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Abstract 
In this paper, using density functional theory combined with non-
equilibrium Green's function, the effects of alligator-clip compounds on 
the electronic transport properties of benzene-based molecular devices 
are investigated. For this purpose, once a single Benzene molecule and 
once again two Benzene molecules with an acetylene spacer in between 
are considered as the central element of the molecular device between 
two gold electrodes. The spin polarization effects in the presence of 
Nickel and Iron anchors are studied. In the previous studies, other 
alligator-clip compounds such as Sulfur and organic molecular ones 
have been utilized. It is important to study the properties and behavior 
of different elements for the realization of high-performance molecular 
devices in the future. By utilizing Siesta and Transiesta codes, when 
excluding spin polarization effects, in all of the structures (except 
Nickel-Benzene), negative differential resistance is observed. It is an 
essential property that allows fast switching in certain types of 
electronic devices. However, when the spin polarization is considered, 
none of the combinations show the negative differential resistance 
feature. The I-V characteristics show that all of the combinations have 
linear behavior in low voltages no matter whether the spin polarization 
is considered or not. The voltage ranges from -2V to +2V are taken into 
account in order to investigate the probability of rectification.  
Keywords: Molecular Electronics, Electronic Transport, Benzene-
based Molecular Devices, Alligator-clip, I-V Characteristic. 
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ولتاژ  -بررسي تأثير جنس گيره در بهبود مشخصه جريان

  ١هاي مولكولي با به كارگيري نظريه تابعي چگالي افزاره
 ٤و رضا فقيه ميرزايي  *٣، منصوره ايلخاني٢فاطمه باقرلو

 
  ١٤٠١/ ٣٠/٠١تاريخ دريافت: 

  ٢٢/٠٣/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ٢٢/٠٤/١٤٠١تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

در اين مقاله، ابتدا با استفاده از محاسبات با به كارگيري نظريه تابعي چگالي و تابع گرين غيرتعادلي، تاثير  

. به اين منظور، ابتدا تك مولكول  شودبررسي مي   با پايه بنزن  هاي ترابرد سيم مولكولي جنس گيره بر ويژگي 

بنزن و سپس دو مولكول بنزن با جداكننده استيلن به عنوان ناحيه مركزي بين دو الكترود طلا قرار داده شده 

، تا اثر پلاريزاسيون اسپيني در حضور شوداستفاده مي . همچنين، از فلزات نيكل و آهن به عنوان گيره  است

هاي  گوگردي و مولكول هاي  ها مانند گيرهها مورد بررسي قرار گيرد. در مطالعات پيشين، از ساير گيره آن

با  هاي مولكولي  ها و رفتار عناصر مختلف براي دستيابي به افزارهاستفاده شده است. مشاهده ويژگي   ارگانيك

سيستا  از اهميت بالايي برخوردار است. نتيجه محاسبات با استفاده از كدهاي محاسباتي   در آينده  كارآيي بالا

بنزن)،   -ساختارها (به غير از تركيب نيكلدر همه    دهد كه بدون در نظر گرفتن اثر اسپين،نشان مي و ترنسيستا  

منفي روي مي  تفاضلي  منفي عامل مهمي براي  مقاومت  تفاضلي  افزارهدهد. مقاومت  در  هاي سوييچ سريع 

است كه  يادآوري  به  است. لازم  ويژگي   مولكولي  از ساختارها  هيچ يك  در  اسپين،  اثر  گرفتن  نظر  در  با 

دهد كه بدون در نظر  ولتاژ نيز نشان مي   -هاي جريانكند. بررسي مشخصه مقاومت تفاضلي منفي بروز نمي 

پين، همه ساختارها در باياس پايين رفتار خطي دارند.به گرفتن اثر اسپين و همچنين با در نظر گرفتن اثر اس

  + ولت انجام شده است. ٢تا    -٢محاسبات در بازه ولتاژ  ها،  منظور بررسي احتمال يكسوسازي در اين پيكربندي

 -افزاره مولكولي بنزني، گيره، مشخصه جريان   الكترونيك مولكولي، ترابرد الكتروني،  واژگان كليدي:
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 مقدمه  .١

هايي بر پايه الكترونيك مولكولي را معرفي و براي اولين بار اويرام و راتنر، دستگاه   ١٩٧٤در سال  

هاي كوچك  دهد كه مولكول مرتبط نشان مي  نظري   تجزيه و تحليل و    تايج آزمايشگاهي ] .  ١كردند [

ي  مدارهاها و افزاره  ساختطراحي و براي ها توان از آنمي  الكتريكي هستند كه هايويژگيداراي  

اي از  هاي مولكولي شامل زنجيره و سوييچ   ١فنيلني هاي مولكولي پليالكترونيكي استفاده نمود. سيم

سالحلقه تا  هستند.  بنزن  آروماتيك  چنين  هاي  آيا  كه  داشت  وجود  ترديد  اين  كنوني،  هاي 

اي دارند يا  ملاحظهشوند، رسانايي قابل  هاي كوچكي كه به طور انفرادي به كار گرفته ميمولكول 

فنيلن  هاي پليدر چند سال گذشته چندين گروه پژوهشي به طور تجربي نشان دادند كه مولكول .  خير

 ].  5-٢هاي الكتريكي كوچك را هدايت كنند [توانند جريانمي

هاي ترابرد  ژگيدر مدارهاي مولكولي، پيوندگاه مولكول و الكترود اهميت بسياري دارد، و روي وي

شدگي مولكول ارگانيك و الكترود  گذارد. در حقيقت، ماهيت جفت هاي مولكولي تأثير مي افزاره 

افزاره  ايفا ميغيرارگانيك در طراحي  نقش مهمي را  كند. سوال مهم اين است كه  هاي مولكولي 

انتخاب مناسب  چگونه اتم يا مولكول محل اتصال را انتخاب كنيم؟ تا كنون مطالعات زيادي روي  

نيز تحقيقات روي يافتن گيره  انجام شده است و همچنان  اتصالات  تر در جريان مناسب  ٢هاياين 

] ويژگي١٠-٦است  مثال،  براي  گيره ].  ترابرد  و  دمايي،  الكتريكي،  ارگانيك  هاي  مولكولي  هاي 

اتصالات    هاي يك سوئيچ تك مولكولي در حضور ]. از ديدگاه ديگر، ويژگي١١بررسي شده است [

هاي الكتريكي ]. در نهايت، ويژگي ١٢مورد مطالعه قرار گرفته است [  پالاديم طلا، نقره، پلاتين، و  

در پژوهش هي و همكارانش بررسي شد   ٢٠١٩هاي بنزني به يكديگر در سال  در انواع اتصال حلقه 

]١٣ .[ 

هاي منطقي كي و دروازه سازي مدارهاي الكتروني، با توجه به اين كه امروزه كوچك افزون بر اين

چالش از  پژوهشيكي  است،  الكترونيك  صنايع  مهم  قطعات هاي  ساخت  بهبود  در  زيادي  هاي 

، ديودها و ترانزيستورهاي مولكولي با به كارگيري مولكول  ٣مدارهاي مولكولي مثل انواع سيم تور

  ارگانيك بنزن صورت گرفته است. 

الكترونيك مولكولي با پايه پليسيمتمركز اين مقاله روي   است كه چگالي    n)4H6(Cفنيلن  هاي 

يه  تمام مدارهاي مولكولي شامل يك ناح].  ١٤هاي كربني است [تر از لوله ها ده بار بزرگجريان آن

 
1 Polyphenylene 
2 Clip 
3Tour Wire 
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. اين ناحيه مركزي بايد با يك اتصال  شودكه به آن ناحيه پراكندگي نيز گفته ميهستند،  مركزي  

شود وصل  الكترودها  به  دارد.  مناسب  الكتروني  ترابرد  روي  توجهي  قابل  تأثير  اتصال  اين    جنس 

صرف    ].١٦،١5[ نيازمند  اتصالات  اين  آزمايشگاهي  ساخت  در  خطا  و  آزمون  ديگر،  طرف  از 

هاي گزاف (حتي اگر امكان دسترسي به ابزارها و فناوري ساخت آنها باشد) است؛ در حالي  هزينه 

  بيني نمود. سازي بسياري از نتايج را پيش توان با شبيهكه مي

  ١هاي ترابرد اين مدارها، با به كارگيري نظريه تابعي چگالي ويژگيدر مقاله حاضر، به منظور بررسي  

تمركز اصلي مقاله بر روي  .  شوندسازي ميفنيلني شبيههاي پلي، نانو سيم٢و محاسبات ابتدا به ساكن

و    هاويژگيمشاهده  ولتاژ بهبود يابد.    -به صورتي كه مشخصه جريان  جنس اتصالات خواهد بود، 

اهميت  از  با كارآيي بالا در آينده  هاي مولكولي  افزاره   طراحي و ساخترفتار عناصر مختلف براي  

اگرچه، امكان ساخت آزمايشگاهي براي به دست آوردن نتايج حقيقي از  است.    بسزايي برخوردار

باشد. در بخش دوم، جزئيات روش محاسباتي بيان شده است. در  هاي اين پژوهش نميمحدوديت 

دست آمده تجزيه و تحليل  هاي ببخش سوم، نتايج بدست آمده از محاسبات ارائه شده و خروجي

  گيري پرداخته شده است. اند. در پايان، بخش چهارم، به نتيجهشده 

  

  روش محاسباتي .٢
هاي ترابرد مدارهاي مولكولي تمركز شده  در اين پژوهش، بر روي تاثير جنس گيره روي ويژگي

نظر گرفتن اثر اسپين،  + ولت، با و بدون در  ٢ولت تا    -٢است. به اين منظور، ساختارهاي زير در بازه  

  گيرند: مورد بررسي قرار مي

    (Ni-Bz)تك مولكول بنزن با گيره نيكل   -١  

    (Ni-2Bz)ها استيلن قرار گرفته است  دو مولكول بنزن با گيره نيكل كه بين آن  -٢  

    (Fe-Bz)تك مولكول بنزن با گيره آهن   -٣  

    (Fe-2Bz)ها استيلن قرار گرفته است  دو مولكول بنزن با گيره آهن كه بين آن  -٤  

كه بين آنها يك مولكول    (Ni-2Bz)  هاي نيكلساختار دو مولكول بنزن با گيره به صورت نمونه،  

 -جريان  هاي مشخصه ) نشان داده شده است. در اين پژوهش،  ١در شكل (   استيلن قرار گرفته است 

  .  آينديل نتايج بدست ميجهت مقايسه و تحل  ٣ولتاژ، نمودار عبور و نسبت يكسوسازي

 
1 Density Functional Theory 
2 Ab Initio Calculations 
3 Rectification Ratio 
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طلا با ابعاد   . سوپرسلشده است برش زده )  ١١١(طلا در امتداد صفحه  بلورساخت الكترودها، براي 

هاي نيكلي  گيره اتصال  است.  اتم طلا    ٩يك در برگيرنده    كه هراست،  صفحه بلوري    ٦شامل    ٣×٣×٢

هاي  اوربيتال ،  هاي طلااست. براي اتماز سطح طلا انجام شده    FCCشبكه  در    ، به الكترودو آهني  

در نظر گرفته    DZPهاي  اوربيتال  ، نيكل و آهن هاي كربن، هيدروژنو براي اتم،  SZPمولكولي  

  و  ٣×٣×١ر براب kبا تعداد بهينه شده  ١پك  - به روش مونخورستمنطقه بريلوئن  بندي اند. تقسيم شده 

آنگستروم    ٢٠به ضخامت    ءيك لايه خلاهمچنين،  انجام شده است.  ريدبرگ     ٣5٠برابر    ٢انرژي قطع

  .بكار گرفته شده است ترابرد الكتروني سازي ساختار و محاسبه براي بهينه

اوليه  سازي  استفاده شده است. پس از شبيه   ٣سازي، از كدهاي محاسباتي سيستا و ترنسيستا براي شبيه

 ٤ها، آسايشبراي يافتن ساختار بهينه با كمترين نيروي وارد بر اتم   ،فنيلنايه پلي بر پمبتني    يساختارها

گيري هاي موجود در افزاره و نيز اندازه ساختار اجرا شده است. براي مشاهده وضعيت و مكان اتم 

با  ولتاژ رسم و    -هاي جرياناستفاده شده است. در نهايت، مشخصه   5طول پيوندها، از نرم افزار وستا 

خروجي به  كد  توجه  يك  ترنسيستا  است.  شده  تكرار  بالا  بررسي  و  اضافه  ساختار  به  استيلن  ها، 

  مستقيم  براي يك ولتاژ در اين كد  كند.  كار ميي  بر پايه مدل تابع گرين غيرتعادلمحاسباتي است كه  

- روتوسط فرمول لانداانرژي مربوطه  و  تابع گرين    با استفاده از جريان  مقدار  اعمال شده به سيستم،  

  ]:١5[ شودمحاسبه مي ٦بوتيكر 

  2
( ) ( , ) ( ) ( )L L R R

e
I V T E V f E f E dE

h
         )١ (  

حت ولتاژ  ت Eي  ريب عبور در انرژض  T(E,V)  ثابت پلانك، و  hبرابر با بار الكترون،    e  كه در آن

، كه  ديراك الكترودهاي چپ و راست هستند  -توابع توزيع فرمي Rfو   Lfت. همچنين،  سا  Vس  بايا

و برابر اختلاف پتانسيل الكتروشيميايي بر    راست   /پچالكترود  پتانسيل الكتروشيميايي    R/Lµها  درآن

  :زير هستند به صورت Vاعمال شده  مستقيمبا ولتاژ الكترون ولت،  حسب

(0)
2L

eV  
        )٢ (  

 
1 Monkhorst-Pak 
2 Cut-off Energy 
3 Siesta &  Transiesta 
4 Relax 
5 Vesta 
6 Landauer- Büttiker 
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(0)
2R

eV  
        )٣ (  

/ (0)R L FE           )٤ (  

  است.  ٢٤انرژي فرمي  FEپتانسيل الكتروشيميايي در باياس صفر و  µ(0) نيز هاي بالادر رابطه 

  

  
 

  . ها يك مولكول استيلن قرار گرفته استكه بين آن (Ni-2Bz) هاي نيكلساختار دو مولكول بنزن با گيره  ١شكل 

  

  نتايج و بحث .٣
  ساختارها آسايش  ١.٣

شبيه  آسايش ساختارهاي  ميابتدا  انجام  شده  مولكولسازي  تا  كه  شود  گيرند  قرار  وضعيتي  ها در 

الكترون ولت بر آنگستروم باشد. طول    5/٠ها از طرف ساير اجزاي ساختار كمتر از  نيروي وارد بر آن

  اده شده است. نشان د ١)، در جدول  ٢تعادلي پيوندها پس از آسايش ساختار با توجه به شكل (
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  هاي مورد مطالعه.معرفي پيكربندي  ٢شكل 

  
  طول پيوند تعادلي بين مولكولي بر حسب آنگستروم قبل و بعد از آسايش ساختار.مقايسه  ١جدول 

D  C  B  A 
قبل و بعد  

  آسايش 
  هانمونه 

 قبل   ١/٧5  ١/ ٧٦5  -  -
Ni-Bz 

  بعد   ١/٧5  ١/ ٧٦5  -  -

  قبل   ١/٧5  ١/٧5  -  -
Fe-Bz  

  بعد   ١/٧5  ١/٧5  -  -

 قبل   ١/٧5  ١/ ٠٩5  ١/ ٠٩5  ١/٧5
Ni-2Bz 

 بعد   ١/ 8٤٣  ١/ ٤٣٢  ١/ ٤٣٣  ١/ 8٤٤

  قبل   ١/٧5  ١/ ٠٩5  ١/ ٠٩5  ١/٧5
Fe-2Bz  

  بعد   ١/ 858  ١/ ٤٣٦  ١/ ٤٣٣  ١/ 85٣

  

ولتاژ بدون در نظر گرفتن اثر اسپين و با در نظر    -هاي جريانمنحني مشخصه   ٢.٣
  گرفتن اثر اسپين

اند. در شكل  + ولت رسم شده ٢ولت تا    -٢ولتاژ در همه ساختارها در بازه ولتاژ    -جريانهاي  مشخصه

روي    ١شود كه در همه ساختارها بدون در نظر گرفتن اثر اسپين مقاومت تفاضلي منفي ) مشاهده مي٣(

در   فقط  موضوع  اين  و  است،  نمي  Ni-Bzداده  منفي  مشاهده  تفاضلي  مقاومت  ويژگي  شود. 

 
1 Negative Differential Resistance (NDR) 
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كند و با افزايش  بروز مي  ١هاي الكترونيكي غيرخطياست كه در تعداد كمي از مولفهغيرمعمولي  

منفي عامل مهمي در     (dv/di)مقاومت تفاضلييابد.  ولتاژ، شدت جريان عبوري از مدار كاهش مي

افزاره  سريع  افزاره سوييچ  اين  است.  مولكولي  تونلي،  هاي  ديودهاي  در  وسيعي  كاربردهاي  ها 

)  ٣نئون و فلورسنت، ترانزيستورها و فيلترهاي اكتيو دارند. افزون بر اين، بررسي شكل (هاي  لامپ

كمابيش مسطح شده است. از اين رو،    Fe-2Bzو    Ni-2Bz  ولتاژ  -ار جرياندهد كه نمودنشان مي

مي مدارها  اين  از  كه  موضوع  جرياني  اين  است.  كوچك  بسيار  ديگر  مدارهاي  به  نسبت  گذرد 

نشان دهنده   Fe-Bzو  Ni-Bzولتاژ   -كه رفتار جرياناست؛ درحالي رسانايينيمي نمايانگر ويژگ

  رسانايي است. ويژگي

با استيلن    ،شود كه با اضافه نمودن اثر اسپين در ساختارهاي مختلف)، مشاهده مي٤با توجه به شكل (

نمودار جريان عبوري روي نمي تفاضلي منفي در  بدون استيلن، مقاومت  پايين،  دهد.  يا  باياس  در 

نسبت به ساير ساختارها داراي شيب تندتري است. در   Ni-Bzتغييرات جريان بر حسب ولتاژ براي 

  .دهدحقيقت، اين ساختار حساسيت بيشتري نسبت به تغييرات ولتاژ از خود نشان مي

  
  مقايسه جريان عبوري بدون در نظر گرفتن اثر اسپين در ساختارهاي مختلف.  ٣شكل 

 
 است. ولتاژ غيرخطي  -نمودار جريان ١
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  مقايسه جريان عبوري با در نظر گرفتن اثر اسپين در ساختارهاي مختلف.  ٤شكل 

  

  نمودارهاي عبور  ٣.٣
ولتاژهاي   در  عبور  نمودارهاي  تمام ساختارها،  و    ٠٢/٠براي  و    ١ولت  نظر گرفتن  در  بدون  ولت 

كد ترنسيستا در محاسبات    .))٦و ()  5هاي (همچنين با در نظر گرفتن اثر اسپين رسم شده است (شكل

  (dn)پين پايين  ها را با اسو بار ديگر كل الكترون  (up)ها را با اسپين بالا  اسپيني يك بار كل الكترون 

  كند.در نظر گرفته و جريان را محاسبه مي

به ساختار  -5الف) و (-5(  هاي شكل ولتاژ  را نشان مي  Ni-Bzب) نمودار عبور مربوط  دهند. در 

هاي مساوي در رسانش الكتريكي  هاي با اسپين بالا و پايين داراي سهمولت)، الكترون   ٠٢/٠پايين (

هاي با اسپين پايين تقريبا هيچ سهمي در رسانش ندارند و  ولت) الكترون  ١اما در ولتاژ بالا (  ، هستند

الكترون  از  ناشي  در  جريان  مدار  اين  بكارگيري  نويدبخش  مهم  اين  است.  بالا  اسپين  با  هاي 

Fe-نمودار عبور مربوط به ساختار  )  ت-5) و (پ-5هاي (است. شكل  ١ترونيك كاربردهاي اسپين

 
1 Spintronics 
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Bz  هاي مساوي  هاي با اسپين بالا و پايين داراي سهمولت)، الكترون   ١ولتاژ بالا ( دهند. در  را نشان مي

هاي با اسپين پايين تقريبا هيچ  ولت)، الكترون  ٠٢/٠در رسانش الكتريكي هستند، اما در ولتاژ پايين (

  هاي با اسپين بالا است.سهمي در رسانش ندارند و جريان، ناشي از الكترون 

الف)  -٦هاي (توجه به شكل دهد. با  را نشان مي  Fe-2Bzو    Ni-2Bzبور  ) نمودارهاي ع٦شكل (

هاي با اسپين بالا و در ولتاژهاي مثبت  شود كه در ولتاژهاي منفي الكترون ب) نيز مشاهده مي-٦و (

 هاي با اسپين پايين مشاركت بيشتري دارند. الكترون 

 

    
  (ب)  (الف)

    
  (د)   (ج)

  

ولت،   ٠٢/٠در باياس   Ni-Bzبا در نظر گرفتن اثر اسپين، (الف) Fe-Bzو  Ni-Bzنمودارهاي عبور  ٥شكل 

  در باياس يك ولت.   Fe-Bzولت، (د) ٠٢/٠در باياس   Fe-Bzدر باياس يك ولت، (ج)  Ni-Bz(ب)

  

 



 
٤٣/ ١٤٠١پاييز ، ٣٠، پياپي دوازدهماه الزهرا، سال گعلمي فيزيك كاربردي ايران، دانش فصلنامة     

 

  

    
  (ب)  (الف)

 
در   Ni-2Bzاستيلن و با در نظر گرفتن اثر اسپين، (الف) با  (Ni-2Bz)و   (Fe-2Bz)نمودارهاي عبور  ٦شكل 

  در باياس يك ولت.  Fe-2bzولت، (ب)  ٠٢/٠باياس 

  

  نمودار نسبت يكسوسازي  ٤.٣
تقارن در مشخصه جريان بررسي ميزان  و   -براي  تعريف  به صورت زير  نسبت يكسوسازي  ولتاژ، 

  شود:محاسبه مي

( )
( )

( )

I V
R V

I V




        )5 (  

جريان عبوري متناظر همان ولتاژ    I(−V)جريان عبوري در باياس مثبت، و    I(+V)در اين رابطه،  

نيز به اين معنا است   R(V)>1باشد، يكسوسازي نداريم، و  R(V)=1در ياباس منفي است. هرگاه 

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

هاي يكسوسازي بر حسب ولتاژ باياس اعمال شده  )، نتايج بدست آمده از محاسبه نسبت ٧در شكل (

براي تمام  محاسبات رسم شده است.  Fe-2Bz، و Ni-Bz ،Fe-Bz ،Ni-2Bzبراي ساختارهاي 

اند. مقايسه نمودارها  اسپين انجام شده ساختارها در دو حالت بدون اعمال اثر اسپين و با اعمال اثر  

مي  تفاوت نشان  از  اگر  كه  آمپر) چشمدهد  (در حد صدم  عبوري  پوشي شود،  هاي جزيي جريان 

كمابيش در هيچ يك از ساختارها يكسوسازي نه در ولتاژ بالا و نه در ولتاژ پايين رخ نداده است.  

اعمال اثر اسپيني، تفاوتي از مرتبه دهم    ب) است كه با-٧(شكل    Fe-Bzتنها مورد استثناء ساختار  

  آمپر در جريان عبوري قابل مشاهده است. 

هاي  استفاده از گيره   در صورت  كه  دهد در مقاله نظري و همكاران، مطالعات صورت گرفته نشان مي

هاي ترابرد سيستم تك مولكول بنزن بدون در نظر گرفتن اثر اسپين و با در نظر گوگردي، ويژگي
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]. در باياس پايين، ساختارها رفتار خطي دارند، ولي در باياس بالا  ١٦ثر اسپين يكسان است [گرفتن ا

شود. همچنين، در هيچ يك از ساختارها مقاومت تفاضلي منفي روي نداده  رفتار خطي مشاهده نمي

دهد كه در  نشان مي   حاضر و يكسوسازي نيز مشاهده نشده است. اما مطالعات انجام شده در مقاله  

هاي آهن و نيكل، جريان عبوري در باياس پايين، بدون در نظر گرفتن اثر  صورت استفاده از گيره 

اسپين و با در نظر گرفتن اثر اسپين، رفتار خطي دارد. همچنين در جريان عبوري تمام ساختارها، به  

ميNi-Bzجز   مشاهده  منفي  تفاضلي  مقاومت  اسپين  اثر  گرفتن  نظر  در  بدون  حالت  در  . شود، 

 هاي ترابرد و كاركرد افزاره طراحي شده را پايش نمود.توان ويژگيبنابراين، با تغيير جنس گيره مي
 

    (ب)  (الف)

 

    (د)   (ج)

  

در نظر گرفتن اثر اسپين و با در نظر گرفتن اثر  بدون  ،باياس اعمال شده   يكسوسازي بر حسب ولتاژ  نسبت ٧شكل 

  .Fe-2Bz، (د) Ni-2Bz، (ج) Fe-Bz، (ب) Ni-Bz، (الف) اسپين
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  گيرينتيجه .۴
سازي شدند. نتايج محاسباتي  هاي مختلف شبيههاي مولكولي تور در آرايش در اين پژوهش، سيم

نشان داد كه در ساختارهاي مورد مطالعه، بدون در نظر گرفتن اثر اسپين، مقاومت تفاضلي منفي فقط  

رخ نداده است. اين مورد در ساير ساختارها نيز    (Ni-Bz)بر روي تك مولكول بنزن با گيره نيكل  

هيچ يك از ساختارها مقاومت تفاضلي    مشاهده شد. از طرف ديگر، با در نظر گرفتن اثر اسپين، در 

  منفي مشاهده نشد.  

در نظر گرفتن اثر اسپين در    شود كه بامشاهده مي  Fe-Bzو    Ni-Bzاز مقايسه نمودارهاي عبور  

) پايين  الكترون   ٠٢/٠ولتاژ  سهمولت)،  داراي  پايين  و  بالا  اسپين  با  رسانش  هاي  در  مساوي  هاي 

اما در   بالا (الكتريكي هستند؛  الكترون  ١ولتاژ  پايين كمابيش هيچ سهمي در  ولت)،  اسپين  با  هاي 

ها با اسپين بالا است. اين موضوع نويدبخش توانايي به  رسانش ندارند و جريان تنها ناشي از الكترون 

  ترونيك است.  كارگيري اين مدار در كاربردهاي اسپين

روز اين پديده شده است، اين امكان وجود دارد  جا كه استفاده از گيره آهني يا نيكلي موجب باز آن 

فلزات   ساير  از  استفاده  با  ويژگي  3dكه  به  بتوان  نيز  گيره  عنوان  اين  به  يافت.  جالبي دست  هاي 

  هاي بيشتري در آينده باشد.  تواند مبناي پژوهش موضوع مي 

با در نظر    Ni-2Bzو    Ni-Bzمقايسه نمودارهاي چگالي حالت الكتروني در ساختارهاي  همچنين،  

مي نشان  نيز  اسپين  اثر  (گرفتن  بالا  ولتاژ  در  كه  (  ١دهد  پايين  ولتاژ  در  نيز  و  ولت)    ٠٢/٠ولت) 

داراي سهمالكترون  پايين  و  بالا  اسپين  با  در  ها  اگرچه  هستند؛  الكتريكي  در رسانش  مساوي  هاي 

ولت) به ترتيب    ٠٢/٠يين (ولت) و پا  ١با در نظر گرفتن اثر اسپين در ولتاژهاي بالا (  Fe-Bzساختار  

ساختار  الكترون در  دارند.  رسانش  در  بيشتري  سهم  بالا  و  پايين  اسپين  با  نيز   Fe-2Bzهاي 

ساختارها    يك ويژگي يكسوسازي در هيچهاي با اسپين بالا عامل رسانش هستند. در نهايت،  الكترون 

  .مشاهده نشد
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