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  چکیده

 فلزي در  هنگامیکه بین دو منبع گرماییروپی نظیر گرماي ویژه وآنتمولکول پلی استیلنبرخی کمیت هاي ترمودینامیکی  ،در این مقاله

ها گاف در حضور سالیتون دهدبرپایه روش تابع گرین غیر تعادلی ، نتایج ما نشان می.  بررسی شده استشودمتصل میدماهاي متفاوت 

-هاي بلندتر میموجب حذف طیف فرکانسی در طول موج  ولی حضور سالیتون بعنوان یک میدان فونونیکندنمیفرکانسی مولکول تغییر 

-میکاهش   در حد دماي پایین و آنتروپیگرماي ویژهو در نتیجه ندارند حضور  هاي فونونی حالتGHz21/0  ا فرکانسشود بطوریکه ت

 .یابد
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Abstract  

 
In this work, some thermodynemic quantities of polyacetylene molecule attached between two metallic 
thermal reservoirs at different temperatures is numerically investigated. Based on non-equilibruim 
Greens’ function technique, our results indicate in the presence of solitons the ferequency gap of the 
molecule does not change. However, the presence of soliton as a phonon field suppress the ferequency 
spectrum at longer wave lengthes so that up to ferequency of 0.21 GHz the phonon sates are absence 
and thus the entropy and specific heat decreased.    
  
PACS No.           

   قدمهم

- هاي خوب می گذشته پلیمرها را به عنوان عایقهايدر زمان     

اي از پلیمرها به اسم ا اینکه در حدود سه دهه پیش گونهشناختند، ت

به عنوان اولین پلیمر رسانا توسط سو، شریفر و هیگر پلی استیلن 

ها، یا  واضح است براي انتقال اطلاعات در رایانه.]1[کشف شد

هاي مولکولی پیزوالکتریک، که انتظار داریم امکان استفاده از رشته

هاي عضلانی داشته باشند، به ساختارهاي رفتاري مشابه رشته

.  نیز نیازمندیم وگرمایییکیانعطاف پذیري با خواص متنوع الکتر

 .گرددشکار میآدر چنین شرایطی اهمیت پلیمرهاي رسانا بیشتر 

ي رسانا  که کاربردهاي فراوان پلیمرهاهاي متنوع،راز همه ویژگی

هاي  در ساختار الکترونی و ویژگیآوردرا براي ما به ارمغان می

 ، ]2[رلز و بر اساس اثر پای،باشد در این مواد میπهاي الکترون

ن هنگامی که باند الکترونی نیمه پر است، ایمواد شبه یک بعدي 

-هاي متناوبی در طول زنجیر میناپایداري باعث زوج شدن جایگاه

پلی . شودن امر باعث نیمرسانا شدن ماده میشود، که ای

در بین ساختارهاي . نیز پلیمري شبه یک بعدي است)  PA(استیلن

PAیلن ساختار ترانس پلی است)trans-PA ( که با داشتن پیوندهاي

و همچنین داراي  هاي کربنیک گانه و دوگانه متناوب بین اتم

 . پلیمرهاي رسانا قرار داردگروه در ،]3[ استتبهگنی دوگانه
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، همچنین به دلیل سنتز بسیار ساده آن بدون نیاز به تکنیک خلا

نجر به بهگنی دوگانه ماین ت. بسیار بالایی داردو توجه اهمیت 

ها یک غیر خطی ساختاري یعنی سالیتونهاي توپولوژبرانگیختگی

که حضور آن منشا خیلی از خواص قابل ملاحظه در شود، می

trans-PAها هنگامی که دوپیوند یگانه، یا این برانگیختگی . است

 14 شامل ايشوند، که ناحیهنه در پی هم قرار گیرند، ظاهر میدوگا

 ایجاد ترازهاي انرژي دهد وباعثش میجایگاه اتمی را پوش

کم بودن  از سوي دیگر. ]۴[شود میPAجدیدي در گاف مولکول 

جرم موثر سالیتون، متضمن زیاد بودن تحرك وناچیز بودن اتلاف 

 در ست، بنابراین اانرژي در ضمن حرکت در زنجیره مولکولی

دراین مقاله ما . شودضمن حرکت شکل سالیتون حفظ می

 مولکول پلی استیلن را هنگامی که بین دو منبع یکترمودینام

گرمایی فلزي با دماهاي متفاوت به صورت ساختار مدل منبع 

گرمایی چپ را ابتدا در یک زنجیره  منبع/مولکول/گرمایی راست

هاي  سالیتون با آرایش و سپس در حضور برانگیختگیPAخالص

-ی بررسی کردهلیسم تابع گرین غیر تعادل با استفاده از فرمامختلف

 ها تاثیر سالیتونهمان طور که دربخش کاربردها خواهیم دید. ایم

هاي یار اندك بوده و باعث حذف فرکانسبر روي گاف فونونی بس

  .باشد می عامل کاهش گرماي ویژهگرددصوتی می

  
   بین دو منبع گرمایی فلزي یک بعديtrans-PA  مولکول :1شکل 

  هامیلتونی مدل و روش محاسبه

-trans-PA -ز بصورت پیوندگاه فلمدل ساختار  یک ،در این مقاله

  :کنیم هامیلتونی زیر بررسی میفلز در چارچوب 
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TCLLCماتریس ثابت فنر و  VV )( ماتریس جفت  که ماتریس  

بـه طـور     باشـد،  مـی  ي مرکـز  و ناحیـه  چـپ    شدگی بـین فلـزات      

ماتریس دینامیکی سیستم بـه صـورت       .  نیز چنین است   CRVمشابه

  :زیر است
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  :به دست می آیدصورت زیر 
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  ي،  توان از رابطهلی حالات فونونی را میگاچ
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  .محاسبه کرد

  ترمودینامیک سیستم

نی ل کـانو  براي محاسبه ي خواص ترمودینامیکی سیستم از آنـسامب        

در آنسامبل کانونی بـزرگ      .جوییمبزرگ در مکانیک آماري بهره می     

بر یک فضاي هیلبرت تعـداد مشخـصی از ذرات        عملگر چگالی 

پس عملگر چگالی باید نه تنها بـا عملگـر هـامیلتونی            . کندعمل می 

H      بلکه با اپراتور شمارندهn    ها و که ویژه مقادیرش براي فرمیون

فرم کلی اپراتور چگالی    . جا پذیر باشد  ، جابه ستها متفاوت ا  بوزون

 :توان به صورت زیر نوشترا می
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 ـ Zکه در آن تابع پارش کانونی بزرگ   سابل کـانونی بـزرگ   براي آن

  :شود و از طریق زیر قابل تعریف استبه کار برده می

)6(                      }{ )( nHeTraceZ    

Z   وزونی به صورت هاي متفاوت بـاز مـی       نی و ب  ودر حالت فرمی-

هاي فرمیونی و بـوزونی نـوعی جابجـایی ذرات          براي سیستم . شود

   . را تغییر نمی دهدحالت فیزیکی
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 انـرژي آزاد    وS آنتروپـی  ، Uانـرژي میـانگین    با توجه به تعریـف    

هاي ترمودینـامیکی   مهمترین کمیت vCگرماي ویژه   و  Fهلمهولتز  

  :]۵و۶[ نوشتزیر به صورت سیستم را می توان
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  ها در حضور سالیتونtrans-PAبررسی خواص فونونی 

هاي  توصیف نتایج حاصل از محاسبه برخی کمیت       در این بخش به   

غیاب در حضور و در      trans-PAمؤثر در خواص فونونی مولکول      

بـا در نظـر گـرفتن دو ثابـت          . ازیمدپـر هـا مـی   توزیعی از سـالیتون   

2کشــسانی 
1 1.1  AeVK   2و

2 25.1  AeVK    کــه هــم ارز

تار مولکول است، هندسـه     قدرت پیوندهاي یگانه و دوگانه در ساخ      

سالیتون را بعنوان یک میدان فونونی بصورت        
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علاوه بـر ایـن، بـراي نمـایش موقعیـت سـالیتون در زنجیـر               . است

- می ها تعریف نمولکولی، پارامتر نظم را بصورت توزیعی از سالیتو       
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 موقعیت مرکز سالیتون در طول زنجیر اتمی، mکه در آن 

142 l  ،طول مؤثر سالیتونAa 22.1  ثابت شبکه و

300n بطور کلی پارامتر . ها در زنجیر مولکولی استتعداد اتم

ف سالیتون در زنجیر هاي مختلاي براي مشاهده توزیعنظم راه ساده

را در حضور و در غیاب  n پارامتر نظم 2 شکل.مولکولی است

راي پارامتر نظم ب. دهدها در زنجیر مولکولی نشان میسالیتون

)1(0بصورت )بدون سالیتون(مل زنجیري با دوپارش کا un
n  

  . رسم شده است2است که براي مقایسه در شکل
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    پارامتر نظم بر حسب جایگاه اتمی:2شکل 

را بـراي یـک      پاشـندگی   و  فونـونی  تچگالی حالا  4و 3هايشکل

ی  تـوزیع  حضور و در    در غیاب   اتمی به ترتیب   300زنجیر مولکولی 

  .دهندها نشان می سالیتوناز
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در غیاب  trans-PA مولکول  و پاشندگی فونونیتچگالی حالا: 3شکل

  هاتوزیعی سالیتون
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  PA with Soliton distribution

  
 trans-PA مولکول  و پاشندگیهاي فونونیچگالی حالت: 4شکل

  حضورتوزیعی از سالیتوندر

ها گاف فرکانسی شود در حضور سالیتونلاحظه میکه مچنان

 ولی حضور سالیتون بعنوان یک میدان کندنمیمولکول تغییر 

-هاي بلندتر میرکانسی در طول موجموجب حذف طیف ف فونونی
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 حضور هاي فونونیحالت GHz21/0شود بطوریکه تا فرکانس 

 دوپارشیویژگی حذف  صوتی،هاي دلیل حذف فرکانس .ندارند

  .شود نظم ساختاري از بین رود است که باعث میلکولمو

چگالی انرژي ) 7 (با استفاده از فرمول
N

U
 به trans-PAمولکول 

نرژي  اشودشاهده می که مچنان. شودمحاسبه می )5(شکلصورت 

 و با ترین حالت خود قرار داردسیستم در دماي صفر در پایین

  . ستم رو به افزایش استافزایش دما انرژي سی
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توزیعی از  غیاب در  وحضوردر  trans-PA مولکول انرژي کل :5شکل

  هاسالیتون

 )6( به صورت شکل گرماي ویژه سیستم، )10(استفاده از رابطه با 

  .استشده محاسبه 
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توزیعی از  غیاب در  وحضوردر  trans-PAمولکول گرماي ویژه  :6شکل

  هاسالیتون

  

  ترمودینامیکی مهم سیستمهاي  کمیتهمچنین یکی دیگر از

ونگی تغییرات گچ) 7(شکل )  8( فرمول با توجه به .استروپی آنت

-ها نشان میآنتروپی را در حضور و در غیاب توزیعی از سالیتون

  .دهد
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  هاتوزیعی از سالیتون غیاب در  وحضوردر  trans-PAمولکول  آنتروپی :7شکل

  

   نتیجه گیري

ها بطور کلی ساختار بر خلاف مورد الکترونی که حضور سالیتون 

دهد، در ساختار فونونی استیلن را تغییر میي مولکول پلیانرژ

و تنها دهد ها گاف فرکانسی آن را تغییر نمیتوزیع سالیتون

هاي رادیویی و قسمتی از با طول موجهاي صوتی فرکانس

در نتیجه . کند اپتیکی طول موج کوتاه را حذف میهايفرکانس

 کمتر از حالت عادي ها در حضور سالیتونآنتروپیو گرماي ویژه 
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