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 چکیده
استفاده از  با ه است. در این مقاله،در حضور مدهای طولی)یک بعدی( انجام گرفت DNA  مولکولهای فونونی حالت تاکنون بیشتر مطالعات صورت گرفته بر روی

ایم. نتایج ما را نیز درنظر گرفته )دوبعدی( عرضی -طولی علاوه بر مدهای طولی، مدهای DNAنردبانی برای مولکول  روش تابع گرین غیرتعادلی در چارچوب مدل

 شود.می DNAمولکول انندگی گرمایی در نموده و منجر به افزایش رس تقویت های فونونی رادهد حضور مدهای عرضی حالتنشان می
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Up to now, most of studies on the phonon states of DNA molecule have been in the presence of longitudinal 

modes in one-dimension. In this work, we considered the longitudinal- transverse modes in 2-dimension for 

investigating of thermal properties of DNA. Based on non-equilibrium Green’s function technique, our results 

indicate that the presence of transverse modes give rise to reinforcement of the phonon states in DNA molecule 

and thus the thermal conductance of the molecule increased.  
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 مقدمه
ی اخیر پیشرفت فناوری الکترونیک و رایانه به توسعه در سه دهه

سازی اجزاء و مدارات تر و قدرتمند، فرآیند کوچکهر چه سریع

تواند چگونگی فناوری نانو می. در قطعات الکترونیکی بستگی دارد

استفاده از قطعاتی که اندازه مشخصی تنها درحدود چندین نانومتر 

گیرد. این فناوری، فرصت کمینه سازی اندازه یک دارند را در بر

دهد و ماده، انرژی و زمان لازم برای انجام این کار قطعه را می

 .[1-2]یابدکاهش می

کوچک سازی عناصر مدارها تاحد نانومتری بر پایه فناوری 

سیلیکون مشکلاتی از قبیل ظرفیت خازنی محل جفت شدن اجزاء، 

-واخت سیلیکون در این ابعاد را بهاتلاف گرمایی و آلاییدن یکن

های به این ترتیب اگر لازم باشد رایانه همراه خواهد داشت.

 اید چیز دیگری را جایگزین فناوری سریعتری داشته باشیم ب

 

شود که فناوری برای این منظور پیشنهاد می سیلیکان نماییم.

 .[3] نانوالکترونیک را جایگزین فناوری سیلیکونی کرد

-جدید مبتنی بر طراحی قطعاتی بصورت الکترود هایپژوهش

های زیادی با در حال حاضر گزینه شود.الکترود انجام می-مولکول

های مولکولی از دیدگاه علوم مختلف وجود دارد استفاده از دستگاه

بلند، های طویل و مانند: پلیمرهای آلی کوچک، بیومولکول

به  در این مقاله که، DNA ها و همچنینها و فلوریننانولوله

 .[4]پردازیممی DNAبررسی خواص ترابرد گرما در مولکول 

در الکترونیک مولکولی از دو جهت کاربرد دارد: DNA  مولکول

گیری از خواص منحصر به فرد، این مولکول در ساخت اول بهره

مدارها و دوم استفاده مستقیم از خود این مولکول به عنوان عناصر 

حاکم بر  ها است. پی بردن به چگونگی قوانینتشکیل دهنده مدار
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این مولکول در مراحل ترابرد گرما و خواص گرمایی آن  رفتار

نقش مهمی را در ساخت وسایل جدید و بهتر کردن کارایی آنها 

 .[5]کندبازی می

مولکول فونونی  ادی بر روی بررسی خواص ترابردکارهای زی

DNA ن بیشتر مطالعات انجام گرفته است. با این حال تاکنو

صورت گرفته بر روی این مولکول در حضور مدهای طولی)یک 

بعدی( انجام گرفته است. در این مقاله، با استفاده از روش تابع 

 DNAنردبانی برای مولکول  گرین غیرتعادلی در چارچوب مدل

علاوه بر مدهای طولی، مدهای عرضی را نیز درنظر گرفته و به 

پرداخته  DNAرسانندگی گرمایی مولکول ی عددی خواص مطالعه

 شود.می

 

 روش محاسبه

 DNAهای ساختاری و شیمیایی مولکول با توجه به پیچیدگی

های نظری متعددی برای بررسی چگونگی کاربرد این مولکول مدل

در قطعات الکترونیک مولکولی پیشنهاد شده است. ما در این 

یف خواص گرمایی برای توص [6]نردبانی دوبعدی پژوهش از مدل

مطالعه برای  (NEGF)و روش تابع گرین غیرتعادلی  این مولکول

از طریق مولکول استفاده شده  رسانندگی گرماییعددی خواص 

 است.       

فلز که  – DNA -با در نظر گرفتن یک پیوندگاه مدل بصورت فلز

در آن الکترودهای فلزی نقش منابع گرمایی در دمای معین را دارند 

شود. با اعمال یک گرمایی سامانه بررسی می ص ترابردخوا

بین منابع گرمایی، از روش تابع گرین  Tاختلاف دمای معین 

( برای مطالعه چگونگی ترابرد گرمای بالستیک NEGFغیرتعادلی)

با در نظر گرفتن منابع گرمایی بصورت زنجیره  شود.استفاده می

نامحدود هامیلتونی سامانه بصورت زیر داده های یک بعدی نیمه 

 شود:می
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چپ اصر ماتریسی صفر بیانگر این است که منبع گرمایی سمت عن

کنش ندارند. برهمبا یکدیگر  DNAمولکول  راستسمت و 

جریان گرمای بالستیک از طریق سامانه مدل توسط فرمول لانداور 

 [:14شود ]و بصورت زیر بیان می
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است. اگر  حتمال عبور فونون با فرکانسا T)(که در آن 

کم باشد، منابع گرمایی چپ و راست  T اختلاف دمای

 [:14شود]توسط حد زیر تعریف می Tدر دمای نندگی گرمایی رسا
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از حل معادله  مولکول تابع گرین تاخیری گرمایی و مولکول است.
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(6) 

 یتوان از رابطهچگالی حالت فونونی را نیز میشود.استفاد ه می

][Im
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                                        (7) 

 .[7-8]تابع گرین فونونی بوده، بدست آورد Gکه در آن 
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اثر حضور و عدم حضور مدهای عرضی بر خواص 

 گرمایی سامانه

 روی بخش اثر حضور و عدم حضور مدهای عرضی را بردر این 

فونونی، احتمال عبور فونون و رسانندگی  هایچگالی حالت

-زوج پایه و قدرت پیوندگاه فلز 20برای  DNAگرمایی مولکول 

که   αβK قداری که برایم کنیم.بررسی می cK 0.8 مولکول

نـشان دهنـدة α وβ سـت و در آندر پتانسیل مدل فنر ا ثابـت فنـر

باشند در کارهای عددی ارائـه شـده پایة مورد بررسی می زوج

 ،ها بررسی زوج پایبو بوده   N/m0.834 = ATK یاکوشویچ توسـط

C -G به دلیل افزایش مقـدار αβK  تی میان فنشانگر س کـه

یل دلبه )برابر1/5 تا هـا اسـتپیوندهای هیدروژنی در زوج پایه

 جو سه پیوند در زو T-A ور دو پیوند هیدروژنی در زوجحض

(G-C[9] است. 
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مدهای  (a) برحسب فرکانس برای های فونونینمودار چگالی حالت:  1شکل

 .DNA  مولکول در عرضی -طولی مدهای (b) طولی و

 

عرضی -شود  که برای یک مد طولیملاحضه می 1به شکلبا توجه 

های چگالی حالتی نداریم یعنی حالت 1.2تا  0.8های فرکانس در

ی فرکانسی وجود ندارد که با توجه به مجازی در این محدوده

ی عبور عبوری هم نخواهیم داشت یعنی این دو مد اجازه 2شکل 

 دهند.ها نمیقونون را در این فرکانس
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مدهای طولی و  (a) برای DNA ونونی مولکولگسیل ف: نمودار  2شکل      

(b) عرضی -طولی مدهای 

   

متوسطی در  ما گسیل 0.8تا  0های برای یک مد طولی در فرکانس

عرضی در همین  -خواهیم داشت ولی برای مد طولی 0.5حدود 

 بدست آمد. 0.7سط فونونی در حدود فرکانس گسیل متو

 1.6 (GHZ)رکانس احتمال عبور از ف عرضی-در حضور مد طولی

به بعد صفر خواهد شد در صورتی که در مد طولی این 

 است.  1.4 (GHZ)مقدار

وابسته است  هاکنیم که گسیل فونونی به چگالی حالتمشاهده می

وجود دارد ما  های فونونیبا مقایسه دوشکل، هرکجا که حالت

  مولکول برای ی فونونیهاحالتاحتمال عبور داریم. چگالی 
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DNA  در مقایسه با حضور مد عرضی  –مد طولی  در حضور

 طولی، بیشتر خواهد بود پس گسیل بیشتری هم خواهیم داشت.

ید ی تشدناشی از پدیده 1قله های متوالی مشاهده شده در شکل

 است که در سامانه رخ داده است.
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 (b)مدهای طولی و  (a) : نمودار رسانندگی بر حسب دما فرکانس برای  3شکل

 .DNA  مولکول عرضی در -مدهای طولی

 

کنیم که با وارد کردن مد عرضی به مشاهده می 3با توجه به شکل 

یابد. این طور چشمگیری افزایش میسامانه، رسانندگی گرمایی به

 کنند.افزایش بخاطر این است که دو مد در رسانش شرکت می

 

 گیری:نتیجه

در قطعات  DNAمنحصر بفرد مولکول استفاده از خواص 

 الکترونیک مولکولی آینده از جمله موضوعات پژوهشی مهم است.

در این مقاله با استفاده از روش تابع گرین غیرتعادلی درچارچوب 

ی عددی برخی از به مطالعه DNAمدل نردبانی برای مولکول 

 وارد شدن خواص رسانندگی گرمایی این مولکول پرداخته و تاثیر

های فونونی، گسیل فونونی و مد عرضی بر چگالی حالت

نتایج ما  .بررسی شد DNAرسانندگی گرمایی از طریق مولکول 

خاصیت نیمرسانندگی دارد  DNAمولکول  -1 دهد که:نشان می

عرضی در  -های فونونی در حضور مد طولیچگالی حالت -2

های حالتبه تبع چگالی  -3مقایسه با مد طولی بیشتر خواهد بود 

فونونی، گسیل فونونی نیز برای مد طولی و عرضی بیشتر است و 

 همچنین رسانندگی گرمایی بسیار بالاتری خواهد داشت.
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