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Abstract 

 
We investigate the transport properties of molecules belonging to the acenes series by using density functional 
theory combined with the non-equilibrium Green’s function approach to electronic transport. We calculate 
transmission coefficient and IV curve for n-acene molecules ranging from benzene (n=1) to heptacene(n=7) for 
two different anchoring configurations. It is shown that the HOMO-LUMO gap is reduced when the molecule 
becomes longer. Our transport calculations show that the anchoring geometry of the molecule to the leads has an 
important effect on the conductance in a junction. The conductance in low bias decreases exponentially with length 
in trans configuration, whereas it oscillates irregularly with length in cis configuration.  
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  هقدمم
بات ياز ترك يدسته مهم،C4n+2 H2n+4،خانواده اسن ها يمولكولها

قرار  يمعطر چند حلقه ا يدروكربنهايهستندكه در گروه ه يآل
ن مولكولها به يا.ندشبايم يبنزن خط يگرفته اندو شامل حلقه ها
 ين مولكولها ميا.اندنشان داده شده 1صورت طرحوار در شكل 
ژن   درويبه ه يكوچك گرافن منته يتوانند به عنوان  نانونوارها

ن مولكولها يا يكيخواص الكترون يبررس. ز در نظر گرفته شوندين
. ]6-1[ار مورد توجه قرار گرفته استير بسيدر چند سال اخ

  (n=1)عنوان بنزناسن ها با نيكوچكتر
و (n=4)نيتتراس. ندهستشناخته شده كاملا(n=2)ونفتالين

 يآل يستورهايهستند كه در ترانز يهادمهيمواد ن (n=5)نيپنتاس
 يو سلولها]9و8[ل ينور گسيĤليهاوديد ،]7،2[ دانياثر م
بار مورد  يحاملها يل تحرك بالايبه دل ]10[ يآل ييولتافوتو

ن يپنتاس يتك بلورها يعنوان مثال برا به. رنديگ ياستفاده قرار م
سه با يكه در مقا]3[گزارش شده است   cm2V-1s -135تحرك 

اسن .باشد ين تحرك را دارا ميگربالاتريد يآل يها يمه هادين
  .دار هستنديار ناپاينور و هوا بسدر مجاورت بزرگتر  يها
ن مولكولها است يا يكيت الكتريهدا يبررس ن پژوهشياهدف  

  .به طلا متصل شده اندبا دو هندسه متفاوت ول يتوسط گروه تاكه 
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ول يتا يتوسط گروههاAuبه  n-aceneيك اتصال سريف شماتيتوص:1لشك
  ترانس )ب سيس) الف:با دو هندسه متفاوت

  
  روش محاسبه

ه يكه بر پا] SMEAGOL]11-13توسط كد  يخواص ترابر
 SIESTAكوهن شم يلتونياست و از هام ير تعادلين غيتابع گر

- تبادل ين كار از تابعيدر ا. ديآ يبدست م ،كند ياستفاده م
پايه دو گانه زتا براي . استفاده شده است]LDA ]15يهمبستگ

تك گانه زتا براي الكترونهاي پايه الكترونهاي ظرفيت مولكول و 
s يچگال توصيفيبرا. الكترودهاي طلا در نظر گرفته مي شود 

ستفاده ا Ry300قطع يبا انرژ يقيحق يفضاك شبكه ي،يالكترون
با گوگرد از طريق گروههاي خانواده اسن  يولكولهام.شده است
طلا  fcc(111)به سطح]14[ آنگستروم S-Au ،9/1طول پيوند

  .ابديياتصال م
  
  جينتا
 -nمنفرد  يمولكولها يكين پژوهش ابتدائا ما ساختار الكترونيدر ا

acenesتا هفت ) بنزن(حلقه ك يمتفاوت از  يبا طولها
ن يعلت انتخاب ا.ميده يقرار م يرا مورد بررس)نيهپتاس(حلقه

اسن بزرگ  ين است كه گزارش شده است مولكولهايمحدوده ا
از يكه ن ]17،16[باشند يس ميفرو مغناط يه آنتيحالت پا يدارا

. شود ينده موكول ميدارد و به آ ينيزه اسپيبه محاسبات پلار
نشان داده شده  2ن مولكولها در شكل يا ينحالات الكترو يچگال
ش يبنزن افزا يتعداد حلقه ها يداست كه وقتياز شكل پ.است

ن اگر يبنابرا. ابدييكاهش م HOMO-LUMOابد گاف ييم
انتظار  ،ميبزرگ داشته باش يهااسن يبرا يسياطر مغنيجواب غ

  .م داشتيبسته شدن گاف را خواه
  

  
  

تا )  n=1(از بنزنn-aceneيمولكولها يحالات الكترون يچگال :2لشك
  )n=7(نيهپتاس

  
 LDAيهمبستگ-تبادل يتابع يتهايد توجه شود كه محدوديبا

 يمحاسبه شده را كمتر از مقدار تجرب HOMO-LUMOگاف 
ن در فاز يپنتاس يبه عنوان مثال گاف تجرب.دهد ينشان م

 يكه محاسبات ما مقداريباشد در حال يم ]eV54/5 ]18يگاز
ر يژه مقاديوز ابا اين وجود .دهد يزارش مگ eV2/1معادل
به عنوان  ير تعادلين غيبا تابع گر يشمدر محاسبه ترابر - كوهن
ك يمولكول به  چرا كه وقتي ،شود يتك ذره استفاده م يترازها

ل يبه دلمعمولاIP) ( ونشيل يپتانس ،شود يمتصل م يسطح فلز
مثلا در مورد لايه هاي نازك . ابدييكاهش م يهمبستگ اثرات

-HOMOگاف ] 19[پنتاسين روي سطح طلا داده هاي تجربي 

LUMO  راeV2/2 مي دهد.  
 ،پس از محاسبه ساختار الكتروني مولكولهاي منفرداسن

 fcc)111(خواهيمخواص ترابري اين مولكولها را كه به سطح مي
 ترانس و  سيستوسط گروههاي تايول با دو هندسه متفاوت ،طلا

 ترانس در پيكربندي .بررسي كنيم ،متصل شده است) 1شكل (
لبه پاييني سمت چپ و لبه بالايي سمت راست )ب - 1شكل (

در حاليكه در پيكربندي  ،مولكول به الكترودها متصل شده اند
دو انتهاي زنجيره پاييني مولكول توسط )الف - 1شكل ( سيس

  .به طلا متصلشده است گوگرد 
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