主方

程即要考虑单电子系统的状态数及状态间转变的概

率，从而获得系统各个电学量的期望值 # 37BCD ,EF87
法依据一定的概率模型，利用计算机模拟单电子系

统实际电子输运过程，它能给出单电子系统较好的

瞬态和动力学行为 #考虑到后者较适合于多隧道结
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的单电子系统的模拟，故本文采用基于半经典理论

的 !"#$% &’()"法［*，+］,
根据半经典理论［*，+］，对于一个由纳米隧道结、

电容、以及电源组成的单电子系统，假设其中的节点

数为 !，则可用一 ! 维向量 " -（".，"/，⋯，"!）
0

来表示该系统节点电荷分布，其中 "# 为第 # 个节点
上所带的净电荷，相应的节点电压向量为 $ -（$.，

$/，⋯，$!）
0，则电子隧穿前后系统自由能的变化

量为

!% - .
/（"1

0 $1 2 "0 $）2!&， （3）

其中

!& - ! $#!"#， （4）

"1，$1分别为电子隧穿后的节点净电荷向量和节点
电势，$#、!"# 分别为电压源 # 的电压，电压源 # 的
电荷变化量 ,
电子通过某一隧道结的隧穿率

! - 2 !%

’/ () . 2 %56 !%
*7

( )[ ]+

， （8）

式中 () 为该隧道结的电阻 ,
根据半经典单电子理论，电子隧穿事件是相互

独立且服从指数分布，由隧穿率"可以运用 !"#$%
&’()"方法求出下一次隧穿事件的发生时刻

# - .
!

)# .
, ， （*）

式中 , 为［9，.］内均匀分布的随机数 ,
利用!"#$% &’()"模拟首先选择一初始电荷分布

向量 "，然后求出发生一次隧穿事件后系统可能出
现的所有电荷分布向量以及相应的发生时刻，从中

选出最近的时刻#以及相应的电荷分布向量，作为
下一次电子发生隧穿初始态，如此循环往复，在模拟

时间充分长后，可根据某一结上的电子流量和相应

的时间求出流经该结的电流 ,

3 模拟及讨论

单电子效应实际上起源于电极间库仑岛上电荷

的量子化和能量的量子化，当外界使其增加一个电

子时，由于库仑斥力，增加的电子将受到排斥，即电

子的填充能增大，这就是经典的库仑阻塞模型 ,电子
独立地在岛与岛或岛与电极之间隧穿，由于电子的

量子属性，产生的隧穿电流:电压曲线呈阶梯状，这
就是库仑台阶 ,

图 3 两微电极间的随机分布的纳米粒子示意图

从测量的单电子器件的源漏电压:电流曲线中，
可以看到明显的库仑台阶，但在零电压附近没有库

仑阻塞区，我们分析，这是由于基片双电极间存在漏

电流的缘故，因此，它不会对我们的模拟分析造成大

的影响 ,
鉴于该单电子器件实际上是由两电极间大量金

纳米粒子阵列所构成，由于纳米粒子排列的无序性，

我们无法得知纳米粒子确切数目及每个纳米粒子确

切位置，为便于计算，在两电极间建立坐标系，每个

量子点的位置可用二维坐标（ -，.）来表示，如图 3，
每个纳米粒子点的坐标 - 和 . 分别设为在 9—
.99#;，9—49#;范围内随机分布，纳米粒子的直径
取为 .9#;，岛 # 与岛 ) 之间的隧道结电容 /#)，隧道

结电阻 (#)可根据点的位置和粒子的粒径求出 ,
相邻纳米粒子之间的隧道结电阻［<］为

(#) -（./=<>"）’*=/340（#;） 1?（%@" ）， （+）

式中 0 为两相邻纳米粒子的间距，1? 为介质能隙 ,
相邻纳米粒子之间的隧道结电容［.9］为

/#) - 3#$9$,（. A 2 A 2/ A /2B A ⋯），（<）

式中 2 - ,
0 A / ,， （.9）

, 为纳米粒子的半径，在计算中，取纳米粒子周围
的有机物介质的介电常数$, - /=+，介质能隙 1? -
/%@,
我们一开始假设两电极间的纳米粒子数目为

49，结果模拟得出的源漏电压:电流曲线基本为一条
直线，我们估计这可能是由于库仑岛的数目较多的

缘故，多岛单电子电路导通的路径较多，不同路径所

产生的库仑台阶形状也不同，因此能对库仑台阶电

流起一种“平均化”作用，节点多，支路多，这种作用

可能就较大，库仑台阶可能就越不明显 ,我们逐个地
减少纳米粒子的数目分别进行模拟，其模拟结果证

实了我们的估计，纳米粒子数目取得越少，库仑台阶

轮廓越清晰 ,当纳米粒子数减少到 ..时，得到模拟
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输出的源漏电压!电流特性曲线如图 "虚线所示 #从
这幅图中我们可以看出，尽管由于基片漏电流的存

在使得测量曲线与模拟曲线在电流方向（纵坐标）始

终存在一个差值，但测量曲线模拟曲线的库仑阶梯

外形轮廓基本相同，这说明我们在模拟过程中所使

用的方法、选取的参数基本是正确的 #
由模拟结果可知，对于每一个单电子器件，两电

极间的纳米粒子数量众多，但只有少数纳米粒子参

与导电，我们估计这是因为在低压区，只有这些纳米

粒子所在的路径导通，单电子效应受这些纳米粒子

控制 #这样，通过研究少数纳米粒子就能够模拟出整
个器件的特性 #
需要指出的是，当源漏电压 ! 较大时，测量曲

线与模拟曲线库仑阶梯的“步伐”出现失调，测量曲

线的库仑阶梯趋向不规则，这是由于 ! 较大时，参
与导电的粒子数增多，导通的路径发生复杂化，使得

原来的库仑阶梯发生变化 #

$ 结 论

从以上分析可以看出，在零电压附近，通过研究

少量的纳米粒子就可以模拟出含有众多纳米粒子的

单电子器件的伏安特性 #当然，要想对单电子器件精
确地做出模拟是十分困难的，这除了电极存在漏电

流外，材料的杂质和缺陷以及电极功函数的差异而

产生的随机背景电荷极化效应、单电子器件复杂结

构以及两极间纳米粒子的排列无序性等因素也给精

确的模拟带来困难 #
尽管如此，我们用基于单电子系统的半经典理

论的%&’() *+,-&方法模拟单电子器件的工作仍是有
意义的，因为我们通过此方法可以较好模拟出单电

子器件在低压区随着源漏电压增加电流的变化走

势，这对于单电子器件的辅助设计及结构参数的选

取有实际的指导意义 #
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