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  :چکیده

و دو لایه مثلثی شکل  مولکول بنزن کیساختار  یکیترموالکترو  یکینترونیاسپ ،یو مطالعه خواص الکترون یپژوهش، به بررس نیدر ا
فرض کرده ایم در اثر وجود یک زیر لایه  .شودی، پرداخته مندمحدود شده ا تینهایب مهین ینیدو نانونوار گراف نیکه ب گرافینی

ن حالت های مختلف اسپینی شکسته می فرومغناطیس در ناحیه وسط پتانسیل تبادلی به الکترون ها اعمال میشود و در نتیجه تبهگنی بی
بین دو سر نمونه اعمال  فرض شده پتانسیل بایاس. یک پتانسیل گیت خارجی از بالا بر ناحیه پراکندگی اعمال شده است ،همچنین. شود

به روش تنگ بست  حاضر با استفاده ازبین دو سر ساختار باعث ایجاد جریان خواهد بود. مقاله  کلوین ۲۰نشده و در عوض اختلاف دمای 
نتایج نشان میدهند ضریب سیبک برای هر دو حالت اسپین مقدار قابل  و اختصاص یافتهبررسی خواص ترموالکتریکی این سیستم 

رای اسپین پایین نسبت به های با اسپین بالا و پایین از یکدیگر متفاوت بوده و بتوجهی خواهد داشت. ضریب شایستگی برای الکترون
جریان  بر اساس نتایج بدست آمده، .شدانسیل تبادلی وجود نداشته باشد افزایش ضریب شایستگی تا پانزده برابر نیز مشاهده حالتی که پت

آمپر برای حالت اسپینی پایین خواهد پینی بالا و بین هفت تا هشت نانوبرای حالت اس نانوآمپربین یک تا دو الکتریکی وابسته به اسپین 
بدون  یعبور انیدر مورد جره بدون حضور پتانسیل تبادلی جریان وابسته به اسپین تا هزار برابر ضعیفتر است. بود. این در حالیست ک

 نیدارد. ا یلتریف تیخاص ،یسیمغناط یتبادل لیدر حضور پتانس ،یمورد بررس یکه ساختار پل مولکول دهند ینشان م جینتا اس،یولتاژ با
شده  یمعرف یاخالصبسته به نو  یانتخاببصورت بالا را  ای نییپا نیبا اسپ انیعمل کند که جر ترلیف کیبه عنوان  تواند یم یپل مولکول

 یبرا میبا خواص منحصر به فرد و قابل تنظ کیپل ترموالکتر کیبه عنوان  یمورد بررس یساختار مولکول جه،ینت در .دهد یعبور م
 مورد توجه قرار گرفته است. یکیالکترون یکاربردها

 اسپینترونیک، ترموالکتریک ، مولکول بنزن، نانونوار گرافینی،قطعات مولکولی :کلیدی واژگان
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 مقدمه  -۱

ف آن امروزه یافتن منابع جدید و تجدیدپذیر انرژی و کاهش اتلا
می باشد. همواره دانشمندان  بشریکی از مهمترین دغدغه های 

پیشنهادهای مختلفی برای رسیدن به این هدف ارائه کرده اند. 
 یانرژ لیتبد ،یاز اتلاف انرژ یریشگیپ یروش ها نیاز ا یکی

اثر  است. یکیالکتر یبه انرژ ستمیشده در س دیتول ییگرما
ود که تحت شرایطی بتوان ترموالکتریک به فرایندی گفته می ش

اختلاف دمای بین دو سر نمونه را به ولتاژ الکتریکی تبدیل کرد 
-۲مختلفی در این زمینه مورد بررسی قرار گرفته اند ]مواد  [.۱]
نانوساختارها از مهمترین کاندیداها در بررسی خواص [. 5

ترموالکتریکی هستند. زیرا این ساختارها برخلاف نمونه های 
به دلیل وجود پراکندگی های فونونی و کم بودن  ده ایتومعمول 
شاخص شایستگی بالاتری  ،نون ها در رسانندگی گرماییوسهم ف

 .[9-6] دهندرا نشان می
تحقیقات قابل توجهی در مورد خواص  ،های اخیردر سال

ابعاد  هرگاه[ ۲۱-۱۰ترموالکتریکی نانوساختارها انجام شده است ]
به مقیاس نانو و عملکرد آن سرعت  به منظور بهبود سامانه

کارایی افزایش می یابد و باعث افزایش اهمیت  کوچک می شود،
مطالعه دلیل  همین به .آن در مبحث ترمودینامیک خواهد شد

ترموالکتریک ی کوانتومی و دترابردر زمینه  ی مولکولیساختارها
  .[۲3و۲۲قرار گرفته است ] پژوهشگرانمورد توجه  به تازگی

های مولکولی مورد استفاده در ساخت قطعات مولکولی بسته واحد
توانند از مواد آلی یا معدنی به نوع کاربرد و ماهیت انتقال بار می

نخستین  ،۱97۴آویرام و رانتر در سال . [۲5و۲۴] انتخاب شوند
کسانی بودند که یک قطعه الکترونیکی ساخته شده از مولکول 

از آن در سال  . پس[۲6] کردندآلی را به عنوان یکسوساز ارائه 
رسانندگی یک ساختار مولکولی تشکیل شده از مولکول  ۱997

 [.۲7بنزن با رابط های از جنس طلا را مورد مطالعه قرار دادند ]
بعدها  ها ترابرد بار از مولکول را بطور مستقیم مشاهده کردند.آن

را در اتصالات  ترموالکتریک ،ردی و همکارانش ۲۰۰7در سال 
مولکول را بین  یکها آن. [۲8] مولکولی مورد مطالعه قرار دادند

ضریب سیبک را برای دو الکترود از جنس طلا محصور کردند و 
بنزن دی تیول، دی بنزن دی تیول و تری بنزن های مولکول 

 ،شانتورچا و همکار ۲۰۱7در سال  بدست آوردند. دی تیول 

ای ترموالکتریکی یک ویژگی ه ،ویژگی های ترابرد بار و همچنین
سیستم هیبریدی متشکل از یک نقطه کوانتومی تک حالته و دو 

معمولی  فرومغناطیس رابط که یکی ابررسانا بوده و دیگری فلز
آن ها توان ترموالکتریکی با ضریب  .[۲9] را بررسی کرده اند بود

از تونل زنی تک  شایستگی قابل توجهی بدست آوردند که ناشی
  .الکترونی است

مغناطیسی قرار  چنانچه ساختار تحت تاثیر عوامل نانوساختارهادر 
بر انتقال بار، انتقال اسپین هم حائز اهمیت بوده داشته باشد. افزون

شود و بررسی آن در برخی موارد به نتایج قابل توجهی منجر می
مورد توجه  [. مبحث ترموالکتریک اسپینی به تازگی3۰و ۲3و ۱۴]

که به بررسی ترابرد گرمایی وابسته به اسپین قرار گرفته است 
پردازد برای توسعه نانوابزارهای دو بعدی باحداقل اتلاف انرژی می

یک نقطه کوانتومی  ،۲۰۲۲در سال  به تازگی[. ۲۱-۱9و ۱۴ و۱۱]
ش مورد انمتصل بین دو الکترود مغناطیسی توسط تروچا و همکار

سی خواص اسپین ها به برر[. آن3۱مطالعه قرار گرفته است ]
ضرایب اسپین سیبک و اسپین پلتیر را ترموالکتریکی پرداختند و 

مختلف دافعه کولونی )دافعه محدود و دافعه بی برای دو حالت 
با یافتن روابط  آنهامحاسبه کردند. نهایت( درون نقطه کوانتومی 

تحلیلی برای این ضرایب نشان دادند که ضریب سیبک به دما و 
  ی اعمالی وابسته است.میدان مغناطیس

در ترابرد بار و اسپین و همچنین در خواص عامل مهم دیگری که 
ترموالکتریکی سامانه های در ابعاد نانو اهمیت فراوانی دارد جنس 

. در این زمینه و ساختار الکترودهای متصل به سامانه است
ای صورت گرفته و انواع مختلفی از الکترودها تحقیقات گسترده

 [.37-3۲ررسی قرار گرفته اند ]مورد ب
بطور کلی محاسبه ترابرد الکترون در یک ساختار مولکولی به 
روش های مختلفی از جمله روش تنگ بست و یا روش تابعی 

 .[۴7-38چگالی انجام می شود ]
نتایج حاصل از بررسی  ،۲۰۲3در سال  شاسلامی و همکاران

ناشی از  تئوری ضریب اسپین سیبک، ضریب شایستگی و جریان
گرادیان دمایی را برای یک مولکول فنالین که به الکترودهایی از 

[. آن ها ۱۴جنس گرافین متصل شده است را به چاپ رساندند ]
دو پیکربندی موازی و متعامد را برای الکترودها مورد بررسی قرار 
دادند. نتایج حاصل از این مقاله نشان داد که وجود زیرلایه 

بسزایی بر کارایی این ساختار ترموالکتریکی  فرومغناطیس تاثیر
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دارد. بطوریکه در حضور زیرلایه فرومغناطیس ضریب سیبک و 
ناشی از گرادیان دمایی جریان  ،ضریب شایستگی و همچنین

  بر اسپینی بودن از نظر مقدار بزرگی هم افزایش می یابند. افزون

رابرد نتایج حاصل از محاسبات عددی بر روی ت وهش،پژ در این
 متشکل از یک ها در یک ساختار مولکولیالکترون بار و اسپین

ی ساندویچ شده است، گرافینبین دو نانونوار  که بنزن مولکول
در این پژوهش فرض شده است که  ،ارائه شده است. همچنین

درجه کلوین بین نانونوار چپ و راست وجود  ۲۰اختلاف دمایی 
سیستم  و اسپینی موالکتریکیداشته باشد و به دنبال آن خواص تر

  .شدبررسی خواهد 
 ،۲شده است. در بخش  ارائه، به صورت زیر مقالهاین 

 ی روش تابعپیوندگاه بنزنی را نشان داده و مدل نظری بر پایه

 نتایج عددی حاصل از حضور ،3گرین ارائه شده است. در بخش 

خواص اسپینترونیکی و بر و گرادیان دمایی میدان تبادلی 
 شود. در نهایت، درمولکولی بررسی می ترموالکتریکی در سامانه

 شودها ارائه می بندی یافتهجمع ۴ بخش
 
 محاسبات  -۲

نشان داده شده است، دستگاه مولکولی  ۱همانطور که در شکل 
پیشنهادی شامل یک مولکول بنزن است که بین دو بخش مثلثی 

بنزن و دو  ناحیه ای که شامل ی ساندویچ شده است.گرافین
است را ناحیه پراکندگی یا ناحیه کانال  گرافینی قسمت مثلثی

 مولکول بنزن را در مرکز ناحیه کانال در نظر  نامیم ومی
گیریم. فرض می کنیم بخش های مثلثی به دو نانونوار می

های رابطهای چپ و راست خارجی  نهایت به نام ی نیمه بیگرافین
مت چپ وارد کانال شده از سمت متصل هستند. الکترون ها از س

میدان مغناطیسی تبادلی روی  ،همچنینراست خارج می شوند. 
 ناحیه کانال اعمال شده است. 

 

 

 

 

 
که  و دو لایه مثلثی شکل گرافینی یک مولکول بنزن وارهطرح: ساختار  ۱شکل 

 .اندقرار گرفته  نهایتنیمه بی یگرافینبین دو نانونوار 

 
 [.۴۱-38] توصیف می شود (۱) رابطه باکامل هامیلتونی سیستم 

 

 
 می باشد: یا ناحیه پراکندگی بیانگر هامیلتونی کانال Hc در آن که
 
 (۲        )                              

 

به  مربوط به ترتیب ماتریسهای هامیلتونی  Hgfو  Hbکه در آن 
دهنده بنزن به دو  قسمت های مثلثی شکل اتصال ،بنزنمولکول 

بین مولکول و  اتصالهستند. همچنین  نهایتالکترود نیمه بی
با استفاده  .شودتوصیف می Hintتوسط جمله  یگرافین نانونوارهای

توان جملات مختلف هامیلتونی را از نظریه تنگ بست می
 طوریکه در آنبازنویسی کرد. به

 

 

به ترتیب انرژی های  و ( 3) در رابطه ،همچنین است.

)نابودی(  خلقعملگر  جایگاه و جهش هستند. 

در ناحیه  αبا حالت اسپینی ام  nاتم جایگاه الکترون در 
به  eV5/۲ و  صفردر این مولکول مقادیر . پراکندگی می باشد
  .[۴۲] تنظیم شده اند جهشو  جایگاه هایترتیب برای انرژی

 

 
ش بین نزدیکترین اتم جهانرژی  eV 66/۲=tij( ۴) معادله در

و نابودی  خلق عملگرهای  .است های همسایه
 الکترود راست    ناحیه مثلثی راست        مولکول بنزن            ناحیه مثلثی چپ      الکترود چپ  
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در اتم های کربن  αم با اسپین اiالکترون ها روی اتم جایگزیده 
 ن فرض می شود. یصفحات گراف

 
رابط برهمکنش بین مولکول و برای محاسبه  Hintهامیلتونین 

 nبیانگر محل اتمی  بکار میرود که در ان عدد  ینیگرافهای 
 می باشد. گرافیناز  از مولکول متصل شده در محل 

 در نظر گرفته شده است. علاوه بر این 
( می تواند میدان مغناطیسی تبادلی )مربوط به هامیلتونین 

 بصورت زیر نوشته شود:

 
-رفته را نشان می میدان تبادلی بکارقدرت میزان  M در آن هک

 م با اسپین اiعملگرهای خلق و فنا در محل  دهد. 
 بیانگر ماتریس اسپین پاوولی است همچنین  د.نمی باش

 )پیش رونده( پس روندهوابسته به اسپین تابع گرین  .[۴۰و39]

 :[۴۱و 38] شودیان میبصورت زیر ب

 

(7)  

عددی بسیار کوچک و مثبت  انرژی الکترون و  که در آن 
خودانرژی  های به ترتیب ماتریس می باشد. 

چپ و  راست الکترود هایمنطقه کانال به  های مربوط به اتصال
 ماتریس های خودانرژی بصورت .می باشد

 ,                                        (8 )  
( هامیلتونی مربوط به q=L,R) که در آن  شوندنوشته می

-را می و  نهایت چپ و راست می باشدالکترودهای نیمه بی

 [.۴۱توان بصورت عددی با روش بازگشتی محاسبه کرد ]

 تواند بصورت زیر محاسبه گردد: وابسته به اسپین می ضریب عبور
                                   (9)  

 طبق رابطهاست. همچنین  نماد مجموع آرایه های قطری که 

(10)  

های چپ و راست رابط اسپین ر وابسته به ماتریس های انتشا
خواص انتقالی دنبال مشاهده هما ب .قابل محاسبه هستند

ترموالکتریک قطعه مولکولی طراحی شده در یک ناحیه با پاسخ 
مانند ] بنابراین باید پارامتر های ترموالکتریک خطی هستیم.

بدست  [ضریب هدایت الکتریکی و توان حرارتی)ضریب سیبک(

بصورت  ، انتگرال لانداوو ه کمکتوانند باین مقادیر می .بیایند
  [۴۴و ۴3] شوند زیر بیان

 

 

(۱۱)                                

ثابت پلانک و  h، دمای تعادل Tپتانسیل شیمیایی،  µکه 
توزیع فرمی دیراک در حالت تعادل است. هدایت  

  [۴5] ی تواند با رابطه زیر محاسبه شودالکتریکی م

                                                    (۱۲)  

، یه با پاسخ خطیحدر یک نا بنابراین، .نماد بار الکترون است eکه 
  [۴۲] ضریب سیبک وابسته به اسپین با رابطه زیر بدست می آید

                                                       (۱3)  

د مقادیر سیبک برای محاسبه ضریب سیبک باری و اسپینی بای
اسپین بالا و پایین به ترتیب با یکدیگر جمع و از هم کم شوند 

   و   بطوریکه

اسپین می تواند توسط رابطه در نهایت جریان وابسته به  .هستند
  [38] زیر بدست آید

 

(۱۴)                                                                         

به ترتیب دما و تابع توزیع فرمی دیراک  و  که 
تغییر دمای لیدهای  ،بر این افزون )چپ( می باشند. لیدهای راست

نمایش داده می  راست و چپ نیز بصورت 
بدون بعد  پارامتر با شود. راندمان مواد ترموالکتریک می تواند
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با رابطه زیر  تعریف می شود،  که بصورت شایستگی 
 [۴۱] دمحاسبه شو

                                                 (۱5)  

وابسته اسپین ساختار  گرماییرسانندگی  که 
 که درآن 

 (16)                                                  

 . الکترون است گرماییرسانندگی 

باتوجه به محاسبات ارائه شده توسط گالپرین و همکارانش در 
تواند در ابزارهای مولکولی می () سهم فونونی، ۲۰۰7سال 

توجه به شرایط مختلف بسیار کم اهمیت و یا بسیار با اهمیت  با
شدگی الکترودها به  ها نشان دادند که قدرت جفت[. آن۴8باشد ]

مولکول و اختلاف دمای بین دو سر نمونه عوامل تاثیرگذار در 
الکترون ها و فونون ها هستند. با این وجود در  گرماییرسانندگی 

مقدار  و این پژوهش از محاسبات فونونی صرفنظر شده است

( ( مربوط به ضریب شایستگی الکترونی 

 رائه شده است.محاسبه و در بخش نتایج ا

  نتایج بررسی و بحث -3

نتایج حاصل از محاسبات عددی بر روی ترابرد بار  ،در این قسمت
ساختار مورد مطالعه  و اسپین الکترونها  و خواص ترموالکتریک

 قدرت فرض کرده ایم یک پتانسیل خارجی با .است شده ارائه
eV) ۲66/۰=( t۱ =./Vb ول که شامل مولک ،در ناحیه پراکندگی

شود، اعمال شده بنزن و دو قسمت مثلثی متصل به الکترودها می
همچنین قدرت میدان  همانطور که فرقدان و همکارانش  .است

در  eV)66/۲=(  M=tا تبادلی اعمال شده بر ناحیه پراکندگی ر
 ایم.نظرگرفته

ها برحسب انرژی الکترون ، ضریب عبور الکترون۲شکل  در
با اسپین بالا و پایین رسم شده است.  هایورودی برای الکترون

هیچ  eV7/۰ ا ت -eV7/۰ ه ها در محدودبه ازای انرژی الکترون
در حالیکه با افزایش  رد.الکترونی اجازه عبور از این ساختار را ندا

ها ها در مقادیر مثبت یا مقادیر منفی رفتار الکترونانرژی الکترون
سیستم افزایش خواهد یافت. تغییرکرده و احتمال عبور الکترون از 

وجود زیرلایه فرومغناطیسی که پتانسیل تبادلی  ،همچنین
های با د الکترونشوکند باعث میمغناطیسی در سیستم ایجاد می

 یب عبور یکسانیااسپین بالا و پایین از یکدیگر مجزا شده و ضر
-، برای الکترونeV۱ به ازای انرژی ،نشان ندهند. بطور مثال را

ز سیستم غیر صفر بوده در ، احتمال عبور اپاییناسپین  های با
این ضریب انتقال صفر  بالاهای با اسپین برای الکترونحالیکه 

در سیستم  -eV ۱رفتار مشابهی در انرژی ،خواهد بود. همچنین
های با اسپین بالا، با وجود دارد به نحوی که برای الکترون

ت در حالیکه برای ضریب عبور وجود خواهد داش -eV  ۱انرژی
دارای احتمال  -eV۱ های با اسپین پایین و انرژیبرای الکترون

های مختلف با توجه به . این الگو در انرژیهستندعبور صفر 
  شود.ار میشکل تکر

 

 
در حضور  : نمودار ضریب عبور الکترون برحسب انرژی الکترون ورودی۲شکل 

 پتانسیل تبادلی

های با اسپین بالا و یبک برای حاملنمودار ضریب س ،3در شکل 
پایین برحسب پتانسیل شیمیایی رسم شده است. با توجه به این 

های شیمیایی در اطراف پتانسیل شیمیایی شکل، به ازای پتانسیل
صفر، ضریب سیبک عدد نسبتا کوچکی است در حالیکه افزایش 

به افزایش  پتانسیل شیمیایی در هر دو جهت مثبت و منفی منجر
بک بیانگر یضریب سیبک خواهد شد. بطور کلی ضریب س
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دو پتانسیل الکتریکی القایی به سیستم ناشی از اختلاف دمای بین 
لحاظ شده است.  K۲۰مقدار  مقالهدر این  ا. اختلاف دماست رابط

ضریب سیبک در حقیقت نشان دهنده آن  بالا بودنبدین ترتیب 
ل ایجاد جریان است که به ازای اختلاف دمای ثابت، احتما

الکتریکی در سیستم افزایش خواهد یافت که این جریان 
الکتریکی ناشی از وجود باتری یا پتانسیل الکتریکی خارجی 

شکل با توجه به . استسیستم نبوده و تنها ناشی از اختلاف دما 
به است  )منفی( مثبت مقادیردارای ، زمانیکه پتانسیل شیمیایی 3

 n (p)به سیستم از نوع تزریق شده  ناخالصی آن معنی است که
، بیانگر این است که )مثبت( ضریب سیبک منفی ،همچنین. است
. هستند )حفره ها( هاهای بار در این سیستم از نوع الکترونحامل

وقتی هیچ ناخالصی ای به سیستم تزریق نشده به ازای هر دو 
حالت اسپینی ضریب سیبک مثبت است. این به آن معناست که 

ون تزریق ناخالصی حامل های اکثریت در این ساختار حفره ها بد
در برخی از مقالات وضعیت مشابهی مشاهده شده است.  هستند.

و یا  pیعنی ماده بطور ذاتی و بدون وجود هیچ ناخالصی از نوع 
بوده است. این وضعیت پیشتر هم در اتصالات مولکولی و  nنوع 

وقتی به  [.5۱-۴9است ] هم در سایر نانوساختارها گزارش شده
 n (p )گاهی ناخالصی نوع سیستم ناخالصی تزریق می شود، 

بطور مثال به داشته باشد.  )الکترون( حفرهتواند حامل بار از نوع می
مقادیر سیبک برای اسپین بالا و پایین به  eV ۲/۰+=µازای 

بوده که نشان دهنده  µV/K ۱۰۰ و µV/K۲5۰ ترتیب برابر
 -eV ۲/۰به ازای  ،از نوع حفره است. از طرفیحامل های بار 

=µ مقادیر سیبک برای اسپین بالا و پایین به ترتیب برابر 

µV/K7 + وµV/K۲97-  بوده که نشان دهنده حامل های بار از
 نوع حفره برای اسپین بالا و الکترون برای اسپین پایین است.

 

رای دو حالت اسپین بالا : نمودار ضریب سیبک برحسب پتانسیل شیمیایی ب 3شکل 

 و اسپین پایین

بر حسب پتانسیل شیمیایی ، ضریب سیبک اسپین و بار ۴در شکل 
شده است. ضریب سیبک اسپینی حاصل اختلاف ضرایب  رسم

 برابرضریب سیبک بار  و باشدسیبک اسپین بالا و پایین می
. با توجه به این استپایین مجموع ضرایب سیبک اسپینی بالا و 

  µV/K 6۰۰تا  -µV/K۱۱۰۰  ضریب سیبک اسپینی بینشکل، 
 µV/K کند در حالیکه ضریب سیبک بار بین حدوداتغییر می

توان نواحی از . همچنین میاستمتغیر  µV/K۴8۰ تا -5۰۰
های شیمیایی یافت که به ازای آنها ضریب سیبک پتانسیل

اسپینی صفر بوده ولی ضریب سیبک بار مقداری غیر صفر باشد و 
 العکس.ب

 

 نمودار ضریب سیبک اسپین و بار برحسب پتانسیل شیمیایی :۴شکل 
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نمودار ضریب شایستگی وابسته به اسپین بر حسب  ،5در شکل 
درجه کلوین و دمای  ۲۰پتانسیل شیمیایی در اختلاف دمای 

های با اسپین بالا و پایین درجه کلوین برای الکترون 3۰۰محیط 
بررسی اهمیت وجود زیرلایه همچنین برای  رسم شده است.

ضریب شایستگی در زمانیکه زیر لایه وجود نداشته مغناطیسی، 
وجود با توجه به این شکل،  باشد هم در شکل رسم شده است.

زیرلایه مغناطیسی در حالت اسپینی پایین اثر قابل توجهی بر 
 طوریکه در پتانسیل شیمیاییهدارد. بضریب شایستگی 

eV ۴/۰-=µ ب شایستگی برای حالت اسپین پایین مقدار ضری
برابر ضریب شایستگی در زمانیست که زیرلایه مغناطیسی  ۱5

وجود پتانسیل تبادلی دهند وجود ندارد. هرچند نتایج نشان می
مغناطیسی تاثیر چندانی بر ضریب شایستگی به ازای حامل های 

 بار با اسپین بالا ندارد. 

 
 سته به اسپین برحسب پتانسیل شیمیایینمودار ضریب شایستگی واب : 5شکل 

ساختار مولکولی برای  این توان نتیجه گرفت کهبدین ترتیب می
ترموالکتریکی بسیار مفید بوده به نحوی که ضریب  کاربردهای

شایستگی آن با تنظیم پتانسیل شیمیایی تا مقادیر بسیار بالایی 
یمیایی آیند. همچنین به ازای مقادیر ضریب پتانسیل شبدست می

شاهد حالتی خواهیم بود که در آن ضریب شایستگی برای  منفی
 پایینکاملا صفر بوده و برای حالت اسپینی بالا حالت اسپینی 

 هم خواهد رسید.  3۰۰حتی تا مقدار قابل توجه 

یکی دیگر از خواص مورد توجه در ساختارهای مولکولی جریان 
ژ بایاسی بر عبوری از ساختار در شرایطی است که هیچ ولتا

نشان دهنده جریان عبوری از  6شکل سیستم اعمال نشود. 
حالتی که )الف( زیرلایه فرو مغناطیس وجود نداشته  سیستم برای

برحسب  ،)ب( زیرلایه فرومغناطیس وجود داشته باشد ،باشد
 ،)الف( 6پتانسیل شیمیایی رسم شده است. همانطور که در شکل 

یل تبادلی وجود ندارد جریان نشان داده شده است وقتی پتانس
بسیار ناچیزی از سیستم عبور می کند. درحالیکه وقتی پتانسیل 

اسپین های تبادلی به سیستم اعمال می شود جریان عبوری برای 
علیرغم اینکه همچنین،  .شونداز یکدیگر جدا میبالا و پایین 

 ،)الف( 6برای هر دو حالت اسپینی افزایش جریان نسبت به شکل 
به وضوح جریان اسپین پایین  ،)ب( 6هود است، در شکل مش

که با توجه به ضعیفتر  قویتر از جریان اسپین بالا دیده می شود
بودن ضریب سیبک و بخصوص ضریب شایستگی برای حالت 

را  5بینی بود )نمودار شکل اسپین بالا این پدیده قابل پیش
دهد، نشان می )ب( 6پدیده قابل توجه دیگری که نمودار  (.ببینید

)ب(  6این سیستم است. همانطور که شکل  یفیلتر خاصیت
دهد، به ازای پتانسیل شیمیایی های کوچکتر از صفر نشان می

همواره جریان خالص با اسپین پایین از سیستم عبور می کند و 
هیچ جریان اسپین بالایی نخواهیم داشت. از طرف دیگر به 

ی بالا از سیستم عبور فقط جریان اسپین eV ۲3/۰+=µازای
به این ترتیب پل مولکولی پیشنهاد شده در این مقاله  خواهد کرد.

تنها خاصیت تولید جریان بدون وجود پتانسیل خارجی را دارد ه ن
بلکه با انتخاب درست ناخالصی می تواند مانند یک فیلتر که فقط 

 می دهد عمل کند. ررا عبویا بالا الکترون های با اسپین پایین 

لازم به ذکر است در این پژوهش اثر همزمان دو عامل پتانسیل 
تبادلی و پتانسیل گیت که هر دو بر ناحیه پراکندگی اعمال شده 

و همکاران در سال  ایلدرآبادیاند بررسی شده است. همانطور که 
برای یک ابزار مولکولی متشکل از زنجیره کربنی و  ۲۰۱9

[ وجود پتانسیل گیت خارجی ۱3نی نشان دادند ]الکترودهای گرافی
بر کلیه نتایج تاثیر زیادی دارد. در پژوهش حاضر ما با در نظر 
گرفتن همزمان پتانسیل مغناطیسی تبادلی و پتانسیل گیت در 
واقع باعث شدیم نه تنها تبهگنی بلکه تقارن بین الکترون های با 

الکترون های  اسپین پایین و بالا شکسته شود و شرایط برای
اسپین پایین بهبود داده شود و الکترون های اسپین بالا از پنجره 
رسانش دور شوند و ماده تقریبا بصورت یک عایق برای این حالت 
اسپینی عمل کند. نتایج بررسی ما نشان داد چنانچه قدرت 
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شرایط برای دو حالت  ،پتانسیل تبادلی منفی مقدار کنونی باشد
ه و نتایج اسپین بالا و اسپین پایین با یکدیگر اسپینی تغییر کرد
 عوض می شود. 

 

 )الف( 

 )ب(

 . نمودار جریان وابسته به اسپین برحسب پتانسیل شیمیایی6شکل 

 

  نتیجه گیری -۴

یک اتصال مولکولی ساندویچ شده بین دو الکترود  ،در این مطالعه
سیل بررسی شد. سیستم در ناحیه وسط تحت پتان گرافیناز جنس 

تبادلی مغناطیسی قرار گرفته است. ضریب سیبک ناشی از 
. نتایج ندمحاسبه شد یاسپین های و همچنین جریان ،گرادیان دما
دهد که پتانسیل تبادلی ضریب سیبک را برای  نشان می

ضریب  با توجه به نتایج، .کند های اسپین مختلف جدا می حالت

به زمانیکه  شایستگی در حضور زیرلایه فرو مغناطیس نسبت
زیرلایه وجود ندارد برای حالت اسپین پایین افزایش چشمگیری 
داشته و برای حالت اسپین بالا تغییر چشمگیری ندارد. در نهایت 
جریان ناشی از اختلاف دمای دوسر نمونه بررسی شد. نتایج نشان 
داد در عدم حضور پتانسیل تبادلی جریان بسیار ضعیف است. 

سیل تبادلی برای هر دو حالت اسپینی جریان درحالیکه وجود پتان
را تقویت می کند. هرچند افزایش جریان برای اسپین پایین بسیار 

نتایج نشان می دهند این ساختار شدیدتر از حالت اسپین بالاست. 
مولکولی در طراحی ادوات اسپینی با مصرف بهینه انرژی بسیار 

  مفید خواهد بود.
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Abstract:  

   In this research, we investigate and study the electronic, spintronic, and thermoelectric properties of a benzene 

molecule and two triangular graphene flakes confined between two semi-infinite graphene nanoribbons. We 

assume that the presence of a ferromagnetic sublayer in the middle of the structure induces an exchange 

potential, which in turn affects electron conductance by breaking the spin degeneracy between different spin 

states. We assume no bias potential is applied between the two ends of the sample; instead, a temperature 

difference of 20 K between the two ends of the structure generates a current. This article based on tight binding 

model focuses on the thermoelectric properties of this system, and the results show that the Seebeck coefficient 

for both spin states will have a significant value. The Seebeck coefficient for electrons with up and down spins 

differs from each other, and it exhibits a significant increase for the down spin state compared to a case with no 

exchange potential. It is observed that the spin-dependent electrical current ranges from one to two nanoamperes 

for the up-spin state and from seven to eight nanoamperes for the down spin state, while without the presence of 

the exchange potential, the current would be much weaker. 
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