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Publications:

1. P.Behzadi, S.A.KetabI, P.Amiri, First-principles investigation of the electronic and optical 

properties of As2GeTe nanotubes, Solid State Communications. Vol. 336, October 2021, 114421.

2. I.Karami, S.A.Ketabi, Tuning of the electronic and optical properties of AlN monolayer by 

fluorination: Study of many-body effects, Computational Condensed Matter, Vol. 28, September 

2021, e00564.

3. P. Behzadi, P. Amiri, S.A. Ketabi, Electronic and optical properties of two-dimensional 

As2GeTe and P2SiS monolayers: Density functional study, Chemical Physics, 2021, p. 111215.

4. Mohammad Nakhaee , S. Ahmad Ketabi , Francois M.Peeters, Tight-Binding Studio: A technical 

software package to find the parameters of tight-binding Hamiltonian, Computer Physics 

Communications, Vol. 254, September 2020, 107379.

5. M. Nakhaee, S. A. Ketabi and F. M. Peeters, Machine learning approach to constructing tight

binding models for solids with application to BiTeCl, J. Appl. Phys. Vol. 128, 215107, 2020.

6. S. Ghasemi, M. Alihosseini, F. Peymanirad, H. Jalali, S. A. Ketabi, F. Khoeini, and M. Neek-Amal, 

Electronic, dielectric, and optical properties of two-dimensional and bulk ice: A Multiscale 

simulation study, Physical Review B, Vol. 101, 184202, 2020.

7. N. Sadeghi, S. A. Ketabi, N. Shahtahmasebi and M. R. Abolhassani, Spin-dependent transport of 

trans-polyacetylene in the presence of polarons, J. of Magnetism and Magnetic Materials, Vol. 

475, 205, 2019. 

8. M. Nakhaee, S. A. Ketabi and F. M. Peeters, Dirac nodal line in bilayer borophene: Tight-

binding model and low-energy effective Hamiltonian, Physical Review B, Vol. 98, 115413, 

2018.

9. M. Nakhaee, S. A. Ketabi and F. M. Peeters, Tight-binding model for borophene and 

borophane, Physical Review B, Vol. 97, 125424, 2018.

10. M. Mirzakhani, M. Zarenia, P. Vasilopoulos, S. A. Ketabi, and F. M. Peeters, Landau levels in 

biased graphene structures with monolayer-bilayer interfaces, Physical Review B, Vol. 96, 

125430, 2017.

11. B. Pourhassan, Mir Faizal and S. A. Ketabi, Logarithmic correction of the BTZ black hole and 

adaptive model of grapheme, International Journal of Modern Physics D, Vol. 27 (12) 1850118, 

2018.
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12. V. Derakhshan and S. A. Ketabi, Sizable band gap in organometallic topological insulator,

Physica E, Vol. 85, 253, 2017.

13. V. Derakhshan, S. A. Ketabi and A. G. Moghaddam, Tunable band gap, magnetoresistance and 

pseudo-magnetoresistance in silicene-based nanodevices, Superlattices and Microstructures, 

Vol. 100, 214, 2016.

14. V. Derakhshan, S. A. Ketabi and A. G. Moghaddam, Time-reversal breaking and spin transport 

induced by magnetic impurities in a 2D topological insulator, Journal of Physics D: Applied 

Physics, Vol. 49, 35501, 2016.

15. M. Mirzakhani, M. Zarenia, D. R. da Costa, S. A. Ketabi, and F. M. Peeters,Energy levels of ABC-stacked trilayer

grapheme quantum dots with infinite-mass boundary conditions, PhysicalReview B, Vol. 94, 165423, 2016.

16. M. Mirzakhani, M. Zarenia, S. A. Ketabi, D. R. da Costa, and F. M. Peeters, Energy levels of 

hybrid monolayer-bilayer graphene quantum dots, Physical Review B, Vol. 93, 165410, 2016.

17. S. A. Ketabi, Effect of radiation on the electronic transport through polyacetylene-based 

junctions, Physica B, Vol. 481, 165, 2016.

18. S. A. Ketabi, Structural Parameters and Spin Filtering Properties of Ga1−x(M)xP compound, J. 

of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 29(4), 959, 2016.

19. S. A. Ketabi, Structural and electronic properties of trans-polyacetylene under local strain, 

Physica E, Vol. 80, 95, 2016.

20. M. Adelifard, R. Salamatizadeh and S. A. Ketabi, Fabrication and characterization of 

nanostructural WS2/WO3 binary compound semiconductors prepared by the sulfurization of 

sprayed thin films, J. of Materials Science: Materials in Electronics, Vol. 27(5), 5243, 2016.

21. N. Sadeghi, S. A. Ketabi, N. Shahtahmasebi and M. R. Abolhassani, Spin-polarized electron 

transport through magnetic poly-BIPO molecule: The role of soliton-antisoliton separation, 

Indian J. of Physics, Vol. 90(2), 195, 2016.

22. S. A. Ketabi and M. Nakhaee, Influence of the soliton distributions on the spin-dependent 

electronic transport through polyacetylene molecule, PRAMANA- J.of Physics, Vol. 86(3), 

669, 2015.

23. A. Ahmadi Fouladi and S. A. Ketabi, Electronic properties of Z-shaped graphene nanoribbon 

under uniaxial strain, Physica E, Vol. 74, 475, 2015.

24. N. Kamali Sarvestani, S. A. Ketabi and A. Yazdani, The Effect of RKKY Interaction on 

Chemical Pressure in Formation of Nanocrystalline Structure for Some Gd Intermetallic 

Compounds, J. of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 28(3), 999, 2015.
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25. N. Kamali Sarvestani, A. Yazdani and S. A. Ketabi, Investigating the cause of quantum phase 

transition in Gd intermetallic compounds, J. of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 

28(3), 1003, 2015.

26. N. Sadeghi, S. A. Ketabi, N. Shahtahmasebi and M. R. Abolhassani, Influence of soliton spin 

density on the spin filtering properties of magnetic poly-BIPO molecule, J. of  

Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 28, 2203, 2015.

27. S. A. Ketabi and H. F. Khozestani, Electronic transport through dsDNA based junction: a 

Fibonacci model, Iranian J. of Physics Research, Vol. 14(3), 67, 2014.

28. A. Ahmadi Fouladi and S. A. Ketabi , - Influence of Quantum Interference on the Tunnel 

Magnetoresistance in a Molecular Junction in the Presence of In-Plane Electric Field - J. of 

Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 27(4), 1105, 2014.

29. N. Kamali Sarvestani, S. A. Ketabi and A. Yazdani, Electro-mechanical character of Gd and 

Gd2In and possibility of a Kondo-like behavior in Gd2In, J. of Alloys and Compounds, Vol. 

613, 62, 2014.

30. N. Kamali Sarvestani, A. Yazdani and S. A. Ketabi, The effect of pressure-induced structural 

transition on exchange interaction function and electronic structure in Gd-element, Physical 

Chemistry Chemical Physics, Vol. 16, 25191, 2014.

31. M. Ashhadi and S. A. Ketabi, Quasi-particle energies and excitonic effects in bilayer of 

hexagonal  boron nitride, Solid State Communications, Vol. 187, 1, 2014.

32. S. A Ketabi and M. Ashhadi , Influence of inelastic electron-phonon interaction on the noise 

power through a molecular junction, Physica E, Vol. 53, 150, 2013. 

33. A. Ahmadi Fouladi and S. A. Ketabi , Spin-dependent Fano factor in FM/DNA/FM molecular 

junction, J. of Superconductivity and Novel Magnetism, Vol. 26, 469, 2013.

34. M. Ashhadi and S. A. Ketabi, Electronic transport properties through ZGNR/BNAM/ZGNR,

Physica E, Vol. 46, 250, 2012.

35. A. Ahmadi Fouladi, S.A. Ketabi, S.M. Elahi and S.A. Sebt , - Effects of dephasing on the spin-

dependent currents and noise power in a molecular junction - The European Physical Journal B 

- Vol. 85, No. 5, , 163 - March, 2012 - .

36. A. Ahmadi Fouladi, S.A. Ketabi, S.M. Elahi and S.A. Sebt , - Tunnel Magnetoresistance of the 

Heterocyclic Molecular Junctions: A Green's Function Approach - Journal of 

Superconductivity and Novel Magnetisim - Vol. 25, No. 6, , 1965 - March, 2012 .

37. M. Ashhadi, S.A.Ketabi , - Electric field effects on tunnel magnetoresistance in FM–organic 

molecule–FM junction - Physica E - Vo. 44, No. 3, , 605-608 - December, 2011.
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38. S. A. Ketabi, S. G. Bahoosh and N. Shahtahmasebi , - Temperature Dependence of the Giant 

Magnetoresistance in Fe/DNA/Fe Structure - J. of Nanoscience and Nanotechnology - Vol. 11, 

No. 10, , 8943-8946 - October, 2011.

39. S. A. Ketabi, A. S. Kazemi and M. M. Bagheri-Mohagheghi , - Effect of complexing agent on 

crystallization of ZnO nano-particles - PRAMANA J. Phys. - vol 77, No 4, , 679-688 - October, 

2011.  

40. M. Ardyanian, S. A. Ketabi , Temperature dependence of continuum and time resolved 

photoluminescence of germanium nanostructures - Iranian journal of physics research - Vol. 11, 

No. 3, 33-37, September, 2011. 

41. A. S. Kazemi, S. A. Ketabi, M. M. Bagheri-Mohagheghi and M. Abadyan , - The effect of activity 

coefficient on growth control of ZnO nano-particles - Physica Scripta - Vol. 83, , 015801 -

January, 2011 - . 

42. S. A. Ketabi, D. Vahedi and H. F. Khozestani , - TMR and spin-dependent transport of 

polyacetylene-based magnetic junction - Physica Scripta - Vol. 83, , 015802 - January, 2011 - . 

43. M. Ashhadi, S. A. Ketabi , - Tunnel magnetoresistance of FM-organic molecule-FM junctiom: 

a Green's function approach - Physica E - Vol. 43, , 1208-1212 - January, 2011 - . 

44. M. Ashhadi, S. A. Ketabi, N. Shahtahmasebi, D. Vahedi Fakhrabad, M. Askari , - The role of 

impurities on the properties of electron transport through the Metal/trans-PA/Metal system: 

Green's function approach - Physica E - Vol. 43, , 924-928 - January, 2011 - . 

45. S. A. Ketabi, T. Ghane and N. Shahtahmasebi , - Influence of solitons on the conductance 

properties of double-stranded DNA - PRAMANA J. Phys. - Vol. 74, No. 1, , 143-152 - January, 

2010 - . 

46. S. A. Ketabi, E. Mozafari and N. Shahtahmasebi , - Temperature dependence of I-V 

characteristics of C60 molecule - Iranian J. of Phys. Research - Vol. 10, No. 1, , 11-14 - January, 

2010 - . 

47. D. Kalhor, R Zahiri, S. A. Ketabi and A. Ebrahimzad , - The effect of Ag intermediate layer on 

crystalline, optical and electrical properties of nano-structured thin film - Indian Journal of 

Physics - Vol. 84(5), , 539-546 - January, 2010 - . 

48. H. Azimi Juybari, M. M. Bagheri-Mohagheghi, S. A. Ketabi, M. Shokooh-Saremi , - Fabrication 

and characterization of transparent p–n and p–i–n heterojunctions prepared by spray 

pyrolysis technique: Effect of post-annealing process and intrinsic middle layer - Physica E -

Vol. 43, , 93-96 - January, 2010 - . 

49. D. Vahedi Fakhrabad, N. Shahtahmasebi, M. Askari, M. Ashhadi and S. A. Ketabi , - Tunnel of 

magnetoresistance of the system of Ferromagnetic Electrode/Polyacetylene/Ferromagnetic 

Electrode: a Green's function approach - Physica E - Vol. 43, , 620-624 - January, 2010 - . 
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50. A. S. Kazemi, M. Abadyan and S. A. Ketabi , - Controlled structural and optical properties of 

ZnO nano-particles - Physica Scripta - Vol. 82, , 035801 - January, 2010 - . 

51. M. Garshasbi, M. Bakhoday Paskyabi, A. Hashemi Hosseini and S. A. Ketabi , - Development of 

some numerical techniques to estimate the pressure sensor's fault in an internal combustion 

engine - J. of Advanced Research in Scientific Computing - Vol. 2, , 14 - January, 2010 - . 

52. S. A. Ketabi, A. Ahmadi Fouladi and N. Shahtahmasebi , - Electronic conduction of poly(dG)-

poly(dC) DNA in SWNT/DNA/SWNT structure - Iranian J. of Phys. Research - Vol. 8, No. 4, , 

153-158 - January, 2009 - . 

53. S. A. Ketabi and A. A. Fouladi , - Transport properties of poly (GACT) {poly (CTGA)

deoxyribonucleic acid: A ladder model approach - PRAMANA J. Phys. - Vol. 72, No. 6, , 1023-

1036 - January, 2009 - . 

54. D. Kalhor, S. A. Ketabi, A. Ebrahimzad and M. Moosa Rezaei , - Annealing Effects on Opto-

electronic Properties of Thermally-evaporated ITO/Ag/ITO Multilayered Films for Use in 

Color Filter Electrodes - World Applied Sciences Journal - Vol. 6, No. 1, , 83-87 - January, 2009 . 

55. R. Pourgholi, A. Tahmasbi, A. H. Borzabadi and S. A. Ketabi , - A numerical approach to solving 

an inverse parabolic problem using finite differential method - J. of Information and 

Computing Science - Vol. 3, , 233-240 - January, 2008 - . 

56. H. M. Moghadam, S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - The properties of electron transport 

through CNT/trans-PA/CNT system - Iranian J. of Phys. Research - Vol. 6, No. 4, , 211-215 -

January, 2007 - . 

57. S. A. Ketabi, N. Shahtahmasebi and R. Pilevar , - Numerical study of electronic density of states 

and conductance of a molecular wire coupled with an external molecule - Iranian J. of Phys. 

Research - Vol. 6, No. 4, , 253-260 - January, 2007 - . 

58. H. M. Moghadam, S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - The role of solitons on the properties of 

electron transport through CNT/trans-PA/CNT system - J. Phys.: Condensed Matter - Vol. 19, , 

116211-116220 - January, 2007 - . 

59. S. A. Ketabi, H. M. Moghadam and N. Shahtahmasebi , - Electron transport through 

SWNT/trans-PA/SWNT structure (the role of solitons): A t-matrix-technique - PRAMANA J. 

Phys. - Vol. 69, No. 4, , 661-668 - January, 2007 - . 

60. S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - The electronic properties of a Fibonacci chain - Iranian J. 

of Phys. Research - Vol. 4, No 3, , 71-76 - January, 2005 - . 

61. S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - The nature of the phonon eigenstates in Fibonacci chains

- Iranian J. of Phys. Research - , , 29-25 - January, 2005 - . 
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62. S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - Semiconductor-to-metal transition in transpolyacetylene: 

the role of correlated solitons - Iranian J. of Phys. Research - Vol. 4, No. 2, , 41-47 - January, 

2004 - . 

 -زنی الکترون از پیوند گاه فلز  محاسبه رسانندگی و زمـان مشخصه تونل  -, طهماسبی   سید احمد کتابی و ناصر شاه.63

. - January, 2003 -, , 1، شماره  4جلد  -مجله پژوهش فیزیک ایران  - در یک سیم مـولکولی) استیلن  پلی( مولکول 

64. N. Shahtahmasebi and S. A. Ketabi , - - - indian J. Phys - 76A(3), , 245-254 - January, 2002 - . 

65. S. A. Ketabi and N. Shahtahmasebi , - - - Nanotechnology, the next industrial revolution - , , 257-

272 - January, 2002 - . 

مجله علوم دانشگاه  - نظم هاي بی   مطالعه جایگزیدگی حالات الکترونی سیستم -, طهماسبی و سیداحمد کتابی  ناصر شاه .66

. - January, 2000 - 12-1, ,  -، 1، شماره 2فردوسی مشهد، جلد

Conference Papers

مطالعه خواص ساختاري و مورفولوژي سطح  -, م ر مطهري نژاد، م م باقري محققی، س ا کتابی، ح عظیمی جویباري .1

یازدهمین  - ید وانادیوم تهیه شده به روش اسپري پایرولیزیزاکس -لایه هاي ترکیبی نانوساختار اکسید تنگستن 

. - February, 2013 -, , 1391بهمن  -دانشگاه شاهرود  -کنفران ماده چگال انجمن فیزیک ایران 

مطالعه خواص ساختاري و اپتیکی لایه هاي  -, م ر مطهري نژاد، م م باقري محققی، س ا کتابی، ح عظیمی جویباري .2

 - اکسید وانادیوم تهیه شده به روش اسپري پایرولیزیز -ساختار سیستم دوتایی اکسید تنگستن نازك نانو

. - September, 2012 -, , 1391شهریور  -دانشگاه یزد  -کنفرانس فیزیک ایران 

3.S.A. Ketabi, M. Ashhadi and N.K. Sarvestani , - design a Nano-Scale Molecular 

Transistor : A Theoretical Study - Proceedings of the 4th International Conference on 

Nanostructures (ICNS4), 12-14 March 2012, Kish Island, I. R. Iran. - , , 170 - March, 2012

- . 

قطه اتصال بر بررسی اثر کشیدگی ن -, اطمینان . حسین زاده، ف. کتابی، ب. ا. میلانی مقدم، س. دامچی جلودار، ح. م.4

 14-17کنفرانس فیزیک ایران، دانشگاه ارومیه،  - طلا/آدنین-دي تیول/روي خواص الکترونی سیم مولکولی مدل طلا

. - September, 2011 -, ,  - 1390شهریورماه 

ران، کنفرانس فیزیک ای - مغناطیسی -مقاومت مغناطیسی تونلی در یک پیوندگاه مولکولی -, کرمی . کتابی، ا. ا. س.5

. - September, 2011 -, ,  - 1390شهریور ماه  14-17دانشگاه ارومیه، 
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ولتاژ مولکول پلیاسن در یک پیوندگاه  -مطالعه عددي مشخصه جریان -, درخشان . کرمی، و. کتابی، ا. ا. س.6

,September -, ,  - 1390شهریور ماه  14-17 کنفرانس فیزیک ایران، دانشگاه ارومیه، - مغناطیسی 2011 - .

محاسبه چگالی بار و پتانسیل الکتریکی یک قطعه الکترونیکی  -, وحید درخشان، سید احمد کتابی و ایمان کرمی .7

 February, 2011 -, ,  - 1389دهمین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه شیراز، بهمن  - مدل به روش خودسازگار

- .

مطالعه شکاف انرژي در ساختار نواري نانو ریبون گرافین  -, ابی وحید درخشان، حسین چراغچی و سید احمد کت.8

. - February, 2011 -, ,  - 1389دهمین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه شیراز، بهمن  - دولایه با لبه زیگزاگ

با لبه هاي  ترابرد الکترونی از نانو ریبون گرافین دولایه -, وحید درخشان، حسین چراغچی و سید احمد کتابی .9

 ,February -, ,  - 1389دهمین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه شیراز، بهمن  - زیگزاگ و گاف ترابردي در آن

2011 - .

خواص ترابرد اسپینی یک سیم  -, سید محمد الهی و سید علی سبط  ،سیداحمد کتابی ،احمد احمدي فولادي.10

 -, ,  - 1389ین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه شیراز، بهمن دهم - مولکولی بر پایه مولکول پلی تیئوفن

February, 2011 - .

مقاومت مغناطیسی تونلی در پیوندگاه  -, سید محمد الهی و سید علی سبط  ،سیداحمد کتابی ،احمد احمدي فولادي.11

. - February, 2011 -, ,  - 1389دهمین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه شیراز، بهمن  - Co/PT/Coمولکولی 

مطالعه نانو ساختار و خواص  -, خدیجه فرهادیان عزیزي، محمد مهدي باقري محققی، سید احمد کتابی و عباس یوسفی .12

دهمین کنفرانس ماده چگال ایران، دانشگاه  - ژل-اپتیکی نانو ذرات دي اکسید تیتانیوم تهیه شده به روش سل

. - February, 2011 -, ,  - 1389شیراز، بهمن 

اثر پارامترهاي لایه نشانی بر  -, خدیجه فرهادیان عزیزي، محمد مهدي باقري محققی، سید احمد کتابی و عباس یوسفی .13

دهمین کنفرانس ماده چگال ایران،  - روي خواص نانو ساختاري و اپتیکی لایه هاي نازك دي اکسید تیتانیوم

. - February, 2011 -, ,  - 1389دانشگاه شیراز، بهمن 

14. S. A. Ketabi and I. Karami , - Spin-dependenr transport and TMR ratio in Fe\DNA\Fe 

structure: Coupling effects - Proceeding of the International Congress on Nanoscience and 

Nanotechnology (ICNN 2010), University of Shiraz, Shiraz, Iran - , , - November, 2010 - . 
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15. S. A. Ketabi, V. Derakhshan and I. Karami , - Junction magnetoresistance and spin-dependent 

currents in Co/trans-PA/Co structure - Proceeding of the International Congress on Nanoscience 

and Nanotechnology (ICNN 2010), University of Shiraz, Shiraz, Iran - , , - November, 2010 - . 

جریان هاي وابسته به اشپین و مقاومت مغناطیسی تونلی در یک پیوندگاه  -, سید احمد کتابی و ایمان کرمی .16

 ,September -, ,  - 1389کنفرانس فیزیک ایران، دانشگاه بوعلی سینا، همدان شهریور  - DNAمغناطیسی بر پایه 

2010 - .

خواص الکترونی ترابرد وابسته به اسپین در ساختار  -, سید احمد کتابی، ایمان کرمی و محمد مهدي باقري محققی .17

FM/DNA/FM -  1389کنفرانس فیزیک ایران، دانشگاه بوعلی سینا، همدان شهریور -  , ,- September, 2010 - .

مطالعه اثر عامل کمپلکس  -, مد کتابی و عباس یوسفی خدیجه فرهادیان عزیزي، محمد مهدي باقري محققی، سید اح.18

کنفرانس فیزیک ایران،  - ژل-ساز روي خواص ساختاري نانوذرات دي اکسید تیتانیوم سنتز شده به روش سل

. - September, 2010 -, ,  - 1389دانشگاه بوعلی سینا، همدان شهریور 

ساخت و مطالعه اثر دماي بازپخت بر روي  -, احمد کتابی حسن عظیمی جویباري، محمد مهدي باقري محققی و سید .19

کنفرانس  - تهیه شده به روش اسپري پایرولیزیز 2p-NiO:Li/i-ZnO/n-SnOدیود لایه نازك  I-Vمشخصه 

. - September, 2010 -, ,  - 1389فیزیک ایران، دانشگاه بوعلی سینا، همدان شهریور 

تأثیر آلاینده ها بر  -, احمد کتابی، داود واحدي و مصطفی عسکري  مجتبی اشهدي، ناصر شاه طهماسبی، سید.20

 -, ,  - 1389کنفرانس فیزیک ایران، دانشگاه بوعلی سینا، همدان شهریور  - فلز-transPA-رسانندگی سامانه فلز

September, 2010 - .

عامل کمپلکس ساز اسید مطالعه اثر  -, صدیقه حاجی حسینی، محمد مهدي باقري محققی و سید احمد کتابی .21
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           Abstract: In this work, we present a theoretical study of the conductance and other 

significant physical properties of  -conjugated polymers. We focus on the nature of the 

electronic states in disordered and doped trans-polyacetylene (trans-PA). By means of a direct 

diagonalization procedure (Lanczos algorithm) and use of Continued–Fractions Representation 

(CFR), numerically, the effects of site and bond-type model impurities and solitons on the 

electronic structure of trans-PA is investigated. We also study the role of solitons clusters and 

disorder on the insulator to metal transition in trans-PA. Our results show that in the presence of 

disorder and some cluster distributions of solitons, this transition occurs for 6% of solitons in the 

structure of trans-PA. As an application of trans-PA in molecular electronic, we propose a model 

for a molecular wire with trans-PA as the molecule. Using a tight-binding model and a generalized 

Green- function method as well as Lanczos algorithm procedure, we investigate the effects of the 

coupling strength, presence of impurity and the length of the molecule on the electronic 

transmission through a metal/(single)molecule/metal system. We rely on Landauer formalism as 

the basis for studying the conductance properties of this system. We also calculate a 

characteristic time for electron transmission that measures the delay caused by tunneling through 

the metal/molecule coupling (MMC). Our calculations show that the conductance is sensitive to 

the MMC. The focus is on the significant relationship between this time scale and the strength of 

the metal/trans-PA coupling.
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