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Resumen. - El uso de moléculas como componentes electronicos ha marcado una tendencia de
miniaturizacion en dispositivos conocida como electronica molecular. En este trabajo se realizan
célculos tedricos del coeficiente de transmision cuantico y la corriente eléctrica a través de una molécula
de benceno conectada a terminales eléctricas. El coeficiente de transmision es obtenido mediante el
célculo recursivo de la funcion de Green del sistema. Se modela también la influencia de un electrodo
movil puntual (small movable gate SMG) sobre la transmision. Los resultados muestran que el coeficiente
de transmisién oscila como funcién de la energia incidente de los electrones, y la corriente eléctrica
muestra que la molécula de benceno tiene un caracter semiconductor. Las oscilaciones en la transmision
pueden ser manipuladas por la posicion de las terminales en la molécula y por la influencia del SMG en
una region cercana a un atomo en particular.

Palabras clave: Transporte electrénico; Funcion de Green; Corriente eléctrica; Benceno;
Electronica molecular; Electrodo mévil puntual.

Abstract. - The use of molecules as electronic components has marked a trend of miniaturization in
devices known as molecular electronics. It has been performed theoretical calculations of the quantum
transmission coefficient and the electric current through a molecule of benzene connected to electrical
terminals. The transmission coefficient is obtained by recursively calculating the Green function of the
system. The influence of a small movable gate SMG on the transmission is also modeled. The results show
that the transmission coefficient oscillates as a function of the incident energy of the electrons, and the
electric current shows that the benzene molecule has a semiconductor character. The oscillations in the
transmission can be manipulated either by the position of the terminals in the molecule or influence of the
SMG in aregion close to a particular atom.

Keywords: Electronic transport; Green function; Electrical current; Benzene; Molecular
Electronics; Small movable gate.
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1. Introduccion

El desarrollo de dispositivos electronicos
cada vez mas pequefios, incluso de
dimensiones nanométricas, ha hecho
necesario el uso de moléculas con ciertas
caracteristicas fisicas y quimicas como
componentes electronicos [1]. Los avances
recientes en la manipulacion de moléculas
permiten conectar una sola molécula entre
dos electrodos metalicos y medir
propiedades de transporte electrénico a
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través de ella [2]. Para esto es necesario de
atomos que sirvan como puentes entre la
molécula y los electrodos [2-4].

En este trabajo se presentan calculos del
coeficiente de transmision y corriente
electronica través de una molécula de
benceno conectada a terminales eléctricas
atomicas (Figura 1). Ademas, se estudia la
influencia de un electrodo mévil puntual en
proximidad a una region particular de la
molécula.

Figura 1. Molécula de benceno con diferentes configuraciones: (a) para-p, (b) meta-m y (c) orto-o de las terminales eléctricas.

2. Modelo tedrico

La molécula de benceno y las terminales son
modeladas con el formalismo de amarre
fuerte (tight binding) [5], en donde cada
atomo de carbono, de los 6 que constituyen
el anillo bencénico, representa un sitio con
energia o y un parametro de traslape
(hopping) g entre los atomos. Para calcular
el Para-benceno coeficiente de transmision
(T) a través de la molécula se utiliza el
formalismo  dispersivo de Lippman-
Schwinger [6]. En éste método se debe
calcular recursivamente la funcién de Green
asociada a la molécula, la cual se reduce de
forma efectiva a un dimero con parametros
renormalizados de energia de sitio@ para €l

atomo n, y parametro de traslape gentre |os
atomos n y m. La expresion analitica paraT
a través de la molécula es [7]:
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La corriente eléctrica—) que pasa por la
molécula de benceno esta dada por [5]:

2e ™ s
- j_ _AET(E(E) — fulE)] )

Donde f.y fr corresponde a la funcion de
distribucion de Fermi para las terminales
izquierda (L) y derecha (R) respectivamente,
h es la constante de Planck y e la carga
eléctrica del electron. A continuacion, se
muestran las expresiones de los parametros
renormalizados. Estos parametros fueron
utilizados para calcular la corriente eléctrica
de forma numérica en Fortran.
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2.3. Orto-benceno
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3. Resultados

En la Figura 2,3,4 (b) se muestra la gréfica
del coeficiente de transmision para las
distintas configuraciones de las terminales
como funcién de la energia en unidades de .
Se puede observar en la figura 2(b) que la
configuracion (p) tiene una mayor
probabilidad de transmisién a una energia
dada que las otras dos configuraciones. El
caso extremo es la configuracion (m)
representada en la figura 3(b), en donde la
transmision practicamente se anula en un
rango de energia. Ademas, se observa la
influencia de perturbar la energia de sitio de
un dtomo de la molécula con un electrodo
movil puntual (small movable gate SMG) de
un potencial dado. Es posible observar (Fig.
2(b)) que se inducen caidas en el valor del
coeficiente de transmision para la

69

configuracién, mientras que para las
configuraciones (0) y (m) se favorece un
incremento en la transmisién a ciertas
energias.

Las figuras 2,3,4 (a) muestran las gréficas de
la corriente eléctrica calculada a partir del
coeficiente de transmision mediante la
ecuacion (5). Se puede observar un rango de
energia en donde la corriente eléctrica se
anula, poniendo de manifiesto el
comportamiento  semiconductor de la
molécula. Este comportamiento es debido a
la contribucion de las caidas en el coeficiente
de transmision para las diferentes
configuraciones. Ademas, se observa el
efecto sobre la corriente de un potencial
puntual a travées de la influencia
electrostatica de un SMG.
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4. Conclusiones

En este trabajo se presentan calculos del
transporte electronico a través de una
molécula de benceno conectada entre
terminales  eléctricas. Los resultados
muestran que es posible manipular el
caracter semiconductor de la molécula
mediante diferentes configuraciones de las
terminales y la influencia electrostatica de
un electrodo movil puntual en una region
particular. Este tipo de arreglos moleculares
pueden ser utilizados como componentes en
dispositivos de electronica molecular.
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