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1. Introduction 

Molecular electronics were first identified in 1971 during investigations into 
the interactions between fatty acids and cadmium salts by two German 
chemists. As a modern branch of nanotechnology, this field aims to overcome 
dimensional limitations in nanoelectronics and reach the molecular scale. 
Since then, numerous studies have focused on designing and constructing 
electronic circuits at the molecular level using active organic molecules. 
Although several advantages have been reported for using such molecules at 
the nanoscale, establishing effective connections between them and metal 
electrodes remains one of the primary challenges. This research focused on 
polyphenylene (C6H4)n-based molecular electronic wires that have a current 
density ten times that of carbon nanotubes by employing Density Functional 
Theory (DFT). We consider the effect of electrodes in molecular circuits. 
 

2. Methodology 
Recent studies have examined the conductivity of small molecules such as 
polyphenylenes and their performance as molecular wires or switches. 
Continuing in this direction, the present research analyzes the electron 
transport characteristics of the benzene-based structures containing donor and 
acceptor functional groups such as -NH2 and -NO2 in heterogeneous 
configurations. These structures align with the molecular rectification model 
proposed by Aviram and Ratner. In this study, electronic wires based on 
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polyphenylenes (C6H4) n, which have been reported to exhibit higher current 
densities than carbon nanotubes, were selected and simulated by using the ab-
initio code based on the Density Functional Theory as well as the non-
equilibrium Green's function (NEGF) computational methods. In these 
simulations, three types of molecules were placed in the central region of the 
circuit and connected to gold or platinum electrodes via sulfur anchoring 
groups (Figure 1).  In circuit (a) two polyphenylene molecules are connected 
to gold electrodes with sulfur clips (2DTB-Au), in circuit (b) two 
polyphenylene molecules are connected to platinum electrodes with sulfur 
clips (2DTB-Pt), in circuit (c) two polyphenylene molecules with -NO2 
(nitrobenzene C6H5NO2) and -NH2 (aniline C6H5NH2) with an acetylene 
between them are connected to gold electrodes with sulfur clips (NB-An-Au), 
and in circuit (d) two nitrobenzene and aniline molecules with an acetylene 
between them are connected to platinum electrodes with sulfur clips.  
 

 
Fig. 1 Introduction of the studied configurations.  

 
First, the structure of polyphenylene (C6H4)n, nitrobenzene C6H5NO2, and 
aniline C6H5NH2 molecules were created and relaxed using the SIESTA code. 
Then, the circuits were simulated and relaxed by using sulfur alligator-clips 
with two different types of gold or Platinum electrodes. The effect of these 
two types of electrodes on conductance was investigated, and due to 
experimental limitations, theoretical approaches were adopted as analytical 
tools to predict device behavior. The passing flow through each circuit was 
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calculated in the voltage range from -2V to +2V to investigate the probability 
of rectification. The calculations considered the spin polarization effect of 
electrons (spin mode), and also without considering this effect (non-spin 
mode). We employed the TranSIESTA  code to investigate the electronic 
transfer properties. Calculations were performed using the Generalized GGA-
PBE approximation for the exchange-correlation function in the electron-
electron interaction. SZP molecular orbitals were assumed for carbon atoms, 
and DZP molecular orbitals were assumed for hydrogen, sulfur, nitrogen, and 
oxygen atoms. The cutoff energy was set to 200 Ry. A vacuum layer of 20 Å 
was used to optimize the structure, and also to calculate the electronic density 
of states (DoS). The structure was relaxed to the point where the interatomic 
forces were reduced to 0.05 Ang/eV. In Figure 2, we presented a three-
dimensional view of the studied configurations. 
 

 

Fig. 2 Three-dimension view of studied structure. 

 
3. Results and Discussion 

After structural relaxation, current-voltage (I-V) analyses, transmission 
functions, and rectification ratios were obtained for each circuit. It was 
observed that the type of electrode significantly impacts the conductivity; gold 
electrodes led to reduced electrical resistance compared to platinum (Figure 
3). As we see in this figure, at large bias, almost a linear behavior is observed 
for all 4 structures, then at low bias, only the 2DTB-Pt structure shows a linear 
behavior. 
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Fig. 3 I-V characteristic without considering spin effects for Studied Structures. 

 
4. Conclusion 

Based on the results, structures involving nitrobenzene and aniline connected 
to gold electrodes exhibited the best performance in terms of conductivity and 
rectification. In contrast, a significant decrease in current intensity was 
observed in the presence of platinum electrodes. These findings suggest that 
electrode selection can play a critical role in the effective design of molecular 
diodes. Examination of the spin polarization, in terms of upper and lower 
spins, showed that there was no significant difference in the conduction of 
electrons with up or down spins. 
 
Keywords: Polyphenylene Devices, Molecular Electronics, Density 
Functional Theory, Electronic Transport, SIESTA & TranSIESTA. 
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جنس الكترود در بهبود مشخصه   يرثأ ابتدا به ساكن ت سازيشبيه

 ١فنيلن پلي يهبا پا ي مولكول يودهايولتاژ د  -يانجر
  ٤شادي صادقيان   و ٣رضا فقيه ميرزايي ، ٢*ايلخاني منصوره

 
  ١٤٠٣/ ٢٠/١١: دريافت تاريخ 

  ٢٦/١٢/١٤٠٣تاريخ بازنگري: 

  ٢٠/٠٢/١٤٠٤تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

 يچگال  يكه دارا  است  n4H6(C(  فنيلنپلي   يهبا پا ي مولكول  يكالكترون  هايسيم   يتمركز رو   مطالعه  يندر ا

بر   با استفاده از محاسبات ابتدا به ساكنبه اين منظور،  .  باشندمي   ي كربن  هاينانولوله  از ترده بار بزرگ  ياني جر

بكارگيري    پايه با  و  تابعي چگالي  افز  هاي ويژگي   يرتعادلي،غگرين  تابع  نظريه  در   ي مولكول  هايارهترابرد 

دو    فنيلني ي پل از  الكترود  دو  متفاوتبا  مولكول نداشده   سازييه شب  جنس  ساختار  ابتدا    فنيلني پل  هاي. 

(C6H4)nيتروبنزن، ن  C6H5NO2  2  يلينو انNH5H6C   يلكس ساختارها ر  يستا كد س  استفاده ازو با    يجادا  

  يره و نقره و با استفاده از گ  لامتفاوت ط  فلزدو    جنس   از  يي با الكترودهاي مورد مطالعه  شدند. سپس مدارها 

از هر مدار در بازه   يعبور يانترابرد، جر هايويژگي  ي . با هدف بررسشدند يلكسو رسازي يه شب يگوگرد

با استفاده  ها و نيز بدون وارد نمودن اثر اسپين،  + ولت با در نظر گرفتن اثر اسپين الكترون٢  تا  ولت    -٢ولتاژ  

  يش بدست آمده نشان داد كه استفاده از الكترود طلا موجب افزا  يجنتا   ي محاسبه شد. بررس  يستااز كد ترنس

در رسانش   ي مشاهده شد كه تفاوت محسوس  يينبالا و پا  هاييناسپ  ي بررس  شود. دري از مدار م  يعبور  يانجر

 وجود ندارد.) Down( يينو پا) Up( بالا ينبا اسپ هايالكترون

سيستا   ي،ترابرد الكترون ي،چگال ي تابع يهنظر  ي،مولكول يكالكترون فنيلني،ي پل هايافزاره: واژگان كليدي

  .يستاترنسو 
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  مقدمه  .١
 ٢ن او هانس ك   ١برناردمان   هايبه نام   يآلمان  يميدانتوسط دو ش  ١٩٧١در سال    يمولكول  يكالكترون

  يكالكترون ].  ١[  شناخته شد  كردند، يمطالعه م  يومچرب و نمك كادم  هاييد اس  يبر رو  ي كهدرحال

  يكو نزد  يكنانوالكترون   هاييت بردن محدود  يناز ب   يبرا  يكردهارو  يدتريناز جد  يكي  يمولكول

به مق الكترونباشديها مكوچك مولكول  يار بس  ياس شدن  از    ايرشته يان م  يموضوع  يمولكول  يك . 

به منظور    و  يافتهو علم مواد گسترش    شناسييستز  يزيك،ف  يمي،ش   يهانانو است كه در رشته   يفناور

شده است. با    يمولكول كوچك طراح  يكبا استفاده از    يكاربرد  يكيدستگاه الكترون   يك  يجادا

  يدارد، ول ياديز ياينانو مزا يهاعنوان مولكول فعال در دستگاه مولكول به  يك يريبه كارگ  ينكها

مانده است    يچالش عمده باق  يكعنوان    مدار هنوز به  يكدر  به الكترود فلزي  اتصال مولكول    روش

فلز را برقرار كرد   يك مولكول واحد با    يك تماس    توان ينم  يمعمول  يتوگرافيتماس ل  ي هاروش  با و  

  يع مهم صنا  يهااز چالش  يكي  يو منطق  يكيالكترون  ي مدارها  يسازامروزه كوچك  ينكه]. نظر به ا٢[

  يمولكول  يبهبود ساخت قطعات مدارها  يدر راستا  يادي ز  يهاپژوهش  رود،يبه شمار م  يكيالكترون

  ن بنز  يك ارگان  يهامولكول   يريبا بكارگ  ٤يمولكول  يستورهاي و ترانز  يودهاد،  ٣ر تو  هاي يمس  چون

م آزمايشـگاهي وشودي انجام  نتايج  تحليل    .  و  نشان مي  نظريتجزيه  مولكول مرتبط  هاي  دهد كه 

ها و  طراحي و ساخت افزاره   هـا بـراي تـوان از آن مي  و   الكتريكي هستند  هاي ويژگيكوچك داراي  

  هـاي مولكـولي شـامل فنـيلن و سـوييچ هاي مولكـولي پلـي مدارهاي الكترونيكي استفاده كرد. سيم

وجود داشت كه آيا چنين  هاي آروماتيك بنزن هستند. تا همين اواخر، اين ترديد اي از حلقه زنجيره 

اي دارند  رسانايي قابل ملاحظه  ،شوندانفرادي به كار گرفته مي  تور صبه    وقتيهاي كوچكي  مولكول 

تجربي نشان دادند كه    صورتبه    پژوهشي   يا خير. با اين حال، طي چنـد سـال گذشـته چندين گـروه 

پيوندگاه   ].٥-٣و  ١[ هاي الكتريكي كوچك را هدايت كنند توانند جريانفنيلن ميهاي پلي مولكول 

  يهاترابرد دستگاه   هايويژگي  ي رومولكول و الكترود نقش مهمي در مدارهاي مولكولي دارد و  

شدگي مولكول ارگانيك و الكترود غيرارگانيك  ، ماهيت جفت حقيقتگذارد. در  يم  يرتاث   يمولكول

افزاره  ايفا ميدر طراحي  نقـش مهمـي  مولكولي  يا    كند. سوال هاي  اتم  اين است كه چگونه  مهم 

مناسب اين اتصالات    مولكول محل اتصال را انتخاب كنيم. تا كنون مطالعات زيـادي روي انتخـاب

  است.  جريان  در  ترمناسب   يها الكترود   يافتن   ي رو  هايپژوهش و همچنان   ]٩-٦انجام شده است [
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گيره  تاثير  همكاران،  و  بر  باقرلو  را  نيكل  و  آهن  در هاي  يكسوسازي  احتمال  و  الكتروني  ترابرد 

اند. اين گروه بروز مقاومت تفاضلي منفي را در حضور  هاي مولكولي بر پايه بنزن بررسي نموده سيم

 .]١٠[اند ها را گزارش كرده اين گيره 

پژوهش  اين  و  در  مطالعه  الكترون  هاييژگيبه  بنزن ولي  مولكول  يوند پ  يانتقال  پايه  بر  با ساختار  ي 

  گروه   يداراها  آناز    آيند كه يكيميتوسط دو بنزن به وجود  پردازيم. اين ساختارها  يناهمگن م

 ١و راتنر   يرام آواوليه    يشنهاد با پ  و   است   )–2NO(  يرنده گروه گ  ي دارا  يگريد  و  )–2NH(   دهنده 

  ]. ٥[ باشديسازگار م يمولكول يسازيكسو يبرا

  يچگال  ياست كه دارا  n4H6(C(  فنيلني پل  يهبا پا  يمولكول  يكالكترون  هاييمس  يتمركز ما بر رو

هستند كه به    يمركز  يهناح  يكمدارها شامل    ين هستند. ا  ٢ي كربن يهااز نانولوله   يشترده بار ب  يانجر

  يناتصال مناسب به الكترودها متصل شوند. جنس ا  يكبا   يدو با  گوييمي م  يزن  يپراكندگ  يه آن ناح

  يشگاهيآزمون و خطا در ساخت آزما  در حالي كه دارد.    يبر ترابرد الكترون  يقابل توجه  ير اتصال تأث

  يج از نتا  ياري مدارها بس  ين ا  سازييه با شب   توان يم  است، گزاف    هايينه صرف هز  يازمند اتصالات ن  ينا

پ مكان  بينييش را  محاسبات  را    يكوانتوم  يككرد.  مناسبي  الكتر  ارزيابي  يبرا بستر    يكيخواص 

كنون    يمولكول  يودد  هاييچسوئ تا  كنند.  مي    يهادروازه   يبرا  روشن  يساختار  يهاطرح فراهم 

AND  ،OR    وXOR  ين . در ااندارائه شده   يمولكول  يودد  هاييچ و سوئ  يمولكول  هاييمس  بر پايه  

  ياس در مق  رسانايمن  يك  يطراح  يبرا  يودبر د  يمبتن  يمولكول  يكالكترون  يمنطق  ياهيتراستا، گ

الكترون  ٣پردازشگر   يكو    يمولكول مق  يكيكامل  ديودهاي  اند.  شده   يبترك   يمولكول  ياسدر 

اين   طراحي  سازي  ساده  براي  مناسبي  ساختار  فنيلن،  پلي  پايه  بر    يمنطق  يهادروازه مولكولي 

  هستند.    يمولكول يكالكترون

  ي مدارها  توانيو هنوز هم م  شده است انجام    فنيلنييپل  هاييمس يرو  بسياري هايتاكنون پژوهش 

كرد، جنس    يمبر آن تمركز خواه  در اين پژوهش   در اين بين، موضوعي كه.  يدرا بهبود بخش  يفعل

پل  هاي ويژگي  الكترود است.  آن  2NO5H6(C(  ٤يتروبنزن ن  فنيلن،  يترابرد  در    N)7H6(C  ٥يلين و 

ترابرد    هايويژگيبهبود    يو الكترود مناسب برا  شده   سيبرر  ينپلات  الكترودحضور الكترود طلا و  

پ بنابراشودمي  يشنهادرا  ازبا    ين، .  ساكن  ٦يچگال  يتابع  يهنظر  استفاده  به  ابتدا  محاسبات   ،٧و 
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هاي پلي فنيلن، نيتروبنزن و  شود. به اين منظور، از مولكوليم  سازييه را شب  فنيلنييپل  هاي يمنانوس

اي از جنس گوگرد به الكترود طلا يا  ها با گيره شود و آن آنيلين در ناحيه مركزي مدار استفاده مي

در    PZ  هاييتال نقش اورب  فنيلنييپل  يره كه در زنج  يابه گونه شوند،  الكترود پلاتين اتصال داده مي

ابتدا مدارهاي مورد مطالعه را معرفي   ،در ادامه  .يابدبهبود    I-Vنمودار    يجهرسانش مختل نشود و در نت

سوم،   بخششود. پس از آن، در بررسي ميجزئيات روش محاسباتي شود. سپس در بخش دوم، مي

ولتاژ و    -از محاسبات جريان  هاي بدست آمده ارائه و خروجيرا  نتايج بدست آمده از محاسبات  

بدست آمده از پژوهش اخير  گيري    . در پايان، بخش چهارم، نتيجه شودها را بررسي ميعبور الكترون 

  . شودارائه مي

  

  روش محاسبات .٢
نظريه تابعي چگالي و با به   بر  يمبتن ،١يه محاسبات با استفاده از روش اصول اول يهپژوهش، كل يندر ا

ي محاسبات  هاي را با استفاده از كد   ي مولكول  ي اه  م يس انجام شده اند.  ٢يرتعادليغ  ين تابع گركارگيري  

و    نوكسيعامل ل  سامانه  در  بسته محاسباتي  كي  ستاي. كد سميا   كرده   يساز  هي شب  ٣و ترنسيتا   سيستا

در قدرتمند  اتم  يسازه ي شب  ابزاري  تعداد  با  در  اد يز  اريبس  يهاجامدات  كد  اين    ي راستا  است. 

ها و جامدات مورد استفاده قرار  مولكول   كيناميد  يهايسازه يو شب   ي كيالكترون  ساختار  محاسبات

 كند. كار مياستاندارد    يهاليتانسپخودسازگار با استفاده از شبه   يچگال  يتابع  هينظرو بر پايه    رديگيم

ا  ياتم  يهاتال ياورب   يخط  بيترك  به  پا  جاد يمنجر  ثابت  ي عدد  ه يمجموعه    يدر راستا  .گرددي م  يو 

نتا قطب  توان يم  ج يبهبود  ن  هاتال ياورب  بودن  ده ي شرط  كرد.    زيرا  معمول،  لحاظ  صورت  حل  به  در 

تقريب    ٤شام  -ناك   تلامعاد   افته يميتعم  انيگراد  بيتقر  اي  (LDA)ي  موضع  يچگال  بيتقر از 

(GGA)  به  شود.  استفاده مي  ٥همبستگي  - براي تابعي تبادلي در   6DFTاست كه    يادآوريلازم 

پا [حالت  اثر  يمناسب  شرح  توانديم  ]١١-١٤يدار  منفي  از  تفاضلي  با  ٧مقاومت  و    يينپا  ياسدر 

خواهد    zدر امتداد محور    يانارائه دهد. جهت جر  يانتقال مولكول  هايويژگيدر   ين اسپ  يلتراسيونف

و   فضاي  مش بود  جهات    kبندي  ترت  zو    x  ،yدر  مبناباشديم  30×1×1يب  به  مجموعه    ي. 

هسته با استفاده از    يهاالكترون  ].١٥[  است   يده ها انتخاب گرداتم  يتمام  يبرا  ζ-تك  يوناسيزپلار

 
1 First Principles 
2 Non-equilibrium Green’s Function (NEGF) 
3 SIESTA & TranSIESTA 
4 Cohen-Sham 
5 Exchange-Correlation Functional 
6 DFT: Density Functional Theory 
7 Negative Differential Resistance (NDR) 



  
    منصوره ايلخاني، رضا فقيه ميرزايي و شادي صادقيان ؛مشخصه جريان ـ ولتاژ ... جنس الكترود در بهبود يرثأابتدا به ساكن ت سازيشبيه   / ٥٦

 

  

كل   يانرژ  يبرا  ييهمگرا  يارو مع  ]١٦شده [  يسازمدل   ١مارتين  -ترويلر  يرموضعيغ  هاييل پتانسشبه 

 شود.   كلوين انجام مي ٣٠٠محاسبات جريان در دماي است.  ١٠-٥ Ryبرابر  سامانه

الكترود سمت  )،  LE: الكترود سمت چپ (شوديم  يمتقس  جداگانه  يه مورد مطالعه به سه ناح  سامانه

  يفلز يهااز اتم  يهشامل مولكول و دو لا يپراكندگ  يهكه ناح) CR( يمركز يهو ناح)  REراست (

 (FL) يدر سطح فرم  𝑇(𝐸)تابع انتقال   راه از  G ييدر حالت تعادل، رسانا سامانه ي .  براباشديم

𝐸௙ گرددي محاسبه م سامانه :  

 𝐺 = 𝐺଴ 𝑇(𝐸௙)                                                                                                       )١ (  

𝐺଴،كه در آن = 2𝑒ଶ/ℎ     رسانش است (   يواحد كوانتومℎ  و    پلانك  ثابت𝑒  ( بار الكترون.  

همان پتانسيل الكتروشيميايي الكترود چپ يا راست در دماي صفر كلوين است.   (𝐸௙)انرژي فرمي 

پتانسيل الكتروشيميايي هر الكترود به صورت اختلاف پتانسيل الكتروشيميايي در صفر كلوين با ولتاژ  

    شود: داده مي (V)باياس اعمال شده 

𝜇௅ = µ(0) − 𝑒𝑉/2                                                                                              )٢(  

𝜇ோ = µ(0) + 𝑒𝑉/2                                       )٣                                                                        (   

𝜇௅/ோ(0) = 𝐸௙                                                )٤                                                          (  

  

  نتايج و بحث .٣
  آرايش ساختارها  ١.٣
مختلف، متصل    هاييش با آرا  فنيلنيي پل  يمولكول  هاي يمس  يكيپژوهش،  رفتار ترابرد الكترون  ين در ا

مورد    يمحاسبات  هايسازييهشب  يلهوسبه   ي،گوگرد  هاييره گ  راه از    ينطلا و پلات  يشده به الكترودها

شده    محاسبه   ي عبور  يانولت، جر  - ٢+ تا  ٢   ي.  با اعمال ولتاژ در محدوده ه استقرار گرفت  يبررس

الكترون  يولتاژ و چگال  -يانجر  ي و نمودارها ا  افزون .   اندشده رسم    يحالات  عوامل    يرتاث   ين، بر 

است  يمختلف اسپ   يلن،از جمله حضور مولكول    2NHو    2NO  يعامل  يهاگروه   يني و جانش  ين اثر 

. محاسبات با  ه استشد  يترابرد بررس  هاييژگيو  يبر رودر مولكول بنزن،    يدروژناتم ه  يجابه 

تق از  بكارگ  يهمبستگ-يتبادل   يتابع  يبرا  PBE-GGA  يافته يمتعم  يبش  ريباستفاده  با    يريو 

  يژنو اكس  يتروژن گوگرد، ن  يدروژن،ه  ي هااتم  ي برا  DZP  ييهكربن و پا  يهااتم   ي برا  SZP  ييهپا

آنگستروم    ٢٠خلاء به ضخامت    يه لا  يك و    يمتنظ  Ry٢٠٠  قطع در سطح  ي.  انرژيرفته استانجام پذ

 
1 Troullier-Martins 
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الكترون  يو محاسبه چگال  تارساخ  سازيينه به   يبرا نظر گرفته شد  يحالات  بهه استدر   سازي ينه . 

با   يكي.  محاسبات ترابرد الكتريافتادامه    0.05eV/Ang  به  ياتم   ينب  يروهاين  يدنساختار تا رس

كد   از  گر  الگويبر    يمبتن  ترنسيتااستفاده  شد.  يتعادليرغ  ينتابع  آرا  ييمدارها  انجام    هاي يش با 

  ين و با اعمال اسپ)  NSP(  ينبدون اعمال اسپ  يكسان،  يطدر شرا  فنيلنيي پل  يهامختلف از مولكول

)SP( شده است.    يلو تحل   يه ها تجزاز آن   بدست آمده   يجو نتا  يبررس) نمايش شماتيك  ١در شكل ،(

اند.  سازي شده نشان داده شده ) ساختارهاي مولكولي شبيه ٢ساختارهاي مورد مطالعه و در شكل (

و الكترود   Auمختلف (الكترود طلا  يهابا دو الكترود از جنس  فنيلنييساختار پل يهدف ما طراح

  يه بر پا  يمولكول  يودهاي د  يكيجنس الكترود در بهبود ترابرد الكتر  يرتأث   يسه مقا  به منظور )  Pt  ين پلات

  بوده است.  فنيلنيپل

  

از    هاييكربندي پ استفاده  با  نظر  محاسباتيمورد  از   شد.  سازييه شب  ATK١  بسته  استفاده  با 

با  )  SP(  ين با اعمال اسپ  يكبارو  )  NSP(  ين بدون اعمال اسپ  يكبارساختارها را    يستاس  يكدمحاسبات

  : شد يلكس (آسايش ساختار)ر يردستور ز كمك

 
1 Atomistic ToolKit 

 

Fig. 1 Introduction of the Configurations Studied. 

 . مورد مطالعه ي هانمايش شماتيك پيكربندي ١ شكل 
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Mpirun -np 32 siestas ورودي.  يلنام فا<  fd f   | tee يخروج  يلنام فا.out ↲  

و   شد  يره ذخ xyz با پسوند  يلو فا) OUT( يخروج يلفا يلكسمرحله ر يانهرمرحله پس از پا در

بدست آمده در    يجو نتا  يبررس  يلكسبا حالت بعد از ر  يلكسدر مرحله بعد از ر  يبهر ترك   ييراتتغ

  : شدآماده  يرقالب جدول ز

 هاي تعادلي قبل و بعد از ريلكس براي ساختارهاي مورد مطالعه. مقايسه فاصله .١جدول 

Table 1. Comparison of Equilibrium Distances Before and After Relaxation for 
Studied Structures. 

 
After Relaxation  Before Relaxation  

Structure  
)0d (A  )0c (A  )0b (A  )0a (A  d 

)0(A  
)0c (A  )0b (A  a 

)0(A  
1.61207  -  1.16254  1.61207  1.75  -  1.06449  1.75  2DTB-Au 
1.7127  -  1.14258  1.7127  1.75  -  1.06449  1.75  2DTB-Pt 

1.01125  1.56387  1.5237  1.01125  1.75  1.06449  1.06449  1.75  
NB-An-

Au  
1.02164  1.62478  1.62145  1.02164  1.75  1.06449  1.06449  1.75  NB-An-Pt  

  

هاي مختلف  فاصله قسمت   dو    a  ،b  ،c) نشان داده شده است،  ١كه مطابق با آنچه كه در شكل (

  باشد. مدار مولكولي از يكديگر مي

 
  ولتاژ -بررسي جريان ٢.٣

را  از هر مدار    يعبور  يانجر  شد،   يلكسر  يستا و با س  سازييه شب ATK مدارها با كد  ينكه پس از ا

  يريتاث  يبنزن  سامانه  ي رو  يناعمال اسپشد. مشاهده شد كه  محاسبه  با ترنسيستا  + ولت  ٢تا    -٢در بازه  

در    . شدانجام   ين اجراها بدون در نظر گرفتن اسپ  يه كل  يناز مولكول ندارد. بنابرا  ي عبور  يان جر  يرو

ولتاژ محاسبه شده براي تمام ساختارها را بدون درنظر گرفتن حالت اسپيني    -) نمودار جريان٢شكل (

  رسم شده است.
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Fig. 2 I-V characteristic without considering spin effects for Studied 

Structures. 
 ساختارهاي مورد مطالعه بدون اعمال اثر اسپين. ولتاژ  -ياننمودار جر  يسهمقا ٢ شكل

 
الكتريكي.    -دانيم شيب نمودار جريانهمانطور كه مي برابر است با عكس مقاومت   ي بررسولتاژ، 

  يبشدهد:  ي + ولت نشان م٢تا    -٢  يولتاژ چهار ساختار مورد مطالعه در بازه ولتاژ  -ياننمودار جر

از ساير ساختارها بيشتر است. در نتيجه اين مدار كمترين   2DTB-Auولتاژ در مدار    -جرياننمودار  

 NB-An-Auپس از آن ساختار    مقاومت الكتريكي را در بين ساختارهاي مورد مطالعه داراست. 

  2DTB-Ptهاي اين ساختار از ساختار  مقاومت الكتريكي كمتري دارد با توجه به اينكه تعداد اتم

به آن دارد. مي نسبت  انتظار مقاومت كمتري  بر خلاف  به داده بيشتر است ولي  با توجه  هاي  توان 

موجود نتيجه گرفت كه بكارگيري الكترود طلا (نسبت به پلاتين) موجب كاهش مقاومت مدار و  

هر چهار ساختار مشاهده   يبرا  يخط كمابيش، رفتار ١لا با يدر ولتاژهاشود. عبور جريان بيشتري مي

 يرفتار خط  Pt-2DTB تنها ساختار  ولت)    ١/٠( كمتر از    ٢يينپا  ي كه در ولتاژها  ي در حال  شود.يم

يابد، بنابراين  شدت جريان نيز افزايش ميولتاژ،    يشبا افزا  تمامي ساختارها.  در  دهدياز خود نشان م

     كند.در اين چهار ساختار مقاومت تفاضلي منفي بروز نمي

 
1 Large Bias 
2 Low Bias 
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  عبور  هاينمودار يبررس ٣.٣
ولت    ٠.٠٤،  ٠.٠8،  ١.٥  ي انتخابيعبور در ولتاژها  نمودارهاي مورد مطالعه    يساختارها  يتمام  يبرا

  شده است. رسم ) ٣( محاسبه و در شكل 

    
(b) 2DTB-Pt 

 
(a) 2DTB-Au 

    
(d) NB-An-Pt  (c) NB-An-Au  

  

Fig. 3 Transmission for studied Structures at Selected Voltages 0.04, 0.08, and 1.5 
V. 

  در ولتاژهاي انتخابي NB-An-Ptو  2DTB-Au ،2DTB-Pt  ،NB-An-Au نمودارهاي عبور  ٣شكل 

  ولت.  ٥/١و   ٠/٠8،  ٠٤/٠

  ١نمودار ضريب يكسوسازي ٤.٣

ولتاژ، ضريب يكسوسازي به صورت زير تعريف و    -براي بررسي ميزان تقارن در مشخصه جريان

  شود:محاسبه مي

 
1 Rectification Ratio 
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)٥                                                                                                                        (𝑅(𝑉) = |
ூ(ା௏)

ூ(ି௏)
|  

                                                          

جريان عبوري متناظر همـان    I(-V(جريان عبوري در باياس مثبت است، و    V+)I(در اين رابطه،  

نيز به اين  R(V)>1 باشد، يكسوسازي نداريم، و    R(V)=1  ولتـاژ در بايـاس منفـي اسـت. هرگاه 

  تر از جريان در جهت منفي است.معنا است كه جريان در جهت مثبت بزرگ 

نسبت  نشان   )٤(  شكل مطالعهساختارهمه    يبرا  يكسوسازيدهنده  مورد  اين شكل است.    هاي  در 

 NB-An-Au، ساختار  M2را با نماد    2DTB-Pt، ساختار  M1را با نماد     2DTB-Auساختار  

يابيم نشان داده شده است. از اين شكل در مي   M4را با نماد    NB-An-Ptو ساختار    M3را با نماد  

  يجه در نتو    در حدود مقدار يك يكسوسازي، نسبت  ينتركوچك داراي M4 (NB-An-Pt)كه 

 M3ي  برا  يكسوسازيمقدار نسبت    ينتربزرگ  اين در حالي است كه.  استتماس متقارن    يهناح

(NB-An-Au)   ١.٧  ولتاژ  درV  لنگر   يهاگروه   امتقارنن  سامانه، كه متناظر با  رسدمي  ٣.٠  عدد  به

 است. )-2NO(  يرنده و گ )-2NH( دهنده 

  
Fig. 4 Comparison between rectification ratio for Studied Structures. 

 مقايسه نسبت يكسوسازي در ساختارهاي مورد مطالعه.  ٤شكل 

  
  گيرينتيجه .۴
  هايويژگي   ي الكترود طلا رو يبه جا ينالكترود پلات  يگزينيجا يرتاث  يپژوهش بررس  ين ااز  هدف  

. در  بود  )  2NH5H6C(  يلين) و ان 2NO5H6C(  يتروبنزنساخته شده از ن   يمولكول  ي ترابرد مدارها

بنزن  يساختارها  ،پژوهش  ينا (  -ديتول  بنزن)،  2DTB-Auطلا  )،  2DTB-Pt(  ينپلات  -ديتول 
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را با استفاده از  ) NB-An-Pt(  ين پلات  - انيلين -يتروبنزن ن )، NB-An-Auطلا ( - انيلين - يتروبنزنن

  يم. سپسكرد  يلكسرو محاسبات ابتدا به ساكن    يستاكد س  يرينموده و با به كارگ  يجاد ا  ATKكد  

ها را با  ترابرد آن  هايويژگي  يرتعادلي،غگرين تابع  يريو با بكارگنظريه تابعي چگالي با استفاده از 

پلاتدو جنس   و  (طلا  الكترود  از  از كد ين مختلف  استفاده  با  . محاسبات  شد  سازييه شب  ترنسيستا  ) 

  داد نشان    بدست آمده   يجنتا  يبررس  شد.   يبررس  يزن  آن انجام و اثر    2v+تا     2v-در بازه ولتاژ    يانجر

از ساير ساختارها بيشتر است، در نتيجه اين    2DTB-Auولتاژ در مدار    -جرياننمودار    يبشكه  

مطالعه داراست. بين ساختارهاي مورد  در  را  الكتريكي  مقاومت  از آن ساختار    مدار كمترين  پس 

NB-An-Au  هاي اين ساختار از ساختار مقاومت الكتريكي كمتري دارد با توجه به اينكه تعداد اتم

2DTB-Pt  توان با توجه به  بيشتر است ولي بر خلاف انتظار مقاومت كمتري نسبت به آن دارد. مي

هاي موجود نتيجه گرفت كهاستفاده از الكترود طلا (نسبت به پلاتين) موجب كاهش مقاومت  داده 

هر چهار ساختار    يبرا   يخط  كمابيش، رفتار  لابا  ي در ولتاژهاشود.  مدار و عبور جريان بيشتري مي 

رفتار     2DTB-Ptتنها ساختار  ولت)    ١/٠( كمتر از    يين پا  يكه در ولتاژها  يدر حال  شود.يمشاهده م

يابد. شدت جريان نيز افزايش مي ولتاژ،    يشبا افزا  تمامي ساختارها.  در  دهدياز خود نشان م  يخط

دهد تفاوت  بررسي ما نشان مي  كند.بنابراين در اين چهار ساختار مقاومت تفاضلي منفي بروز نمي

توجهي در  شود. يكسوسازي قابل محسوسي در رسانش الكترون هاي اسپين بالا و پايين مشاهده نمي

نمي مشاهده  ساختار  ساختارها  مورد  در  بيشتر    NB-An-Auشود جز  در  آن  يكسوسازي  نسبت 

 توجهي بزرگتر از يك است.  ولتاژها به شكل قابل 

  

 تقدير و تشكر .۵

سازي كوانتومي مستقر در واحد شهر قدس براي تأمين دسترسي به  آزمايشگاه شبيهاز رئيس محترم  

 سرورهاي محاسباتي كمال تشكر را داريم.
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