
 

Volume 13 | Issue 2 | 2026 | Pages 763-773 

 

Electronic transport and thermoelectric properties of a four 

atomic molecule within the tight-binding approach  

          M. Mardaani*, H. Rabani, T. Akbari Chaleshtori and M. Piramoon 

Department of Physics, Faculty of Sciences, Shahrekord University, Shahrekord, Chaharmahal Bakhtiari 

 
17-08-2026 Accepted:                    09-08-2026 Revised:                    29-60-2026 Received: 

 

 
How to Cite This Article: 

Mardaani M, Rabani H, piramoon M, Akbari Chaleshtori T. Electronic transport and thermoelectric 

properties of a four atomic molecule within the tight-binding approach. Nanomeghyas. 2026;():e738875 (In 

Persian). doi: 10.22034/ns.2026.2092891.1438 

 

).https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/BY license (-This is an open access article under the CC    

Abstract: In this paper, we investigate the transport and thermoelectric properties of a four-atom 

nanostructure in different configurations. As an impurity, one of its atoms is assumed to be different from 

the others. These calculations are performed using the Green's function technique within the tight-binding 

approach. In the hopping of electrons between atoms of the molecule, the electron wave functions undergo 

constructive and destructive interferences so that in some configurations and at certain energies, the local 

density of states finds drastic variation. Correspondingly, in the vicinity of these energies, a Fano 

resonance is observed in the electronic transmission coefficient curve. The variation in the electronic 

density of states and the existence of Fano resonance, in turn, lead to a nonzero Seebeck coefficient in the 

system. In unbranched or impure molecules, despite having a cyclic geometric structure, this phenomenon 

is not observed. In these molecules, when the number of branches connected to the molecule that has a 

cyclic structure is larger, the Seebeck coefficient has a higher value. Finally, we calculate and discuss the 

power and merit coefficients that are important from an experimental viewpoint for different possible 

molecule configurations. This research facilitates the preparation of compounds with a large Seebeck 

coefficient, which can lead to the preparation of thermoelectric converter devices with a high 

thermoelectric figure of merit. 
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 یک متفاوت هايپيکربندي کییترموالکتر خواص و ونیالکتر ترابرد

 تنگابست رهيافت در اتمی چهار مولکول
 رامونيپ کايمل |يچالشتر ياکبر یتق | یربان حسن |*یمردان محمد

 بختياری و چهارمحال ، کردشهر ،شهرکرد دانشگاه ،پايه علوم دانشکده ،فيزيک گروه

 

 

 
 

 

 هایپیکربندی ترموالکتریکی خواص و الکترونی ترابرد تقی. چالشتری اکبری ملیکا, پیرامون حسن, ربانی محمد, مردانی مقاله: این به استناد نحوه

 . .ns.2026.2092891.1438 doi: 1405;():e738875. Nanomeghyas/10.22034تنگابست رهیافت در اتمی چهار مولکول یک متفاوت
 

 
 

     )/https://creativecommons.org/licenses/by/4.0است شده منتشر BY-CC آزاد دسترسی مجوز تحت مقاله این   

 فرض که متفاوت، هایپيکربندی در اتمی چهار ساختار نانو کی ترموالکتریکی و یالکترون ترابردی خواص مقاله نیا در :یدهچك

 از ستفادها با و تنگابست افتيره در محاسبات .گيردمی قرار یبررس مورد ،است متفاوت بقيه با یناخالص بعنوان هااتم از یکی شده
 شوند،یم رانگریو و سازنده هایتداخل دچار یالکترون موج توابع ،مولکول یهااتم نيب الکترون پرش در د.انشده انجام نیگر تابع فن
 .کندمی پيدا یدیشد راتييتغ یمحل یالکترون هایحالت یچگال ،یخاص یهایانرژ در و هایکربنديپ از یبرخ در که ینحو به

 هایحالت یچگال در رييتغ .شودیم مشاهده فانو دیتشد ،هایانرژ نیا مجاورت در و الکترون عبور بیضر یمنحن در همزمان
 یالصناخ ای شاخه فاقد یهامولکول در امر نیا .کندمی جادیا سامانه در بکيس بیضر خود نوبه به فانو دیتشد وجود و یالکترون

 بيشتر یمولکول به متصل یهاشاخه تعداد چه هر هامولکول این در .شودینم مشاهده یاحلقه یهندس ساختار بودن دارا رغمیعل
 نظر از که شایستگی و توان ضرایب همچنين .است بيشتری مقدار دارای بکيس بیضر باشد، ناخالصی شامل مولکول یا باشد

 با یباتيترک ساخت پژوهش نیا است. گرفته قرار بحث مورد و محاسبه مختلف هایپيکربندی برای هستند، توجه مورد تجربی
 .کندمی بينیپيش ،شوند منجر بالا یستگیشا بیضر با کیالکترترمو مبدل قطعات ساخت به توانندیم که را بکيس بیضر

 فانو دیتشد بک،يس ،عبور بیضر ن،یگر تابع ،تنگابست :کلیدی واژگان 
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  مقدمه -5

 به نانو ابعاد در الکترونيکی قطعات ساخت ،یفناور و علم پيشرفت با امروزه
 یسازنهبهي رواین از .است یافته توسعه و شده محقق انگيزیشگفت ورط

 گاهیجا گرمایی هدایت و رسانش مانند زمقياسیر قطعات یکیالکتر خواص
 عبور در است یهیبد [.1-3] است کرده دايپ محققان مطالعات در یاژهیو

 .دهدمی رخ یکوانتم تداخل ، کيمزوسکوپ سامانه یک از فونون و الکترون
 عبور بیضر نمودار در یاضاف یهاهدرّ ای هاقله صورت به یکوانتم تداخل اثر
 و یمولکول یحسگرها ،کليدها عملکرد در تواندیم که شودیم دهید

 یبرا توانیم طرفی از [.4،5] شود گرفته کار به کیترموالکتر یهادستگاه
 استفاده کیترموالکتر انیجر یريگاندازه از هاسامانه یالکترون ساختار مطالعه

 یمولکول ساختار یکربنديپ توسط یکوانتم تداخل آثار کنترل چون کرد.
 یجنبه و رفته فراتر یاديبن و ینظر مطالعات از پدیده این است، پذیرنامکا

 نیا منشاء افتنی یبرا نظری پژوهشگران [.4] است کرده دايپ یکاربرد
 ترابرد یمعادله مانند متفاوتی یهاروش از شانآثار مطالعه و هادهیپد

  [.2،6] ندکنمی استفاده نیگر تابع فن و بولتزمن
 یکربنديپ به آن یبستگوا ،یکوانتم تداخل ظهور علت مقاله نیا در
 عنوان به متفاوت یگاهیجا یانرژ با اتم کی وجود و مولکول یهندس

 با ییکالکترترمو و عبور بایضر و است گرفته قرار مطالعه مورد یناخالص
 همچنين .شوندیم یبررس تنگابست افتيره در و نیگر تابع روش از استفاده

 قرار بررسی مورد ناخالصی وجود و هاشاخه تعداد به یباضر این وابستگی
 .است گرفته

 و عبور یباضر یمحاسبه برای نظری چارچوب بعد بخش در
 نتایج سپس .شودمی ارائه اتمی چهار ساختار نانو کی از ییکالکترترمو

 .گيردمی قرار بحث مورد مولکول متفاوت یهایکربندپي برای محاسبات
 .دارد تعلق مقاله بندیجمع به نيز آخر بخش

 

 بندیفرمول -2

 هادی دو به اتصال دو طریق از که اتمی چهار مولکول یک ،1 شکل مطابق
 زیر صورت به سامانه این هاميلتونی گيریم.می نظر در است، متصل یکسان
 [7] شودمی نوشته

,M ML LH H H H                                          )1( 

 هایهاميلتونی ترتيببه MLH و LH ،ولکولم هاميلتونی MHآن در که
 تنگابست تقریب در آنها شکل است. مولکول به هاهادی اتصال و هاهادی
 است چنين
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p, و مولکول امp اتم جایگاهی انرژی p آن در که q بين پرش انرژی 

 مقدار نيست، هااتم بين پيوند که مواردی در است بدیهی است. آن هایاتم

,p q همچنين است. صفر C در مولکول و هادی هر اتم بين پرش انرژی 

-می فرض 0 و 0 تنگابست پارامترهای هاهادی مورد رد است. اتصال

 یهمه ،LH هاميلتونی در اول زنیجمع در p که است ذکر به لازم شوند.
 نباید نيز دوم زنیجمع در و کندمی اختيار را 4 تا 1 اعداد بجز صحيح اعداد
 به هادی یک که ایمکرده فرض باشند. 4 تا 1 براها و کت داخل اعداد

 هااتم گذاری)شماره باشند متصل امJ جایگاه دیگر هادی و امI جایگاه
 از الکترونی رعبو ضریب بررسی منظور به .(شودمی انجام 1 شکل مطابق

 زیر رابطه از را هاهادی حضور در مرکزی بخش گرین تابع ه،سامان این
 [3] کنيممی محاسبه

 

 یک از حلقوی )د( و )ج( شكل، T )ب( خطي، )الف( پیكربندی چهار :5 شكل

 شده تصلم ساده هادی دو به خود اتم دو طریق از که اتمي چهار مولكول

 و شده فرض متفاوت ناخالصي، عنوانبه رنگ()سیاه هااتم از یكي است.

   است. شده داده نشان خروجي و ورودی هایپیكان با هاهادی
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4 ،الکترون انرژی  آن در که 4I  و 4 مرتبه از یکّه ماتریس  
 و است اتصال هایهادی وجود دليل به یمرکز سامانه یالکترون یخودانرژ

 [8] شودیم محاسبه ریز شکل به

 )الف(

 )ج(

 )ب(

 )د(
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 مرتبط سامانه نگری تابع به الکترونی عبور ضریب لی-فيشر رابطه کمک با و
 [:9] شودمی

2

,( ) Im ( ) ,el M I JT G                        )5( 

), آن، در که )M I JG سطر در واقع هیدرا Iستون و امJتابع سیماتر ام 

 و توان سيبک، یبارض توانيممی ترمودیناميکی روابط کمک با است. نیگر
 [511،] کنيم محاسبه زیر صورت به را ترتيب به را شایستگی
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 ضرایب همچنين هستند. مطلق دمای Tو الکترون بار e آن در که
 شوندمی محاسبه زیر رابطه از اونزاگر
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 آن در که
F هاهادی بودن فلزی دليل به اینجا در که است فرمی انرژی 

  شود.می اختيار صفر
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اینجا در که
Bk است. بولتزمن ثابت 

 

 بحث و نتایج -6

 به ترتيب به دیگر هادی و یک شماره اتم به هادی یک ،1 شکل مطابق
 سادگی برای شود.می متصل مولکول چهارِ و سه دو، یک، شماره هایاتم

 بين پرش انرژی با مساوی را نظر مورد مولکول هایاتم بين پرش انرژی
 هایانرژی همچنين گيریم.می نظر در 1eV با برابر و هاهادی هایاتم

 0.8eV و صفر ترتيب به هااتصال در پرش و سامانه هایاتم جایگاهی
 انرژی دارای تواندمی ناخالصی بعنوان هااتم از یکی همچنين .شودمی فرض

-می اتم آن ،اتم یک به تيگ ولتاژ یک اعمال با باشد. صفر غير جایگاهی

 هااتم بقيه به بتنس اتم آن جایگاهی یانرژ و کند رفتار یناخالص مانند تواند
  .شود جاهجاب گرید

 نظر، مد پيکربندی چهار با سامانه الکترون عبور ضریب لگاریتم 2 شکل
 در که طورهمان دهد.می نشان را هااتم سایر و خودش با یک شماره اتم بين

 در زیادی تغييرات ،دوم هادی گرفتن قرار محل شود،می مشاهده شکل این
 هندسه تفاوت از ناشی امر این کند.می ایجاد رونیالکت عبور ضریب ميزان

 بين هایاتم تعداد چقدر هر )الف(، 2 شکل به توجه با است. هاپيکربندی
 در یابد.می کاهش الکترون عبور احتمال یابد، افزایش پيکربندی در هاهادی

-اتم بين الکترون عبور ضریب مقدار که شودمی دیده وضوح به شکل این

 کمتر چهار و یک هایاتم بين عبور ضریب به تنسب سه و یک های
 عبور ضریب افزایش باعث اول اتم به هادی دو هر بودن متصل شود.می

 عبور یندآفر در بيشتری هایالکترون مورد این در زیرا است. شده الکترونی
 این در یابد.می افزایش عبور ضریب مقدار نتيجه در و کنندمی مشارکت

  برحسب الکترونی عبور ضریب لگاریتم ایهمنحنی شکل،
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 حسب بر الكتروني عبور ضریب لگاریتم (برخط نسخه در )رنگي :2 شكل

 یک هاشكل این در مختلف. هایپیكربندی با اتم چهار با مولكولي از انرژی

 دیگر یهااتم سایر و اتم همان به دیگر ادیه و یک شماره اتم به هادی

 است. شده متصل 5 شكل گذاریشماره با مطابق

 مولکول در شاخه وجود و هستند صفر انرژی حول تقارن دارای انرژی،
 شکل T مولکول مورد برای )ب( 2 شکل ندارد. منحنی تقارن در تأثيری

 مورد به نسبت کمتری تغييرات دارای عبور ضریب دهدمی نشان که است
 شکل در است. داده رخ کمتری ویرانگر داحلت نظر به و است )الف(2 شکل

 حول عبور ضریب منحنی ناخالصی، وجود عدم یا وجود صورت در )ج( 2

0  مولکول در مختلف مسيرهای از که الکترونی امواج و نيست متقارن 
 الکترون گذر که شوندمی ویرانگری و سازنده هایتداخل باعث کنند،می گذر

 وجود با عبور ضریب منحنی بنابراین .[11] سازندمی متأثر مورد هر در را
 شاخه که وقتی به نسبت مورد این در نيست. متقارن دیگر مولکول در شاخه

 )ب( )الف(

 )ج( )د(
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 و کنندمی مشارکت عبور یندآفر در کمتری هایالکترون باشد، نداشته وجود
-منحنی ()د 2 شکل در است. کمتر موارد سایر به نسبت عبور ضریب ميزان

 صفر انرژی حول آن لگاریتم و الکترونی عبور ضریب عبور ضریب های
 به هاهادی اتصال محل ایحلقه پيکربندی وجود رغمعلی و هستند متقارن

 ضریب اندازه در تغيير باعث فقط مختلف هایپيکربندی در مولکول هایاتم
  عبور
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 حسب بر الكتروني عبور ضریب ریتملگا برخط( نسخه در )رنگي :6 شكل

 شماره اتم اینجا در متفاوت. هایپیكربندی در اتم چهار با مولكولي از انرژی

 ادیه و یک شماره اتم به هادی یک هاشكل این در است. ناخالصي اتم دو،

 متصل 5 شكل گذاریشماره مطابق دیگر یهااتم سایر و اتم همان به دیگر

  است. شده
 

  شود.می حفظ عبور ضریب هایمنحنی تقارن ولی شود.می الکترونی
 نسبت متفاوتی جایگاهی انرژی دارای 2 شماره اتم کنيممی فرض ادامه در
 وجود با معادل توانمی را موضوع این که باشد مولکول هایاتم سایر به

 در را آن یالکترون عبور ضریب لگاریتم 3 شکل دانست. مولکول در ناخالصی
 محل که شودمی دیده شکل این در دهد.می نشان متفاوت هایپيکربندی

 با کند.می ایجاد عبور ضریب ميزان در زیادی اتتغيير هاهادی گرفتن قرار
 پتانسيل قدرت افزایش معنی به که دو شماره اتم در جایگاهی انرژی افزایش

 لگاریتم یهامنحنی همچنين یابد.می کاهش عبور ضریب است، ناخالصی
 نيستند، صفر انرژی حول تقارن دارای انرژی، حسب بر الکترونی عبور ضریب

 3 شکل در است. مولکول در ناخالصی، وجود از ناشی تقارن عدم این که
 الکترونی عبور ضریب یابد افزایش ناخالصی جایگاهی انرژی چقدر هر )ب(،

 برحسب عبور ریبض لگاریتم هایمنحنی ناخالصی، غياب در یابد.می کاهش

0 حول تقارن دارای انرژی،  کاهش به ناخالصی حضور ولی هستند 
 عدم ناخالصی، وجود صورت در )ج( 3 شکل در است. شده منجر عبور ضریب
 سازنده هایتداخل مورد این در است. بارزتر صفر انرژی حول منحنی تقارن

 گذرند،می مولکول در مختلف مسيرهای از هک الکترونی امواج بين ویرانگر و
 هایمنحنی )د( 3 شکل در گيرد.می صورت ناخالصی اتم وجود از متأثر

 کمتری مقدار )د(، 2 شکل به مربوط موارد به نسبت عبور ضریب لگاریتم
 متقارن صفر انرژی حول هامنحنی ناخالصی، حضور در و مورد این در دارند.

 باعث )ج( 3 شکل موارد برای شاخه یک همانند ناخالصی وجود و نيستند
 در سریع تغيير مورد این در شود.می سامانه از الکترون عبور ضریب کاهش
 در فانو تشدید وجود بر دلالتی لگاریتمی منحنی متوالیِ کاهش و افزایش
 برهمکنش یجهينت فانو دیتشد .[12-14] است عبور بضری منحنی
 یانرژ با یناخالص اتم از یناش یگسسته یانرژ تراز کی نيب یکوانتوم

 یاحلقه ساختار از یناش یهاحالت از وستهيپ فيط کی با متفاوت یگاهیجا
 موج تابع که شودیم باعث برهمکنش نیا است. مولکول یارهيزنج ای

 امواج با رانگریو ای سازنده تداخل گسسته، تراز یانرژ یکینزد در الکترون
 یدیتشد یکنندهپراکنده کی عنوان به یصناخال اقع،و در کند. دايپ وستهيپ

 یانرژ به وابسته یشدت با را مختلف یتداخل یرهايمس که کندیم عمل
 فيط در تقارن عدم جادیا باعث یانرژ یوابستگ نيهم و کندیم بيترک

 ،یبزرگ یمرتبه کی از شيب تا توانندیم یکوانتوم تداخل اثرات .شودیم
 .[15،16] کنند جادیا را رسانش راتييتغ

 هایحالت چگالی 5 و 4 هایشکل در مسئله، فيزیک بهتر فهم برای 
 ترتيب به انرژی از تابعی صورت به را مولکول دوم اتم روی الکترونی محلی
 ناخالصی غياب در اولاً ایم.آورده ناخالصی وجود عدم و وجود مورد دو برای

 انرژی به نسبت هامنحنی دارخهشا مثلثی مورد بجز هاپيکربندی تمامی در
 ناخالصی حضور در تقارن این شکست ملاحظه قابل نکته متقارنند. صفر
 غياب در اینکه دليل است. مشاهده قابل 5 شکل در وضوح به که است

 این ندارد، وجود تقارن ج(، 4 )شکل دارشاخه مثلثی پيکربندی در ناخالصی
 آن به متصل اتم جایگاهی انرژی تغيير باعث مثلث به متصل شاخه که است
 ناخالصی فيزیکی نظر از [.17] کندمی عمل ناخالصی یک مانند و شودمی

 جایگاهی انرژی مقدار به بسته و کندمی عمل کوانتومی چاه یا سد یک مانند
  دهد.می قرار تأثير تحت را الکترونی هایحالت چگالی ناخالصی، اتم
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 اتم روی الكتروني محلي هایحالت چگالي (برخط نسخه در )رنگي :0 شكل

 و یک اتم به هادی یک جااین در انرژی. از تابعي صورت به مولكول دوم

 5 شكل گذاریشماره مطابق دیگر یهااتم سایر و اتم همان به دیگر ادیه

 است. شده متصل
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 اتم روی الكتروني محلي هایحالت چگالي برخط( خهنس در )رنگي :1 شكل

 ناخالصي دو شماره اتم اینجا در انرژی. از تابعي صورت به مولكول دوم

 سایر و اتم همان به دیگر ادیه و یک شماره اتم به هادی یک است.

 شده متصل 5 شكل وارهطرح با شده داده نشان یكربندیپ در دیگر یهااتم

  است.
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 توان، شایستگي، یباضر هایمنحني برخط( نسخه در )رنگي :3 شكل

 مثلثي پیكربندی برای وقتي دما برحسب الكتریكي رسانندگي و سیبک

 به هاهادی از یكي وقتي ضرایب هاشكل این در شوند.مي ترسیم دارشاخه

 شكل گذاریشماره مطابق هااتم سایر و اتم همان به دیگر هادی و اول اتم

  است. شده ترسیم دما حسب بر است، شده متصل 5

 
 رسانندگی و سيبک توان، شایستگی، یباضر هایمنحنی ،6 شکل در

 این مقدار شوند.می دیده )ج( 1 شکل پيکربندی برای دما حسب بر الکتریکی
 وجود علت است. رصف ،ناخالصی غياب در هاپيکربندی سایر برای یباضر

 مسيرهای از الکترونی امواج بين تداخل پيکربندی این در صفر غير ضرایب
 چگالی در شدید تغيير ایجاد باعث که است آن به متصل شاخه و حلقه داخل
 الکترون عبور ضریب نمودار انرژی، همان در شود.می محلی هایحالت
 خاصی انرژی رد عبور ضریب صورت، این در است. فانو تشدید دارای

  شود.می صفر غير سيبک ضریب آن پيرو و یافته افزایش
 برای دما حسب بر سيبک ضریب هایمنحنی ،7 شکل در

 نمایش دو شماره اتم بودن متفاوت فرض با 1 شکل مختلف هایبندیپيکر
 ناخالصی وجود شود،می مشاهده هاشکل این در که طورهمان اند.شده داده

 مختلف هایپيکربندی در مولکول از عبوری الکترونی جاموا تداخل باعث
 خاصی هایانرژی در هاحالت چگالی حلقه، وجود غياب در حتی .شودمی

 به منجر و داده رخ عبور ضریب در فانو تشدید آن پيرو و یافته شدید افزایش
 ایجاد
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 بر را سیبک بضری هایمنحني شكل این برخط( نسخه در )رنگي 7 شكل

 در که دهد.مي نشان 5 شكل در هداد نمایش هایپیكربندی برای دما حسب

 هااتم سایر و اتم همان به دیگر هادی و یک شماره اتم به هادی یک آنها

 شماره اتم ایمکرده فرض و است شده متصل 5 شكل گذاری شماره مطابق

 که باشد، داشته كولمول هایاتم سایر به نسبت متفاوتي جایگاهي انرژی دو

  است. دو شماره اتم جایگاه در ناخالصي وجود معادل امر این
 

 حرکت یبرا یمتفاوت یرهايمس حلقه وجود شود.می صفر غير سيبک ضریب
 از تواندیم الکترون و (خطی مولکول خلاف )بر کندیم فراهم یالکترون موج

 دو نیا از گذرا الکترونی واجما برسد. مقصد به حلقه نیيپا و بالا ريمس دو
 شود.می ایجاد عبور بیضر در تشدیدی نتيجه در و کرده تداخل هم با ريمس
 دو نيب سازنده تداخل دهنده نشان ،7 شکل سيبک هایمنحنی مثبت بيش

 در است آن فقدان مسير دیگری و یناخالص اتم شامل یکی الکترون ريمس
 که کندیم رييتغ یطور هاموج یبنس فاز  ،یانرژ شیافزا با موارد این

 یمنف بيش .ابدییم شیافزا عبور ضریب و شودیم شتريب یموج یهمپوشان
 یانقطه به ینسب فاز یعنی است. رانگریو تداخل دهنده شانن هامنحنی این
 کاهش الکترونی عبور ضریب و کنندیم یخنث را گریکدی ريمس دو که دهيرس
 یخودانرژ فاز به شدت به یانرژ به نسبت عبور بیضر مشتق چون یابد.می

 رييتغ ميمستق جهينت ب،يش رييتغ نیا د،دار یبستگ اتصال پرش انرژی و
 تراز یکینزد در یانرژ به نسبت یناخالص حضور در نیگر تابع فاز عیسر

 بدون حلقه وجود 1 شکل از )د( و )ج( هایپيکربندی در [.18] است گسسته
 متقارن نوسانات معمولاً عبور ضریب یمنحن شودمی باعث ،یخالصنا اتم

 هاقله طرف دو در یمنف و مثبت بيش که باشد، داشته (گنریو-برت هایقله)
 پراکندگی مرکز کی عنوان به تواندیم یناخالص [.19] است متقارن هاهدرّ و

 یانرژ به وابسته شدت با را مختلف یتداخل یرهايمس که کند عمل یدیتشد
 شود،می دیده 5 شکل در که طورهمان ل،يدل نيهم به .کندیم بيترک

 به (یناخالص تراز کینزد یانرژ اسيمق در کم)دست هادرّه ای هاقله از یبرخ
 هم کنار در یمنف و مثبت تند اريبس یهابيش و شوندیم نامتقارن شدت
 که طورهمان شوند.می منجر صفر غير سيبک ضریب به که شوندیم ظاهر

 به وابسته تواندیم بکيس بیضر علامت شود،می مشاهده 7 شکل در
 این باشد. ،دنشویم یناش هایناخالص یا و حلقه از که یانرژ یترازها ساختار
 مانند واقعی هایسامانه برای مقدارش و باشد حقيقی عدد هر تواندمی کميت
 وتمتفا ،یناخالص با یهانانوحلقه ،یکوانتوم نقاط ک،يمزوسکوپ یهاحلقه
 ضریب برای ترکوچک ای بزرگتر یليخ ریمقاد به رسيدن امکان اما ،است

 ساختار و دما ماده، نوع به ضریب این یعدد محدوده دارد. وجود سيبک
 بر ولت ميکرو 11 زیر اغلب آلومينيوم و مس مثل فلزاتی برای .است وابسته
 تغيير و است هموار یفرم سطح در حالت یچگال فلزات در زیرا است. کلوین
 برای و کلوین بر ولت ميکرو 1111 تا -311 از سيليکون برای و ندارد زیادی

 شده گزارش نيز کلوین بر ولت ميکرو 611 تا -511 از p نوع نيمرساناهای
 اريبس تواندیم یکوانتوم هایسامانه و نانوساختارها برای کميت این است.

3) شود بزرگ 510 10 (μV K)) و نانو ساختار با هایحلقه برای و 

410 تا فانو تشدید با یکوانتوم نقطه و ناخالصی (μV K) شده گزارش 
 مقادیر به مقدارش آلایيده بسيار هایهادینيمه در همچنين [.18،21] است

  .شودمی نزدیک فلزات در سيبک ضریب
 صورت به را مولکول متفاوت هایپيکربندی توان ضریب ،8 شکل در
-شکل همانند نيز اینجا در ایم.کرده ترسيم ناخالصی حضور در دما از تابعی

 امJ اتم به را دیگر هادی و مولکول اول اتم به را هادی یک پيشين، های
 تواندمی مولکولی هایسامانه در توان ضریب عددی مقدار .ایمکرده متصل
 افزایش با که شودمی دیده  [.21] کند اختيار نيز توفم حد در کوچکی مقادیر

  یاید.می افزایش توان ضریب مقدار هاحامل تعداد افزایش آن نوبه به و دما
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 مولكول برای دما حسب بر توان ضریب برخط( نسخه در )رنگي :1شكل 

 اتم جایگاه از هادی یک متفاوت. هایپیكربندی چهار در هادی دو به متصل
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-شماره است. شده متصل مولكول به J جایگاه از دیگری و یک شماره

 هااتم دیگر با مولكول 2 شماره اتم و است 5 شكل مطابق هااتم گذاری

    کند.مي بازی را ناخالصي نقش و داشته تفاوت
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 برای دما حسب بر شایستگي ضریب برخط( نسخه در )رنگي :9شكل

 از هادی یک متفاوت. هایپیكربندی چهار در هادی دو به متصل مولكول

 5 شكل گذاری شماره مطابق J جایگاه از دیگری و یک شماره اتم جایگاه

 نوانبع 2 شماره اتم جایگاهي انرژی همچنین است. شده متصل مولكول به

  دارد. تفاوت مولكول هایاتم دیگر جایگاهي انرژی با ناخالصي

 
 دهدمی تغيير را توان ضریب مقدار هااتصال محل و متفاوت هایپيکربندی

 هم که است مواردی برای بخصوص کوانتمی هایتداخل وقوع آن دليل که
  باشند. داشته وجود ساختار در دو هر شاخه هم و حلقه

 به را مولکول متفاوت هایپيکربندی شایستگی ضریب یمنحن ،9 شکل در
 اول اتم به هاهادی از یکی ایم.آورده ناخالصی حضور در دما از تابعی صورت

 از شاخصی شایستگی ضریب است. شده متصل امJ اتم به دیگر هادی و
 جریان مقدار هچ تا دهدمی نشان که است ترموالکتریکی سامانه یک کارایی

 آن تربالا مقدار رواین از .[2] شودمی ایجاد حرارت انتقال برابر در الکتریکی
 انرژی به گرمایی انرژی تبدیل در سامانه بهتر عملکرد یدهنده نشان

 به نسبت با شایستگی ضریب توان، ضریب مانند نيز اینجا در است. الکتریکی
 و حلقوی پيکربندی برای آن رمقدا و داشته صعودی رفتاری دما افزایش

  است. هاپيکربندی سایر از ربيشت دارشاخه

 

 یریگجهینت  . 0

 مولکول یک به مربوط ترموالکتریکی و ترابردی ضرایب بررسی خلاصه بطور
 جایگاه دو از که ناخالصی یک شامل متفاوت هایپيکربندی در اتمی چهار

 شود.می زیر نتایج به جرمن  است، شده متصل ساده هادی دو به اختياری
 باعث تواندمی ای،حلقه ساختار غياب در حتی تنهایی، به ناخالصی وجود
 غيرصفر سيبک ضریب به و شده الکترونی عبور ضریب در فانو تشدید ایجاد
-حلقه پيکربندی تنها ناخالصی، بدون هایمولکول در که حالی در شود. منتج

 شاخه وجود واقع در د،ندهمی نشان دخو از را رفتاری چنين دارشاخه ای
 که را قبلی شناخت یافته، این .دهدمی افزایش را الکترونی امواج پراکندگی

 .دهدمی گسترش ،[5] دادندمی نسبت هاحلقه وجود به بيشتر را فانو تشدید
 .ستين رصفريغ بکيس بیضر کنندهنيتضم خود یخود به فانو دیتشد وجود

 ريغ بکيس بیضر دارد، وجود فانو دیتشد که یوقت یسبرر مورد یسامانه در
 هایپيکربندی در حتی ناخالصی، وجود که شده داده نشان .شودیم صفر

 را ميزبان هایاتم جایگاهی انرژی حول رسانش طيف تقارن هندسی، متقارن
 صفر غير سيبک ضریب وجود برای لازم شرط تقارن عدم این و برده بين از

 عبور متفاوت هایريمس از تواندیم الکترون ،ایحلقه یاساختاره در .است
 ،هاريمس نیا نيب عبوری الکترون موج تابع فاز اختلاف مقدار به بسته کند.

 که شودیم باعث یناخالص وجود هد.دمی رخ رانگریو ای سازنده تداخل
 شکل فانو تشدید و نباشند متقارن گرید هاريمس در شده کسب یفازها

 فانو دیتشد یدارا آن عبور بیضر یمنحن که خاص یکربنديپ در بگيرد.
 انتخاب با بنابراین .ميهست رصفريغ بکيس بیضر شاهد اغلب است،

 توانیم باشد، فانو دیتشد یدارا آن عبور بیضر یمنحن که خاص یکربنديپ
 تعداد چه هر هایبندکريپ نیا در کرد. یطراح یکارآمد کیترموالکتر مواد

 بکيس بیضر باشد، داشته وجود بيترک در یناخالص ای شود شتريب هاشاخه
 رودمی انتظار که طورهمان [.13،14] داشت خواهد یتربزرگ مقدار سامانه
 سيبک ضریب همانند نيز شایستگی و توان ضرایب که دهدمی نشان نتایج
 و گرهاحس طراحی در است ممکن مقاله این نتایج و رهيافت کنند.می رفتار

    باشد. مفيد هاآن خواص بينیپيش همچنين و ترموالکتریک ایکليده
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Abstract: In this paper, we investigate the transport and thermoelectric properties of a four-atom 

nanostructure in different configurations. As an impurity, one of its atoms is assumed to be different from 

the others. These calculations are performed using the Green's function technique within the tight-binding 

approach. In the hopping of electrons between atoms of the molecule, the electron wave functions undergo 

constructive and destructive interferences so that in some configurations and at certain energies, the local 

density of states finds drastic variation. Correspondingly, in the vicinity of these energies, a Fano 

resonance is observed in the electronic transmission coefficient curve. The variation in the electronic 

density of states and the existence of Fano resonance, in turn, lead to a nonzero Seebeck coefficient in the 

system. In unbranched or impure molecules, despite having a cyclic geometric structure, this phenomenon 

is not observed. In these molecules, when the number of branches connected to the molecule that has a 

cyclic structure is larger, the Seebeck coefficient has a higher value. Finally, we calculate and discuss the 

power and merit coefficients that are important from an experimental viewpoint for different possible 

molecule configurations. This research facilitates the preparation of compounds with a large Seebeck 

coefficient, which can lead to the preparation of thermoelectric converter devices with a high 

thermoelectric figure of merit. 
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