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   چکیده
اختار در نانو س نیوابسته به اسپ یکیخواص ترابرد الکتر قیتحق نیدر ا

نامتجانس فولرن و مولکول  یپل مولکول کی قیاز طر یمولکول
الکترون، جفت شده با دو الکترود ة و دهند رندهیپنتاسن به عنوان پذ

. براي این منظور، گرفته استقرار  یمس، مورد بررس یینها مهین
شده و با استفاده از  نییهامیلتونی وابسته به اسپین، براي تک نوار تع

بع گرین در چارچوب بستگی قوي، وابستگی خواص ترابرد رهیافت تا
ولتاژ اعمالی را بر  نیمدار راشبا و همچن - نیکنش اسپ الکتریکی برهم

. نتایج مستخرج از محاسبات نشان میآورساختار به دست می نیا يرو
ها الکترون نیدر کنترل اسپ %70 بیش از ینیاسپدهد که قطبش می
ممکن است  ینو ساختار نامتجانس مولکولنا نیمؤثر است. ا ،يفرود

  در طراحی ادوات اسپینترونیکی مفید باشد.
  

  کلیديهاي واژه
  کینترونیاسپ ،ینی، راشبا، قطبش اسپنیتابع گر

  
  

 
 
 
 
 
 

Abstract  
In this research, we investigated the properties of 
spin-dependent electrical transport in molecular 
nanostructures through a heterojunction molecular 
bridge of fullerene and pentacene molecule as elec-
tron acceptor and donor, coupled with two semi-
final copper electrodes. For this purpose, the spin-
dependent Hamiltonian is determined for the single 
strip and by using the Green's function approach in 
the framework of strong correlation, we obtain the 
dependence of the electric transport properties of 
the spin-orbit Rashba interaction, as well as the 
applied voltage on this structure. The results ob-
tained from the calculations show that the spin po-
larization is up to 70% effective in controlling the 
spin of incident electrons. This molecular in homo-
geneous nanostructure may be useful in the design 
of spintronic devices. 
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  مقدمه
سه  مدلدر کاهش ابعاد مؤثر نانو مواد از  اخیرهاي شرفتیپ

 نیچنهم و يچاه کوانتومی شبه دو بعد وها ستمیس يبعد
 شدهدهه فراهم  نیدر ا ينقاط کوانتومی شبه صفر بعد

  .است

ضرورتاً رفتار کوانتومی  يهاي نانو ساختارمحدودشدگی
کوانتومی  تیداثرات محدو نیدهند. بنابرااز خود نشان می

 افتهیکاهش  ییرسانا همراه با ابعاد فضا مهیهاي نستمیس در
آن به نانو ساختار  لیو تبد) الکترون يحد طول موج دوبرو(

است. به خصوص خواص  کرده را به خود جلب يادیز توجه
در طراحی  رییکه با تغ هاستمیس نیا کییو الکترون کییاپت

 مهیعلت ن نیه همکنترل است و ب قابل ساختار آنها
 مانند ییهانهیهاي محدودشده کوانتومی در زمرسانا
 ].1[ . کاربرد دارندرخطییغ کیاپت ک،یکروالکترونیم

 نیها بررسی رفتار اسپنهیزم نیمشخص است که در ا
از  نامتجانس مولکولی کنش آن با نانوساختارالکترون و برهم

  است.  برخورداربالایی  تیاهم
 بار بر علاوه که الکترون اسپین رفتار از شناخت گونه هر

با  مرتبطهاي زمینه در تواندمی است، ذاتی خاصیتی آن
 اسپین مزیت رود. کار به اسپینی) اسپینترونیک (الکترونیک

 است نهفته نکته این در آن الکتریکی بار به نسبت الکترون
 قابل خارجی مغناطیسی میدان یک با الکترون اسپین که

 این که ساخت نشان خاطر باید است. دستکاري و کنترل
 به مغناطیسیهاي حافظه مورد فناوري در ترپیش ویژگی
 دماي و بالا مغناطیسی میدان در .است شده گرفته کار

 مانند مختلفی اسپینی اثرات و وجود ]2اسپینی [ اثرات پایین،

اسپینی  شکافتگی ]،3اسپینی [ جریان جهتی دو شدن فیلتر
  .دهدمی نشان را

(شامل را  اسپینیترابرد  میپژوهش قصد دار نیما در ا
..) در .وقطبش اسپینی  ،یکیالکتر یاحتمال عبورده

که مولکول فولرن و  یمولکولنامتجانس هاي ساختار

را شامل  هاي مسمتصل به الکترودمولکول پنتاسن 
 قرار یهمدوس مورد بررس میدر رژ) 1شکل ( شود،می
  .مدهی

در چارچوب  نیبر روش تابع گر یان مبتنمحاسباتم
 هیهمسا نیترکیبست) با نزد(تنگ يقو یبستگ بیتقر
روش تابع گرین، ضرایب . در مدل ما، با در نظر گرفتن است

اثر الکترون فرودي را محاسبه کرده، سپس  یعبورده
که به علت انحناي سطح  رامدار راشبا -کنش اسپینبرهم

، به هامیلتونی کل به عنوان شودمولکول فولرن حاصل می
و با محاسبات عددي، اثرات کنیم یک تصحیح اضافه می

 يرا رو اسیمولکول، ولتاژ با يهاي مختلف، پهنااتصال
 .]4[ میکنیساختار مورد نظر بررسی م

 
   روش محاسبات جزئیات

توان به می مؤثر بیتقر این دررا  ستمیکل س یلتونیماه
 :نوشت ریصورت ز

H= + +  )1(   
� ��  

)2(     � � �� � � �� �� ��������   
اشاره به هامیلتونی ساختار نامتجانس  ) 2در رابطه (

هاي مس دارد. در ضمن در مولکولی و هامیلتونی الکترود
انرژي  هاي خلق و فنا و عملگر همین رابطه 

ن مس را نشاهاي پنتاسن به الکترود-نامتجانس فولرن تصویر شماتیک، نماي اتصال مولکول .1شکل 
  دهدمی
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هامیلتونی مولکول   )1جایگاهی است. در رابطه (
هاي اتم نیبکنش برهمرو،  نیاز اانس است و ساختار نامتج

 متجانسساختار نا ییهاي انتهاسطح مقطع الکترودها و اتم
به  هامیلتونی تماس توان با را می یمولکول

  صورت زیر نوشت:

� � � �� �  

� �� � � �                )3(  
هاي به جایگاه اتصال اتم در این رابطه 

الکترود چپ درتماس با نانو ساختار نامتجانس مولکولی و 
هاي الکترود راست در تماس با جایگاه اتصال اتم 

]. همچنین هامیلتونی بر 5ساختار نامتجانس اشاره دارد [
توان به صورت زیر در را می مدار -کنش اسپین هم

  نظر گرفت:
)4(            

 
)5(               � �  

  بنابراین داریم:
)6(             � � ���  

 
کنش درون اتمی برهمشامل  در اینجا هامیلتونی 

مدار راشبا است. -کنش اسپینمدار ذاتی و برهم-اسپین
 یک نامتجانس داراي مولکول در مدار -اسپین شدگیجفت
 تقارنهاي ویژگی از کامل طور به که است ذاتی بخش
 کنشبرهم این که شده بینی]. پیش6شود [می تعیین شبکه
هاي الکترون گیپراکند در هنگام را گافی انرژي مدار-اسپین
 شدن جفت این قدرت حال، این با .کندمی ایفا عبوري
 بر اعتقاد اگرچه است، بحث موضوع هنوز ذاتی مدار- اسپین
 کوپلینگ ضعف به و است نسبتاً کوچک که است این

اثر  از ما مقاله این در ].7گردد [میبر اتمی درون مدار-اسپین
 مقادیر بودن کوچک به علت ذاتی مدار- اسپین کنشبرهم
ها با اسپین . جفت شدن بین الکترونایمکرده نظر صرف آن

توان در ترین همسایه را میموازي بین اولین و نزدیک
 تنگ مدلاز  استفاده بافضاي قطبی کروي در نظرگرفت. 

 پیوند از هامیلتونی ما آمده دستنتایج به با مطابق و بست
 درون مدار-سپینا کنشهم بر و اثر π باند و σ باندهاي

 سطح انحناي اثرات همچنین ما کنیم.می استفاده اتمی
 در راشبا مدار – اسپین کنش برهم صورت به که فولرن را
 عبارات ].8[ گیریممی نظر در شود،می خود ظاهر محاسبات
  است. شده ردهآو )1( جدول در عددي برآوردهاي و تحلیلی

  
و راشبا مدار ذاتی -هاي اسپینپارمتر. 1جدول 

  ]9پنتاسن [-مولکول فولرن
�( راشبا) ��� ��  ذاتی ��  

  
انرژي پرش بین دو اتم کربن با  ) 2و در جدول (

بوده و  پیوند یگانه و براي پیوند دوگانه 
 نتاسن و انرژي پرش بین مولکول فولرن و پ همچنین 

  ].10انرژي جایگاهی اتم کربن است [
  

انرژي پرش و انرژي جایگاهی مولکول فولرین و . 2جدول 
  ]eV( ]11مولکول پنتاسن بر حسب (

 �  � �  � 
 1.25    2.75  2.50  0.00   60C 
 1.25  2.50  2.25  0.00  14H22C 

هاي اتمی وابسته به پایه در چارجوب مرجع ثابت براي
واسپین  عناصر  }و

اولین منطقه  K مدار براي نقطه-ماتریس هامیلتونی اسپین
 آید:دست میبریلئون به صورت زیر به

)7(                        
رت تابع گرین در اینجا ماتریس تابع گرین مسئله به صو

 و) اتصالات گرفتن نظر در بدون( ساختار مولکولی 
چپ  الکترودهاي حضور به علت خودانرژيهاي تصحیح
  ]:12شود [نوشته می و راست  

)8(                             
  و
)9(                            

 ]10که در آن [به طوري
)10(           

علاوه بر این، در فضاي اسپین، ضریب عبوردهی 
توان براي این الکترون فرودي را با احتساب اسپین می

  ]13ساختار به صورت زیر نوشت [
)11(                                     �  

Hopping Eenergy 



 1400، پاییز و زمستان 10پیاپی  ،اول، شماره چهارمفصلنامه اپتوالکترونیک، سال دو       52

 

)12(          � و � �  
و � و  

 که در اینجا:
و              ) 13( و  و

نشان دهنده عناصر ماتریس ضریب احتمال  
وارد ساختار مورد نظر  عبوردهی الکترون فرودي با اسپین 

شود. از منطقه مرکزي خارج می شده و با اسپین 
 عناصر ماتریس پراکندگی است. در وهمچنین 

توان هر دو فرآیند چرخش اسپینی و بقاي اسپین، میحضور 
در حالت  �آن را در فضاي اسپین بازنویسی کرد و 

توان کلی ماتریس تابع گرین کل مسئله را در این فضا می
  ]:14دست آورد [به صورت زیر به

)14 (                                               

=

 

هاي پر ها مطابق با فرمول بالا از حالتچگالی حالت
هاي پر و حالت  شده الکترود چپ با پتانسیل شیمیایی

توان به را می شده الکترود راست باپتانسیل شیمیایی 
 ].15فرم تابع گرین زیر نوشت [

DOS(E)=- )15 (                  
)16 (             � � � ��� ��  

خود انرژي سیستم به دلیل تماس  ) 16در رابطه (
�هاي چپ و راست با ساختار مولکولی و الکترود � 

هاي الکترود مس و هاي کربن و اتمانرزي پرش بین اتم
�همچنین   ].16تابع گرین سطحی است [ ��

هاي راي محاسبه تابع گرین سطحی ابتدا ویژه حالتب
 ].17آوریم [دست میدقیق الکترود را از ضرب تانسوري زیر به

)17 (                     |  و
طبق روابط زیر  وویژه حالت عرضی 

 ]:13آید [دست میبه
و                      ) 18(

� � � � � �  
 

هاي عرضی با ویژه شود که حالتاین امر باعث می
 .مقادیر زیر حاصل شود

)19 (                    ε و
  

a شبکه بوده و تابع موج طولی در راستاي محور  پارامتر
z ] 18همانند یک زنجیره اتمی یک بعدي است.[ 
)20 (                 

� � �  
  با ویژه حالت زیر

)21 (                   ε  
بنابراین تابع گرین سطحی الکترودها از رابطه زیر قابل 

  ].16محاسبه است [
)22 (                � �� � �� � � � ε و� �  

الکتریکی براي اسپین بالا و  عبوردهی ضریب بنابراین
) و همچنین قطبش اسپینی را پس از 10رابطۀ ( از پایین

  ].19[آوریم دست میانجام محاسبات از رابطه زیر به
)23 (                    ↑↑ ↓↑ ↓↓ ↑↓↑↑ ↓↑ ↓↓ ↑↓  

هاي یک ویژگی فیزیکی یک پایستگی تکانه زاوي
ماند؛ سیستم چرخش است. به طوري که اسپین آن ثابت می
به  .مگر اینکه توسط یک گشتاور خارجی بر آن اثر بگذارد

دیگر، تا زمانی که گشتاور خالص صفر باشد، سرعت عبارت 
)، رابطه 10چرخش ثابت است. از این رو با استفاده از رابطه (

هاي خروجی در گیري اسپینتوان براي بقاي جهتزیر را می
  ]:20نظر گرفت [

)24 (                                        
(اسپین کانسرو) ماتریس مجموع  در این رابطه 

ها با اسپین بالا و پایین احتمال ضریب عبوردهی الکترون
هاي فیزیک الکترونیک مبتنی بر ]. یکی از چالش12است [

ترونیک، مطالعه پراکندگی (چرحش اسپینی) اسپین یا اسپین
ویژه، بر تزریق و تجمع و تأثیر آن بر انتقال مغناطیسی، به

هاي کل (مدار به علاوه ]. تکانه زاوي22ست [اسپین ا
شود. بنابراین اسپین) به دلیل تقارن کریستالی حفظ می

که با حالت چرخش رو به بالا ها را هنگامیاسپین الکترون
وارد سیستم شده و با حالت چرخش اسپین رو به پایین از 
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مطابق با  توانشود و بلعکس، میساختار مورد نظر خارج می
  ]:23دست آورد [رد چرخش اسپینی به صورت زیر بهتراب

)25 (                                        
ماتریس مجموع احتمال ضریب عبوردهی  عناصر 
  ].24پایین است [-هاي با اسپین بالاالکترون

 
 بحث 

 قطبش ترابرد اسپینی و عددي، مطالعۀ به مقاله این در
اسپینی در نانو ساختار مولکول نامتجانس فولرن و پنتاسن 

شود. اثر اتصالات با هاي مس پرداخته میمتصل به الکترود
هاي مختلف مولکول فولرن به در نظر گرفتن اتصال

شود و همچنین با تغییر انرژي هاي مس بررسی میالکترود
به اسپین توان ضریب عبور وابسته هاي فرودي، میالکترون

بست و فرمالیسم تابع گرین  را کنترل کرد. در تقریب تنگ
توانستیم عناصر ماتریس هامیلتونی کل را با احتساب 

شدگی دست بیاوریم. جفت مدار راشبا به–کنش اسپین برهم
مدار در مولکول نامتجانس داراي یک بخش ذاتی  -اسپین

عیین هاي تقارن شبکه تاز ویژگی است که به طور کامل
شود و در این مقاله به علت کوچک بودن مقادیر آن می

کنش صرف نظر شده است. بخش دیگر آن مربوط به برهم
مدار راشبا است که خود محصول اعمال میدان -اسپین

  الکتریکی یا انحناي ورقه اتمی است.
  

  
اسپین  a)هاي ضرایب عبوردهی اتصال تکتایی نمودار. 2شکل 
اسپین  d)پایین -اسپین بالا c)پایین - ن پایینااسپی b)بالا -بالا

 بالا -پایین
  

 کربن اتم ییتکتا اتصال در (a) 2با نمودار شکل  مطابق
 که میکنیم مشاهده مس، الکترود يهااتم با فولرن مولکول

بالا  نیاسپ يبرا يفرود يهاعبور الکترون بیاحتمال ضر
 يابر و استبا همان جهت خارج شده  و ستمیوارد س
وارد  نییپا نیاسپ با که (b)در نمودار  يفرود يهاالکترون

. شودیم خارج ستمیس از نیاسپ همان با وساختار نامتجانس 
 و یرزنانس يهاکیکه با توجه به پ میکنیملاحظه م

 ،که الکترون دارد يهر کدام بسته به انرژ يانرژ يهاگاف
در حدود  ،يدیتشد کیپ و ساختار عبور کند نیاز ا تواندیم

eV 16/0  را براي اسپین بالا و اسپین پایین در نزدیکی انرژي
که هنگامی 2دهد. اما در همین نمودار شکل فرمی نشان می

الکترون با اسپین بالا از الکترود سمت چپ وارد ساختار میانی 
شود، در اثر برهم شود و با اسپین پایین از آن خارج میمی

ا در مولکول فولرین پیک ضریب مدار راشب–کنش اسپین 
رسد می eV 5/0ولت به  4عبوردهی الکترون در ولتاژ حدود 

 رسیم. بنابراین،اي میو در حالت برعکس نیز، به چنین نتیجه
 رسانشدهد. در واقع شدگی اسپینی خوبی را نشان میجفت
ها الکتروناسپین  زنی،تونل فرآیند در که آن فرض با اسپینی

و به تعداد تماس  کانال هر حالات چگالی به باشد، داشته بقا
  ها بستگی دارد.هاي مولکول فولرین به الکتروداتم

براي  (b)و  (a)هاي ، نمودار3همچنین براي شکل 
و  هاي فرودي با اسپین بالا و پایین وارد سیستم شدهالکترون

شوند. در حالت اتصال پنج تایی، با همان اسپین خارج می
کنیم که گاف انرژي تغییر چندانی نداشته ولی می مشاهده
هاي هاي تشدیدي کاهش پیدا کرده و انرژي الکترونپیک

   رسد.می eV 04/0خروجی به حدود 

 
اسپین  a)هاي ضرایب عبوردهی اتصال پنج تایی نمودار .3شکل 
اسپین  d)پایین -اسپین بالا c)پایین - اسپین پایینb) بالا -بالا

  الاب -پایین
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کنش بر روي این ساختار، قدرت در واقع اثر این برهم
و  ها را براي اتصال پنج تایی در حالت اسپین بالاپیک

اسپین پایین تغییر داده و ضریب عبور پایینی را مشاهده 
کنیم و این امر نشاندة این موضوع است که با افزایش می

ین به هاي مولکول فولرهاي اتمها وکانالتعداد تماس
الکترودها، تداخل امواج الکترونی زیاد شده و کاهش ضریب 

دهد. اما در حالتی که عبوردهی الکترون را نتیجه می
الکترون فرودي با اسپین بالا وارد ساختار شده و با اسپین 

کند، پیک تشدیدي آن در حدود پایین ساختار را ترك می
eV 2/0 مقادیر رسد که در مقایسه با اتصال تکتایی می

  کمتري دارد. 
 

  
 a)هاي ضرایب عبوردهی اتصال شش تایی نمودار. 4شکل 
 d)پایین -اسپین بالا c)پایین -اسپین پایین b)بالا -اسپین بالا

 بالا -اسپین پایین
  

براي اتصال شش تایی مولکول  (a)نمودار  4در شکل 
هاي فرودي فولرن به الکترود مس، عبوردهی براي الکترون

ین بالا و پایین وارد سیستم شده و با همان جهت با اسپ
الکترون  -2شوند. در انرژي حدود اسپین از سیستم خارج می

 16/0ولت و نزدیک انرژي فرمی، پیک تشدید در حدود 
دهد. در این حالت قدرت الکترون ولت را به خوبی نشان می

هاي مس کمتر هاي متعدد مولکول فولرن با الکترودتماس
هاي تداخل امواج الکترونی باعث کاهش پیک شده و

 شود.تشدیدي می
مقایسه بقاي ترابرد اسپینی براي  5در نمودار شکل 

اتصال تکتایی، پنج تایی، شش تایی و همچنین ترابرد 
را  هاي متعدد ساختار نامتجانسچرخش اسپینی در تماس

 در اینکه فرض با اسپینی رسانشکنیم. در واقع، مشاهده می

در  باشد، داشته ها بقااسپین الکترون زنی،تونل رآیندف
هاي متعدد، در اتصال شش تایی مقایسه با ترابرد اتصال

هاي دیگر بیشتر بوده دست آمده به مراتب از اتصالمقادیر به
دهد که اتصال شش تایی، خواص و این موضوع نشان می

  .کندالکترونیکی آنها را حفظ می
  

  
بقاي ترابرد اسپینی براي اتصال تکتایی، پنج  مقایسه. 5شکل 

هاي متعدد تایی، شش تایی و ترابرد اسپین فیلیپ در تماس
  سارختار نامتجانس

  
کنیم که اگرچه باند هدایت و ظرفیت همچنین توجه می
و  LUMO+1هاي مشتق شده از (فولرین با رزونانس

HOMO  (بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده
نی دارند، این وضعیت نزدیک به انرژي فرمی در همپوشا
) اتفاق (LUMOترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده پایین
افتد. در نتیجه ضریب عبوردهی الکترون براي می

هاي بالا وارد این ساختار شده و با اسپین پایین از این اسپین
شود، داراي بقا است و ترابرد خوبی را در ساختار خارج می

دهد. همچنین در حالت ت اتصال شش تایی نشان میحال
دست آمده در اتصال پنج تایی، مقادیر چرخش اسپینی به

  دهد. الکترون ولت را نشان می 4/0ولت در حدود و  4ولتاژ 
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قطبش اسپینی اتصال تکتایی و پنج تایی، شش تایی . 6شکل 

 پنتاسن-مولکول فولرن
  

پذیري براي سه قطبش 6هاي شکل مطابق با نمودار
حالت اتصال تکتایی، پنج تایی، شش تایی مولکول فولرن 
رسم شده است. در اتصال پنج تایی و شش تایی قطبش 

حاصل شده است و این نتایج  %70اسپینی الکترون بیش از
الکترون  5/3دهند که قطبش اسپینی در انرژي نشان می
  دهد.ولت رخ می

  
 گیرينتیجهبحث و 

 نیوابسته به اسپ یکیما خواص ترابرد الکتر ق،یتحق نیدر ا
نامتجانس فولرن و مولکول  یرا در نانو ساختار مولکول

الکترون، جفت شده با دو  ةو دهند رندهیپنتاسن به عنوان پذ
استفاده  با. دادیمقرار  یمس، مورد بررس یینها مهیالکترود ن

از رهیافت تابع گرین در چارچوب بستگی قوي، وابستگی 
مدار راشبا و  -نیکنش اسپترابرد الکتریکی برهمخواص 
ساختار به دست  نیا يولتاژ اعمالی را بر رو نیهمچن
دهد که از محاسبات نشان می دست آمدهبه. نتایج آوردیم

ها الکترون نیدر کنترل اسپ %70 بیش از ینیاسپقطبش 
  مؤثر است.  ،يفرود

در مقایسه با سه حالت تماس مولکول فولرن با 
شویم که در حالت اتصال شش هاي مس، متوجه میکترودال

گیري اسپین الکترون را به تایی ساختار مورد نظر جهت
هاي رسانشی دهد؛ زیرا با افزایش تعداد کانالخوبی تغییر می

هاي بار براي اسپین بالا احتمال عبورحامل زنیتونل فرآیند و
ک به سطح و پایین نسبت به تماس چندگانه مخصوصاً نزدی

فرمی، متفاوت است. دلیل آن مربوط به تغییر فاز امواج 
الکترونی که از طریق ساختار نامتجانس مولکول فولرین 

شوند که در تماس چندگانه، پنتاسن منتشر و باعث می
تداخل کوانتومی امواج الکترونی، سازنده یا ویرانگر رخ دهد. 

اسپین الکترون  براي این منظور، با اعمال ولتاژ خاص، رفتار
پذیري ساختار مورد نظر را مورد براي کنترل و قبطش

این ساختار  دهد کهارزیابی قرار دادیم. برآوردها نشان می
هاي بالا و پایین نامتجانس مولکولی قابلیت جداسازي اسپین

ممکن است در طراحی ادوات اسپینترونیکی مفید را دارد و 
.شدبا
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