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利用非平衡格林函数方法，对五个量子点连结而成的有四个终端的耦合量子点分子桥进行了理论研究和数值

模拟，得出了入射电子通过耦合量子点分子桥传输到各个终端的电子隧穿概率的规律 (
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! ; 引 言

分子级电子器件的理论自 !,)<年诞生以来［!］，
得到了快速发展［"—<］(随着理论研究的不断深入、扫
描隧道显微镜（=>.）和原子力显微镜（?@.）等实验
技术的进步［%］，纳米级分子器件的理论基础和制造

方法日趋成熟［/］( 分子线［)］、纳米级存储器［’］、分子
开关［,］、逻辑门［!&］、分子二极管［!!］、三极管［!"］和量子

点器件［!$，!<］等都已经获得成功，而纳米级具有计算

功能的分子逻辑门集成模块也已经实验完成［!%］(同
时，一些相关的研究也取得了很好的成果，如单分子

传导［!/］、分子耦合界面的传导特性［!)，!’］、单分子开

关［!,］等 (其中，由几个量子点耦合形成的耦合量子
点分子因其有望作为实现量子计算的基本分子器件

而得到了广泛的研究［"&—""］(到目前为止，有关多终
端的耦合量子点桥的研究报道很少，而在纳米电路

中多端连接是必须的，因此对多端耦合量子点体系

的电子传导特性进行研究是有意义的 (本文提出了
一个多端耦合量子点分子桥模型，利用非平衡格林

函数方法对电子在其中的量子传输特性进行了理论

探索 (通过数值计算，得出了电子通过多端耦合量子
点分子桥随传输电子能量变化的传输概率分布，这

一理论结果对于纳米分子电路的理论、实验和制造

都有指导意义 (

" ; 模型与计算方法

本文提出的耦合量子点分子桥模型如图 ! 所
示，由五个量子点连结而成 ( !，"，⋯，% 为量子点编
号 (量子点 !—<分别连接四个电极，量子点 % 同其
他四个量子点通过量子点电子之间的共振隧穿耦合

在一起 (我们忽略量子点内部和量子点之间电子的
库仑相互作用，所以研究的结构对应于量子点具有

较大的电容和相邻量子点间隔较远的体系 (同时假
设每个量子点中的电子只有一个能级 (这样做的结
果使得我们能够利用非平衡格林函数方法，给出隧

穿电流的一般解析表达式，并且能够从物理上得到

电导同体系结构参数之间的关系 (尽管考虑的模型
比较简单，但是我们仍然获得了一些比较有趣的结

果 (
根据紧束缚近似以及周期性边界条件，整个系

统的哈密顿量可以写为
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式中 # B
"!（#"!）和 % B

$（%$）分别代表电极!中波矢为

" 的电子以及量子点 $（ $ A !，"，$，<，%）中电子的产生
（湮灭）算符；""!和"

&
$ 分别代表电极!中的电子能级
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和标号为 ! 的量子点中的电子能级；"! 为电极!和
与其相连的量子点之间的隧穿耦合强度；"!，!代表标

号为 ! 的量子点与量子点 !之间的隧穿耦合强度 "
这里，为了简单起见，我们略去了自旋脚标，并且假

定每个量子点中只有一对自旋简并能级 "

图 # 四端耦合量子点分子桥示意图

为了描述体系的非平衡态，我们引入如下三个

格林函数
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格林函数可以通过其运动方程求解 "为了使格

林函数的运动方程书写更为方便，我们利用" ’ (
#$，+，- 来描述傅里叶空间的格林函数，例如：# $

)，*

（#）& - - %) % )
* 3 3 $ "推迟、超前和“小于”格林函

数分别满足运动方程
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根据格林函数运动方程以及 617289:闭路积分，

我们得到如下推迟格林函数和“小于”格林函数所满

足的迭代方程：
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’ #是各量子点的自由粒子

格林函数；%!，) 代表相邻量子点之间的自能 "此外，
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!,
$，+，-
-! （#）表示与电极和量子点之间

的隧穿耦合相关的自能项 "其中 , $，+，-
-! （#）为电极中

自由电子格林函数，其定义为 , -
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以及
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其中，"#（!）# ’" $#
’
%#（!）称为线宽函数，用来

描述电极和与之连接的量子点之间的耦合强度 (利
用以上格林函数的表达式可以将通过体系的电流表

示为
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这是一个与 )./+.01&23455$61&公式相似的电流公式，
当电极中的电子态密度为常数时，通过电极 "与其
他电极之间的隧穿系数 ("#（!）正比于能量为!的
电子的透射几率 (
进行下一步数值计算之前，先对之前得到的公

式进行简要分析 (与单个量子点相比，电子通过耦合
的多量子点体系时的隧穿呈现出更为复杂的行为 (
这是因为多量子点体系为电子提供了更多的费曼路

径 (如果耦合量子点体系的尺度小于或者接近电子
的相位相干长度，那么通过不同费曼路径的电子波

之间的干涉就会起到很大的作用 (当电极的费米面
与耦合量子分子的本征能级对齐时，所有费曼路径

之间的“相长”干涉就会导致电导谱的共振峰 (相反，
不同费曼路径之间的“相消”干涉则会导致电导零

点，即“反共振点”(而通过（"-）式可知，线性电导即
隧穿系数的零点对应出现在格林函数的零点 (而通
过公式（""）—（"7）可以很容易的看出，对于耦合量
子点体系与两个电极或三个电极相连的两终端或三

终端体系，格林函数的零点只能出现在悬挂量子点

（不与电极相连的量子点）的单量子点能级处 (因此
悬挂量子点是“反共振”现象产生的关键 (

7 8 数值结果与讨论

在这一部分，我们分别给出该体系在两终端、三

终端以及四终端情况下，电极 "和其他电极之间的
隧穿系数 ("#（!）在各种单量子点能级组合以及点
间耦合强度取不同值时的详细计算结果并对所得到

的结果进行比较 (这里，两终端体系的结果可以通过
和四个电极中的两个电极解耦（例如：令"7 #"% #
9）得到；同样地，可以通过同四个电极中的一个电极
解耦（例如：令"7 # 9或"% # 9）来得到三终端体系

的结果 (为了简单起见，假定每个电极的电子态密度
是一个常数 (并且采用宽带近似，即线宽函数"#（!）
是与能量无关的常数，这样有&&

#（!）# *（$:’）"# (
在数值计算中，假定"# #"并且取"来作为能量单
位 (
图 ’和图 7给出了两端体系（"" #"’ #"以及

"7 #"% # 9）的隧穿系数 ("’（!）的计算结果 (此时的
体系相当于一个三量子点线（称之为主链）悬挂两个

量子点的情况 (图 ’给出五个量子点的单量子点能
级完全匹配时的情况（即’9

" #’9 # 9）(为了便于比
较，我们先给出了一个两端三量子点线的隧穿系数

的计算结果，这可以通过令 $7, # $%, # 9来实现 (此
时，随着电子能量的变化，电子通过耦合量子点分子

桥的几率呈现振荡的变化：三个共振峰（("’ # "）对
应三个量子点分子能级，其中一个位于单量子点能

级’9 处，其余两个对称地分布在其两侧（如图 ’（.）
所示），其他能量的电子不能通过分子桥 (这与文献
［’7］报道的结果相同 (当 $7, # $%,#9 时（如图 ’
（;），（<），（+）所示），当电极中的电子能量取单量子
点能级’9 时，对应的电子隧穿系数为零，即没有电

子可以通过体系，我们称这一现象为反共振现象 (这
与单独的一个三量子点线的隧穿性质在该点完全相

反 (位于单量子点能级两侧的两个共振能级仍然存
在，只是随着悬挂量子点与主链之间的耦合的不断

增强，逐渐远离’9 (这一现象我们认为可以这样来
解释：当量子点与电极断开而且相邻量子点之间不

存在电子的隧穿时，所有的量子点中的电子能级都

是简并的，即’9
" #’9；当相邻量子点之间存在电子

的隧穿时，相当于形成了一个新的耦合量子点“分

子”，此时电子的能级重新组合，形成新的分子能级，

即能级简并被逐渐的消除；悬挂量子点与主链量子

点之间的耦合增大时，电子能级的劈裂程度相应增

大，在图中表现为远离单量子点能级 (当所有的量子
点之间的耦合系数都相等（$") # $9）时，两个共振峰

正好出现在! # = ’$9 处 (为了进一步考察反共振
的现象，我们计算了主链中的三个量子点的单量子

点能级相等（’9
" #’9

’ #’9
, #’9 # 9）时，悬挂量子点的

单量子点能级变化对隧穿系数的影响 (结合图 ’和
7我们得到如下结论：当两端三量子点线存在一个
与主链量子点单量子点能级’9 相匹配的悬挂量子

点时，在’9 处就会出现反共振现象，这同之前分析

隧穿系数表达式所得到的结果是一致的 (
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图 ! 五个量子点单量子点能级完全匹配时，两端体系的 !"!

（!）#!关系曲线 "$
" % $，#"& % #!& % & （’）#(& % #)& % $，（*）#(&

% #)& % "+$，（,）#(& % #)& % (+$，（-）#(& % #)& % &+$

图 ( 悬挂量子点单量子点能级变化时，两端体系的 !"!（!）#!

关系曲线 "$
" %"$

! %"$
& % $，#"$ % & （’）"( % $，") % !+$；（*）"( %

&+$，") % $；（,）"( %") % &+$

图 )给出了电子通过三端体系（#" %#! %#( %
#以及#) % $）的隧穿系数的计算结果 .由于结构的
对称性，!"!（!）和 !"(（!）的结果完全相同，因此只
需给出 !"!（!）的曲线即可 .电子通过分子桥的几率
仍然表现出振荡的特征，当存在一个与主链单量子

点能级的悬挂量子点时，反共振的现象再一次出现

在主链的单量子点能级处 .此外，图中的隧穿几率峰
值的大小表明由电极 "进入到耦合量子点分子桥中
的电子并不能像在两端体系中那样完全通过，而是

有一部分将沿着原路返回电极 " .

图 ) 三端体系的 !"!（!）#!关系曲线 （’）"$
" % $，#"& % #!& %

#(& % &；（*）#"& % &，"$
" %"$

! %"$
( %"$

& % $

图 & 四端体系的 !" "（!）#!关系曲线 "$
" %"$

! %"$
& % $，#"$ % &

（’）"( % $，") % $；（*）"( % &+$，") % $；（,）"( %") % &+$

四端体系的电子隧穿系数的计算结果由图 &给
出 .当体系中所有的量子点单量子点能级以及量子
点 &和各量子点之间的耦合都相同时，当电极电子
能量取 $，/ !0时，有 !"! % !"( % !") % $+!&，三者的
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和不等于 !，即通过入射电极进入耦合量子点体系
的电子的隧穿几率不能达到 !，一部分电子要通过
原路隧穿回入射电极，这一特点与两终端情况不同 "
然而，当考虑通过“电极 !—量子点 !—量子点 #—量
子点 $—电极 $”这条支路的电子隧穿概率时，我们
同时改变量子点 %和 &的单量子点能级则可使具有
量子点 !，$，#的单量子点能级相等能量的电子的隧
穿概率达到 ! "

& ’ 结 论

本文通过对由五个量子点耦合形成的多量子点

体系同两个、三个、四个电极相连形成的多终端体系

的电子隧穿系数进行了研究 "研究结果清楚地显示
出，不论对于几个终端的耦合量子点分子桥，电子通

过多终端的耦合量子点分子桥的几率是与电极中电

子的能量紧密相关的 "随着电子能量取值的变化，电

子通过分子桥的几率呈现振荡的形式，这与电子通

过普通导体时的状态是完全不同的 "首先，当两端或
三端体系存在悬挂量子点时，当电极电子的能级与

单量子点能级对齐时，会出现“反共振”隧穿 "反共振
现象具有很高的器件应用价值，例如在有限的偏压

下会产生多个负微分电导区等 "其次，在三端和四端
体系的隧穿系数曲线中，我们看到通过入射电极进

入耦合量子点体系的电子并不能百分之百的通过量

子点体系进入到其他电极，而是有一部分“回波”出

现 "为了克服这样的问题，可以调节体系中量子点的
单量子点能级的相对取值，而使得隧穿系数达到百

分之百 "随着自组织生长方法的成熟以及 ()* 和
+,*技术的发展，本文所讨论的耦合量子点分子桥
的制备并不是遥不可及的事情 "因此本文的研究结
果对于耦合量子点分子桥的设计构型和实验应用将

会有所帮助 "
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