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В КВАНТОВОМ ТРАНСПОРТЕ В ПРИСУТСТВИИ

СЛАБОГО МЕЖЭЛЕКТРОННОГО ОТТАЛКИВАНИЯ

И.Д. Копчинский1,2, Н.М. Шубин1

В работе проводится теоретическое рассмотрение вза-
имного влияния резонансов и антирезонансов в спек-
тре пропускания модельного двухуровневого молекуляр-
ного проводника с учетом слабого межэлектронного от-
талкивания в первом порядке теории возмущений (в
рамках диаграммной техники Келдыша). Известно, что
в отсутствие взаимодействия в зависимости от топо-
логии туннельной связи системы с электродами, в ней
может наблюдаться резонанс Фано, образование свя-
занного состояния в континууме и слияние резонансов.
Эти интерференционные явления имеют важное значе-
ние для применений в молекулярной электронике, сенсо-
рике, термоэлектричестве. Показано, что учёт слабого
взаимодействия приводит к смещению всех резонансных
особенностей в спектре пропускания к уровню Ферми в
электроде. Общие выводы, полученные для двухуровневой
модели, подтверждены расчётами на примере моделей
молекул циклобутадиена и бензола.

Ключевые слова: молекулярная электроника, квантовая интерференция, межэлек-
тронное взаимодействие.

1. Введение. Использование отдельных молекул в качестве базовых элементов
представляет собой одно из перспективных направлений развития электроники, осно-
ванной на новых физических принципах (Beyond CMOS). Помимо таких преимуществ,
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как малый размер, химическая идентичность и стабильность, обещающих высокую ско-
рость работы и воспроизводимость характеристик, ключевой их особенностью служит
квантовая интерференционная природа переноса заряда [1, 2]. Стоит, однако, отметить,
что, несмотря на постоянный прогресс в экспериментальной технике, практическое со-
здание подобных устройств и интегральных схем на их основе существенно затруднено,
прежде всего, в силу отсутствия возможности промышленной технологии контроля об-
разования контакта между электродом и молекулой, что потенциально может быть
решено с развитием литографии с атомной точностью [3–5].

Явления квантовой интерференции, такие как резонансное туннелирование и резо-
нанс Фано, играют существенную роль в транспортных свойствах молекулярных про-
водников и могут, например, определять механизм работы диодов [6, 7] или переключа-
телей на их основе [8–10]. Кроме того, интерференционные явления находят применение
в сенсорах [11, 12], термоэлектрических преобразователях [13] и т. д. Более сложные
эффекты взаимодействия резонансов друг с другом могут способствовать ещё более
эффективной работе таких приборов. Так, например, эффект слияния резонансов [14,
15] может быть использован для более эффективного управления проводимостью, чем
в традиционных кремниевых транзисторах [16]. Образование узких резонансов Фано
из-за связанных состояний в континууме (ССК) [17] или кратных нулей пропускания
(антирезонансов) может улучшить чувствительность сенсора или эффективность тер-
моэлектрического преобразователя [18, 19].

Межэлектронное отталкивание может существенным образом менять характер пере-
носа заряда в наноразмерных структурах, начиная от появления областей отрицатель-
ного дифференциального сопротивления на вольт-амперной характеристике (ВАХ) [20,
21] и вплоть до подавления проводимости в режиме кулоновской блокады [22, 23]. Силь-
ное кулоновское отталкивание ложится в основу работы устройств одноэлектроники,
таких как твердотельные одноэлектронные транзисторы, в которых носители заряда
локализуются в наноразмерных проводниках [24, 25], примесных атомах в кремнии [20,
26, 27], наведённых квантовых точках [28, 29] и др. Столь значительное кулоновское
взаимодействие проявляется в молекулярных проводниках, имеющих сильно локализо-
ванные электронные состояния, например, в металлоорганических комплексах [30–32].
В молекулярных проводниках на основе сопряженных углеводородов орбитали более
делокализованы, вследствие чего многочастичные эффекты проявляют себя в меньшей
степени [33, 34] и, зачастую, резонансные особенности пропускания качественно могут
быть описаны без взаимодействия [35–38]. В данной работе мы проводим оценку вли-
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яния слабого межэлектронного отталкивания на эффекты взаимодействия резонансов
(образование ССК, слияние резонансов) и резонанс Фано в двухуровневом квантовом
проводнике, а полученные выводы качественно подтверждаются на примере моделей
молекул циклобутадиена и бензола.

2. Описание модели. Рассмотрим гамильтониан произвольной совокупности N

молекулярных электронных состояний, туннельно связанных друг с другом и с квази-
частицами в электродах-резервуарах:

Ĥ = Ĥmol + Ĥres + Ĥ int, (1)

Ĥmol =
∑
iσ

εiσâ
†
iσâiσ +

∑
i 6=j,σ

Tijσâ
†
iσâjσ +

1

2

∑
iσ 6=jσ′

Uij â
†
iσâiσâ

†
jσ′ âjσ′ , (2)

Ĥres =
∑
ζkσ

εζkĉ
ζ†
kσ ĉ

ζ
kσ, Ĥ int =

∑
ζikσ

(T ζikσ ĉ
ζ†
kσâiσ + T ζ∗ikσâ

†
iσ ĉ

ζ
kσ), (3)

где операторы â†iσ и ĉζ†kσ рождают электрон в молекулярном состоянии i = 1, N с энерги-
ей εiσ и электронную квазичастицу с энергией εζk в резервуаре ζ = L,R, соответственно,
Tijσ и T ζikσ есть внутренние и внешние туннельные амплитуды, соответственно, а Uij –
кулоновские энергии. Выбор конкретных значений этих параметров может диктовать-
ся, например, соответствием спектрам пропускания, полученным в ходе расчётов из
первых принципов.

В настоящей работе ограничимся случаем слабого отталкивания, в котором учтём
кулоновское взаимодействие по теории возмущений [39]. В первом порядке возникает не
зависящий от энергии частицы вклад в её запаздывающую собственную энергию [40]:

ΣR
ijσ(ω) = Tijσ − i(ΓLijσ + ΓRijσ) + δij

∑
σ1,k 6=i

Uik

(
Nkkσ1 −

1

2

)
+ Uij

(
Nijσ −

δij
2

)
,

Γζijσ ≈ πv0T
ζ
iσT

ζ∗
jσ , (4)

определяемый самосогласованными автокорреляторами Nijσ = 〈â†jσâiσ〉 =
−i
2π

∫
G<
ijσ(ω)d(~ω), где G<

ijσ(ω) – фурье-образ кинетической (“меньшей”) функции
Грина электрона с проекцией спина σ, переходящего между состояниями i и j.
Кинетическая собственно энергетическая функция в первом порядке не получает
кулоновского вклада:

Σ<
ijσ(ω) = 2i

[
ΓLijσn

0
L(~ω) + ΓRijσn

0
R(~ω)

]
, n0

ζ(ε) =

[
1 + exp

(
ε+ eVζ
kBTζ

)]−1

. (5)
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Темпы туннелирования Γζijσ в (4), (5) посчитаны в широкозонном приближении [41] и
зависят от плотности состояний v0(εF ) вблизи уровня Ферми, который для каждого
электрода может быть сдвинут приложенным потенциалом Vζ . Далее мы ограничимся
рассмотрением системы при TL = TR = 300 K и симметричном напряжении смеще-
ния VR = −VL = 1

2
V . Строго говоря, при VL 6= VR следует учитывать и наведенное

перераспределение зарядя, что потребовало бы самосогласованного решения электро-
статической подзадачи [42]. В настоящей работе мы не учитываем электростатический
вклад, полагая, что система геометрически симметрична и приложенное симметричным
же образом внешнее напряжение не приводит к сдвигу уровней.

Подстановка собственных энергий (4), (5) в уравнения Дайсона и Келдыша приводит
к самосогласованной системе уравнений на набор Nσ всех автокорреляторов:

GR
ijσ(ω) =

[(
GR,0
σ (ω)

)−1 − ΣR
σ (N↑,N↓)

]−1

ij
, G<

ijσ(ω) =
[
GR
σ (ω)Σ<

σ (ω)GA
σ (ω)

]
ij
. (6)

Особенности численного решения самосогласованной задачи (4)–(6) обсуждаются в [40].
Отметим, что самосогласованный численный поиск автокорреляторов требуется прово-
дить отдельно для каждого заданного напряжения смещения [43].

Так как кулоновские диаграммы первого порядка не дают вклада в кинетическую
собственную энергию (4), сохраняет свой смысл и формула для вероятности туннели-
рования T (~ω, V ), выделяемая в подынтегральном выражении для туннельного тока:

I(V ) =
e

h

∫
T (ε, V )(n0

L(ε)− n0
R(ε))dε, где T (~ω, V ) =

∑
σ

4Tr[ΓLσG
R
σ (ω)ΓRσG

A
σ (ω)]. (7)

Далее в настоящей работе будут анализироваться резонансные особенности T (~ω, V ) и
их проявление в ВАХ в присутствии слабого кулоновского отталкивания.

3. Взаимодействие резонансов в двухуровневой системе. Сначала рассмот-
рим, как слабое кулоновское отталкивание проявляет себя в модельной двухуровневой
системе (рис. 1). Наличие всего двух локализованных состояний позволит нам анали-
тически объяснить особенности её коэффициента пропускания, прибегая к численным
расчётам только для нахождения самосогласованных автокорреляторов и построения
ВАХ.

Будем считать, что все туннельные амплитуды вещественны, внешние не зависят
от спина и квазиимпульса зонного электрона k и по модулю равны |T ζikσ| = |T ζi | =

T , а амплитуда внутреннего туннелирования равна T12σ = τ . Энергии уровней будем
считать равными ε1(2) = ε0∓ 1

2
∆, где ε0 – среднее значение (возможно, не совпадающее

с уровнем Ферми), а ∆ – отстройка. Для молекулярных систем характерны значения
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Рис. 1: Топология системы двух локализованных состояний. Линиями показаны воз-
можные пути туннелирования и соответствующие туннельные амплитуды.

в пределах |ε0|, |∆|, τ . 3 эВ [44], а связь с золотыми электродами может достигать
Γ = πv0T

2 ∼ 0.01 . . . 1 эВ [42, 45].
Прежде чем рассматривать конкретные примеры взаимодействия резонансов в дан-

ной системе, выпишем её спектральные характеристики без резервуаров, но с учётом
кулоновского вклада в виде (4). Считая U11 = U22 = U и обозначая U12 = αU , запишем
матрицу эффективного гамильтониана в базисе локализованных состояний:

Ĥmol
eff =

(
ε0 − ∆

2
+ U

(
N11 − 1

2

)
+ 2αU

(
N22 − 1

2

)
τ + αUN12

τ + αUN ∗12 ε0 + ∆
2

+ U
(
N22 − 1

2

)
+ 2αU

(
N11 − 1

2

) ) .
(8)

Нетрудно определить её собственные значения λ± и векторы v± (с точностью до нор-
мировки):

λ± = ε0 + U

(
α +

1

2

)
(N11 +N22 − 1)± 1

2
∆eff , (9)

∆eff =

√[
∆ + 2U

(
α− 1

2

)
(N11 −N22)

]2

+ 4 (τ + αU · ReN12)2 + 4 (αU · ImN12)2, (10)

v± = C

(
−∆− 2U

(
α− 1

2

)
(N11 −N22)±∆eff

2 (τ + αUN ∗12)

)
. (11)

Ниже эти аналитические результаты позволят качественно объяснить получаемые в
численном расчете особенности взаимодействия резонансов. Заметим, что соотношения
(9)–(11) зависят от автокорреляторов Nij, которые определяются самосогласованно из
уравнений (4)–(6).

3.1. Рождение связанного состояния в континууме. Рассмотрим два локализован-
ных состояния одной симметрии с TLi = TRi = T , i = 1, 2 без внутреннего туннели-
рования (τ = 0). В отсутствие кулоновского взаимодействия, когда отстройка между
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Рис. 2: Зависимости энергии ССК (а)–(г) и неравновесной заселенности N11 (д)–(з)
в системе двух локализованных состояний одинаковой симметрии от величины ку-
лоновского параметра и средней энергии ε0 при нулевом смещении (а), (д) U12 = 0,
V = 0; (б), (е) U12 = U/2, V = 0 и при ненулевом смещении (в), (ж) U12 = 0, V = 1 B;
(г), (з) U12 = U/2, V = 1 B. Прочие параметры одинаковы: Γ = 1 эВ, T0 = 300 K,
τ = 0, ∆ → 0. Зависимости для ε0 < 0 представляют собой зеркальное отражение
относительно оси абсцисс графиков для ε0 > 0.

уровнями энергии устремляется к нулю ∆ → 0, происходит рождение ССК c энергией
εBIC = ε0 [36]. С точки зрения транспортных свойств, образование ССК происходит при
совпадении нуля и полюса T (~ω, V ) при действительной энергии εBIC [15]. Независимо
от наличия смещения между электродами автокоррелятор N12 оказывается действи-
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тельным, и при τ = 0 и ∆ → 0 (N22 → N11) из (11) видно, что собственный вектор
v− → 2−1/2(1− 1)T становится ортогональным связи с континуумом, соответствуя ССК
с энергией:

εBIC = λ− = ε0 + U(1 + 2α)

(
N11 −

1

2

)
− αU · ReN12. (12)

Отсюда видно, что при средней энергии ε0 выше полусуммы уровней Ферми(
ε0 > −1

2
eVL − 1

2
eVR = 0

)
кулоновское отталкивание уменьшает энергию ССК, а при

ε0 < 0 – увеличивает, так как заполнение состояний будет, соответственно, меньше или
больше половинного. Таким образом, энергия ССК будет в любом случае “притягивать-
ся” к середине между уровнями Ферми электродов по мере увеличения кулоновского
взаимодействия.

Самосогласованные расчёты с машинной точностью совпадают с (12) и подтвержда-
ют, что с ростом кулоновского отталкивания энергия ССК приближается к полусум-
ме уровней Ферми электродов (рис. 2) как при U12 = 0 (рис. 2(a) и 2(в)), так и при
U12 = U/2 (рис. 2(б) и 2(г)). В соответствии с формулой (12), наличие межузельного
отталкивания U12 6= 0 усиливает эффект. При V 6= 0 (рис. 2(в) и 2(г)) энергия ССК
изменяется существенно медленнее в области −eVL > εBIC > −eVR, поскольку в этом
диапазоне неравновесное заполнение N11 близко к половинному (рис. 2(д)–(з)). Тепло-
вые флуктуации сглаживают переход между этими областями.

3.2. Слияние резонансов. Далее рассмотрим эффект слияния резонансов, возника-
ющий в системе двух локализованных состояний противоположной симметрии (TL1 =

TR1 = T , TL2 = −TR2 = T ) без внутреннего туннелирования (τ = 0). Известно, что в
такой системе без взаимодействия уменьшение отстройки ∆ ниже критического значе-
ния ∆∗(U = 0) = 4Γ приводит к слиянию двух единичных резонансов прозрачности в
один меньшей амплитуды и, как следствие, уменьшению общей проводимости системы
[14]. Точка слияния характеризуется не только критической отстройкой ∆∗(U), но и
энергией единого пика нелоренцевой формы в точке слияния ~ω∗(U), которая без учета
кулоновского отталкивания совпадает со средней энергией: ~ω∗(U = 0) = ε0. На рис. 3
построены контуры единичной прозрачности в координатах (~ω,∆) для α = 0, α = 1/2

и α = 0.6 при нулевом напряжении.
При малом межузельном отталкивании U12 = 0 < U/2 (рис. 3(а)) по мере увеличения

U слияние резонансов происходит при бóльших значениях отстройки уровней, чем в
некоррелированной системе, в то время как при U12 = U/2 отстройка, при которой
происходит слияние, не меняется с U (рис. 3(б)), а при U12 = 0.6U > U/2 – слияние
происходит при меньших значениях ∆ (рис. 3(в)). Независимо от наличия межузельного
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отталкивания, энергетическая координата точки слияния резонансов ~ω∗ смещается к
уровню Ферми.

Рис. 3: Контуры T (~ω,∆) = 1 для системы двух локализованных состояний проти-
воположной симметрии при разных величинах кулоновского взаимодействия и (а)
U12 = 0, (б) U12 = U/2, (в) U12 = 0.6U . Прочие параметры одинаковы для (а)–(в):
ε0 = 1 эВ, Γ = 0.1 эВ, T0 = 300 K, V = 0. Чёрными кругами отмечены численно
найденные точки слияния резонансов, чёрными окружностями – точки (~ω∗,∆∗) из
формул (13) и (14).

Объяснение такому поведению можно дать, получив зависимость ∆∗(U). Численное
моделирование показывает, что в этой системе при нулевом смещении автокоррелятор
N12 = 0 и тогда, приравнивая ∆eff из (10) к критическому значению 4Γ, получим:

∆∗(U) = 4Γ− 2U

(
α− 1

2

)
(N11 −N22). (13)

Энергия, при которой будет наблюдаться слияние резонансов, по аналогии со случаем
отсутствия взаимодействия, будет соответствовать средней энергии собственных состо-
яний изолированной системы. При U > 0 её можно определить из (9) как

~ω∗(U) =
1

2
(λ+ + λ−) = ε0 + U

(
α +

1

2

)
(N11 +N22 − 1). (14)

Из (13) следует, что именно при α = 1/2 критическая отстройка перестаёт зависеть
от U (рис. 3(б)). Зависимость (13) объясняет как проседание контура максимальной
прозрачности в область ∆∗ > 4Γ при α = 0 (рис. 3(а)), так и его искажение в противо-
положную сторону ∆∗ < 4Γ при α = 0.6 (рис. 3(в)). Сдвиг энергии, соответствующей
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слиянию резонансов, при увеличении U всегда направлен в сторону уровня Ферми (об-
щего при нулевом смещении), поскольку множитель (N11+N22−1) во втором слагаемом
в (14) положителен для состояний со средней энергией ниже уровня Ферми (ε0 < 0) и
отрицателен для ε0 > 0.

Рис. 4: Спектры пропускания T (~ω, V ) (а)–(в) и неравновесные значения автокорре-
ляторов Nij (г)–(е) для системы двух локализованных состояний противоположной
симметрии при фиксированной отстройке ∆ = 4Γ и разных величинах кулоновского
взаимодействия (а), (г) U = U12 = 0; (б), (д) U = 1 эВ, U12 = 0; (в), (е) U = 1 эВ,
U12 = 0.6U . (ж), (з) ВАХ данной системы при разных значениях отстройки (ж)
∆ = 4Γ = 0.4 эВ и (з) ∆ = 1 эВ> 4Γ для тех же кулоновских энергий (панели (ж) и
(з) разделяют общую легенду). При V < 0 ВАХ продолжаются симметрично. Прочие
параметры одинаковы: ε0 = 1 эВ, Γ = 0.1 эВ, T0 = 300 K.

Качественное поведение точки слияния резонансов сохраняется и при ненулевом
смещении (см. рис. 4(а)–(в)), хотя в этом случае N12 6= 0 (рис. 4(г)–(е)) и формулы
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(13) и (14) требуют уточнения. Можно видеть, что с увеличением U от 0 до 1 эВ между
рис. 4(а) и 4(б), соответственно, при U12 = 0 прозрачность уменьшается в интегральном
смысле, т. е. слияние резонансов наступает уже при ∆∗ > 4Γ (на рис. 4(а)–(в) задана
отстройка ∆ = 4Γ). Такое же увеличение U между рис. 4(а) и 4(в), но при U12 = 0.6U ,
сопровождается разделением максимумов пропускания (расширением области энергий
с высокой прозрачностью и увеличением её в интегральном смысле), что свидетельству-
ет о ∆∗ < 4Γ. Более того, рис. 4(а)–(в) качественно подтверждают наблюдение о том,
что энергия слияния резонансов ~ω∗ сдвигается в сторону полусуммы уровней Ферми
и в неравновесном случае, хотя её сдвиг и уменьшается с ростом напряжения. Анало-
гично случаю ССК, уменьшение сдвига с ростом напряжения связано с приближением
неравновесного заполнения к половинному значению (рис. 4(г)–(е)).

Слияние резонансов заметно проявляет себя и на ВАХ (см. рис. 4(ж), (з)). При
заданной ∆ = 4Γ = ∆∗ ток несколько уменьшается с ростом U при U12 < U/2 и растет с
увеличением U при U12 > U/2. Увеличение тока при малых напряжениях на рис. 4(ж)
связано с отмеченным выше приближением резонансов к равновесному уровню Ферми
с ростом U . При выборе ∆ = 1 эВ> ∆∗ на рис. 4(з) разница между случаями U12 < U/2

и U12 > U/2 становится менее существенной, так как слияние резонансов в выбранном
диапазоне параметров не происходит.

3.3. Антирезонанс в системе с изолированным состоянием. Наконец, рассмотрим
двухуровневую систему, в которой одно из состояний изолировано от резервуаров:
TL2 = TR2 = 0, но имеет туннельную связь τ 6= 0 с другим, связанным с резервуарами
симметрично TL1 = TR1 = T (модель Фано–Андерсона). В отсутствие взаимодействия
известно, что энергия нулевого пропускания (антирезонанса) совпадает с энергией не
связанного с резервуарами уровня ε2(∆, U = 0) = ε0 + ∆/2. По аналогии можно ожи-
дать, что антирезонанс и при U > 0 будет соответствовать энергии не связанного с
резервуарами уровня, но теперь для гамильтониана (8):

ε2(∆, U) = ε0 +
∆

2
+ U

(
N22 −

1

2

)
+ 2αU

(
N11 −

1

2

)
. (15)

Отсюда вновь следует “притягивание” антирезонанса к уровню Ферми (общему при
нулевом смещении) в силу отличия заполнений уровней от половинного значения.

В координатах (~ω,∆) построим спектры прозрачности на рис. 5 для трёх значе-
ний U при U12 = U/2. Положение антирезонанса (сплошная белая кривая) с машинной
точностью совпадает с модифицированным уровнем энергии изолированного локали-
зованного состояния (15) (синий пунктир). Из рис. 5 видно, что кулоновское отталки-
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Рис. 5: Спектры пропускания двухуровневой системы с изолированным локализован-
ным состоянием при U12 = U/2, ε0 = 0.5 эВ, Γ = 0.3 эВ, τ = 1 эВ, T0 = 300 К, V = 0

и (а) U = 0, (б) U = 2 эВ, (в) U = 4 эВ. Белые кривые соответствуют численно рас-
считанному контуру T (~ω,∆) = 0, синий пунктир – уровень энергии ε2(∆, U)

из (15).

вание нелинейно приближает антирезонанс к уровню Ферми. Если при U = 0 антире-
зонанс находится точно на невозмущённом уровне энергии изолированного состояния
ε2 = ε0 + ∆/2, то с ростом U его энергия “притягивается” к ~ω = 0. Наличие антирезо-
нанса проявляет себя в ВАХ существенно менее явно, так как в рассмотренной системе
он окружен двумя резонансами, и при вычислении тока их вклады усредняются и прак-
тически компенсируют друг друга.

4. Примеры более сложных молекулярных проводников. Как было показано
выше на примере интерференционных эффектов в двухуровневой системе, слабое куло-
новское отталкивание локализованных электронов “притягивает” резонансные особен-
ности функции пропускания к уровню Ферми электродов (~ω = 0, V = 0). Рассмотрим
теперь особенности коэффициента пропускания в более сложных моделях молекул цик-
лобутадиена и бензола (рис. 6) при нулевом напряжении. Ввиду большего количества
локализованных состояний, ограничимся полностью численными расчётами. Положим
TL1kσ = TR4kσ = T , считая прочие локализованные состояния отсоединёнными от резер-
вуаров и рассматривая только вырожденные по спину конфигурации.

4.1. Антирезонансы в молекуле циклобутадиена. Зададим в молекуле циклобу-
тадиена попарно одинаковые внутренние туннельные амплитуды: T14 = T23 = τ0 и
T12 = T34 = τ (рис. 6(а)). Узельные энергии εi, i ∈ 1, 4 будем считать близкими к
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Рис. 6: Модели квантовых проводников на основе молекул (а) циклобутадиена и (б)
бензола.

общему уровню Ферми электродов: εi → 0. Интерес представляет зависимость про-
пускания от эффективной геометрии молекулы, определяющей отношение τ/τ0, при
изменении которого в окрестности единицы HOMO и LUMO меняются местами, что
сопровождается слиянием антирезонансов [36]. Рассмотрим карты прозрачности в ко-
ординатах (~ω, τ/τ0) в присутствии кулоновского отталкивания для нескольких значе-
ний U (рис. 7). Кулоновское отталкивание вызывает сдвиг особенностей функции про-
пускания по направлению к уровню Ферми. Сближаются как резонансы пропускания
(штриховые черные линии), так и антирезонансы (сплошные белые контуры). Слияние
антирезонансов (белая точка) происходит при τ = τ0, если U = 0 [36], и при несколько
меньшем τ < τ0 при U > 0. Так как энергии локализованных состояний в атомах близки
к уровню Ферми, то они имеют близкое к половинному заполнение Nii ≈ 1/2, ослаб-
ляющее кулоновское отталкивание на узлах. Основной вклад оказывает межузельное
отталкивание, определяемое недиагональными автокорреляторами Nij и параметрами
Uij, которые в настоящей модели выбраны обратно пропорционально расстояниям меж-
ду центрами локализации, Uij = 1

2
U r12
rij

, где U – энергия кулоновского отталкивания на
узле, а rij – расстояние между узлами i и j (см. рис. 6).

4.2. Связанные состояния в континууме в молекуле бензола. Шестиуровневая мо-
дель молекулы бензола, подключенная к резервуарам в параконфигурации (рис. 6(б)),
характеризуется заданием одинаковых внутренних туннельных амплитуд τ и энергий
локализованных состояний εi = ε0, i ∈ 1, 6. Следуя работе [36], рассмотрим образова-
ние ССК в этой системе и его разрушение понижением симметрии при сдвиге энергии
(за счёт, например, функциональных групп или внешних неоднородных полей) в двух
конфигурациях: а) ортоизомер ε2 = ε3 = ε0 + ∆, и б) параизомер ε2 = ε5 = ε0 + ∆.
В симметричной некоррелированной молекуле (∆ → 0, U = 0) происходит рождение
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Рис. 7:Карты функции пропускания модели молекулы циклобутадиена по мере измене-
ния её эффективной геометрии при различной величине кулоновского отталкивания:
(а) U = 0, (б) U = 1 эВ, (в) U = 2 эВ. Прочие параметры одинаковы для (а)–(в):
εi → 0, Γ = 0.3 эВ, τ0 = 1 эВ, T0 = 300 K, V = 0. Белые сплошные кривые изображают
нуль функции пропускания, чёрный пунктир – максимум прозрачности. Белая точка
отмечает слияние антирезонансов.

двух ССК с энергиями εBIC(U = 0) = ±τ [36]. При этом коэффициент пропускания
стремится к единице при ~ω → εBIC. При ∆ 6= 0 ССК разрушается, и в спектре про-
зрачности появляются узкие резонансы Фано с энергиями антирезонансов, близкими,
но не равными εBIC [36].

Численные самосогласованные расчёты при ∆ → 0 и ∆ = 0.2 эВ и при нескольких
значениях U > 0 дают функции прозрачности, построенные на рис. 8(в) диапазоне
энергий ~ω ∼ −τ . На рис. 8(а) можно видеть, что при ∆→ 0 кулоновское отталкивание
сдвигает энергию резонанса и соответствующую энергию ССК к уровню Ферми (~ω =

0). На рис. 8(б) и 8(в) для орто- и параизомера при ∆ = 0.2 эВ энергия резонанса Фано
смещается в том же направлении. ССК и резонанс Фано вблизи ~ω ∼ +τ смещаются,
наоборот, влево (также к уровню Ферми).

5. Заключение. В рамках диаграммной техники Келдыша в первом порядке тео-
рии возмущений в работе было рассмотрено влияние слабого межэлектронного оттал-
кивания на резонансные особенности спектра пропускания и их взаимодействие друг
с другом (образование ССК, слияние резонансов). Для симметричной двухуровневой
модели квантового проводника показано, что по мере увеличения энергии кулоновского
взаимодействия U11 = U22 = U резонансные особенности “притягиваются” к полусумме
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Рис. 8: Прозрачность молекулы бензола в различных конфигурациях: (а) ∆ → 0, (б)
ортоизомер, ∆ = 0.2 эВ, (в) параизомер, ∆ = 0.2 эВ. Прочие параметры одинаковы
для (а)–(в): Γ = 0.3 эВ, τ = 1 эВ, T0 = 300 К, V = 0. Межузельное кулоновское
взаимодействие параметризовано аналогично модели молекулы циклобутадиена.

уровней Ферми электродов из-за отклонения заполнения локализованных состояний от
половинного. Так, энергия ССК практически линейно приближается к равновесному
уровню Ферми с ростом U и учет межузельного взаимодействия U12 = αU усиливает
эту тенденцию. С другой стороны, поведение точки слияния резонансов немонотонно
меняется с увеличением межузельного взаимодействия. Энергия точки слияния всегда
“притягивается” к равновесному уровню Ферми, в то время как необходимая отстройка
уровней либо растет при α < 1/2, либо уменьшается при α > 1/2, а при α = 1/2 не
зависит от U вовсе. Это оказывает существенное влияние на проводимость при малом
смещении и на всю ВАХ в целом. Антирезонанс в спектре пропускания для геометрии
Фано–Андерсона также приближается к уровню Ферми с ростом U , что, однако, не
имеет заметного влияния на ток через систему.

Результаты численного расчета для моделей молекул циклобутадиена и бензола в
том же приближении показали, что и в более сложных структурах поведение резо-
нансных особенностей (резонанс Фано и образование ССК) аналогично двухуровневой
модели. Подобное схожее поведение разнообразных резонансных эффектов связано с
тем, что в выбранном приближении кулоновское взаимодействие приводит к сдвигу
уровней энергии и перенормировке туннельных матричных элементов в зависимости
от их неравновесного заполнения и недиагональных автокорреляторов.
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