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 چکیده
 این گرمایی ی عددی برخی از خواص رسانندگیبه مطالعه DNAنردبانی برای مولکول  مدل در چارچوباز روش تابع گرین غیرتعادلی استفاده  در این مقاله، با

از طریق مولکول  رسانندگی گرماییهای فونونی و چگالی حالتبر مولکول  -تأثیر دو پارامتر طول مولکول و قدرت برهمکنش پیوندگاه فلزمولکول پرداخته و 

DNA  طولی و عرضی انجام شده است.های محاسبات در حضور مد .شودمیبررسی 
 

Thermal Transport in DNA 
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In this paper, using non- equilibrium Greens’ function technique and in the framework of ladder model for DNA 

molecule, some thermal properties of the molecule are numerically calculated. The effects of molecule length 

and the coupling strength of metal-molecule junction on the phonon density of states and thermal transport 

through DNA molecule is investigated. We performed our calculations for longitudinal and transverse modes. 
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  مقدمه
وری های چشمگیر ربع آخر قرن گذشته درفناوری، بهرهپیشرفت

صنعتی و بویژه توسعه قابل توجه درعلوم ارتباطات، صنایع 

الکترونیک و فناوری نانومتری که مبتنی برچگونگی استفاده از 

خواص الکترونی مواد رساناست حاکی از نقش کلیدی علم مواد و 

فناوری های زیک ماده چگال در توسعه صنعتی است. پیشرفتفی

ای زندگی ما را حاصل وتاثیر آنها بر جوامع، بطور قابل ملاحضه هک

 .]1[تغییر داده است

 بر علاوه الکترونیکی، مدارات و اجزاء سازیکوچک فرایند درپی

 منظور یابد. بهمی کاهش نیز مصرفی توان پردازش، سرعت

 مواد ساخت برای جدید فناوری باید تر،کوچک دابعا به دسترسی

های آلی از جمله نظیر مولکول مولکولهایی از باید یعنی یابد توسعه

  [. 2]شود استفاده نانومتر چندین تا 1/0 اندازه به  DNAمولکول 

را بخود جلب نموده  از موضوعاتی که امروزه توجه بسیاری

است. در این زمینه  DNAچگونگی ترابرد گرما از طریق مولکول 

در این   [.3] کارهای تجربی و محاسباتی کمی منتشر شده است

د رمقاله با استفاده از روش تابع گرین غیر تعادلی خواص تراب

فلز  -مولکول -را در ساختار مدل فلز DNA  گرمایی مولکول

لعه ترابرد گرما در مطابطور کلی  بصورت عددی بررسی می کنیم.

 بر پدیده قوانین فیزیکی حاکم تنها کمک به فهمنه  نانوابزارها

های آینده مبتنی بر ترابرد فناوریبلکه راهگشای  نمایدمی ترابرد

گرما است. تولید گرما تاثیر تخریبی بر بازده و پایداری سیستم 

دارد. کاهش این اتلاف و بازیابی آن بعنوان منبع جدید انرژی 

ظری و آزمایشگاهی بصورت ن. آرزوی دیرینه بشر بوده است

زارهای ابزارهای کنترل گرما )دیود و ترانزیستور( مشابه اب

با توجه به نیاز اساسی به ]. 13-4[الکترونیک پیشنهاد شده است 

بیو مدارهایی  ترابرد گرمایی واصطراحی نانو بیومدارها، مطالعه خ

  میت اساسی دارد.اهDNA مولکول همچون

DNA یحدهای نوکلئوتیدزیروا متشکل از یپلیمر مولکول یک 

کربنه، بازهای ۵احد قند هر نوکلئوتید ترکیبی از سه زیر وباشد. می

باشد. بازهای آلی به چهار نوع شامل آدنین، فسفات میآلی و گروه 

شوند. اتصال بندی مییتوزین تقسیمایمین و ساتگوانین، 
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دهد. دو رشته می یهم تشکیل یک رشته نوکلئوتیدنوکلئوتیدها ب

در مقابل هم، از طریق پیوندهای هیدروژنی بین  ینوکلئوتید

خورند و این تشکیل یک زنجیره به هم پیوند می بازهای آلی

DNA دهد.را می 

برای توصیف مولکول ] 14[مدل دوبعدی نردبانیاز ، در این مقاله

DNA  و( روش تابع گرین غیرتعادلیNEGF برای ) مطالعه

ه استفاده شداز طریق مولکول  رسانندگی گرماییعددی خواص 

 است.

     
 DNA:طرح واره ای از مدل نردبانی  1شکل                 

 محاسبهروش 
را به صورت یک زنجیره شبه یک  DNAساختار مولکول آلی 

گیریم که بعدی با دو نوکلوئید در هر پایه )مدل نردبانی( در نظر می

ت. با محاسبه تابع گرین نهایت فلزی متصل اسبیبه دو الکترود نیم

هایی در تابع سطحی، اثرات الکترودها را به صورت خودانرژی

 کنیم.وارد می DNAگرین مولکول 

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 می گرمایی سامانه بررسی خواص ترابرد

تابع گرین روش بین منابع گرمایی، از  Tاختلاف دمای معین 

برای مطالعه چگونگی ترابرد گرمای بالستیک ( NEGFغیرتعادلی)

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

رت زیر داده های یک بعدی نیمه نامحدود هامیلتونی سامانه بصو

 شود:می
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عنوان انرژی تواند بهمی (2عبارت اول در سمت راست معادله )

ماتریس  Kشود،درنظر گرفته  در منبع گرماییجنبشی کل 
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چپ ست که منبع گرمایی سمت عناصر ماتریسی صفر بیانگر این ا

 کنش ندارند.برهمبا یکدیگر  DNAمولکول  راستسمت و 

جریان گرمای بالستیک از طریق سامانه مدل توسط فرمول لانداور 

 :[1۵] شودو بصورت زیر بیان می
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است. اگر  احتمال عبور فونون با فرکانس T)(که در آن 

کم باشد، منابع گرمایی چپ و راست  T اختلاف دمای

 :[14]شودمیتوسط حد زیر تعریف  Tدر دمای نندگی گرمایی رسا
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منابع کنش بین برهمنمایش  RL)( است ومولکول گرین تاخیری 
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rنهایی محاسبه  هدف
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 بصورت منابع گرماییانرژی تاخیری  -خودکه در آن 
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gاستفاده شده است. [16] سانچو، از روش لوپز 

این ارتباط از طریق نوشتن کد برنامه نویسی در محیط 

MATLAB  و رسم نمودار با نرم افزارهای گرافیکی انجام

 شود.می

 

 بر خواص گرمایی سامانه  DNA اثر طول مولکول

 را بر رسانندگی گرمایی و چگالیمولکول  در این بخش اثر طول

زوج  1۵0 و ۵0، 10 تعداد برای DNAنی مولکول های فونوحالت

شود. در این محاسبات بررسی می طول مولکول(معادل ) پایه

شده  ر گرفتهدر نظ cK 0.8مولکول  -پیوندگاه فلزسفتی  قدرت

دهد که با افزایش طول مولکول رسانندگی نشان می 2شکل است.

 یابد.گرمایی افزایش می
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 مولکول های: نمودار رسانندگی گرمایی بر حسب دما برای طول2شکل  

 زوج پایه 150 و 50، 10شامل
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 زوج پایه 150، 50، 10های فونونی برای : نمودار چگالی حالت3شکل

 

 (Kc)مولکول -اثر قدرت برهمکنش پیوندگاه فلز

مولکول رسانندگی  -اه فلزبا افزایش قدرت برهمکنش پیوندگ

 گسیلزیرا احتمال  .یابدای افزایش میطور قابل ملاحضهگرمایی به

مولکول بیشتر شده است و رسانندگی  -فونون از پیوندگاه فلز

با مدل  DNAیابد. این نتیجه برای مولکول ی افزایش میگرمای

های  cKبرای  1۵0نردبانی و تعداد زوج پایه های)طول مولکول( 

 الکترون ولت نشان داده شده است. 0.8و  0.1

به  گرمایی ، رسانندگیcKپیداست با افزایش  4چنانچه از شکل 

 یابد.میزان زیادی افزایش می
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 -کنش پیوندگاه فلز: نمودار رسانندگی برحسب دما برای قدرت برهم4شکل    

 الکترون ولت Kc=0.1 ,0.8مولکول 
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و  Kc=0.1, 0.8گسیل فونونی برحسب فرکانس برای  : نمودار ۵شکل 

N=150 

 

 نتیجه گیری:
در قطعات  DNAاستفاده از خواص منحصر بفرد مولکول 

الکترونیک مولکولی آینده از جمله موضوعات پژوهشی مهم است. 

های منتشر شده در دهه اخیر حاکی از آن است که رفتار و پژوهش

چشم انداز جدیدی را در  DNAرسانندگی مولکول خواص نیم

ی های مولکولی گشوده است. بر این اساس مطالعهطراحی سیم

مولکول دی.ان.ای مورد توجه  تجربی و نظری خواص رسانندگی

 خاص پژوهشگران این زمینه تحقیقاتی قرار گرفته است.

در این مقاله با استفاده از روش تابع گرین غیرتعادلی درچارچوب 

ی عددی برخی از به مطالعه DNAمدل نردبانی برای مولکول 

خواص رسانندگی گرمایی این مولکول پرداخته و تاثیر دو پارامتر 

مولکول بر چگالی -ول و قدرت برهمکنش پیوندگاه فلزطول مولک

 DNAهای فونونی و رسانندگی گرمایی از طریق مولکول حالت

خاصیت  DNAمولکول  -1دهد که: نشان مینتایج ما  .بررسی شد

رسانندگی گرمایی با افزایش طول مولکول  -2نیمرسانندگی دارد 

DNA الکترودافزایش قدرت پیوندگاه  -3یابد. افزایش می-

ای در رسانندگی گرمایی مولکول منجر به افزایش قابل ملاحضه

 شود.می
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