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 ( 24/4/1400 :يينها نسخة افتي در ؛ 1400/ 13/2  :مقاله افتي )در

 دهيچک
. ستتاختار نتتواری و به دستتت دمتتده استتت با استفاده از محاسبات اصول اوليه CO2B دو بعدیجديد   تك لايةخواص ترموالکتريکي  در اين مقاله،  
(، متتورد ملالعتته  تترار گرفتتته استتت. QEاسپرستتو ) -محاسباتي کوانتتتوم ةبستاستفاده از  باتابعي چگالي  ةنظري  ةپاي بر  ی الکترونيهاچگالي حالت

محاسبه شدند.  BoltzTraPمحاسباتي  ةبستو در  در تقريب زمان واهلش ه کلاسيکي بولتزمنترابردی نيم ةمعادلبا استفاده از خواص ترموالکتريکي  
کميت بدون بعد ضريب ارزشتتي ( و  S(، ضريب سيبك )eκ(، رسانندگي گرمايي )اين خواص ترابرد الکتريکي شامل ضرايب رسانش الکتريکي )

ZT  دو بعدی  تك لايةاساس نتايج ما،   هستند که برای طراحي ادوات ترموالکتريکي مناسب هستند. برCO2B  رستتانا بتتا گتتا  يك نيم ةدهندنشان
را  CO2Bدو بعدی  تك لاية خواص ترابردی تقريباً همسانگرد براینتايج محاسبات عددی . الکترون ولت است  68/1مستقيم و با مقدار    نواری غير
ه بتت ، دهتتدنمايش ميبا ضريب ارزشي بالا را ترموالکتريکي    خوب  عملکرد،  CO2Bدو بعدی    تك لايةترموالکتريك    ةملالعويژه،  ه  ب.  دندهنشان مي

ه بتت  1 و -V/Kµ5259 ترتيتتب، مقدار ضريب سيبك و ضريب ارزشي در دمای اتاق بتتهو  است nرسانای نوع نيميك  CO2B  که نانوساختار  طوری
 .نددست دمد

 
 

 ، ضريب سيبك، ضريب ارزشيCO2B، تك لاية نمترابردی بولتز ةمعادلتابعي چگالي،  ةنظري  :ید يکل یهاهواژ
 

 مقدمه .1
های جالب توجه و  تحقيقات انجام گرفته روی گرافين، ويژگي

دشکار ساخته است   را  دن  متنوع  امر    [ 3-1] کاربردهای  اين  که 

ای  وی جهت پژوهش روی ساير مواد تك لاية دو بعدی انگيزه

در   فراهم    ةدهرا  دن[ 7-4] است  ده  کراخير  از  که  اج.  يي 

دن محدود مي نواری صفر  به گا   گرافين  لذا  کاربردهای  شود 

ويژه اهميت  از  جايگزين  بعدی  دو  مواد  برخوردار  يافتن  ای 

خواص   با  بعدی  دو  مواد  از  زيادی  تعداد  تاکنون  بود.  خواهد 

پيشنهاد شده متفاوتي  شامل  فيزيکي  که    -بورن شش ضلعياند 

( ] h-BNنيتريد  گرافين8(  ضلعي  پنج   ،]  [9 [ استانين   ،]10  ،]

 [ يك    [ 11سيليسن  الکتريکي  ماهيت  بعدی    ةمادهستند.  دو 

  ةمادممکن است از فاز عايق تا فلز تغيير کند به طوری که يك  

مي بعدی  عايق،  دو  خاصيت  نيمتواند  يا  فلز،  نيم  فلز،  رسانا، 

بعدی،  دو  مواد  ميان همة  در  نشان دهد.  از خود  را  ابررسانايي 
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ای برخوردار هستند. برای  بعدی از اهميت ويژه  رساناهای دونيم

يك   مي  ةماديافتن  جديد،  بعدی  دو  لاية  طور  تك  به  توان 

مستقيم با يك روش تجربي دن را سنتز کرد. با اين وجود، بهتر  

دزمايشگاهي يك   از سنتز  با    ةماداست  بل  احتمالي،  بعدی  دو 

پايه   بر  اوليه  اصول  محاسبات  از  چگالي    تابعي  ةنظرياستفاده 

(DFT امکان وجود، پايداری و خصوصيات فيزيکي ،)-   شيميايي

مي نظری  ديدگاه  از  ترتيب،  اين  به  کرد.  ارزيابي  را  به  دن  توان 

 ةماددزمايشگاهي دست يافت و يك    ةنتيجنگرشي عميق برای  

دو بعدی مؤثر را جهت استخراج معرفي کرد. لازم به ذکر است 

سنتز   محيط    ةمادجهت  در  بعدی  لازم   ،مايشگاهيزددو  ابتدا 

 رار گيرد. ييد  أتاست پايداری انرژی دن از ديدگاه نظری مورد  

يك   پيشنهاد  با  نيمبنابراين،  بعدی  دو  لاية  تك  رسانای 

تنها يك  ويژگي نه  الکتريکي جديد  است    ئلةمسهای  مواد  علم 

 بلکه از نظر فني نيز حائز اهميت است. 

بر    ة ملالعدر   که  انجام    محاسبات  ةپاياخيری  اوليه  اصول 

شده است، يك گروه تحقيقاتي اثبات کردند که نانوساختار تك 

باشدمي  CO2Bلاية   داشته  وجود  پايداری [.  12]   تواند 

اين   با    ةمادترموديناميکي  پيشنهادی  بعدی  انرژی    ة محاسبدو 

با   دن  ديناميکي  پايداری  و  فونون    ةمحاسبهمبستگي  پراکندگي 

اين نانوساختار، موجب شده    ب . خواص مناس بررسي شده است 

زمينه در  ] که  باشد  داشته  کاربرد  صنعت  در  متعددی  [.  12های 

ای ديگر، خواص الکتروني و اپتيکي تك لاية  همچنين در ملالعه

CO2B    مورد بررسي  رار گرفته است. نتايج اين بررسي پايداری

الکتروني و فوتوکاتاليستي را نشان    ةبرجستساختاری و خواص  

 [.13]  دهدمي

ای از مواد با پتانسيل بالا هستند که  مواد ترموالکتريك دسته

سازند تا به طور مستقيم گرما را به الکتريسيته و يا  ما را  ادر مي

کنيم.  تبديل  پلتيه،  اثر  يا  و  سيبك  ضريب  طريق  از  بالعکس، 

ضريب  بهره بعد  بدون  کميت  توسط  ترموالکتريك  مواد  وری 

مياشن  lκ+eκT/(2ZT=S(ارزشي   داده  دن  ن  در  که   Sشود 

 lκو    eκدمای مللق،    Tرسانندگي الکتريکي،    ضريب سيبك،  

الکترون گرمايي  رسانندگي  ترتيب،  گرمايي  به  رسانندگي  و  ها 

 [ ارتعاشات شبکه هستند  از  ناشي  که  14فونوني  بديهي است   .]

( بالاتر و رسانندگي  2PF=Sهر چه مقدار ضريب عامل توان )

( بهرهپايين  (lκ+eκگرمايي  باشد،  بهتر  تر  ترموالکتريکي  وری 

در   بود.  گسترده  ةدهخواهد  تحقيقات  بهبود  اخير  در  ای 

] بهره است  شده  انجام  ترموالکتريکي  مواد  تحقيق  15وری   .]

روی مواد جديد هنوز يك مسير مهم برای به دست دوردن مواد  

 ترموالکتريکي با کارايي بالا است. 

منظو  به  مقاله،  اين  با    ردر  ترموالکتريك  مواد  جستجوی 

از   استفاده  با  بالا،  با    ةنظريکارايي  همراه  چگالي   ةمعادلتابعي 

و   الکتروني  خواص  بولتزمن،  کلاسيکي  نيمه  ترابردی 

لاية   تك  نانوساختار  مي  CO2Bترموالکتريکي  بررسي  کنيم. را 

نشان مي که  نتايج  الکتردهند  ترمو  نانوساختار،    نيا   كيخواص 

ضربزر  بكي س  ب يضر رسانندگ   ب ي گ،  و  بالا  توان    ي عامل 

نکتدارد  نييپا  يي رماگ  مي  ة.  که،  است  اين  ضريب  مهم  توان 

نوع   به  با توجه  توان را  ارزشي و ضريب عامل  سيبك، ضريب 

 ، تا حد زيادی افزايش داد.pو nهای حامل

 

 . روش محاسبات 2
ابتدا در مقاله،    ي تابع ةنظري اساس بر اوليه اصول محاسبات اين 

]   -کوانتوم افزارینرم بسته از استفاده با چگالي، [  16اسپرسو 

برای و  شد   تقريب  از تبادلي  -همبستگي پتانسيل تعيين انجام 

يافته ) تعميم  انزرو    پرديو  توسط ( کهGGAشيب  بورک و  و 

استفاده17]  شده،  ارائه  از شده [  محاسبات دنجا است.    به که 

 ةمنلق نقاط درون از معيني مجموعة برای و سازگار خود روش

 بستگي سرعت محاسبات و د ت  لذا شود،مي انجام بريلوئن اول

نقاط   پارامترهايي صحيح انتخاب به شديدی تعداد    و   kنظير 

مناسب در محاسبات از   د ت  به يابيدست  دارد. برای  لع انرژی

تحت نمونه  و  eV  700پك و انرژی  لع    -روش مونخورست 

ايم. ثابت  کرده ، استفاده16×16×1ئن  و لبري اول ةمنلق از برداری

مکان و  تا  شبکه  کرده  واهلش  کامل  طور  به  را  اتمي  های 

نيروی وارد بر هر اتم کمتر از   و  eV6-10انرژی حدود رايي مگه

eV/Å  02/0  انرژی نسبت به مو عيت   کردن شود و برای کمينه

برده  -هلمن  ضيه،   هااتم کار  به  را  برای  فاينمن  همچنين  ايم. 

حجم،ينههب بين خ  Å 15سازی  اندرکنش  از  جلوگيری  برای  لأ، 
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 از نمای بالا و جانبي. CO2B ةلاي و )ب( سلول واحد تك  CO2B ةلاي )الف( نمای بالا و جانبي تك  .1شکل 

 

 . CO2B ةلاي های پيوند تك ، و طولhسازی شده، طول خميدگي، بهينه ةشبکهای ثابت .1جدول 

h(Å) (Å)C-B (Å)O-Bd (Å)C-Bd a(Å)  ساختار 

31 /2 60 /1 59 /1 50 /1 58 /2 CO2B 

 

های مجاور استفاده شده است. سپس، با استفاده  ها در ياختهلايه

از انرژی الکتروني محاسبه شده، ضرايب ترابردی ترموالکتريکي  

حل   زمان    ةمعادلتوسط  تقريب  در  بولتزمن  کلاسيکي  نيمه 

توسط   دست    BoltzTraPمحاسباتي    ةبستواهلش،  به  را 

] مي نيم18دوريم  برای  بولتزمن  ترابردی  محاسبات  رساناهای  [. 

حجمي به طور گسترده مورد استفاده  رار گرفته است به طوری  

نتايج حاصل رضايت بخش است ]  ابعاد  19  و  20که  با  [. مواد 

به   حجمي،  مواد  به  نسبت  گوناگون  پراکندگي  ةواسلکم  های 

فونون نشان  ها، خواص  توسط  از خود  را  بهتری  ترموالکتريکي 

 [. 22و  21دهند ] مي

 

 گيری. بحث و نتيجه3

دو   نانوساختارها،  ترموالکتريکي  پاسخ  و  الکتروني  ساختار 

بررسي  رار  مورد  بايستي  که  هستند  مهم  فيزيکي  خاصيت 

برهم اثرات  بسگيرند.  ملالعذره  -کنشي  در  مهمي  نقش   ة ای 

های ابعاد کم، ناشي از  ي سامانهخواص الکتروني و ترموالکتريک

الکترون همبستگي  افزايش  و  استتار  اثرات  الکترون،   -کاهش 

مي ميبازی  انتظار  لاية  کند.  تك  نانوساختار  که  ،  CO2Bرود 

ای برای  دارای خواص مختلف  ابل توجهي و نيز پتانسيل بالقوه

  دينده نانو الکترونيك باشند. به ويژه، ساختار نواری الکتروني و 

حالت  چگالي  تعيين  طيف  در  اصلي  عامل  يك  عنوان  به  ها، 

زيادی  رار   توجه  مورد  ترموالکتريکي،  و  الکتروني  خواص 

به   مربوط  نتايج  بخش،  اين  در  اساس  اين  بر  است.  گرفته 

لاية   تك  ساختار  نانو  الکتروني  و  ساختاری  ،  CO2Bخواص 

جهت به دست دوردن ضرايب مربوط به خواص ترموالکتريکي،  

ميرا   بحث  رار  مورد    ةياختدهيم.  مورد  نانوساختار  اين  اوليه 

بررسي در اين پژوهش، به صورت ياخته اوليه با چهار اتم )يك 

نظر گرفته شده  اتم بورن( در  اتم کربن و دو  اتم اکسيژن، يك 

به   توجه  با  لاية  بهينهيند  افراست.  تك  يك   CO2Bسازی،  در 

ثابت شش  ةشبک با  خميده  بيشينه    =Å85/2aشبکه    ضلعي  و 

مي  =Å31/2hخميدگي    ةفاصل پايداری  از  ای  ارهحو طررسد.  به 

 داده شده است.   نشان 1شکل اينچنين نانوساختار در 

به   د يق  نگاهي  لاية    ةشبکبا  تك  مشاهده  CO2Bبلوری   ،

دو  مي از  لاية  تك  که  بورنشش  ةصفحشود  کربن    -ضلعي 

شش پيوند    C-Bهای  ضلعي)شامل  طول  و Å50/1=C-Bdبا   )

شش   -بورن )شامل  پيوند   B-Oهای  ضلعياکسيژن  طول  با 

Å59/1=O-Bd  پيوندهای توسط  که   )C-B    پيوند طول  با 

Å60/1=C-B    در جدول  متصل هستند، تشکيل شده است. نتايج

 ارائه شده است.   1
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، در طول eV  68 /1گا  نواری غيرمستقيم  ، باCO2B ةلاي های الکتروني )سمت راست( تك ساختار نواری )سمت چپ( و چگالي حالت .2شکل 

و مبدأ انرژی به    eVرسم شده است. مقياس انرژی بر حسب     (0،  0،  0و )    ( ،0  ،3/0  ،6 /0)K ( ،0  ،5/0  ،5 /0)M(0،  0،  0راستاهای تقارني، )

  به عنوان بيشينه نوار ظرفيت انتخاب شده است. واه  لخدطور 

 

ها  طيف چگالي حالت ساختار نواری الکتروني و    2  در شکل

برای نانوساختار تك لاية    -K-M-در طول راستاهای تقارني  

CO2Bمشاهده    2طور که از شکل  ، نشان داده شده است. همان

لاية  مي تك  نانوساختار  نيم  CO2Bشود،  خود  رفتار  از  رسانا 

مي لاية  نشان  تك  ساختار  که  طوری  به  گا  CO2Bدهد،  با   ،

)بيشينه غيرمستقيم  )  نواری  ظرفيت  در  VBMنوار  و      ةنقل( 

(  M  ةنقل، در حوالي  M-( در مسير  CBMنوار رسانش )  کمينه

دهد. اين گا  نواری از  را از خود نشان مي  eV  68/1به ميزان  

)گا  مرسوم  ترموالکتريك  مواد  نواری  برای    eV  1/0های 

3Te2Bi    وeV  14/0    3برایTe2Sb  بزرگ  ) [ است  که  21تر   ،]

شود.  اختلا  زيادی در خواص ترموالکتريکي مي منجر به ايجاد 

که ضرايب ترابردی عمدتاً وابسته به خواص الکتروني از دنجايي

غلظت کاهش  باعث  است  ممکن  بزرگ  نواری  گا     هستند، 

ميحامل امر  اين  شود.  فرمي  انرژی  اطرا   در  بار  تواند  های 

توان با دلايش منجر به ضرايب سيبك بزرگ شود و همچنين مي

حامل ارزشي  مناسب  ضريب  و  توان  عامل  ضريب  بار،  های 

نيم يك  در  است  ذکر  به  لازم  دورد.  دست  به  را  رسانا،  بزرگي 

حامل )غلظت  دما  يك  برای  )Tها  شيميايي  پتانسيل  و   )µ  )

 :ة( توسط رابلRBAمفروض با استفاده از تقريب باند سخت )

 


−
= − + 1

VBM

CBM
N dE n( E ) f ( ,T ) dE n( E ) f ( ,T ) , 

(1 )   

مي دمحاسبه  در  که  حالت   n(E)ن  شود  و  چگالي  انرژی    fهای 

 [ است  ديراک  فرمي  توزيع  خواص 21تابع  ادامه،  در   .]

ضرايب   جمله  از  را  بررسي  مورد  نانوساختار  ترموالکتريکي 

الکتريکي،   رسانندگي  سيبك،  ضريب  مانند  ترموالکتريك 

الکتروني، ضريب عامل توان و کميت بدون  رسانندگي گرمايي 

 دهيم. د ملالعه  رار ميرا مور ZTبعد ضريب ارزشي 

) 3شکل   سيبك  ضريب  ترتيب،  به  ب  و  الف   .S  و  )

را برحسب    yو    x( در طول راستاهای  رسانندگي الکتريکي )

شيميايي صفر، پتانسيل  در  و  دما  از  µ  تابعي  نانو 0= برای   ، 

( نقش  µشيميايي )  سيل تاندهد. مکان پنشان مي  CO2Bساختار  

مي بازی  ترابردی  خواص  در  مکان  مهمي  ساختار    µکند.  در 

تعيين   الکترون  ةکنندنواری  يا  مشارکت  و  ظرفيت  نوار  های 

و   سيبك  ضريب  بنابراين  و  است  الکتروني  ترابرد  در  رسانش 

توان با تغيير  دهد. مي رار ميثير  أترسانندگي الکتريکي را تحت  

الکترون تعداد  را  دادن  شيميايي  پتانسيل  ظرفيت،  نوار  های 

شکل  دست  از  که  طور  همان  کرد.  است،    3کاری  مشخص 

در   نانوساختار،  اين  برای  همسانگرد  تقريباً  ترابردی  خواص 

مي  ةمحدود نمايش  را  شده  داده  نشان  همچنين،  دمايي  دهد. 

  دمايي  ابل توجه   ةمحدود  ةهمدر    CO2Bمقدار ضريب سيبك  

مشخص،   طور  به  .است.  شکل  ضريب    3در  مقدار   الف، 

دمای   در  صفر،   300سيبك  شيميايي  پتانسيل  در  و  کلوين 

µV/K2595-  که ضريب سيبك    است. بنابراين، با توجه به اين

نانوساختار   است،  نوع  نيم  CO2Bمنفي  و    nرسانای  است 
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به   .3  شکل تغييرات ضريب سيبك  )الف( و )ب(  نمودار  الکتر ترتيب،  راستاهای  و رسانندگي  برای    yو    xيکي در طول  دما  از  تابعي  برحسب 

 .CO2Bنانوساختار 

 

] ها حاملالکترون هستند  رسانش  در  بار  اصلي  [. شکل  23های 

دهد به طوری که  را نشان مي  CO2Bب رسانندگي الکتريکي    3.

صفر   از  دن  مقدار  دما  افزايش  حدود  با  متغير    kS/m  05 /0تا 

در   همچنين،  تا  دم  ةمحدوداست.  صفر  اين    650ايي  کلوين، 

ثابت است  تقريباً  بار بيشتری  اما هنگامي که حامل  ؛ کميت  های 

مي برانگيخته  دما  افزايش  اثر  در در  سريعي  افزايش  شوند، 

 شود. رسانندگي الکتريکي مشاهده مي

ز تقريب  در  بولتزمن  ترابردی  محاسبات  واهلش،  در  مان 

از زمان واهلش   در صورتي که است،    τضريب سيبك، مستقل 

است. به علاوه،    τرسانندگي الکتريکي به طور خلي وابسته به  

( الکتروني  گرمايي  توسط  eκرسانندگي  فرانز    -ويدمان  ةمعادل( 

(T=Leκ    کهL   بيان مي )شود، بنابراين،  ثابت لورنتز استeκ    نيز

 s14-  101مقاله، زمان واهلش ثابت    وابسته است. در اين  τبه  

نظر گرفته مي ] در  تغييرات    4شکل  [. در  25و    24شود  نمودار 

بر حسب   yو    xرسانندگي گرمايي الکتروني، در طول راستاهای  

نانوساختار   برای  که    CO2Bدما  طور  همان  است.  شده  رسم 

مي الکتروني  مشاهده  گرمايي  رسانندگي  تا    CO2Bشود،  تقريباً 

ن  دهد. اين نتيجه نشاکلوين مقدار صفر را نتيجه مي  650دمای  

[. از شکل  25است ]  CO2Bپايداری حرارتي بسيار خوب  ةدهند

مي  4 ملاحظه  راحتي  از  به  بيشتر  دمای  ازای  به  که   650شود 

پيدا مي  افزايش سريع  الکتروني  گرمايي  کند. کلوين، رسانندگي 

نشا الکتريکي  رسانندگي  افزايش  با  رفتار  در اين  شده  داده  ن 

به دليل رابل.  3شکل   بين ر   ةب  الکتريکي و  متناسب  سانندگي 

دارد. ملابقت  الکتروني  گرمايي  ضريب   ةرابلاگر    رسانندگي 

 را به صورت زير بنويسيم: ZTارزشي 

(2 ) =
+

2
e

e e l

S T
ZT ,



  
 

، و حد بالايي از  τ، مستقل از زمان واهلش eκT/2=SeZT، ةرابل

ترموال ارزشي  رسانندگي  ضريب  مشارکت  که  است  کتريك 

ا ناشي  فونوني  نميگرمايي  نظر  در  را  شبکه  ارتعاشات  گيرد. ز 

گرمايي) رسانندگي  در  شبکه  سهم  با  lκاگر  مقايسه  در    ةجمل( 

( باشد،  eκالکتروني  ناچيز   )eZT    بهZT  مي در نزديك  شود. 

الکترون از  کمي  تعداد  پايين،  بسيار  برانگيخته دماهای  ها 

کهمي مي  شوند  کم  الکتروني  گرمايي  رسانندگي  به  شود.  منجر 

توسط سهم شبکه  بناب گرمايي  رسانندگي  که  است  ممکن  راين، 

که   معني  اين  به  شود  گرمايي    ة جملبيان  رسانندگي  به  مربوط 
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 .CO2Bبرحسب تابعي از دما برای نانوساختار  yو   xنمودار تغييرات رسانندگي گرمايي در طول راستاهای  .4شکل 

 

 
 کلوين.  600و  300، در دماهای CO2Bپتانسيل شيميايي برای نانوساختار  نمودار تغييرات ضريب سيبك بر حسب تابعي از  .5شکل 

 

در   را  عمده  نقش  شبکه  ارتعاشات  از  ناشي  بازی    ZTفونوني 

ميمي پيدا  افزايش  دما  که  هنگامي  برای  کند.  ويژه  به  کند، 

الکت اتاق،  دمای  از  بالاتر  برانگيخته  روندماهای  بيشتری  های 

افزايمي به  منجر  که  ميشوند  الکتروني  رسانندگي  در ش  شود، 

پراکندگي افزايش  دليل  به  شبکه  سهم  که  فونوني  حالي  های 

يابد. بنابراين، همان طور که  ناشي از ارتعاشات شبکه، کاهش مي

تخمين خوبي از    eZTيابد، نسبت  دما به مقادير بالاتر افزايش مي

ZT [. 29-25ت ] اس 

رسان  8و    7،  6،  5های  شکلدر   سيبك،  ندگي  ضريب 

دماهای   در  ارزشي  ضريب  و  توان  عامل  ضريب  الکتريکي، 

( پتانسيل    600و    300مختلف  از  تابعي  حسب  بر  کلوين( 

سازی عملکرد حرارتي اين نانوساختار، شيميايي به منظور بهينه

ترين پايين  در  µ=0اند. از دنجايي که پتانسيل شيميايي  رسم شده

شده   انتخاب  نانوساختار  اين  رسانش  پتانسيل  نوار  است، 

های بار  ( حاملp)  nشيميايي مثبت )منفي( متناظر با دلايش نوع  

که   است  اين  توجه  جالب  در    ةمحدوددر    Sاست.  کوچکي 

اين است که    ةدهنديابد که نشان  بسيار افزايش مي  µ=0اطرا   

-از طريق دلايش کم حامل  را  Sتوان مقدار  ابل توجهي از  مي

برای    S. همچنين، بيشينه مقدار  به دست دورد  pيا    nهای نوع  

پيدا مي افزايش دما کاهش  با  نانوساختار  کند، به طوری که اين 

از   دن  دمای    -µV/K2740مقدار  مقدار    300در  به  کلوين 

µV/K1330-  [. 31و  30رسد ] کلوين مي 600در دمای 

رسانندگ  تغييرات  لاية نمودار  تك  نانوساختار  الکتريکي  ي 

CO2B    کلوين رسم   600و    300اهای مختلف  در دم  6شکل  در

شود، نمودار تقريباً مقدار شده است. همان طور که مشاهده مي

دهد و همچنين با افزايش نوع دلايش مستقل از دما را نشان مي

(n    ياpمي افزايش  الکتريکي  رسانندگي  مقدار (  بيشينه  يابد. 

دمای  رسانند در  الکتريکي  نوع    300گي  دلايش  در    nکلوين، 

به ميزان  لحام واحد   Sافتد که در دن  اتفاق مي  kS/m  1754ها 

شکل   در  است.  رسانندگي   6زيمنس  مقدار  که  است  بديهي 
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 کلوين.  600و  300 ، در دماهایCO2Bنمودار تغييرات رسانندگي الکتريکي برحسب تابعي از پتانسيل شيميايي برای نانوساختار  .6شکل 

 

 
پتانسيل شيميايي برای نانوساختار  )الف( و )ب( نمودار تغي  .7شکل از   600و    300، در دماهای  CO2Bيرات ضريب عامل توان برحسب تابعي 

 کلوين. 

 

از   دما  تغيير  با  اين   600به    300الکتريکي  نکند،  تغيير  کلوين 

ندگي  شود که مقدار رسانهم ديده مي  . ب3وضعيت در شکل  

است. دليل دن    کلوين تقريباً صفر  650الکتريکي برای دمای زير  

مي باعث  که  است  ساختار  نواری  گا   زياد  در  پهنای  شود 

برای حامل  ةمحدود مجازی  هيچ حالت  انرژی  از  در  زيادی  ها 

فرمي   دما، مشتق  افزايش  با  کم  کم  باشد.  نداشته  سيستم وجود 

الک رسانندگي  فرمول  در  کليدی  نقش  دارد()که  پهن   تريکي 

 ةت و رسانش وارد محدودهای مجاز نوار ظرفيشود و حالت مي

 شود. شود و انتگرال رسانندگي غير صفر ميغير صفر دن مي

حسب    7شکل  در   بر  توان  عامل  ضريب  تغييرات  نمودار 

نانوساختار   برای  شيميايي  پتانسيل  از  دماهای    CO2Bتابعي  در 

 5همان طور که در شکل  کلوين، رسم شده است.    600و    300

مي بملاحظه  مقادير  برای  دمای    µ  ،Sزرگ  شود،   300در 

کند تر به صفر ميل ميکلوين سريع  600کلوين نسبت به دمای  

کلوين    600تر در دمای  ضريب عامل توان بزرگ  ةدهندکه نشان  

بديهي    ةمحدودبرای   بود.  خواهد  شده  بيان  شيميايي  پتانسيل 

نجر به ضريب عامل توان بزرگ برای هر  بزرگ، م  Sاست که  

نوع دلايش   نانوساختار مي   pو    nدو  اين  شود و همچنين  برای 

نوع   نوع    nدلايش  دلايش  به  نسبت  بهتری  نمايش   pنتايج  را 

مقابل،  لهمي در  در  دهد.  توان  عامل  ضريب  کلوين    600های 

ر  تر دبزرگ  S  ةواسله  کلوين هستند که اين امر ب  300بالاتر از  

ل توان  های ضريب عام له  2در جدول  است.    µمقادير بزرگ  

در pو    nهای بار مربوطه برای هر دو نوع دلايش  و غلظت حامل

داده شده    600و    300دماهای   نشان  نانوساختار  اين  از  کلوين 

 است. 

که   مقدار  مي  مشاهده  8از شکل  همان طور  اين   eZTشود، 

عام  ضريب  نمودار  با  مقايسه  در  در  ترکيب  تقريباً  توان،  ل 

رسد. در شکل  مقدار خود ميبه بيشينه    µکوچکي از    ةمحدود
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B نمودار تغييرات ضريب ارزشي برحسب تابعي از پتانسيل شيميايي برای نانوساختار .8شکل  CO2 کلوين.   600و   300ر دماهای د 

 

در   CO2B ةلاي تك  pو n، برای دلايش نوع N(2cm/1ی بار، )هاهای حامل، و غلظتPF( 2µW /m Kهای ضريب عامل توان، ) له. 2جدول 

 کلوين.  600و  300دماهای 

 دما nنوع  pنوع 
N PF N PF 

12 +1085/26 1103 12 +1042/17 1741 300
 

12 +1043/36 2307 12 +1050/20 3386 600
 

 

پتانسيل    8 از  تابعي  حسب  بر  ارزشي  ضريب  تغييرات  نمودار 

ن برای  دماهای    CO2Bانوساختار  شيميايي    600و    300در 

 است.  کلوين، رسم شده

بزرگ ارزشي  دمای  مقدار ضريب  در  مشاهده    300تری  کلوين 

  1ها، مقدار  حامل  pو    nشود، به طوری که برای دلايش نوع  مي

در دمای    CO2Bعملکرد خوب    ةدهنددهد، که نشان  را نشان مي

 . اتاق است 

 

 گيری نتيجه. 4
های الکتروني و ترموالکتريکي نانوساختار خاصيت   در اين مقاله،

با استفاده از محاسبات اصتتول اوليتته همتتراه بتتا   CO2Bلاية  تك  

نيمتته کلاستتيکي ترابتتردی بتتولتزمن، متتورد ملالعتته  تترار   ةنظري

ای بتترای ايتتن گرفتنتتد. نتتتايج، ختتواص ترموالکتريتتك برجستتته

 تتتوان ضتترايب بتته طتتوری کتته متتي  ؛دهدنانوساختار را نشان مي

تتتوان   های گرمايي پايين، ضرايب عاملسيبك بزرگ، رسانندگي

رود بالا را در اين نانوساختار به دست دورد. بنابراين، انتظار متتي

نامزد بسيار خوبي برای   CO2Bکه در دينده، نانوساختار تك لاية  

مواد ترموالکتريك با کارايي بالا باشد. علاوه بر ايتتن، تتتك لايتتة 

CO2Bترمتتوالکتريکي را از ختتود  ةي برجستتتهتتای نستتب، ويژگي

رسانای نوع طوری که اين نانوساختار يك نيمدهد، به  نمايش مي

n   است و مقدار ضريب سيبك و ضريب ارزشي در دمتتای اتتتاق

 .به دست دمدند 1و  -V/Kµ  2595 به ترتيب،
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