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  چكيده

ي، الکترونـي و  خـواص سـاختار   کلاسـيک بـولتزمن بـراي محاسـبة     نيمـه  ترابرد قيقاتي از محاسبات مبتني بر نظرية چگالي و نظريةدر اين کار تح

هاي تجربي منتشر شده، براي ايـن بلـور پـنج سـاختار محتمـل را در نظـر       گيريبا توجه به اندازه. است شدهاستفاده  AgSbSeترموالکتريکي بلور 

الکترونـي   رسـانندگي الکتريکـي، سـهم   (سپس خواص ترموالکتريکي . نماييمگيريم و خواص ساختاري و الکتروني آنها را بررسي و مقايسه مي مي

 ـ     ) رسانندگي گرمايي، عامل توان، و ضريب سيبک در نهايـت   .آوريـم دسـت مـي  ه را در تقريب زمان واهلش ثابـت بـراي سـه سـاختار پايـدارتر ب

  .هاي تجربي ديگران مقايسه خواهيم کردگيريآمده را با نمودارهاي حاصل از اندازه به دستنمودارهاي ضريب سيبک برحسب دماي 

  

  GGA+Uتصحيح  ،توابع وانير ،ضريب سيبک ،خواص ساختاری و الکترونی ،ترموالکتريک :يديهاي كل واژه
  

  

  مقدمه .١

رسـاناي بـا گـاف     که به عنوان نـيم  AgSbSeکالکوژن سه تايي 

ترمـوالکتريکي   يهـا  تي ـبسيار باريک شناخته شـده اسـت، قابل  

 ـ ييگرمـا  يرسـانندگ ]. ۲و۱[دهـد  از خود نشان مي ييبالا  يذات

 ييک بـا کـارا  يترموالکتر يد مولدهايتول ين دستگاه براين اييپا

 ـعلاوه بـر ا . دبخش استيار نويبالا بس د يار شـد ير بس ـيي ـن، تغي

گذار فاز از ساختار آمورف بـه سـاختار    ياژ طين آليا يرسانندگ

ر يي ـتغ يهـا  آن در حافظه يکاربرد يت بالاياز قابل يحاک يبلور

 ـن ترموالکترينـو  يارهارود که ساختيد ميام]. ۳[است  ١فاز ک ي

____________________________________________ 
 Phase change memory.١  

 ـته به عنوان يسيثر گرما به الکترؤم و ميل مستقيبتوانند با تبد ک ي

در  ياتلاف ـ يدر کـاهش گرمـا   يک، نقش مهم ـيمولد ترموالکتر

ک از آن يــترموالکتر يمولــدها]. ۴[فــا کننــد يع مختلــف ايصــنا

بـر   يکم ـ يب ـيهستند که آثـار تخر  ياژهيت وياهم يجهت دارا

 ياضـاف  يز بوده و بدون منبع انرژيتم ، کاملاًعت دارنديطب يرو

بـا   يميک ارتبـاط مسـتق  يک مولد ترموالکتريبازده . کننديکار م

  :شود، دارد يف مير تعريآن، که به صورت ز ب بهرةيضر

e ph
,


ZT= T
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 σبک، يب سيضر αب بهره بدون بُعد، يضر ZTن رابطه يکه در ا
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 ييگرمـا  يب رسـانندگ ي ـبـه ترت  κphو  κe، يک ـيالکتر يرسانندگ

ت ي ـکم. باشـد ين م ـيکلـو  يدما T، و يو فونون يبخش الکترون

α

σ داشـتن   واضح است که لازمة. شوديده ميز ناميعامل توان ن

 يش عامـل تـوان و کـاهش رسـانندگ    يشتر، افـزا يب ب بهرةيضر

  .باشديم ييگرما

يکـي از مسـايل    AgSbSeدر بلور  Sbو  Agهاي نظم اتم

 هـاي اوليـة  گيـري  اندازه. ب استتاري مطرح در اين ترکيساخ

ايکـس و نـوترون در    پرتـوی انجام گرفته مبتني بر پراکنـدگي  

، AgSbQ (Q= Te,Se,S)از بلـور   ۱۹۵۹تـا   ۱۹۵۷هـاي   سـال 

نشان دادند که ساختار بلـوري ايـن ترکيـب، از نـوع سـاختار      

Fmبا گروه فضايي  NaClمکعبي  m ه در آن باشد کميAg  و

Sb هاي به طور تصادفي مکانNa  وCl ۵[اند را اشغال کرده .[

بـه علـت    Sbو  Agهـاي  اما مشخص کردن دقيـق مکـان اتـم   

 Sb )۹/۵۰  =fAgو  Agهـاي  نزديک بودن عامـل سـاختار اتـم   

ــود  ) fSb= ۲/۴۷و ــکلي ب ــار مش ــال . ک ــيلادي،  ۲۰۰۹در س م

اي ز مواد اوليههاي تک بلوري و چندبلوري اين ترکيب ا نمونه

درصد سـاخته شـد و بـا اسـتفاده از پـراش       ۹۹/۹۹با خلوص 

ايکس و نوترون مطالعات سـاختاري دقيقـي روي ايـن     پرتوی

مباحث ارايه شده در اين پژوهش ]. ۶[دستگاه صورت گرفت 

عـلاوه بـر    AgSbSeدهند که سـاختار پايـدار بلـور     نشان مي

Fm(ساختار غيرمنظم نمک طعام  m3 (هاي نقره  که در آن اتم

را اشـغال   Clو  Naهـاي   و آنتيموان با احتمال يکساني جايگاه

مکعبي : باشد تواند يکي از چهار ساختار منظم زير  اند، مي کرده

ــا   گــروه فضــايي(اتــم در ياختــه واحــد  ۱۶مرکــز ســطحي ب

Fd m3(گوشي  ، سهR  ه واحد اتم در ياخت ۴با)گروه فضايي 

R m3( اتـم در ياختـه واحـد     ۴، چهارگوشي ساده با)  گـروه

اتـم در   ۸، چهارگوشـي مرکـز حجمـي بـا     )P/mmmفضايي 

  ). I1/amdگروه فضايي (ياخته واحد 

با استفاده از محاسبات مبتني بر نظريه تابعي چگالي که بـا     

 ، در پايـة )GGA-PBE(م يافته گيري از تقريب شيب تعميبهره

انجام گرفتـه   VASPامواج تخت و با استفاده از کد محاسباتي 

در بلور  Sbو Agهاي  هاي مختلف اتم است، انرژي کل چينش

AgSbSe  با ساختارNaCl  ۷[مورد محاسبه قرارگرفته است .[

گيـري   هاي مختلف اتمي منجر به شـکل  در نظر گرفتن چينش

ند از؛ چهارگوشي ساده بـا  ا ت که عبارتچهار ساختار شده اس

 Rگوشـي   ، سه)P/mmmگروه فضايي (اتم در ياخته واحد  ۴

، مکعبـي مرکـز   )Rmگروه فضـايي  (اتم در ياخته واحد  ۴با 

Fd گـروه فضـايي  (اتم در ياخته واحد  ۱۶سطحي با  m3 ( و

وه گـر (اتـم در ياختـه واحـد     ۸چهارگوشي مرکز حجمـي بـا   

نتايج به دست آمده حاکي از آن اسـت کـه   ). I/amdفضايي 

داراي ) R )Rmگوشــي  ســاختار ســه  AgSbSe2بــراي بلــور 

لبته اختلاف انرژي ا. کمترين انرژي در بين چهار ساختار است

و مکعبي مرکز سطحي بسيار اندک و  Rگوشي  بين ساختار سه

، که اين )f.u. ≡ formula unit(است  meV/f.u. ۶/۱در حدود 

اختلاف انرژي ناچيز، ناشي از شباهت زيـاد ايـن دو سـاختار    

، طـي محاسـبات ابتـدا بـه     ۲۰۱۳ و ۲۰۱۲هـاي  در سال. است

ساکن ديگري، خواص ساختاري، الکترونـي و مکـانيکي ايـن    

Fm بلور در ساختار منظم m3  ) مـورد محاسـبه   ) نمک طعـام

هرچند نتايج سـاختاري بـه دسـت آمـده     ]. ۹و ۸[قرار گرفت 

دهند، رفتـار فلـزي    هايي را با نتايج تجربي نشان مي سازگاري

Fmدر ساختار مـنظم   AgSbSeمشاهده شده براي بلور  m3 

  .ناسازگار با نتايج تجربي است کاملاً

پنج ساختار منظم مطرح در مورد بلـور   يدر کار حاضر، رو

AgSbSe يتقـارن  يهـا  م که بـا نـام  يشو يمتمرکز م P/mmm ،

I/amd، Fd m3 ،R m3 و Fm m3 ـا. شـوند  يشناخته م  ن ي

، Pm ياختصـار  يهـا  ب با نامين مقاله به ترتيپنج ساختار در ا

Im  ،Fdm ،Rm  وFmm يپـس از بررس ـ . ندشـو  يشناخته م 

 ـا يخواص ساختار  ـپا سـة ين پـنج دسـتگاه و مقا  ي آنهـا،   يداري

 يتـر را مـورد بررس ـ   محتمل يساختارها يکيخواص ترموالکتر

 .ميده يقرار م

  

  روش انجام محاسبات. ۲

 ـ يمحاسبات سـاختار   ـ، در چـارچوب نظر يو الکترون  يتـابع  ةي

تم کـوان  يمحاسـبات  از بسـتة  Pwscfو با اسـتفاده از کـد    يچگال

 ـدر ا]. ۱۰[اسپرسو انجام شده اسـت   افـت  يافـزار، از ره  ن نـرم ي

 نـيون و همچني-کنش الکترون ف برهميل جهت توصيپتانس شبه
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 . AgSbSeمدول حجمي و انرژي همدوسي محاسبه شده براي ساختارهاي مختلف بلور  .۱جدول 

  ساختار  )eV(انرژي همدوسي   )GPa(مدول حجمي 

۳/۶۲  ۷۲/۲-  Rm 

۳/۶۲  ۷۸/۲-  Pm 

۸/۶۱  ۷۲/۲-  
Fdm  

۳/۶۱  ۷۶/۲-  Im  

۷/۶۵  ۵۱/۲-  
Fmm 

  

 ـ  يبسط تابع مـوج و چگـال   ياز امواج تخت برا   يبـار الکترون

در ) GGA( افتــةيم يب تعمــيب شــيــاز تقر. شــود ياســتفاده مــ

استفاده  يهمبستگ -يتبادل ين تابعييتع يبرا] PBE ]۱۱افت يره

فاده را بـا تکـرار   مـورد اسـت   يهـا ليم و صحت شبه پتانس ـيکرد

 ـ يافزار پتانس از محاسبات با نرم يبخش  يل کامل و تمـام الکترون

Wienk  حـل   يبـرا ] ۱۲[بهسـاخته   يکه از روش امـواج خط ـ

د يي ـو تا يکنـد، بررس ـ  يشـم اسـتفاده م ـ  -کُن يمعادلات کوانتم

قطع  يانرژ يمهم محاسبات يپارامترها يساز نهيپس از به. ميکرد

 يبـرا  ئنلـو ياول بر شـبکه در منطقـة   دبرگ و تعداد نقاطير ۶۰

R يسـاختارها  يبـرا  يمحاسبات ساختار نوار m3 ،Fd m3 ،

Iamd  ،Pmmm  وFm m3 ــه ترت ــبـ  ،۱۰×۱۰×۱۰ بيـ

محاســـبات  يو بـــرا ۹×۹×۹، و ۱۲×۱۲×۸، ۱۲×۱۲×۶، ۸×۸×۸

، ۵۰×۵۰×۵۰، ۶۰×۶۰×۶۰ب يــر اول بــه ترتترابــردِ ســه ســاختا

  .دست آمده ب ۷۲×۷۲×۳۶

ک بولتزمن و يکلاس مهيافت نيدستگاه در ره يخواص ترابرد

افت، ين رهيدر ا]. ۱۳[ب زمان واهلش ثابت محاسبه شدند يتقر

بک، بر حسـب  يب سيو ضر ير رسانندگينظ يترابرد يپارامترها

 يانـرژ  يت نوارهامشتقا. شوند يان ميب يانرژ يمشتقات نوارها

در روش اول کـه در کـد   . به دو روش مختلف محاسـبه شـدند  

 يبرا يانرژ ينوارها ةيبولتزترپ به کار رفته است، از بسط فور

در روش دوم، که . شود ياستفاده م يق مشتقات نواريدق محاسبة

بـر   يلتونيس هاميش ماترياست، ابتدا نما ۹۰ر يکار کد وان يمبنا

شود و سپس با استفاده  ير محاسبه ميوان دهيگزيحسب توابع جا

به دسـت   ييبا دقت بالا يانرژ يش، مشتقات نوارهاين نماياز ا

را  يمـورد بررس ـ  يهـا  دستگاه يما خواص ترابرد]. ۱۴[ند يآ يم

را مشـاهده   يم و رفتـار سـازگار  يبه هر دو روش محاسبه کـرد 

ه يراج به دست آمده با کد بولتزترپ ايحاضر نتا در مقالة. ميکرد

 .شده است

  

 خواص ساختاري و الکتروني . ۳

کـل   ي، انـرژ AgSbSeبلـور   يافتن خواص ساختاريبه منظور 

مختلـف   يرات حجـم در سـاختارها  يين دستگاه بر حسب تغيا

حجـم بـه دسـت     -يانـرژ  ينه شد و با استفاده از نمودارهايکم

ب بـه  ي ـبـه ترت ( يو مدول حجم ـ يهمدوس ير انرژيآمده، مقاد

محاسـبه و در  ) بي ـترک يو سـخت  يدارياز پا ييامترهاعنوان پار

ن و يتـر دهند که سـخت يج نشان مينتا. اندآورده شده ۱جدول 

 Imو  Fmm يب مربوط به سـاختارها يوندها به ترتين پيترنرم

نسـبت   Fdmو  Rm يم که ساختارهاينيب ين ميهمچن. باشنديم

ار يبس ـ يدارتر هسـتند و اخـتلاف انـرژ   يگر پايد يبه ساختارها

 meV/f.u. ۲/۱حــدود  Rmگر دارنـد؛ سـاختار   يکــديبـا   يکم ـ

بـا  . دارد يتوافق خوب] ۷[گران يدارتر است که با محاسبات ديپا

تـوان  يز مشـاهده شـده، م ـ  يار نـاچ يبس يتوجه به اختلاف انرژ

  . دـت هستنـسيز عت همين دو ساختار در طبيکرد که ا ينيب شيپ
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  .در پنج ساختار مختلف بررسي شده، انرژي فرمي بر صفر منطبق شده است AgSbSeلور نمودار ساختار نواري ب .۱شکل 

  

 .Uبه ازاي مقادير مختلف پارامتر هابارد  Rmدر ساختار  AgSbSeبه دست آمده براي بلور  اندازة گاف انرژي. ۲جدول 

۸  ۷  ۶  ۵  ۴  ۳  ۲  U (eV) 

۸۵/۰  ۷۸/۰  ۶۱/۰  ۵۲/۰  ۳۷/۰  ۱۸/۰  -   (eV)انرژي گاف  

  

 ـل ايدل  ـار زي، شـباهت بس ـ يسـت ين همزي  ـاد آراي هـا در   ش اتـم ي

  .است Fdmو  Rm يساختارها

 يرهايمختلـف در مس ـ  يهـا  دسـتگاه  ينمودار ساختار نوار

. است شدهرسم  ۱شکل لوئن مربوطه در يپرتقارن منطقه اول بر

 ينوارهـا  Fmmو  Pm يم کـه در سـاختارها  يکن ـ يمشاهده م ـ

 کـاملاً  ياند و رفتار تداخل کرده در هم ت کاملاًيرسانش و ظرف

کـه در   ياند، در حال ها به وجود آورده ن دستگاهيا يرا برا يفلز

ت و رســانش يــظرف ينوارهــا Imو  Fdm ،Rm يســاختارها

 ين امر منجر به بروز رفتار شـبه فلـز  يا. گر هستنديکديمجزا از 

 يبا گاف انـرژ  ييرسانا ميو رفتار ن Imو  Rm يدر ساختارها

شـده   Fdmدسـتگاه   يبرا eV ۱۳/۰م و کوچک حدود يمستقريغ

 ـا ين برايهمچن. است  يت داراي ـنـوار ظرف ) Fdm(ن دسـتگاه  ي

بک بـزرگ  يب سيک ضرياست که  يپهن در سطح فرم چند قلة

  ]. ۷[کند يم ينيب شيمثبت را پ

، گـاف  يک ـيت الکتريهـدا  ييدما يل وابستگيو تحل يبررس

کنـد   يم ـ ينيب شيپ AgSbSeبلور  يرا برا eV ۱/۰حدود  يانرژ

 ـ    ين، به نظر ميبنابرا]. ۱۵[ دسـتگاه   يرسـد کـه سـاختار الکترون

Fdm ـدر مـورد ا  يشـگاه يسازگارتر با مشاهدات آزما  ن بلـور  ي

 يموضع يها بيتقر ين، با توجه به ضعف ذاتيبا وجود ا. است

 ـ يهمبستگ-يتبادل يمه موضعيو ن ح گـاف  يصـح  ين ـيب شيدر پ

بلــور  يريــگ تــوان احتمــال شــکل يمــمــه رســاناها، نين ينــوار

AgSbSe يرا در ساختارها Rm  وIm که در محاسبات ابتدا ،

بنـابراين بـر آن   . دانسـت  يمنتف ـ فلز هستند، کـاملاً  به ساکن شبه

رفتار  GGA+Uح يشديم تا يک گام فراتر نهاده و با اعمال تصح

 GGA+U در تقريـب . ميح کن ـيرا تصح Rmدستگاه  يفلز شبه

 ـ f و d هـاي جايگزيـده   الکتـرون  هابـارد و   کـنش بـرهم وسـيله  ه ب

محاسـبه   GGAبـا اسـتفاده از     s و p ةهاي غير جايگزيـد  الکترون

هاي نقـره وآنتيمـوان داراي   در بلور مورد نظر، اتم]. ۱۶[ شوند مي

هستند، اما از آنجـايي کـه اتـم نقـره از يکـي از عناصـر        dاربيتال 

تـري نسـبت بـه آنتيمـوان     فعال dباشد، بنابراين اربيتال واسطه مي

اتـم نقـره     dرا روي اربيتال  Uهابارد  ضريببه همين دليل . دارد

 Uپس از اعمال تصحيح هابارد با مقـادير مختلـف   . اعمال کرديم

 ضـريب کـه در صـورت اسـتفاده از مقـادير بـزرگ       شـد مشاهده 

در ايـن دسـتگاه    eV ۱/۰هابارد، امکان ايجاد گاف نواري حـدود  

مـورد نيـاز    Uاما با توجه به اين که مقدار ). ۲جدول (د وجود دار

  به  يـواقع بزرگ و غير ش از اندازةبراي تصحيح گاف انرژي، بي
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، سهم الکتروني رسانندگي گرمايي )V/K(، ضريب سيبک )m s/۱۰۲۰(هاي قطري رسانندگي الکتريکي لفهؤم) الكترونيكي رنگي در نسخة( .۲شکل 

)W/mKs (وان و عامل تPF ) W/mK

s ( کلوين و گـاف   ۳۰۰بر حسب پتانسيل شيميايي در دمايeV ۱/۰   در سـاختارهايFdm  ،Rm  و

Im .اند به جز ضريب سيبک، بقيه پارامترها برحسب زمان واهلش بيان شده. 

  

دهنـد کـه    يم ـ ه ما نشـان  يمحاسبات اول يرسد و از طرف ينظر م

 يسـازگار  GGA+Uح يمحاسبه شده بـا تصـح   يخواص ترابرد

م کـه مشـکل   يم گـرفت يدارند، تصم يشگاهيج آزمايبا نتا يفيضع

 ـدر ا. ميح کنيتصح يچيرا با استفاده از عملگر ق يگاف انرژ ن ي

ت بـه صـورت   يظرف يرسانش نسبت به نوارها يروش، نوارها

 . ن شوديمورد نظر تام يشوند تا گاف انرژ يجا م جابه يصلب

  

 خواص ترموالکتريکي. ۴

ج يگر و سازگار بـا نتـا  يکديسه با يج قابل مقايد نتايمنظور تولبه 

 ـ يگاف انرژ يچي، با استفاده از عملگر قيتجرب  eV ۱/۰ يتجرب

م و سـپس  ياعمـال کـرد   Imو  Fdm ،Rm يرا به سـاختارها 

علت . ميکرد يل بررسيها را به تفص ن دستگاهيا يخواص ترابرد

 ـن اسـت کـه ضـمن ا   ين سه ساختار ايانتخاب ا  ةي ـن کـه از بق ي

ح داده شـد،  يدارتر هستند، همـان گونـه کـه توض ـ   يساختارها پا

شـکل  (گر دارند يکديمجزا از  ت کاملاًيرسانش و ظرف ينوارها

تـوان رفتـار    يم ـ ي، به راحتيچيبا اعمال عملگر ق بنابراينو  )۱

همان طور که در . ها به وجود آورد ن دستگاهيرا در ا ييرسانا مين

ــواه ــه خ ــم ديادام ــد، اي ــين تصــحي ــه  يح بس ــر ب ــاده منج   ار س

 AgSbSeبلـور   يبرا يد و قابل قبوليمف يد خواص ترابرديتول

  .خواهد شد

، سـهم  يکيالکتر يتانسور رسانندگ يقطر يها لفهنمودار مؤ   

بک بـر  يب س ـي، عامل تـوان و ضـر  ييگرما يرسانندگ يالکترون

 eV ۱/۰ن و گـاف  يکلـو  ۳۰۰ يدر دما ييايميل شيحسب پتانس

ل يپتانس. رسم شده است ۲شکل سه ساختار ذکر شده، در  يابر

رات آن ييدستگاه است و تغ يفرم يدر واقع همان انرژ ييايميش

 يچگـال  ير منحن ـيي ـدسـتگاه بـدون تغ   يفرم ير انرژييمعادل تغ

 يبک بـرا يب س ـيضـر  نةيشيب. آن است يحالات و ساختار نوار

و  ۲۷۲ ،۳۵۳ب برابــر ي ـبـه ترت  Imو  Rm ،Fdm يسـاختارها 

 ـن است کـه ا يکروولت بر کلويم ۲۴۵ سـاختار   ين مقـدار بـرا  ي

Rm عامـل   نةيش ـيب]. ۱۵[دارد  يخوب يسازگار يج تجربيبا نتا

ب ي ـبـه ترت  Fdmو  Rmدو ساختار  يتوان به زمان واهلش برا

W/(mKبرابر با 

s) ۱۰۱۱×۵۱/۵  ـاست کـه در ز  ۶۲/۴×۱۰۱۱و  ر ي

 ـا Im سـاختار  يدهـد، امـا بـرا    يرخ م ـ يتراز فرم ـ ن مقـدار  ي

W/(mK

s) ۱۰۱۱×۷۹/۵ رار داردـق يتراز فرم ياست و در بالا .  
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، سهم الکتروني رسانندگي گرمـايي  )V/K(، ضريب سيبک )m s/۱۰۲۰(هاي قطري رسانندگي الکتريکي لفهمؤ) الكترونيكي رنگي در نسخة( .۳شکل

)W/mKs ( و عامل توانPF ) W/mK

s (بلور آلاييده  ونةبر حسب دما براي نمAgSbSe    بـا گـافeV ۱/۰  سـاختارهاي  درRm ،Fdm  و

Im .انـد، برحسـب    مقادير آلايش که در سـمت راسـت شـکل درج شـده     .اند پارامترها برحسب زمان واهلش بيان شده به جز ضريب سيبک، بقية

  .متر مکعب است الکترون بر سانتي

  

د ينه بايشين مقدار بيدن به ايرس ين در دو ساختار اول برايبنابرا

 ـگونـه و در سـاختار سـوم آلا    ش حفـره يآلا   گونـه   ش الکتـرون ي

  .مياعمال کن

نمودار تغييرات ضـريب سـيبک و رسـانندگي الکتريکـي،     

سهم الکتروني رسانندگي گرمايي و عامل توان بر حسـب دمـا   

بـراي سـه    eV ۱/۰به ازاي مقـادير مختلـف آلايـش در گـاف     

عمال براي ا. رسم شده است ۳ل کساختار انتخاب شده، در ش

آلايش مورد نظر به دستگاه، انرژي فرمي را به مقـدار مناسـب   

در هـر سـه   . کـرديم  جـا مـي   حالات جابه روي منحني چگالي

ساختار با افزايش ميزان آلايش، رسانندگي الکتريکـي و سـهم   

يابـد کـه ناشـي از    الکتروني رسـانندگي گرمـايي افـزايش مـي    

نمـودار   نةهمچنين بيشي. شود ا قلمداد ميهافزايش تعداد حامل

ضريب سيبک بر حسب دما با افزايش آلايش به سمت دماهاي 

ترين  بزرگ. کنديابد و مقدار آن کاهش پيدا ميبالاتر سوق مي

e/cmو آلايـش   Fdmضريب سيبک در سـاختار  


ديـده   ۱۰۱۸ 

  . است μV/K ۴۶۰شود، که مقدار آن مي

ج ياز محاسـبات ترابـرد بـا نتـا     ج حاصـل ينتـا  سةيبه منظور مقا

 ۱/۰بک در گــاف يب ســيگــزارش شــده، نمــودار ضــر يتجربــ

در بخش  AgSbSeش بلور ينمونه بدون آلا يالکترون ولت برا

 ـيشود که نتايمشاهده م. است شدهرسم  ۴شکل چپ   يج تجرب

ن ياز علل ا يکي. با محاسبات انجام گرفته دارند يادياختلاف ز

 ـف آلاتواند اختلا ياختلاف م    يشـگاه يآزما نمونـة  يق ـيش حقي

 ـگـاف و آلا  ير گـزارش شـده بـرا   يبا مقاد ن يبنـابرا . ش باشـد ي

مـورد   يمختلف در ساختارها يهاشيآلا يخواص ترابرد به ازا

 ـين انطباق را با نتـا يد تا بهترينظر محاسبه گرد . ميابي ـب يج تجرب

 ـ يهـا  ن انطبـاق بـر داده  يفراوان بهتـر  يپس از جستجو    يتجرب

تـا   ۳۰۰ ييدما در محدودة). ۴شکل (ر به دست آمد يرح زبه ش

 Fdmبک محاسبه شده مربوط به ساختار يب سين ضريکلو ۴۰۰

e/cmش حــدود يــالکتــرون ولــت و آلا ۱/۰بــا گــاف 


 ۱۰۲۰×۱   

 ييدمـا  کـه در محـدودة   يمنطبق است، در حـال  يج تجربيبر نتا

 ـدر دو آلا Rmبک ساختار يب سين ضريکلو ۴۰۰بالاتر از   شي

  ج ـيــــرون ولــــت بــــا نتاـالکتــــ ۱/۰مختلــــف و گــــاف 
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 و آلاييـده  ) ، نمادهـاي تـوپر  un(هـاي غيرآلاييـده    نمودار ضريب سيبک محاسـبه شـده بـراي نمونـه    : چپ) رنگي در نسخه الكترونيكي(. ۴شکل 

)dpبلور ) ، خطوط رنگيAgSbSe  با گافeV ۱/۰  ساختارهاي درRm ،Fdm  وIm .شکل با رنگ متنـاظر نوشـته شـده     مقادير آلايش در داخل

و عامل ) W/mKs(، سهم الکتروني رسانندگي گرمايي )/m s(رسانندگي الکتريکي  :راست. اند اخذ شده ]۶[مرجع هاي تجربي از داده. است

  .هاي آلاييده مشخص شده در شکل چپ بر حسب دما براي نمونه) PF ) W/mKsتوان 

  

 ۶۰۰ن و يکلـو  ۶۰۰تا  ۴۰۰ در محدودة .ددار يخوان هم يتجرب

 ـ يهـا  د دادهيبازتول ياز برايش مورد نين آلايکلو ۷۰۰تا   يتجرب

e/cmب يبه ترت


  . باشديم ۴۳/۰×۱۰۲۰و  ۹/۰×۱۰۲۰ 

 AgSbSeنمود که در بلور  ينيش بيتوان پيب مين ترتيبه ا   

بـه سـاختار    Fdm ک گذار فاز از ساختارين يکلو ۴۰۰ يدر دما

Rm ـار نزديل بس ـيتشک يافتد که با توجه به انرژيق ماتفا  ک ي

پـس از  . سـت يدور از ذهن ن ين گذارين دو ساختار وقوع چنيا

 ـمقـدار آلا . مانديم يباق Rmن گذار، بلور در ساختار يا ش در ي

با ثابـت اسـت، امـا بـه     ين تقريکلو ۶۰۰تا  ۳۰۰ ييدما محدودة

بلـور، اثـر    ذوب ک شدن بـه نقطـة  يش دما و نزديج با افزايتدر

ن صورت علاوه بر يدر ا]. ۱۷[افتد ياتفاق م يدو قطب يرسانندگ

ند ترابرد شـرکت دارنـد و ولتـاژ    يز در فرايها نها، الکترونحفره

گر را يکـد يهـا  هـا و الکتـرون  د شـده توسـط حفـره   يبک توليس

افتـه و  يثر بلور کاهش ش مؤيزان آلاين ميبنابرا. کننديف ميتضع

 ـبخش سوم نمودار تج  ـدر آلا يرب  يبـر نمودارهـا   يش کمتـر ي

اسـت کـه    ين نکته ضـرور يذکر ا. گردديمحاسبه شده منطبق م

 يشـده کـاف   ينيب شياثبات گذار فاز پ يمقاله حاضر برا يها داده

. دارد يتـر  قي ـعم يهـا  ياز به بررس ـيده نين پديست و اثبات اين

 ـ ييگرما ي، رسانندگيکيالکتر يرسانندگ ينمودارها و  يالکترون

 يهـا  ده منطبـق شـده بـر داده   يي ـآلا يهـا   نمونه يمل توان براعا

ن يشـتر يب. انـد نشـان داده شـده   ۴در بخش راست شکل  يتجرب

τ W/mKعامل توان 


اسـت  ن يکلو ۶۰۰ يو در دما ۷۲/۷×۱۰۱۱

 τ Ω/m ۱۰۱۹×۰۳/۱و  μV/K ۲۷۰بک يب س ـيکه متناظر بـا ضـر  

 ـ به دست يکيالکتر ياز انطباق رسانندگ. باشديم ا مقـدار  آمده ب

بـه  ه ي ـثان ۱۰-۱۶ زمان واهلـش از مرتبـة   يبيآن مقدار تقر يتجرب

 .ديآيم دست

  

 گيري نتيجه. ۵

ل يپتانس افت شبهيدر ره يبا استفاده از محاسبات ساختار الکترون

م و پـس از  يکـرد  يرا بررس AgSbSeپنج ساختار محتمل بلور 

ــةيکم ســةيمقا ــرژ ن ــوار يان ــا يو ســاختار ن ــنج دســتگاه، ي ن پ

R ي، سه گوش ـ Fdmيمکعب ياختارهاس m3 يو چهارگوش ـ 

I/amd ترابــرد  يکيکلاســ مــهين يمحاســبه پارامترهــا يرا بــرا

ح ضـعف  يم کـه بـه منظـور تصـح    ياستدلال کرد. ميانتخاب کرد

ح گاف يصح ينيب شيدر پ يهمبستگ -يمرسوم تبادل يها بيتقر

 ـک ايبار يانرژ  ـور، اسـتفاده از تقر ن بل ـي چنـدان   GGA+Uب ي

 يبـرا  يچ ـياز عملگـر ق  رو از ايـن  رسـد و   يح به نظر نم ـيصح

سـپس  . ميشـده اسـتفاده کـرد    يري ـگ انـدازه  ياعمال گاف نوار
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و  eV ۱/۰ يب ترابرد سه ساختار منتخب را در گاف تجربيضرا

و دمـا   ييايميل شيش بر حسب پتانسير مختلف آلايمقاد يبه ازا

، Rm يسـاختارها  يبک بـرا يب س ـيضر نةيشيب. ميمحاسبه کرد

Fdm  وIm کروولـت بـر   يم ۲۴۵و  ۲۷۲، ۳۵۳ب برابـر  يبه ترت

بک محاسبه شده بر حسب دمـا  يب سيضر سةيمقا. ن استيکلو

 ـ يهمتـا  يها با داده  ـ، احتمـال رخ دادن  يتجرب ک گـذار فـاز   ي

Fd از يساختار m3  بهR m3 ن، مطرح يکلو ۴۰۰ يرا در دما

از ي ـن يتـر  دهي ـچيده به محاسبات پين پديکند، هرچند اثبات ا يم

ذوب بلـور، اثـر    يک شـدن بـه دمـا   يش دما و نزديبا افزا. دارد

 ـبک و آلايب س ـيمنجر به کـاهش ضـر   يدو قطب يرسانندگ ش ي

عامـل  . شودين ميکلو ۷۰۰تا  ۶۰۰ ييدما موثر بلور در محدودة

τW/K نةيشــين بــه مقــدار ب يکلــو ۶۰۰ يدر دمــاتــوان 

m 

  زمـان واهلـش از مرتبـة    يب ـيرسـد و مقـدار تقر   يم ۷۲/۷×۱۰۱۱
 .باشد يه ميثان ۱۶-۱۰
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