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Abstract 
In this paper, we investigate thermoelectric properties of polyaniline 
molecular junction for three different geometries of the coupling of the 
molecule to the electrodes including para (symmetric), meta and ortho 
(asymmetric) configurations. The selected electrodes are three-
dimensional and face centered cubic (FCC) according to the experi-
mental works. The nonequilibrium Green function formalism is used to 
obtain thermoelectric coefficients in nonlinear response regime. The 
Hamiltonian of the system is described by tight-binding method. The 
results show, in asymmetric coupling, the electrical conductance and 
thermal conductance decrease whereas thermopower and figure of mer-
it show better behavior and increase in meta and ortho configurations. 
Therefore, asymmetry in polyaniline molecular junction causes an im-
provement in the thermoelectric efficiency of the junction that is a de-
sirable result for scientists. On the other hand, the oscillating behavior 
of thermopower indicates the kind of carriers participating in thermal 
tunneling changes with the change of place of the molecular energy lev-
els relative to Fermi energy. 
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 چکیده
آنیلین را بررای سره   ی پلیملکولپیوندگاه های ترموالکتریکی در این مقاله ویژگی

پارا )متقارن(، متا و اورترو )هرر   به الکترود شامل  ملکولاتصال  متفاوت یهندسه
 مشرابه کارهرای تبربری    کنیم. الکترودهای انتخاب شرده بررسی می دو نامتقارن(

شرند و ا  رهیاترت ترابر گررین عیرتعرادلی در ر یرم       با میبعدی و مرکزوجهی سه
 د.شررو مرریضرررایب ترموالکتریررت اسررتفاده دسررت آوردن پاسررخ ی رری برررای برره

نتایج  د.شو میبست نوشته  هامیلتونی سیستم مورد بررسی با استفاده ا  روش تنگ
 ملکرول ارن گرمایی در اتصال نامتقر  هدایت هدایت الکتریکی ودهد که نشان می

کره تروان گرمرایی و  ردد شایسرت ی در      درحرالی  ،یابرد به الکترودها کاهش مری 
و در اتصال متا و اورترو   دهندنامتقارن رتتار بهتری را ا  یود نشان میهای اتصال

ی موجب ملکول  دم تقارن در اتصال این پیوندگاهِبنابراین  .دارای اتزایش هستند
ی م لروب بررای مقققرین    اکه نتیبه دشو میبهبود کارایی ترموالکتریکی سیستم 

دهرد کره نرو     گرمرایی نشران مری    ا  طرر  دی رر رتترار نوسرانی تروان      .شدبا می
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 نری گرمرایی برا ترییرر مکران ترا هرای انرر ی         کننده در تونرل  های شرکت حامل
 کند. ترییر مینسبت به ترا  ترمی ی ملکول

، ترابر گررین،   اتصال ی هندسهآنیلین، ی پلیملکولپیوندگاه های کلیدی: واژه
 .های ترموالکتریکیویژگی

 . مقدمه1
ای در چند دهه اییر تبدیل  نانوسایتارها به موضو  تققیقاتی بسیار مهم و بالقوهی سایت و توسعه

ها برای کاهش هرچه بیشتر ابعاد تناوری موجرود بره سرنت نرانو ا         یت طر  تلاششده است. ا
[. ا  طرر  دی رر یرت    1رو بروده اسرت    هایی روبهچند سال پیش تاکنون ادامه داشته و با موتقیت

قوی برای تولید و گسترش نسرل جدیردی ا  ق عرات نانوالکترومکرانیکی برا ترکیرب       ی بسیار اراده
سیله اثرات ترموالکتریرت  و[ یا نانو نراتورهایی که انر ی را به2های الکتریکی و مکانیکی  قابلیت

مهم انر ی در جهان به مقدار بالای مصر  انر ی در آن  [ وجود دارد. یت مسئله3کنند   تولید می
ی درسرت  های جدید برای اسرتفاده های بسیاری در راب ه با جستبوی روشد. تلاششو میمربوط 

ی هرر چره   ا  انر ی در حال انبام است. راهبرد دی ر به حداقل رساندن مصر  انر ی برا اسرتفاده  
خرش  یرادی ا  انرر ی بره دلیرل      یصوص در راب ه با تناوری و صرنعت ب تر ا  انر ی است. بهبهینه

[.  لاوه بر این گرما تأثیر منفی بر  نلکرد یت دسرت اه  4رود  ها به هدر میکنندهینت استفاده ا 
ی درک بهترر ا  تئرورری ترابررد برار برر اثرر گرمرا و        های مهم در این  مینه به وسیلهدارد. پیشرتت

مقققان  [. ا  این رو6، 5د  شو میها حاصل انر ی در مقیاس نانو برای دستیابی به توانایی کنترل آن
ی یصوصیات ترموالکتریکی یت سیستم به منظور بررسی امکان تبدیل رعبت بیشتری برای م العه

کرارایی  انرد.  هرای اییرر داشرته   قابرل اسرتفاده در سرال   شده به انر ی الکتریکی انر ی گرمایی تلف
2د: شو میترموالکتریکی توسط کنیتی بدون بعد به نام  دد شایست ی مشخص 

eS G TZT
k

برای  =
هرا  بالاتری نیا  است. بنابراین، مواد و دسرت اه  ZTدستیابی به مقصول بالا ا  یت مبدل انر ی، به

یروب امرا هردایت     (eG(  یراد، هردایت الکتریکری )   Sند تا توان گرمرایی) شو میطوری طراحی 
 (کم ا  یود نشان دهند.kگرمایی )

دلیرل گسسرت ی   مرزدو  بره   πهرای دارای پیونرد   یصروص ملکرول  های ملکولی و بره پیوندگاه
هرا  های بالا و سنتز آسران ایرن ملکرول   پذیری حاملهدایت گرمایی پایین، تقرکترا های انر ی، 

. ترابین  [9رر 7انرد   بیشتر مورد توجه در تققیقاتِ الکترونیکی ملکرولی بروده  ها نسبت به سایر ملکول
پائولی و هنکارانش ضرایب ترموالکتریکی چون هدایت الکتریکی و توان گرمایی ملکول تنیرل و  

ها دریاتتند که هردایت الکتریکری   [. آن10وابست ی این ضرایب به طول ملکول را بررسی کردند  
یابد. در کرار  ملکول کاهش یاتته ولی توان گرمایی با طول ملکول اتزایش میطور ننایی با طول به

های اتصالی ملکول به الکتررود را  تققیقاتی دی ر، آرون تان و هنکارانش اثر طول ملکول و گروه
توان گرمایی با طول ملکول  [. اتزایش ی ی11برروی یصوصیات ترموالکتریکی بررسی کردند  

 ی این تققیق بود.آمدهدستهای اتصالی ا  نتایج مهم بهگرمایی با ترییر گروهو ترییر  لامت توان 
ترین پلینرهای رساناست، که دارای شرایط پایدار در هوا و رطوبت آنیلین یکی ا  معرو پلی
هرای مختلرف   آنیلرین را در هندسره  های ترموالکتریکی ملکول پلری [. در این کار، ویژگی12است  

کنیم که تاکنون بررسی نشده است. ا  روش بعدی مرکزوجهی م العه میودهای سهاتصال به الکتر
کنیم و ضرایب ترموالکتریت را با رهیاتت تابر بست برای نوشتن هامیلتونی سیستم استفاده میتنگ

ی مناسربی بررای   آوریم. هد  ا  این بررسی یراتتن هندسره  دست میگرین در ر یم پاسخ ی ی به
نیلین است که در آن، سیستم بیشترین کارایی ترموالکتریکی را داشته باشد. این مقاله آپیوندگاه پلی

د. در بخرش  شرو  مری بندی و تئوری مورد استفاده بیران  هاست: در بخش دوم ترمولشامل این بخش
 گیری کوتاهی ا  کار بیان یواهد شد.سا ی ارائه شده و در پایان نتیبهسوم نتایج حاصل ا  شبیه

 
پیوندگاه یت مکان مفروض برای اتصال به الکتررود   در سنت چپِ ؛شده درنظرگرتته یِملکولطرحی ا  اتصال  1شکل

 .دشو میوجود دارد در حالی که در سنت راست پیوندگاه سه مکان در نظر گرتته 

 بندی. فرمول2
پیوندگاه پلیبندی مورد استفاده در مقاسبۀ یصوصیات ترموالکتریکی در این بخش به بیان ترمول

آنیلین متشکل ا  دهد. ملکول پلیتصویر مربوط به پیوندگاه را نشان می 1پردا یم. شکل آنیلین می
اتصرال بره   ند. هامیلتونی کل شو میها با یت اتم نیترو ن به هم وصل های تنیل است که حلقهحلقه

 صورت  یر قابل بیان است:
 (1)                                                                                                 molC TH H H H= + + 

 𝐻𝐻𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚هرامیلتونی اتصرال ملکرول بره الکتررود و       𝐻𝐻𝑇𝑇هامیلتونی مربوط به الکترودها،  𝐻𝐻𝐶𝐶که در آن، 
 دهد،هنسای ی نزدیت شرح می بست تا اولینآنیلین را با تقریب تنگهامیلتونی ملکول پلی

(2)                                                                           𝐻𝐻𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 = ∑ {𝜀𝜀𝑖𝑖𝑑𝑑𝑖𝑖+𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑡𝑡0𝑑𝑑𝑖𝑖+𝑑𝑑𝑖𝑖+1 + ℎ. 𝑐𝑐}𝑁𝑁
𝑖𝑖=1 ,    
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ها دریاتتند که هردایت الکتریکری   [. آن10وابست ی این ضرایب به طول ملکول را بررسی کردند  
یابد. در کرار  ملکول کاهش یاتته ولی توان گرمایی با طول ملکول اتزایش میطور ننایی با طول به

های اتصالی ملکول به الکتررود را  تققیقاتی دی ر، آرون تان و هنکارانش اثر طول ملکول و گروه
توان گرمایی با طول ملکول  [. اتزایش ی ی11برروی یصوصیات ترموالکتریکی بررسی کردند  

 ی این تققیق بود.آمدهدستهای اتصالی ا  نتایج مهم بهگرمایی با ترییر گروهو ترییر  لامت توان 
ترین پلینرهای رساناست، که دارای شرایط پایدار در هوا و رطوبت آنیلین یکی ا  معرو پلی
هرای مختلرف   آنیلرین را در هندسره  های ترموالکتریکی ملکول پلری [. در این کار، ویژگی12است  

کنیم که تاکنون بررسی نشده است. ا  روش بعدی مرکزوجهی م العه میودهای سهاتصال به الکتر
کنیم و ضرایب ترموالکتریت را با رهیاتت تابر بست برای نوشتن هامیلتونی سیستم استفاده میتنگ

ی مناسربی بررای   آوریم. هد  ا  این بررسی یراتتن هندسره  دست میگرین در ر یم پاسخ ی ی به
نیلین است که در آن، سیستم بیشترین کارایی ترموالکتریکی را داشته باشد. این مقاله آپیوندگاه پلی

د. در بخرش  شرو  مری بندی و تئوری مورد استفاده بیران  هاست: در بخش دوم ترمولشامل این بخش
 گیری کوتاهی ا  کار بیان یواهد شد.سا ی ارائه شده و در پایان نتیبهسوم نتایج حاصل ا  شبیه

 
پیوندگاه یت مکان مفروض برای اتصال به الکتررود   در سنت چپِ ؛شده درنظرگرتته یِملکولطرحی ا  اتصال  1شکل

 .دشو میوجود دارد در حالی که در سنت راست پیوندگاه سه مکان در نظر گرتته 

 بندی. فرمول2
پیوندگاه پلیبندی مورد استفاده در مقاسبۀ یصوصیات ترموالکتریکی در این بخش به بیان ترمول

آنیلین متشکل ا  دهد. ملکول پلیتصویر مربوط به پیوندگاه را نشان می 1پردا یم. شکل آنیلین می
اتصرال بره   ند. هامیلتونی کل شو میها با یت اتم نیترو ن به هم وصل های تنیل است که حلقهحلقه

 صورت  یر قابل بیان است:
 (1)                                                                                                 molC TH H H H= + + 

 𝐻𝐻𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚هرامیلتونی اتصرال ملکرول بره الکتررود و       𝐻𝐻𝑇𝑇هامیلتونی مربوط به الکترودها،  𝐻𝐻𝐶𝐶که در آن، 
 دهد،هنسای ی نزدیت شرح می بست تا اولینآنیلین را با تقریب تنگهامیلتونی ملکول پلی

(2)                                                                           𝐻𝐻𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 = ∑ {𝜀𝜀𝑖𝑖𝑑𝑑𝑖𝑖+𝑑𝑑𝑖𝑖 + 𝑡𝑡0𝑑𝑑𝑖𝑖+𝑑𝑑𝑖𝑖+1 + ℎ. 𝑐𝑐}𝑁𝑁
𝑖𝑖=1 ,    
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هرای کرربن اسرت.    تعرداد اترم   Nگیرد وهای کربن صورت میدر این هامیلتونی جنر بر روی اتم
𝜀𝜀𝑖𝑖 = −4.3 𝑒𝑒𝑒𝑒 ی تنیرل و  انر ی مکان هر اتم کربن در حلقه𝑡𝑡0       انت ررال پررش مربروط بره دواترم
اسرت و اگرر ا     -2.5eVشد. اگر دو اتم کربن در حلقه باشرند مقردار آن برابرر   با میکربن مباور 

[. 14، 13یواهرد برود     -0.73eVطریق اتم نیترو ن بره هرم وصرل شرده باشرند مقردار آن برابرر        
 :دشو میی  یر نشان داده هامیلتونی مربوط به الکترودها با راب ه

𝐻𝐻𝐶𝐶 = ∑ 𝜀𝜀0(𝑐𝑐𝑘𝑘
+𝑐𝑐𝑘𝑘) − 𝑡𝑡(𝑐𝑐𝑘𝑘

+𝑐𝑐𝑘𝑘+1 + ℎ. 𝑐𝑐),𝑘𝑘                                                                     (3)  
 𝑡𝑡الکتررون ولرت و    -4.3eVانر ی مکان مربوط به الکترودهرا کره برابرر      𝜀𝜀0ی توق که درمعادله

مقایسره برا مقرادیر    در  8.3eVهرای هنسرایه در الکترودهرا کره     انت رال پرش برین نزدیکتررین اترم   
بعدی سه نی الکترون ا  الکترود تونل[. 15است  کاررتته برای الکترود مرکزوجهی انتخاب شده به

  :دشو میبه ملکول با هامیلتونی به شکل  یر بیان مرکزوجهی 
(4)                                                                              𝐻𝐻𝑇𝑇 = ∑ ∑ 𝑡𝑡𝑐𝑐(𝑖𝑖, 𝑘𝑘)(𝑐𝑐𝑘𝑘

+𝑑𝑑𝑖𝑖 + ℎ. 𝑐𝑐)𝑘𝑘𝑖𝑖  
,𝑡𝑡𝑐𝑐(𝑖𝑖شدگی بین ملکرول و الکتررود تلرزی برا     قدرت جفت 𝑘𝑘) = 𝑡𝑡𝑐𝑐 = −1 𝑒𝑒𝑒𝑒  د. در شرو  مری داده
متصرل  د که تنها یت نق ه ا  الکترودها به نقاط انتهایی ملکرول ا  هرردو طرر     شو میاینبا ترض 

تررض برر ایرن    د. شرو  میشد که ملکول به مکان بالایی الکترود متصل با مید که به این معنی شو می
ام ا  ملکرول   𝑘𝑘است که الکترود چپ به مکان شناره یت متصل شده و الکترود راست بره مکران   

𝑁𝑁توانرد مکران   شد. این مکان در کار ما متریر است که مری با میمتصل  − تعلرق بره پیکربنردی    م  2
𝑁𝑁اورتو،  −  یکربندی پارا باشد.پ𝑁𝑁 پیکربندی متا و  1

 :صورت  یر نوشته شودتواند بهتابر گرین تأییری سیستم می
(5)                                                          𝐺𝐺𝑟𝑟(𝐸𝐸) = [(𝐸𝐸 + 𝑖𝑖0+)𝐼𝐼 − 𝐻𝐻𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 − 𝛴𝛴𝐿𝐿 − 𝛴𝛴𝑅𝑅]−11  

 شرد با مییودانر ی سیستم   Σβ  ی توقکه در معادلهبسیار کوچت است.  یمقدار +0 در آن، که
(𝛽𝛽 = 𝐿𝐿یا𝑅𝑅) صرورت   دهرد و بره  ها شرح میملکول درنهایت را بیکه اثر الکترودهای تلزی نینه

Σ𝐿𝐿 = 𝜏𝜏𝑐𝑐,𝐿𝐿
+ 𝑔𝑔𝐿𝐿𝜏𝜏𝐿𝐿,𝑐𝑐   وΣ𝑅𝑅 = 𝜏𝜏𝑅𝑅,𝑐𝑐 𝑔𝑔𝑅𝑅𝜏𝜏𝑅𝑅,𝑐𝑐

برره ترتیررب تررابر گرررین   𝑔𝑔𝑅𝑅و  𝑔𝑔𝐿𝐿ند. شررو مرریتعریررف  +
شرح داده شرده در   شند که با استفاده ا  روشبا میچپ و راست  مرکزوجهیس قی الکترودهای 

شد کره  با می 𝛤𝛤𝛽𝛽 شدگی و قدرت اتصال بین ملکول و الکترود ماتریس پهن ند.شو می[ مقاسبه 16 
 :آیددست میبه صورت  یر به

(6)                                                                                                          𝛤𝛤𝛽𝛽 = 𝑖𝑖[𝛴𝛴𝛽𝛽
𝑟𝑟 − 𝛴𝛴𝛽𝛽

𝑎𝑎] 
Σβکه در آن، 

a  مزدو  مختلطΣβ
r شد. در نتیبه،با می 

(7)                                                                                                             𝛤𝛤𝛽𝛽 = −2𝐼𝐼𝐼𝐼(𝛴𝛴𝛽𝛽
𝑟𝑟) 

به صورت  ا  الکترود چپ به راست ا  طریق ترا های درگیرِ ملکول (𝑇𝑇(𝜀𝜀))ضریب  بور الکترون 
 : یراست

(8)                                                                                    𝑇𝑇(𝜀𝜀) = 𝑇𝑇𝑇𝑇[Γ𝐿𝐿𝐺𝐺𝑟𝑟(𝜀𝜀)Γ𝑅𝑅𝐺𝐺𝑎𝑎(𝜀𝜀)] 
استفاده ا  ترمول لانردائو  توانیم جریان بار و جریان گرمایی را با با داشتن ضریب  بور الکترون می

 :[17، 16نوشت  
(9)                                                                 𝐼𝐼 = 𝑒𝑒

ℏ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀)(𝑓𝑓𝐿𝐿(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝐿𝐿) − 𝑓𝑓𝑅𝑅(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝑅𝑅)) 
(10)                                                 𝐼𝐼𝑄𝑄 = 1

ℎ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇)𝑇𝑇(𝜀𝜀)(𝑓𝑓𝐿𝐿(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝐿𝐿) − 𝑓𝑓𝑅𝑅(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝑅𝑅)) 

𝑓𝑓𝛽𝛽 (𝜀𝜀و 𝛽𝛽 پتانسیل شرینیایی مربروط بره الکتررود       𝜇𝜇αکه  − 𝜇𝜇𝛽𝛽 ) = (1 + exp  𝜀𝜀−𝜇𝜇𝛽𝛽 
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 )

−1
ترابر     

سخ ی ی به صورت روابط توق پس ا  بسط در ر یم پا. شدبا می 𝛽𝛽 تو یر ترمی مربوط به الکترود
 :دشو می یر نوشته 

(11)                                                                                               𝐼𝐼 = 𝑒𝑒2𝐿𝐿0𝛥𝛥𝛥𝛥 + 𝑒𝑒
𝑇𝑇 𝐿𝐿1𝛥𝛥𝛥𝛥  

(12)                                                                                        𝐼𝐼𝑄𝑄 = 𝑒𝑒𝐿𝐿1𝛥𝛥𝛥𝛥 + 1
𝑇𝑇 𝐿𝐿2𝛥𝛥𝛥𝛥         

 :دشو میی  یر بیان با راب ه 𝐿𝐿𝑛𝑛که ضریب 
(13)                                                                            𝐿𝐿𝑛𝑛 = 1

ℎ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀) (− 𝜕𝜕𝑓𝑓
𝜕𝜕𝜕𝜕) (𝜀𝜀 − 𝜇𝜇)𝑛𝑛 

توان گرمایی به صورت نسبت تفاوت دمایی ا نال شده و ولتا  ترموالکتریکی در حضرور جریران   
 :آیددست میصفر به

 (14)                                                                                                          (𝐼𝐼 = 0) 𝑆𝑆 = Δ𝑉𝑉
Δ𝑇𝑇 

 
 آنیلرین بررای سره حالرتِ    پیونردگاه پلری   مربروط بره   پانل بالا: هدایت الکتریکی؛ پانرل پرایین: هردایت گرمرایی؛     2شکل

 .برحسب پتانسیل شینیایی الکترودها به الکترودها ملکول شده برای اتصال درنظرگرتته
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(7)                                                                                                             𝛤𝛤𝛽𝛽 = −2𝐼𝐼𝐼𝐼(𝛴𝛴𝛽𝛽
𝑟𝑟) 

به صورت  ا  الکترود چپ به راست ا  طریق ترا های درگیرِ ملکول (𝑇𝑇(𝜀𝜀))ضریب  بور الکترون 
 : یراست

(8)                                                                                    𝑇𝑇(𝜀𝜀) = 𝑇𝑇𝑇𝑇[Γ𝐿𝐿𝐺𝐺𝑟𝑟(𝜀𝜀)Γ𝑅𝑅𝐺𝐺𝑎𝑎(𝜀𝜀)] 
استفاده ا  ترمول لانردائو  توانیم جریان بار و جریان گرمایی را با با داشتن ضریب  بور الکترون می

 :[17، 16نوشت  
(9)                                                                 𝐼𝐼 = 𝑒𝑒

ℏ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀)(𝑓𝑓𝐿𝐿(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝐿𝐿) − 𝑓𝑓𝑅𝑅(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝑅𝑅)) 
(10)                                                 𝐼𝐼𝑄𝑄 = 1

ℎ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇)𝑇𝑇(𝜀𝜀)(𝑓𝑓𝐿𝐿(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝐿𝐿) − 𝑓𝑓𝑅𝑅(𝜀𝜀 − 𝜇𝜇𝑅𝑅)) 

𝑓𝑓𝛽𝛽 (𝜀𝜀و 𝛽𝛽 پتانسیل شرینیایی مربروط بره الکتررود       𝜇𝜇αکه  − 𝜇𝜇𝛽𝛽 ) = (1 + exp  𝜀𝜀−𝜇𝜇𝛽𝛽 
𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 )

−1
ترابر     

سخ ی ی به صورت روابط توق پس ا  بسط در ر یم پا. شدبا می 𝛽𝛽 تو یر ترمی مربوط به الکترود
 :دشو می یر نوشته 

(11)                                                                                               𝐼𝐼 = 𝑒𝑒2𝐿𝐿0𝛥𝛥𝛥𝛥 + 𝑒𝑒
𝑇𝑇 𝐿𝐿1𝛥𝛥𝛥𝛥  

(12)                                                                                        𝐼𝐼𝑄𝑄 = 𝑒𝑒𝐿𝐿1𝛥𝛥𝛥𝛥 + 1
𝑇𝑇 𝐿𝐿2𝛥𝛥𝛥𝛥         

 :دشو میی  یر بیان با راب ه 𝐿𝐿𝑛𝑛که ضریب 
(13)                                                                            𝐿𝐿𝑛𝑛 = 1

ℎ ∫ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑(𝜀𝜀) (− 𝜕𝜕𝑓𝑓
𝜕𝜕𝜕𝜕) (𝜀𝜀 − 𝜇𝜇)𝑛𝑛 

توان گرمایی به صورت نسبت تفاوت دمایی ا نال شده و ولتا  ترموالکتریکی در حضرور جریران   
 :آیددست میصفر به

 (14)                                                                                                          (𝐼𝐼 = 0) 𝑆𝑆 = Δ𝑉𝑉
Δ𝑇𝑇 

 
 آنیلرین بررای سره حالرتِ    پیونردگاه پلری   مربروط بره   پانل بالا: هدایت الکتریکی؛ پانرل پرایین: هردایت گرمرایی؛     2شکل

 .برحسب پتانسیل شینیایی الکترودها به الکترودها ملکول شده برای اتصال درنظرگرتته



48 / مطالعه‌ی اثر هندسه‌ی اتصال در بهبود ویژگی‌های ترموالکتریکی پیوندگاه پلی‌آنیلین

 :ندشو میهدایت الکتریکی و گرمایی سیستم نیز به ترتیب به صورت  یر نوشته 
(15)                                                                                                                 𝐺𝐺𝑒𝑒 = 𝑒𝑒2𝐿𝐿0  
(16)                                                                                                           𝜅𝜅 = 1

𝑇𝑇 (𝐿𝐿2 −
𝐿𝐿12

𝐿𝐿0
) 

 سازی. نتایج شبیه3
دهد. آنیلین نشان میهای مختلف پیوندگاه پلیهدایت الکتریکی و گرمایی را برای هندسه 2شکل 

د. شرو  مری درنظرر گرتتره    100Kتر شدن اثر ارتعاشرات شربکه  برای کمدمای اتصال در این م العه 
 1.7eVند. گرا  هردایت در حردود    شرو  میهای هدایت در مقل ترا های انر ی ملکول واقر  قله
تروان در  مری یابرد.  لرت ایرن امرر را     های هدایت در هندسه نامتقارن کاهش میشد. ارتفا  قلهبا می

 ضریب  بور پیوندگاه جستبو کرد.
های ضریب  بور در حضور اتصرال نامتقرارن نسربت بره      شود ارتفا  قله ، مشاهده می3ا  شکل 
هرای گذرنرده ا     وجود آمده برین مرو   شود. این مسأله منکن است ا  اثر تدایلی به متقارن کم می

گرتتره   ها اتزایش یابد، تدایل صورت تفا  قله[. اگر ار18با وی بالایی و پایینی ملکول ناشی شود  
-گرتته مخرب است. در اینبا در اتصرال  سا نده است و در صورت کاهش ارتفا ، تدایل صورت

گرتته مخرب است به هنین دلیل کراهش هردایت    های نامتقارنِ ملکول به الکترود، تدایل صورت
ل به الکتررود شراهد هسرتیم. هنننرین     های نامتقارن ملکوالکتریکی و هدایت گرمایی را در اتصال

هرای نامتقرارن نسربت بره اتصرال متقرارن       های ضریب  بور در اتصالجایی در مقل قله اندکی جابه
بررالاترین ترررا  ملکررولی لومررو ) تررر شرردن گررا  انررر ی هوموررر وجررود دارد، کرره موجررب بررزر  

ا  هردایت اترزایش یاتتره و    شود. در نتیبره، گر   ( مینشده ترین ترا  ملکولی اشرالپایین ر شده اشرال
 یابد.های نامتقارن کاهش می نی و به تبر آن هر دو هدایت در اتصال مقدار تونل

 
 .و اورتو اآنیلین برای سه حالت پارا، متضریب  بور پیوندگاه پلی 3شکل 

 
شرده بررای    درنظرگرتتره  حالرتِ آنیلین برای سه ؛ پانل پایین:  دد شایست ی؛ پیوندگاه پلیتوان گرماییپانل بالا:  4شکل

 .اتصال به الکترودها برحسب پتانسیل شینیایی الکترودها

های متفاوت نشان آنیلین را برای اتصالی پلیملکولو  ددشایست ی پیوندگاه  توان گرمایی 4شکل 
ی ترییرر  دهنرده  شده رتتار نوسانی دارد که نشان در هر سه اتصال درنظرگرتته توان گرماییدهد. می

هررای نررو  حامررل گرمررایی ترروان لامررت . [19  ی اسررتملکررولجنعیررت الکترونرری در ترا هررای  
ی ایرن  نشان دهنده توان گرمایی لامت منفی  .دهدکننده در ترابرد بار و انر ی را نشان می شرکت

کره   درصرورتی  ،قررار دارد  ها حاکم بر ترابرد هستند و ترا  ترمی نزدیت به لومواست که الکترون
های حاکم در ترابرد هسرتند و  ها حاملاین است که حفره ی دهنده نشان توان گرمایی لامت مثبت 

صفر است  توان گرماییهای تشدید، در نقاط تقارنی و انر ی ترا  ترمی نزدیت به هومو قرار دارد.
کنرد. در  مری  هرا ترییرر  دهد و نو  حاملترییر  لامت می توان گرماییدر نتیبه در حوالی این نقاط 

ها( سرهم مسراوی ولری برا     ها و حفرهکننده در ترابرد )الکترون دو حامل بارِ شرکت نقاط تقارنی هر
توان تبرِ آن در نتیبه ولتا  القایی تولیدشده در سیستم صفر بوده و به ، لامت منفی در ترابرد دارند

ها انر ی گرمایی بیشرتری  صفر است. در این نقاط هدایت گرمایی بیشینه است چون حامل گرمایی
کره  یی کند جاکنند. این پدیده در دماهای بالاتر اهنیت بیشتری پیدا میرا در یت جهت حنل می
های بیشتری ا  ضریب  بور را در بر دارد. در قلهی گرما پهن شده است و انر ی گرمایی در نتیبه

توانند ا  الکترودهای سردتر و رمایی میها بدون نیا  به انر ی گکه الکتروندلیل ایننقاط تشدید به
توانرد جریران الکتریکری یالصری را      نی کنند، گرادیان دمایی ننری ی تونلملکولتر به س وح گرم

توجه به شکل بیشترین توان گرمایی مربروط   با .[20  صفر است توان گرماییدر نتیبه  و تولید کند
توان با توجه  لت را می شد.با می اتصال پارا )متقارن(و کنترینِ آن مربوط به  متانامتقارن  به اتصال
𝜀𝜀)  یاتت که در شکل با اینکه 5به شکل  − 𝜇𝜇)𝑇𝑇(𝜀𝜀) (− 𝜕𝜕𝑓𝑓

برای اتصال پارا ا  دو اتصرال دی رر    (�𝜕𝜕𝜕�
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 :ندشو میهدایت الکتریکی و گرمایی سیستم نیز به ترتیب به صورت  یر نوشته 
(15)                                                                                                                 𝐺𝐺𝑒𝑒 = 𝑒𝑒2𝐿𝐿0  
(16)                                                                                                           𝜅𝜅 = 1

𝑇𝑇 (𝐿𝐿2 −
𝐿𝐿12

𝐿𝐿0
) 

 سازی. نتایج شبیه3
دهد. آنیلین نشان میهای مختلف پیوندگاه پلیهدایت الکتریکی و گرمایی را برای هندسه 2شکل 

د. شرو  مری درنظرر گرتتره    100Kتر شدن اثر ارتعاشرات شربکه  برای کمدمای اتصال در این م العه 
 1.7eVند. گرا  هردایت در حردود    شرو  میهای هدایت در مقل ترا های انر ی ملکول واقر  قله
تروان در  مری یابرد.  لرت ایرن امرر را     های هدایت در هندسه نامتقارن کاهش میشد. ارتفا  قلهبا می

 ضریب  بور پیوندگاه جستبو کرد.
های ضریب  بور در حضور اتصرال نامتقرارن نسربت بره      شود ارتفا  قله ، مشاهده می3ا  شکل 
هرای گذرنرده ا     وجود آمده برین مرو   شود. این مسأله منکن است ا  اثر تدایلی به متقارن کم می

گرتتره   ها اتزایش یابد، تدایل صورت تفا  قله[. اگر ار18با وی بالایی و پایینی ملکول ناشی شود  
-گرتته مخرب است. در اینبا در اتصرال  سا نده است و در صورت کاهش ارتفا ، تدایل صورت

گرتته مخرب است به هنین دلیل کراهش هردایت    های نامتقارنِ ملکول به الکترود، تدایل صورت
ل به الکتررود شراهد هسرتیم. هنننرین     های نامتقارن ملکوالکتریکی و هدایت گرمایی را در اتصال

هرای نامتقرارن نسربت بره اتصرال متقرارن       های ضریب  بور در اتصالجایی در مقل قله اندکی جابه
بررالاترین ترررا  ملکررولی لومررو ) تررر شرردن گررا  انررر ی هوموررر وجررود دارد، کرره موجررب بررزر  

ا  هردایت اترزایش یاتتره و    شود. در نتیبره، گر   ( مینشده ترین ترا  ملکولی اشرالپایین ر شده اشرال
 یابد.های نامتقارن کاهش می نی و به تبر آن هر دو هدایت در اتصال مقدار تونل

 
 .و اورتو اآنیلین برای سه حالت پارا، متضریب  بور پیوندگاه پلی 3شکل 

 
شرده بررای    درنظرگرتتره  حالرتِ آنیلین برای سه ؛ پانل پایین:  دد شایست ی؛ پیوندگاه پلیتوان گرماییپانل بالا:  4شکل

 .اتصال به الکترودها برحسب پتانسیل شینیایی الکترودها

های متفاوت نشان آنیلین را برای اتصالی پلیملکولو  ددشایست ی پیوندگاه  توان گرمایی 4شکل 
ی ترییرر  دهنرده  شده رتتار نوسانی دارد که نشان در هر سه اتصال درنظرگرتته توان گرماییدهد. می

هررای نررو  حامررل گرمررایی ترروان لامررت . [19  ی اسررتملکررولجنعیررت الکترونرری در ترا هررای  
ی ایرن  نشان دهنده توان گرمایی لامت منفی  .دهدکننده در ترابرد بار و انر ی را نشان می شرکت

کره   درصرورتی  ،قررار دارد  ها حاکم بر ترابرد هستند و ترا  ترمی نزدیت به لومواست که الکترون
های حاکم در ترابرد هسرتند و  ها حاملاین است که حفره ی دهنده نشان توان گرمایی لامت مثبت 

صفر است  توان گرماییهای تشدید، در نقاط تقارنی و انر ی ترا  ترمی نزدیت به هومو قرار دارد.
کنرد. در  مری  هرا ترییرر  دهد و نو  حاملترییر  لامت می توان گرماییدر نتیبه در حوالی این نقاط 

ها( سرهم مسراوی ولری برا     ها و حفرهکننده در ترابرد )الکترون دو حامل بارِ شرکت نقاط تقارنی هر
توان تبرِ آن در نتیبه ولتا  القایی تولیدشده در سیستم صفر بوده و به ، لامت منفی در ترابرد دارند

ها انر ی گرمایی بیشرتری  صفر است. در این نقاط هدایت گرمایی بیشینه است چون حامل گرمایی
کره  یی کند جاکنند. این پدیده در دماهای بالاتر اهنیت بیشتری پیدا میرا در یت جهت حنل می
های بیشتری ا  ضریب  بور را در بر دارد. در قلهی گرما پهن شده است و انر ی گرمایی در نتیبه

توانند ا  الکترودهای سردتر و رمایی میها بدون نیا  به انر ی گکه الکتروندلیل ایننقاط تشدید به
توانرد جریران الکتریکری یالصری را      نی کنند، گرادیان دمایی ننری ی تونلملکولتر به س وح گرم

توجه به شکل بیشترین توان گرمایی مربروط   با .[20  صفر است توان گرماییدر نتیبه  و تولید کند
توان با توجه  لت را می شد.با می اتصال پارا )متقارن(و کنترینِ آن مربوط به  متانامتقارن  به اتصال
𝜀𝜀)  یاتت که در شکل با اینکه 5به شکل  − 𝜇𝜇)𝑇𝑇(𝜀𝜀) (− 𝜕𝜕𝑓𝑓

برای اتصال پارا ا  دو اتصرال دی رر    (�𝜕𝜕𝜕�
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د شو میث در مشتق ترمی برای این اتصال با   بور ضریب ضربحاصلاما بیشتر بودن  ،بیشتر است
در اتصال پارا نسبت به مترا   توان گرماییبزر  شده و مقدار  توان گرماییی مخر  کسر در راب ه
  و اورتو کنتر شود.

 
𝜺𝜺)پانل سنت چپ:  5کلش − 𝝁𝝁)𝑻𝑻(𝜺𝜺) (−𝝏𝝏𝒇𝒇

−)𝑻𝑻(𝜺𝜺)پانل سنت راست:  (�𝝏𝝏𝝏� 𝝏𝝏𝒇𝒇
بررای سره اتصرال پرارا، مترا و اورترو،        (�𝝏𝝏𝝏�

 .نیلینآی پلیملکولشده برای پیوندگاه  مقاسبه

ی توان دو در راب ره  با توان گرمایی. با توجه به اینکه شدبا میای  دد شایست ی دارای رتتار دندانه
گرچره   ،این کنیت بیشرترین ترأثیر را در رتترار  ردد شایسرت ی دارد      ،دشو می دد شایست ی ظاهر 

.  ددشایست ی در نقاطی صرفر  مقدار هدایت الکتریکی و گرمایی هم در مقدار این کنیت مؤثرند
 ، نقراط اکسرترمم  ردد   تروان گرمرایی  صفر باشرد. هنننرین نقراط اکسرترمم      توان گرماییاست که 

دهد که  دد شایست ی اتصال متا ا  دو اتصرال دی رر   پانل پایین نشان می 4شکل شایست ی هستند. 
، در کنرد را تعیین مری  اینکه  دد شایست ی کارایی ترموالکتریکی سیستم شد. با توجه بهبا میبیشتر 

شررده برررای اهرردا    نظرگرتتررههررای درن کررارایی را در بررین هندسرره شررترینتیبرره، اتصررال متررا بی 
 ترموالکتریکی دارد.

 گیرینتیجه .4
برا اسرتفاده ا     آنیلرین پلری  پیوندگاه ر یصوصیات ترموالکتریکیدتقارن اتصال  در این تققیق تأثیر
اسرتفاده ا    در ر یم پاسخ ی ی بررسی شده است. هامیلتونی سیستم برا تعادلی عیرروش تابر گرین 

الکترودهرای مرورد اسرتفاده     روش تنگ بست در تقریب نزدیکترین هنسای ی نوشرته شرده اسرت.   
و مترا و اورترو    عردی و مرکزوجهری بروده و سره اتصرال پرارا )متقرارن(       بُ مانند کارهرای تبربری سره   

به الکترودها در نظر گرتته شده است. هدایت الکتریکری و هردایت    ملکول)نامتقارن( برای اتصال 
لومو -گا  انر ی هومو های نامتقارن به سبب تدایل کوانتنی مخرب و اتزایشگرمایی در اتصال
در هرر سره اتصرال مروردنظر دارای رتترار       توان گرماییشد. با می نی دارای کاهش  و کاهش تونل

کره   ،اتصال دی ر دارای بیشترین مقردار اسرت   متا نسبت به دوشایست ی اتصال  نوسانی است.  دد
اتصال نامتقارن متا دارای بیشترین کرارایی   ،توان گرمایی نیز شاهد هستیم. در نتیبهدر این رتتار را 

هرای ترمروالکتریکی   شرد و بررای اسرتفاده   با مری  پیشرنهادی  آنیلرینِ ترموالکتریکی در پیونردگاه پلری  
 . شدبا میتر مناسب
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