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  مقدمه -۱

اسپینی شامل فیلتر اسپینی، جداسازی و  ادواتطراحی و ساخت 
 وارون کردن اسپین از موضوعات جذاب اسپینترونیک هستند 

های اسپینی ریاناز طرفی راهی برای بدست آوردن ج [.5-۱]
انتخابی و تولید جریان اسپینی خالص از طریق پیوندگاه از مباحث 

 ادواتی رسیدن به لازمه [.6] هستندبنیادین اسپینترونیک 
اسپینترونیک از جمله فیلترهای اسپینی، ترانزیستورهای اسپینی و 

 های اسپینی است ...، تولید جریان های تک اسپینی وحافظه
کنار این مسئله، مطالعات زیادی در مورد ادوات  در [.8 و 7]

اندازه مولکولی انجام شده است، زیرا ادوات مولکولی به دلیل 
عنوان عناصر بنیادی در الکترونیک و بهتوانند میکوچک 

. آویرام و راتنِر در سال [۱0 و ۹]نانوالکترونیک استفاده شوند 

 قرار بررسی مورد بنزنی پیوندگاه در اسپین به وابسته هاییانجر گرین تابع نظری روش از استفاده با ،پژوهش این در :چكیده

 منظور به است. شده متصل خروجی هایرابط عنوان تحت نامتناهی،نیم گرافینی نوارنانو سه به مولکولی، پیوندگاه .است گرفته
 نتایج شود.می اعمال مولکولی پیوندگاه بر تبادلی مغناطیسی میدان متفاوت، اسپینی هایحالت با هاالکترون تبهگنی شکستن

 و خالص اسپینی جریان شیمیایی، هایپتانسیل تنظیم با ،همچنین و ساختار یهندسه مناسب انتخاب با که دهندمی نشان
 در بنزن مولکول بکارگیری مزیت شوند.می ایجاد خروجی هایرابط از یکی در قطبیده، کامل طوربه اسپینی جریان همچنین

 اسپینی قطبیده هایجریان فضایی جداسازی ،ادامه در است. فاوتمت ولتاژهای در اسپینی خالص جریان پیدایش اهپیوندگ مرکز
 مجدد تنظیم و بنزنی پیوندگاه از دیگری ساختار گرفتن نظر در با دهندمی نشان نتایج است. شده بررسی بنزنی پیوندگاه در

 خروجی هایجریان به ورودی غیرقطبیده جریان تبادلی، مغناطیسی یدانم موقعیت و شدت ،همچنین و شیمیایی هایپتانسیل
 هایاسپین دارای خروجی رابط دو از عبوری یقطبیده هایجریان طوریکه به شود،می تبدیل اسپینی یقطبیده کامل طوربه

 هستند. متضاد

  گرافینی. نانونوار اسپینی، قطبیده جریان اسپینی، خالص جریان بنزن، مولکول ،مولکولی پیوندگاه :کلیدی واژگان

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

mailto:mahdi@iust.ac.ir


   

 23  زمستان ۱۳۹8| شماره چهارم| سال ششم  

 

وک پایه، برای عنوان بلبا در نظر گرفتن تک مولکول به ۱۹74
[. در کاری تجربی ۱۱نخستین بار قطعه مولکولی پیشنهاد دادند ]

توسط رید و همکارانش ارائه شد، به بررسی  ۱۹۹7که در سال 
به طوریکه مولکول بنزن  ،مولکول ارگانیک پرداختندبا ترابرد بار 

[. در ۱2های تیول به دو رابط از جنس طلا متصل بود ]گروه با
ی نظری ران، چندین روش محاسباتی برای مطالعهادامه پژوهشگ

، در حوزه طرف دیگراز  [.۳۱-5۱]ترابرد مولکولی ارائه دادند 
زیادی را به  پژوهشگرانالکترونیک، تولید ساختار گرافین توجه نانو

پذیری دلیل این امر، تحرک [.7۱ و ۱6]است  کردهخود جلب 
ها در گرافین کترونباری بالا و طول زمان واهلش اسپینی زیاد ال

توان از روش نوارهای گرافینی، مینانو [. برای ساخت۱8است ]
ی نانو نوارهای [. بر پایه۱۹] کردلیتوگرافی گرافین استفاده 

ای گرافینی، نقشی اساسی در مدارهای چندپایانه قطعاتگرافینی، 
[. برای مثال، اندریوتیس و همکارانش 20کنند ]الکترونیک ایفا می

ترابرد الکترونی نانو نوار گرافینی سه  ویژگی، 2008سال در 
ها نشان [. در این کار آن2۱قرار دادند ]بررسی ای را مورد پایانه

ی ساختار بستگی دارد. ترابرد به ویژگی هندسه ویژگیدادند که 
سه گرافینی ، هنَگ لی و همکارانش پیوندگاه 20۱۱در سال 

ها بدین نتیجه رسیدند که . آن[22ای را مطالعه کردند ]پایانه
دیراک  یاسپینی در نزدیکی و یا دور از نقطه یترابرد قطبیده

برای ایجاد ترابرد ، مطالعات زیادی ی دیگراز سوشود. ایجاد می
ی اسپینی و فیلترهای های قطبیدهوابسته به اسپین، جریان

س اثر تما بکارگیری باای های چندپایانهپیوندگاهدر اسپینی 
به عنوان  .[2۳-25]است  انجام شدهمغناطیسی و میدان تبادلی 

 20۱4اسلامی و همکارانش در سال ، در پژوهشی که توسط مثال
انجام شد، اثر تماس مغناطیسی بر ترابرد وابسته به اسپین و 

مورد  ،سه رابط هب ی متصلسامانهتجمع اسپین در  ،همچنین
دادند، در شرایطی که ها نشان [. آن26مطالعه قرار گرفت ]

تواند به می قطعهگشتاورهای مغناطیسی موازی هستند، این 
در جدیدترین علاوه بر این، . عنوان فیلتر اسپین عمل کند

انجام شده است، در نانو توسط گَنگلُی و همکارانش  ی کهپژوهش
قرار گرفته  مطالعهفیلتر اسپینی مورد  ،اینوار گرافینی سه پایانه

ها پیشنهاد دادند که با استفاده از چنین ساختار سه آن[. 27] است
در دو  به صورت همزمان ،توان از منبع غیرقطبیدهای میپایانه

فیلتر اسپینی انجام داد و نسبت به قطعاتی که دو  رابط خروجی

تواند با بازدهی بالاتری فیلتر اسپینی را این ساختار می ،پایانه دارند
 انجام دهد.

های منفرد، این امکان را اخیر در دستکاری مولکول هایپیشرفت
و ۱2] کردها متصل ها را به رابطسازد تا بتوان مولکولفراهم می

هایی جهت اتصال به ها، مولکول[. در میان انواع مولکول28
ترین اوربیتال مولکولی اشغال تر هستند که پایینها مناسبرابط
 های ها در انرژیلکولها در مقایسه با سایر موی آنشده

های گرافینی در مورد پیوندگاه[. 2۹تری قرار گرفته باشند ]پایین
شود، پایانه متصل میبه سه مولکول ای که در آنپایانهچند

  [.۳0-2۳]انجام شده است  پژوهشگرمطالعاتی توسط چندین 
چند  مولکولیهای پلهایی که بر هرچند که بخش عمده پژوهش

م گرفته، به موضوع جریان چرخشی اختصاص یافته، انجا پایانه
 اندنشده نظر گرفته ها به صورت دوبعدی دررابط ،بر اینافزون

برای مثال، در پژوهشی، پتَرا و همکارانش در حلقه  [.6۳-۳۳]
بعدی قرار گرفته بود، جریان سههای مولکولی که بین رابط
 ه در چنین ها نشان دادند ک[. آن۳7چرخشی تولید کردند ]

میدان  ،ای مقادیر ترابرد، جریان پیوندگاه و همچنینسامانه
توان با تنظیم شود را میمغناطیسی که در مرکز حلقه ایجاد می

 ها، تغییر داد. جهت و موقعیت رابط

هایی از جنس گرافین، در های فلزی، رابطدر مقایسه با رابط
ن امر تحرک پذیری های مولکولی مفیدتر هستند، علت ایپیوندگاه

 [.۹۳ و 8۳]الکترونی و زمان واهلش اسپینی بالا در گرافین است 
گرفته عنوان رابط در نظر نوارهای گرافینی بهدر این مقاله نانو

های باری و اسپینی در پیوندگاه مولکولی بررسی و جریان شودمی
، به طوری که در مرکز این پیوندگاه، مولکول بنزن قرار شودمی
لکول بنزن به رابط گرافین مانند رابط طلا ود. برای اتصال مدار

این پیوندگاه  یکه از مزایا یستنیاز به عناصر واسط مانند گوگرد ن
های ترابرد و جریان دست آوردنبهبرای  ،در این پژوهشاست. 

وابسته به اسپین در حضور میدان تبادلی از روش تابع گرین بر 
سامانه به صورت این  .شوداده میی تقریب تنگ بست استفپایه

اسپینترونیک است. نتایج نشان  ویژگیهمزمان دارای چندین 
های خروجی جریان خالص اسپینی و دهند که در رابطمی

بدین  آید.های قطبیده اسپینی، بدست میجداسازی فضایی جریان
های اسپینی ها با حالتالکترونصورت که در ولتاژهای خاصی، 

تا جریان اسپینی  یابندمیجهت متضاد هم شارش در  تفاوتم
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-ها در یکی از حالتخالص تولید شود و یا اینکه شارش الکترون

طور بهاسپینی شود تا جریان مسدود می طور کاملبههای اسپینی 
این کار با انتخاب صحیح شدت، . دست آیدهب قطبیده کامل

 ت. و جهت اعمال میدان تبادلی امکان پذیر اسموقعیت 

 2به صورت زیر سازماندهی شده است. در بخش  پژوهش،این 
ی روش تابع پیوندگاه بنزنی را نشان داده و مدل نظری بر پایه

نتایج عددی حاصل از حضور  ۳بخش در گرین ارائه شده است. 
. در نهایت، در شودبررسی میمیدان تبادلی بر پیوندگاه مولکولی 

 .شودمیها ارائه بندی یافتهجمع 4بخش 

 محاسبات -2

با استفاده از روش نظری جریان خالص اسپینی و  ،در این مقاله
های اسپینی در حضور میدان جداسازی فضایی جریان ،همچنین

 -Y ، پیوندگاهارائه شده . ساختارشودبررسی میمغناطیسی تبادلی 
ای گرافین )به عنوان است که شامل مولکول آلی و قطعه شکلی

نامتناهی )به نوار گرافینی نیماست که بین سه نانو کانال رسانش(
نشان داده  ۱اند. همانطور که در شکل عنوان رابط( ساندویچ شده

قرار  کانال رسانشدر مرکز  ، مولکول بنزن شده است
مشخص  ۱( با رنگ آبی در شکل c) کانال رسانشگرفته است )

  شده است(.
های کربن است که در ساختار شبکه ای از اتملایهگرافین تک

اند. هر اتم گوشی مشهور به شبکه لانه زنبوری مرتب شدهشش
کربن دارای چهار الکترون ظرفیتی است که از این تعداد سه 

و الکترون چهارم در پیوند پی شرکت   2spالکترون در پیوندهای 
یوند ها، پی همپوشانی ضعیف اوربیتالکنند. پیوند پی، در نتیجهمی

هایی که در این پیوند شرکت سستی است و بدین جهت الکترون
توانند در صفحات گرافینی حرکت کنند، نامتمرکز هستند و میمی

، به شکل -Yپیوندگاه کنند. علت استفاده از مولکول بنزن در 
دلیل حضور شش الکترون نامتمرکز در نتیجه وجود شش اتم 

های کربن تصال بین اتمکربن در این مولکول است. در اثر ا
توانند در فرآیند ها میمولکول بنزن و ساختار گرافین، این الکترون

 [.40رسانش شرکت کنند ]
 تبدیل برای .یستن فرومغناطیس ایماده گرافین، طبیعی طور به

  شودمی پیشنهاد مجاورت اثر فرومغناطیس، ایماده به گرافین

 بالای EuO غناطیسیم عایق از ایلایه روش این در [.4۱]
 یک نیز عایق این بالای بر شود.می داده قرار گرافین، صفحه

 Eu+2 بین تبادلی برهمکنش ،نتیجه در گیرد.می قرار فلزی گیت

  ایجاد اسپینی شکافتگی گرافینی، یصفحه در بار هایحامل و
 در تبادلی مغناطیسی میدان القای منظور به اینجا در شود.می

 فرومغناطیس، عایق هایلایه از ،سامانه یصفحه بر عمود راستای
در حضور میدان  شود.می استفاده هارابط یا رسانش کانال در

 شوند.های وابسته به اسپین تولید میتبادلی، جریان

 

 

 

 
های ترابرد الکترون در چنین ساختاری با استفاده از تقریب ویژگی

برای هر اتم بدست  بست، با در نظر گرفتن یک الکترون  تنگ

شماتیکی از  )ب( و )ج( به ترتیب .: )الف( مولکول بنزن۱شکل 
شکل نامتقارن و متقارن متصل به سه رابط  -Yپیوندگاه بنزنی 

 .است گرافینی
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 شود هامیلتونی سامانه به صورت زیر بیان می ،آید. بنابراینمی
 :[42 و 2۳]

(۱)                              

هامیلتونی کانال رسانش، که شامل قطعات   ،در این رابطه
شکل است، به صورت  -Yولکول در مرکز پیوندگاه گرافین و م

 شود:زیر نوشته می

(2)                                 

 ، عبارتست از:در این رابطه هامیلتونی قطعه گرافین، 

 (۳             )                                   

در  عملگر خلق )فنا( الکترون با اسپین  در اینجا 
انرژی هر جایگاه و به ترتیب  و  ام گرافین است،  جایگاه 

در برای گرافین  .هستندها انرژی جهش بین نزدیکترین همسایه
در  ، مقدار انرژی هر جایگاه را صفرصورت نبود عیوب و نواقص

 است. -eV  66/2و مقدار انرژی جهش، برابر با شودگرفته مینظر

، هامیلتونی مولکول در مرکز (، 2در رابطه ) ،همچنین
 شود:پیوندگاه است که با عبارت زیر بیان می

(4    )                                 

                         

به ترتیب عملگرهای خلق و فنا برای  و  در این رابطه 

و  هستند.  مولکول  در اوربیتال اتمی  الکترون با اسپین 

های مولکول بین اتمانرژی هر جایگاه و انرژی جهش  
 و eV 5/۱ این مقادیر در مورد مولکول بنزنه کباشند. می
eV  5/2 هستند. 

 ، برهمکنش بین (، 2سرانجام سومین عبارت در رابطه )
 های کربن قطعه گرافین و مولکول عبارتست از:اتم

(5      )                             

مولکول  برچسب جایگاه اتمی  له اندیس که در این معاد
 قطعه گرافین متصل شده است، و  است که به جایگاه 

eV 66/2-  همان انرژی جهش الکترون بین اتم کربن
 [.۳6] قطعه گرافین و اتم کربن مولکول بنزن است

(، از جنس B( و پایین )Rست )(، راLسه رابط چپ ) به دلیل آنکه
ساختارشان با قطعه گرافین  یو فقط هندسه گرافین هستند

ها مشابه رابطه قطعه گرافین هامیلتونی آن ،متفاوت است، بنابراین
 . (۳)رابطه  است

هامیلتونی میدان مغناطیسی تبادلی به صورت زیر بیان  ،همچنین
 شود: می

(6                              )             

 به ترتیب عملگرهای خلق و فنا هستند. و   در اینجا نیز 
شدت میدان تبادلی را  و  است ماتریس اسپینی پائولی 

الکترون صرف -کنش الکتروندهد. در این مقاله از برهمنشان می
 .شده استنظر 

وابسته به تابع گرین جاییکه محاسبه ترابرد وابسته به اسپین از آن
 ابتدا باید تابع گرین تاخیری را به صورت زیر محاسبه ،است
 [.42] شودمی

(7)  

مقدار  دهد. اسپین بالا و پایین را نشان می بطه،ادر این ر
هامیلتونی کانال رسانش است و  . استدلخواه بسیار کوچک 

انرژی هستند که در واقع بیانگر -های خودماتریس  
ها انرژی-مرکزی سامانه است. خود یها با ناحیهبرهمکنش رابط

. دبدست آور توان با استفاده از رابطه را می
کانال برهمکنش بین  ماتریس هامیلتونی که در این رابطه، 

-برای رابط ام است. توابع گرین تاخیری  با رابط  رسانش

های چپ، راست و پایین با استفاده از روش تکرار به صورت 
[. ضریب ترابرد وابسته به اسپین، 4۳شوند ]عددی محاسبه می

 انتقال  به رابط  هایی که از رابط ، برای الکترون 
 آید: رابطه زیر بدست می بایابند، می

(8                                ) 

ماتریس جفت شدگی وابسته به اسپین است  در این رابطه، 
جریان آید. بدست می   رابطه ازکه 
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 از معادله زیر حاصل  در رابط  الکترونی با اسپین خاص 
 [: 44شود ]می

(۹                              )  

، هستند و  ی هاشیمیایی رابط هایپتانسیل و   در اینجا 
های باری و اسپینی ثابت پلانک است. جریان بار الکترون و  

 [:  54شوند ]رابطه زیر تعریف می ، بایابندشارش می که در رابط 

                                                              

(۱0) 

                       

ایجاد شود  نکه جریان اسپینی خالص در رابط شرط لازم برای آ
اینست که جریان باری در آن رابط صفر شود. جداسازی فضایی 

های راست و چپ پیوندگاه جریان اسپینی قطبیده در رابط
شکل در حضور میدان تبادلی امکانپذیر است، این  -Yمولکولی 

 یدان تبادلی پدیده با تنظیم شدت و همچنین موقعیت اعمال م
 .آیددست میبه

 بحث و نتایج -۳

احتمالات ترابرد وابسته به  هنتایج حاصل از محاسب ،در این بخش
های اسپینی در مولکول بنزن که به سه جریان ،اسپین و همچنین

 شده است. آورده، نانو نوار گرافینی به عنوان رابط متصل است
ولکول بنزن در ، منشان داده شده است ۱همانطور که در شکل 
( قرار دارد. برای اینکه جریان اسپینی Cمرکز کانال رسانش )

، پتانسیل دست آیدبهشکل  -Yخالص، در خروجی پیوندگاه 
 . علاوهشودگرفته می( برابر صفر در نظر Bشیمیایی رابط پایین )

( با R( و راست )Lهای چپ )های شیمیایی رابطبر این، پتانسیل
هر بامقدار متضاد   تعریف  ابط

مقدار  ،ولتاژ بایاس است. همچنین . که در این رابطه شوندمی
نظر گرفتن  . با دراست 2بیشینه پتانسیل شیمیایی برابر با 

و  Bبه رابط  Lها از رابط ، الکترونبالاپتانسیل شیمیایی با روش 
 یابند. بنابراین، ش میشار Rبه رابط  Bاز رابط  ،همچنین

الکترون در نظر  عنوان چشمه و چاهبه ترتیب به Rو  Lهای رابط
در اینجا برای آنکه جریان خالص  کنید،شوند. توجه گرفته می
پیوندگاه مولکولی را با هندسه  ستبایمی، یددست آهاسپینی ب

ها با چنانچه رابط[. 46] [)ب( ۱شکل ] گرفتنامتقارن در نظر 
های اسپینی که از رابط ، جریانگرفته شوندی یکسان در نظر پهنا

از رابط پایین به رابط راست  ،چپ به رابط پایین  و همچنین
جریان برداری  ،یابند، با یکدیگر برابر بوده و بنابراینشارش می
 شود.صفر می رابط پایینحاصل در 

 

 

 ،راست و همچنینهای کربن به رابط تمبدین منظور، ردیفی از ا
. تحت این شرایط شودمیافزوده به سمت راست قطعه گرافین 

 سمت رابط واحد سلول اتم کربن است. ۱5۹کانال رسانش شامل 
 رابط برای تعداد این حالیکه در .است کربن اتم 26 شامل راست

 دیپیکربن ،پیوندگاه )این است کربن اتم 22 با برابر پایین و چپ
  (.شودمی نامگذاری ۱

)ب( ضرایب ترابرد را برحسب انرژی  2)الف( و  2نمودارهای 
های ورودی در شرایط غیاب و حضور میدان تبادلی نشان الکترون

 Bو رابط  Lاسپین بالا و پایین بین رابط  ترابرد ضرایبدهند. می
( و  ) و  ( به ترتیب با Rو رابط  Bبین رابط )

ها با در غیاب میدان تبادلی، ترابرد الکترون .شوندداده مینشان 
. [)الف( 2شکل ]بالا و پایین دارای مقادیر یکسانی هستند  اسپین

بر حسب انرژی  یب ترابرد وابسته به اسپینا: نمودارهای ضر2شکل 
الف( در غیاب میدان تبادلی و )ب( در حضور های ورودی. )الکترون

 .2/0میدان تبادلی با شدت 
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  البته به دلیل اینکه پیوندگاه مولکولی نامتقارن در نظر گرفته
 با یکدیگر متفاوت هستند.  و شود، ترابرد اسپینی می
 

 

 
که بر کانال 2/0در حضور میدان مغناطیسی تبادلی با شدت 
های با اسپین بالا و رسانش اعمال شده است، ترابرد الکترون

. در حقیقت، میدان [)ب( 2شکل ]شوند پایین متفاوت می
ها با حالات تواند با تغییر انرژی الکترونلی میمغناطیسی تباد

گنی حالات اسپینی بالا و پایین را بشکند. مه، تا تفاوتاسپینی م
گزینه مناسبی برای ایجاد ترابرد وابسته به اسپین در  ،بنابراین

)ب(  2شکل مولکولی است. همانطور که در شکل  -Yپیوندگاه 
 ، فقط از انرژی های خاصیگستره، در نشان داده شده است

یابند و پایین( در سامانه ترابرد مییا ها با اسپین بالا )الکترون
شوند. مسدود می طور کاملبهها با اسپین عکس ترابرد الکترون

انرژی، فقط  یگسترهتوان انتظار داشت که در این می ،بنابراین
 جریان اسپینی بالا )پایین( شارش یابد.

 

 

 

های باری و اسپینی به صورت تابعی از ولتاژ بایاس در جریان
 هایدر شکلبه ترتیب میدان تبادلی در حضور  ،غیاب و همچنین

های وابسته به اسپین، نشان داده شده است. جریان)الف( و )ب(  ۳
)جریان  ( و همچنین Bبه  Lاز رابط  )جریان اسپینی  

 ،آیند. در ادامه( بدست می۹معادله ) با Rبه  Bاز رابط  اسپینی 
 های باری و اسپینی محاسبه ( جریان۱0با استفاده از رابطه )

دهد که در غیاب )الف( به وضوح نشان می ۳. شکل شودمی
های اسپینی بالا و پایین میدان تبادلی به دلیل اینکه جریان

های اسپینی صفر کسان هستند، در نتیجه برآیند برداری جریانی
توانند می های باری در پیوندگاهفقط جریان ،بنابراین .شوندمی

شارش یابند. در حضور میدان مغناطیسی تبادلی با شدت 
نیز های اسپینی جریانهای باری، بر جریان افزون، 2/0

وابسته به اسپین و بار برای پیوندگاه بنزنی  I-Vمشخصه  :۳شکل 

 .2/0)الف( در غیاب میدان تبادلی و )ب( در حضور میدان تبادلی 

ان تبادلی با وابسته به اسپین در حضور مید I-Vمشخصه  :4شکل 
های اسپینی بالا و پایین و . )الف( جریانBدر رابط  2/0شدت 

 .های باری و اسپینی)ب( جریان
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 اینجا مثبت یا منفی بودن . در [)ب( ۳شکل ] وجود دارند
ها در الکترونهای اسپینی و باری بسته به جهتی است که جریان

)ب( نشان داده  ۳اند. همانطور که در شکل سامانه شارش یافته
های رابطه بین جریان eV۹/0  تا eV5/0 شده است، در ولتاژ 

هستند.  و  باری و اسپینی به صورت 
 صفر  و  های اسپینی این حالت به ترتیب جریان در

تواند قطبیده، می طور کاملبهجریان تحت این شرایط، شوند، می
شود، صفر می در ولتاژی که  ،وجود داشته باشد. همچنین

 تند.دقیقاً برابر هس  و های اسپینی جریان

  از آنجایی که رابط پایین نقش چشمه )چاه( الکترون را برای رابط
 کند، جریان وابسته به اسپین در رابط پایین راست )چپ( ایفا می

بنابراین شود. بازنویسی  تواند به صورت می
 به ترتیب به توانندمی پایین اسپینی در رابط  باری و هایجریان

بیان شوند. تحت این  و  صورت 
های جالبی یابد، ویژگیشارش می Bشرایط، جریانی که در رابط 

دهد. در ولتاژی جریان خالص را در ولتاژهای متفاوت نشان می
که جریان باری برابر با صفر شود. این  ،شوداسپینی مشاهده می

 ،شد. همچنینبا شود که امر در شرایطی حاصل می
های شود که جریانمی جریان اسپینی در ولتاژهای بایاسی صفر

مقادیر و جهت یکسانی داشته  Bاسپینی بالا و پایین در رابط 
 های جریان اسپینی بر این، چنانچه یکی از کانالافزونباشند. 

قطبیده  طور کاملبهمسدود شود، جریان اسپینی  طور کاملبه
بین جریان باری و اسپینی  یقت، اگر رابطهآید. درحقیبدست می
( باشد، در این شرایط جریان ) به صورت 

( صفر ) ( را خواهیم داشت و جریان اسپینی ) اسپینی 
 شود. می

لا و پایین در های وابسته به اسپین باجریان )الف( 4در شکل 
( به صورت تابعی از ولتاژ بایاس نشان داده شده و  ) Bرابط 

اند، توجه است. به نقاط سبز رنگی که دراین شکل مشخص شده
فاصله  ، درنشان داده شده است. همانطور که در این نمودار نمایید

اندازه  و  ای است که در آن گستره، Bتا  Aبین نقاط 
 Cاین اتفاق در نقاط  ،یکسان و جهت مخالف هم دارند. همچنین

در این مقادیر ، توان انتظار داشتمینیز رخ داده است.  Eو  Dو 
طور بهجریان اسپینی  ،همچنین ولتاژ، جریان باری برابر صفر شود.

لتاژ فقط شود، زیرا در این وظاهر می Fقطبیده در نقطه  کامل

که در آن  دهدرا نشان میولتاژی  G. نقطه وجود دارد جریان 
شرایط  این امرهستند،  برابر همبا  و  های اسپین جریان

)ب(  4کند. در شکل صفر شدن جریان اسپینی را فراهم می
نی نمایش داده وابسته به اسپین و بار در پیوندگاه بنز I-V نمودار

ولتاژ  گستره ،Bتا  Aاین نمودار در فاصله بین نقاط  شده است. در
باشد، اما جریان بایاسی است که در آن جریان باری صفر می

نیز  Eو  D و Cدر تک نقاط  ،اسپینی غیرصفر است. همچنین
همین اتفاق رخ داده است. در چنین شرایطی جریان خالص 

در پیوندگاه مولکولی بنزن در ولتاژهای  ،اسپینی داریم. بنابراین
شود که در واقع متعددی پدیده جریان خالص اسپینی مشاهده می

 مزیت استفاده از مولکول بنزن در مرکز این پیوندگاه را نشان 
ولتاژی برابر با ، Gنقطه  ،بر این، در این نمودار افزوندهد. می

ن باری است که در آن جریان اسپینی صفر است و فقط جریا
 آن  ولتاژی است که در Fنقطه  ،وجود دارد. همچنین

قطبیده در پیوندگاه  طور کاملبهدر این شرایط جریان اسپینی 
های باری دهد. نتایجی که در نمودارهای جریانمولکولی رخ می

منطبق با نتایج  طور کاملبه مده استو اسپینی بدست آ
تواند در پیوندگاه مولکولی میاین . )الف( است 4نمودارهای شکل 

ی مفید واقع شود که بر مبنای فیلتر اسپین و یا یهاطراحی سامانه
 کنند.ترابرد اسپین الکترونی خالص کار می

در ایجاد جریان خالص اسپینی  متفاوتبررسی تاثیر عوامل  حال
که  شودگرفته میشرایطی در نظر  .شودارائه میدر پیوندگاه بنزنی 

 م تقارن در پیوندگاه مولکولی افزایش یافته و اثر آن بر عد
. در اینجا دو حالت شودهای باری و اسپینی بررسی میجریان

و به منظور مقایسه با حالت حداقل  شودگرفته میدیگر در نظر 
بر  2/0در شرایط مشابه میدان تبادلی با شدت  ،عدم تقارن

کانال رسانش پیکربندی که در آن،  .شودکانال رسانش اعمال می
 ۳0 شامل راست سمت رابط واحد سلول اتم کربن و ۱7۳شامل 

 مانند پایین و چپ رابط برای تعداد این حالیکه در است کربن اتم
 بعدی پیکربندی در (.2 )پیکربندی است کربن اتم 22 با برابر قبل

انش شامل کانال رس حالت این در ،یافته افزایش تقارن عدم دوباره
 اتم ۳4 شامل راست سمت رابط واحد سلول اتم کربن است. ۱۹5
 پیش مانند پایین و چپ رابط برای تعداد این حالیکه در کربن
  (.۳ )پیکربندی هستند کربن اتم 22 با برابر و تغییر بدون
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حضور میدان  در ولتاژ حسب بر اسپینی و باری جریان نمودارهای

 در ترتیب به ۳ و 2 پیکربندی با مطابق 2/0تبادلی با شدت 
با توجه به شکل  اند.شده داده نشان )ب( 5 و )الف( 5 هایشکل

( در ۱عدم تقارن )پیکربندی )ب( در پیکربندی با کمترین مقدار  4
همچنین در ، Bتا  Aبین نقاط ولتاژ بایاس مشخص شده  گستره
باشد، اما جریان اسپینی جریان باری صفر می Eو  D و Cنقاط 

در حالیکه با افزایش عدم تقارن در حالت متناظر غیر صفر است، 
، فقط در دو ولتاژ معین جریان خالص اسپینی رخ 2با پیکربندی 

که  ۳و در پیکربندی  [)الف( 5نقاط سبز رنگ در شکل ]دهد می
 یش یافته، جریان خالصافزا پیشعدم تقارن نسبت به دو حالت 

افزایش عدم تقارن در پیوندگاه  ،آید. بنابرایناسپینی بدست نمی
بنزن باعث کاهش تعداد دفعات رخداد جریان خالص اسپینی در 

 شود. رابط پایین می

 

 

 

 
های جریان برای مشاهده اثر میدان تبادلی بر پژوهش،در این 
شکل  -Y، میدان تبادلی در مواضع مختلفی بر پیوندگاه اسپینی
بر اعمال میدان بر کانال رسانش،  افزون. ستا دهشاعمال 

های شرایطی که میدان در جهت موازی یا پاد موازی فقط بر رابط
L  وR  اعمال شود، نیز بررسی شده است. اما بهترین نتیجه برای

که میدان  شودده میتولید جریان اسپینی خالص، در حالتی مشاه
 هاینمودارهای جریان .تبادلی بر کانال رسانش اعمال شده است

 باری و اسپینی در رابط پایین پیوندگاه بنزنی 
)ب( بر حسب  6)الف( و  6 هایدر شکل (۱)مطابق با پیکربندی 

رسم شده  2/0 ولتاژ بایاس در حضور میدان تبادلی با شدت
و در  یبه صورت مواز )الف( 6ی در شکل دلتبا دانیم است. 
راست و چپ اعمال  هایبر رابط یموازپاد)ب( به صورت  6شکل 

شکل در -Yپیوندگاه  Bدر رابط  های باری و اسپینیجریان :5شکل 
بر روی کانال رسانش. )الف( در  2/0حضور میدان تبادلی با شدت 
 .۳)ب( در پیکربندی  .2پیکربندی 

 

در حضور  ینیو اسپ یبار هایانیجر یبرا I-V: مشخصه 6شکل 
در شرایطی که  وندگاه،یپ نییدر رابط پا 2/0با شدت یتبادل دانیم
به صورت )الف( موازی و )ب(  راست و چپ هایبر رابط یتبادل دانیم

 .اعمال شده است پاد موازی
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اگرچه اعمال موازی و پاد موازی میدان تبادلی بر . شده است
 های راست و چپ منجر به ایجاد جریان خالص اسپینی رابط
 6)الف( و  6های نقاط سبز رنگ مشخص شده در شکل]شود می
ی جریان خالص اسپینی در این دو حالت کمتر از ، اما اندازه[()ب

ی کانال رسانش اعمال حالتی است که میدان تبادلی بر ناحیه
موقعیت بهینه اعمال میدان برای  ،. بنابراین[)ب( 4شکل ]شود می

داشتن جریان خالص اسپینی )از نظر بزرگی جریان و دفعات 
دان بر ناحیه کانال رسانش رخداد پدیده( در حالتی است که می

 اعمال شود.

، در پیوندگاه مولکولی ه شدهمانطور که پیش از این توضیح داد
های متقارن )متشکل از مولکول متقارن بنزن و رابط طور کاملبه

های اسپینی در رابط پایین صفر متقارن( برآیند برداری جریان
ر رابط پایین، به منظور ایجاد جریان اسپینی د ،شود. بنابراینمی

. برای بررسی بیشتر، پیوندگاه گرفته شدها نامتقارن در نظر رابط
، که شامل مولکولی با ساختار شودمولکولی متفاوتی مطرح می

هایی با ساختار کاملاً نامتقارن در مرکز کانال رسانش و رابط
در این شرایط، جریان اسپینی داشت انتظار  توانمی متقارن است.

. بدین منظور مولکول نامتقارن به وجود آیدایین در رابط پ
)ساختار مولکول  شودگرفته می( در نظر فلورانتین )

)الف( به نمایش گذاشته شده است(. مشابه  7فلورانتین در شکل 
های اسپینی در سامانه، میدان پیوندگاه بنزنی، برای ایجاد جریان

 ی کانال رسانش اعمال بر ناحیه 2/0تبادلی با شدت 
)ب(، نمودار جریان باری و اسپینی برای  7. در شکل شودمی

های متقارن نشان داده شده است. پیوندگاه فلورانتین با رابط
رفت، در این شرایط جریان اسپینی در رابط انتظار می مطابق آنچه

و جریان های اسپینی آید. با مقایسه بین جریانپایین به وجود می
بنزنی )مولکول متقارن( و فلورانتین  شکل -Yپیوندگاه باری در 

، انتخاب مولکول فلورانتین توان دریافت کهمی)مولکول نامتقارن( 
شود، های اسپینی در رابط پایین سامانه میسبب پیدایش جریان

های خروجی اسپینی و باری در این سامانه نسبت اما شدت جریان
بر این، بر خلاف پیوندگاه  افزوننی کاهش یافته، به پیوندگاه بنز

بنزنی که در چندین ولتاژ، پدیده جریان خالص اسپینی حاصل 
 .)ب([ 4شده است ]شکل 

   

 

 

جریان خالص اسپینی وجود دارد  eV5/۱ ولتاژ فقط در  ،در اینجا
ولتاژی که جریان خالص اسپینی داریم با نقطه )ب(  7در شکل ]

توان نتیجه گرفت که انتخاب می .[شده استسبز رنگ مشخص 
تری برای های نامتقارن شرایط بهینهمولکول بنزن در بین رابط

  .کندشکل فراهم می -Yهای اسپینی در پیوندگاه جریان

شود که در بعضی از مشاهده می 4ی نمودارهای شکل شاهدهبا م
جریان های ولتاژ به جای اینکه با افزایش ولتاژ، بزرگی گستره

یابد. این پدیده با عنوان مقاومت میکاهش افزایش یابد، جریان 
-گسترهدر  NDRشود. پدیده شناخته می (NDR)تفاضلی منفی 

 و  ،  ،  های متعددی از ولتاژ در نمودارهای جریان 
 -Yگاه بنزنی در پیوند NDRشود. علت مشاهده مشاهده می

ها و ایجاد های شیمیایی در رابطشکل، به نحوه انتخاب پتانسیل
. شودهای اسپینی در جهات مخالف در رابط پایین باز میجریان

پتانسیل شیمیایی از طریق ولتاژ بایاس قابل تنظیم است، از طرفی 
توان رسانش الکتریکی پیوندگاه با اعمال پتانسیل شیمیایی می

Y- کولی را کنترل کرد. اثر مقاومت تفاضلی منفی شکل مول 
تواند ناشی از تطبیق و عدم تطبیق ترازهای انرژی فرمی می

های باری و اسپینی در )الف( مولکول فلورانتین. )ب( جریان :7شکل 
ابط پایین پیوندگاه سه تایی فلورانتین، در حضور میدان تبادلی با شدت ر

  اعمالی بر ناحیه کانال رسانش. 2/0
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اعمال ولتاژ بایاس، با ها با ترازهای انرژی مولکولی باشد. زیرا رابط
انرژی فرمی در رابط چپ )پایین( نسبت به انرژی فرمی در رابط 

هایی که در ین الکترونیابد و بنابراپایین )راست( افزایش می
ترازهای زیر تراز انرژی فرمی در رابط چپ )پایین( هستند، در 
مقابل ترازهای خالی بالای تراز فرمی رابط پایین )راست( قرار 

ها فراهم  و جریان در زنی الکترونشرایط تونل پس،گیرند، می
، یابدشود. هنگامیکه ولتاژ بایاس افزایش پیوندگاه برقرار می

یابند، تا ها و مولکول تغییر میعیت نسبی ترازهای انرژی رابطموق
های های پر در مقابل حالتکه تعداد حالت ندرسای میبه نقطه

ها نیز کاهش احتمال عبور الکترون ،خالی کاهش یافته و بنابراین
زنی یابد. در این شرایط با افزایش ولتاژ بایاس، جریان تونلمی

ان پدیده مقاومت تفاضلی منفی است. یابد، که همکاهش می
جایی تراز فرمی در یابد که جابهکاهش جریان تا زمانی ادامه می

های دیگری برای رسانش ها و مولکول باعث شود که کانالرابط
پدیده یابد و جریان دوباره افزایش می ،شرکت کنند. بنابراین

NDR و های مولکولی این پدیده در سوییچ رود.از بین می
  [.47] ها کاربرد داردسازی دادهذخیره

 عنوان جدا کننده اثر حضور میدان تبادلی به ،در ادامه مقاله
شکل بنزنی با یک رابط  -Yهای اسپینی در پیوندگاه جریان

قطبش . در اینجا شودمطالعه میورودی و دو رابط خروجی 
طور به تواند از حالت اسپینیاسپینی متضاد در دو رابط خروجی می

تواند پیوندگاه می ،بنابراین غیرقطبیده ورودی حاصل شود. کامل
های قطبیده اسپینی را انجام دهد از نظر فضایی جداسازی جریان

های شیمیایی سه رابط برای رسیدن به این هدف، پتانسیل [.۳0]
ت    ،و همچنین را به صور

 عنوان رابط چشمه وخاب، رابط پایین به. با این انتشوندتنظیم می

 های چاه الکترون محسوب ن رابطاعنوها بهدیگر رابط

 

 

 

 

 
که پیوندگاه نامتقارن بود، در اینجا  پیشبرخلاف بخش شوند. می

 ۱44متقارن و کانال رسانش شامل  طور کاملبهپیوندگاه ساختار 
. نمودارهای [)ج( را ببینید ۱شکل ]. شوندر میاتم کربن در نظ

)ب( ضرایب ترابرد پیوندگاه بنزنی را به  8)الف( و  8های شکل
عنوان تابعی از انرژی الکترون ورودی در حضور میدان تبادلی به 

ها از د. الکترونندهنشان می 2/0و  ۱/0ترتیب با شدت 
 شوند، که ضرایب ترابرد منتقل می Lو  R هایبه رابط Bرابط 

 در این. شوندمیداده نشان  و  ها را به ترتیب با آن
علت این امر به نحوه  ،هستند  و  نمودارها 

همچنین تقارن پیوندگاه  های شیمیایی سه رابط وانتخاب پتانسیل
دهد، زمانیکه )الف( نشان می 8مانطور که شکل گردد. هباز می

داری است، بدون اولویت معنی ۱/0شدت میدان تبادلی 
های خروجی ترابرد های با اسپین بالا و پایین از رابطالکترون

 2/0یابند. اما هنگامی که شدت میدان تبادلی به مقدار می
اختلاف  eV ۹5/0 تا eV 48/0ی انرژ گسترهافزایش یابد، در 

 شود. قابل توجه می  و  و متقابلاً بین   و  بین 

 

 

: ترابرد اسپینی به صورت تابعی از انرژی الکترون ورودی در 8شکل 
دان تبادلی با شدت )الف( شکل در حضور می -Y پیوندگاه بنزنی

 .2/0 و )ب( ۱/0
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هستند، به طور  در حالیکه  گسترهدر این 
. بنابراین، با [)ب( 8شکل ]شود می همزمان 

 تا  eV 48/0   انرژی یگسترههای اسپینی در محاسبه جریان
eV ۹5/0 خروجی از رابط راست که جریان  توان انتظار داشتمی

 )چپ(، فقط دارای اسپین بالا )پایین( باشد.

وابسته به اسپین را در   I-V)ب( مشخصه ۹)الف( و  ۹نمودارهای 
 2/0 و ۱/0دت حضور میدان تبادلی به ترتیب با ش

در توافق با  و  در اینجا  دهند.می نشان
 مدهنتایجی است که پیش از این برای ترابردهای اسپینی بدست آ

 )الف( زمانیکه شدت میدان تبادلی برابر با ۹بود. در شکل 

های خروجی به صورت بطدر را ،مطابق انتظار .است ۱/0
اسپینی با حالات اسپینی متضاد به  یهای قطبیدههمزمان جریان

افزایش  2/0آید. اگر شدت میدان تبادلی به مقدار وجود نمی
 eVتا  eV 48/0ی ولتاژ بینگسترهتواند در یابد، این سامانه می

متفاوت های های خروجی قطبیده را با حالتهمزمان جریان ۹/0
 د.کناسپینی جدا 

 

 

 

 

 
 این پدیده مشاهده در های اسپینی که مقدار بیشینه جریان

 در اینجاشود، با نقطه آبی رنگ در نمودار مشخص شده است. می
های راست و چپ در جهت میدان مغناطیسی تبادلی فقط بر رابط

های بر رابطمیدان را در حالتی که . زیه استپاد موازی اعمال شد
خروجی در جهت موازی و یا در موقعیتی که میدان تنها بر روی 

دهد. کانال رسانش اعمال شود، محاسبات این پدیده را نشان نمی
 Lو  Rلازم به ذکر است، چنانچه جهت میدان اعمالی بر رابط 

های اسپینی قطبش جریان گرفته شود،در نظر  پیشعکس حالت 
 و  های کس خواهند شد، و در این حالت تنها جریانع

 یابند. شارش می
شکل  -Yبرای نشان دادن اهمیت نوع مولکول در مرکز پیوندگاه 

ها، مشابه با پیوندگاه بنزنی در بررسی جداسازی فضایی اسپین
ه که ب شودشکلی بررسی می -Yهای اسپینی در پیوندگاه جریان

در  I-Vهای مشخصه : )الف( مولکول ککولین. منحنی۱0شکل 
رتیب با شدت شکل ککولینی در حضور میدان تبادلی به ت -Yپیوندگاه 

 .2/0 و )ج( ۱/0)ب( 

شکل در  -Yدر پیوندگاه بنزنی  I-Vهای مشخصه منحنی :۹شکل 
 و )ب( ۱/0حضور میدان تبادلی به ترتیب با شدت )الف( 

2/0. 
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( قرار جای مولکول بنزن در مرکز آن مولکول ککولین )
)ب( و  ۱0های . نمودارهای شکل[)الف( ۱0شکل ]گرفته است 

شکل ککولینی  -Yهای اسپینی را در پیوندگاه )ج( جریان ۱0
 ۱/0 شدتدهند، در شرایطی که میدان تبادلی با می نشان

های راست و چپ پیوندگاه اعمال شده است. ر رابطب 2/0 و
دهند که نه فقط در شدت این نمودارها به وضوح نشان می

بلکه در شرایطی که شدت میدان تبادلی به  ۱/0 میدان
شود ی ولتاژی مشاهده نمیگسترهافزایش یافته،  2/0 مقدار

بالا از رابط راست و  که در آن تنها جریان خروجی اسپینی
همزمان جریان خروجی اسپینی پایین از رابط چپ وجود داشته 

شکل  -Yپیوندگاه باشد. علت مشاهده نشدن این پدیده در 
کولین نسبت به مولکول کککولینی ناشی از افزایش طول مولکول 

شود. بنزن است که سبب کاهش رسانش الکتریکی نیز می
انتخاب پیکربندی متقارن ن تبادلی، بنابراین شدت و موقعیت میدا

انتخاب صحیح مولکول متصل شده به  ،برای پیوندگاه و همچنین
های اسپینی قطبیده سه رابط گرافینی در جداسازی فضایی جریان

 های خروجی موثر هستند.در رابط

  گیرینتیجه -4

های اسپینی در پیوندگاه با استفاده از روش تابع گرین، جریان
. مولکول بنزن در مرکز شده استشکل بررسی  -Yمولکولی 

نوار گرافینی نیمه در بین سه نانوکانال رسانش پیوندگاه و 
. در شده است های خروجی در نظر گرفتهعنوان رابطنامتناهی به

های اسپینی مختلف، میدان اینجا برای از بین بردن تبهگنی حالت
ترابرد  ،بنابراین شود.مغناطیسی تبادلی بر پیوندگاه اعمال می

ها با اسپین بالا و پایین از یکدیگر جدا و متقابلاً جریان الکترون
دهند که با انتخاب نشان می شوند. نتایجوابسته به اسپین می

 پیکربندی مناسب پیوندگاه و همچنین انتخاب صحیح 
باری را  توان در ولتاژهای خاصی جریانشیمیایی می هایپتانسیل

و فقط جریان اسپینی در  دکرهای خروجی صفر ابطدر یکی از ر
در سامانه جریان خالص  ،. در این شرایطبدست آیداین رابط 

. در پیوندگاه بنزنی، جریان خالص اسپینی آیدبه وجود میاسپینی 
دهد که این امر مزیت بکارگیری در ولتاژهای متعددی رخ می

قابلیت  ،اسپینی هقطعاین  ،دهد. همچنینمولکول بنزن را ارائه می
قطبیده را دارد، که در این طور کامل بهاسپینی  هایایجاد جریان

های اسپینی های خروجی یکی از جریانحالت در یکی از رابط
بر این، در پیوندگاه مولکولی جریان ورودی  افزونشود. مسدود می

های متضاد های قطبیده با اسپینتواند به جریانغیرقطبیده می
شکل ل شود. این جداسازی فضایی اسپینی با در نظر گرفتن تبدی

های شیمیایی و تنظیم مجدد پتانسیلدیگری از پیوندگاه بنزنی 
 محاسبات نشان  ،های خروجی امکانپذیر است. همچنینرابط
های اسپینی به شدت و موقعیت جداسازی جریان د کهندهمی

ا برای پیوندگاه اعمال میدان تبادلی بستگی دارد. نتایج نظری م
دهد اسپینی را به صورت همزمان نشان می ویژگیبنزنی، چندین 

اسپینترونیک به صورت  ادواتتوان از آن برای طراحی که می
 عملی بهره برد.
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Pure spin and spin polarized currents in the benzene 
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Abstract: In this work, we present a theoretical study of a molecular junction based on benzene molecule at the 

center of the junction with three semi infinite graphene nanoribbons as external terminals to explore spin dependent 

current properties by using Green's function method. The exchange magnetic field is exerted on the molecular 

junction in order to break the degeneracy of electrons with spin up and spin down states. It is shown that by 

changing chemical potential and choosing a proper geometry of the structure we can control the direction of spin 

dependent electron current such that in one of the external terminals electrons with different spin states flow in 

opposite directions; therefore, in that terminal the pure spin current can be attainable. In addition, we show that by 

considering another form of benzene Y-shape junction and by readjusting chemical potentials of the external 

terminals, we can set the system in a way that a totally unpolarized incoming spin current split into spin up and spin 

down currents which transmit through different output terminals. In this case, the proposed system can be 

considered as a Stern-Gerlach device. 

 

 Keywords: Molecular junction, Benzene molecule, Pure spin current, Spin polarized current, Graphene 

nanoribbon. 

 

 

 

 

 


