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 ( :؛ دریافت نسخة نهایی   :)دریافت مقاله

 دهيچک
.  مورد مطالعه قرار گرفته است   SnN-InOهای الکترونی و ترموالکتریکی بلور دوبعدی  گی، ویژنظریه تابعی چگالیدر این پژوهش، با استفاده از  

ترموالکتریک لانهInO-SnNنانوساختار   ماده  یک  با گاف  ،  دوبعدی  به   eV  ۵ /۰غیرمستقیم    نواری  زنبوری  الکترونی  از ساختار  استفاده  با  است. 
تعیین که  سیبک  ضریب  نظیر  ترموالکتریکی  ترابردی  ضرایب  و  محاسبه  الکتریکی  رسانندگی  ضریب  است،  ترموالکتریکی  خواص  اصلی  کننده 

یابد و در محدوده تراز  دهند که ضریب سیبک با افزایش دما، کاهش می. محاسبات نشان میشوده میو معیار شایستگی پرداخت  گرمایی الکترونی
که در بازه دمایی های منفی، بیشترین مقدار را داراست. همچنین تغییرات معیار شایستگی نسبت به دما بسیار اندک است، بطوریژی فرمی و انر

تواند بعنوان یک ماده ترموالکتریک خوب با  ، میInO-SnNدستخوش تغییرات شده است. بنابراین نانوساختار  ، 2/۰ به مقداری کمتر ازکلوین    ۴۰۰
 در دمای اتاق مورد توجه قرار گیرد. 9/۰معیار شایستگی 

 
 

نظریه تابعی چگالی، ضریب سیبک، رسانندگی الکتریکی، رسانندگی گرمایی، معیار شایستگی، معادله ،  SnN-InO  بلور دوبعدی  :ید يكل  یهاهواژ

 ترابرد بولتزمن
 

 مقدمه .۱
از  ناشی  که  شدیدی  محیطیِ  مشکلات  به  توجه  با  امروزه 

سوخت  در سوزاندنِ  الکتریسیته  برای  تقاضا  است،  فسیلی  های 

تولید   برای  جدید  و  سبز  منابع  یافتن  و  است  افزایش  حال 

واقع،   در  است.  برخوردار  زیادی  اهمیت  از  )برق(  الکتریسیته 

های تحقیقاتی به این امرِ مهم اختصاص یافته بسیاری از فعالیت 

ترموالکتریکدر سالاست.   مواد  روی  بر  مطالعات  اخیر،    ی های 

  اند، به دلیل پتانسیل بالاییکه بر اساس نانوساختارها ساخته شده

برعکس   یا  و  الکتریکی  انرژی  به  گرمایی  انرژی  تبدیل  در  که 

مواد با  همچنین،    .انددارند، توجه فراوانی را به خود جلب کرده

م  کمابعاد   حجمی،  در  مواد  با    های پراکندگی  بواسطهقایسه 

فونون  مختلف نشان  توسط  را  بهتری  ترموالکتریکی  ها، خواص 

عملکرد مادۀ ترموالکتریک توسط کمیت بدون [.  2،  1]   دهندمی

شود، که به شکل زیر  گیری می( اندازهZT) 1بعد معیار شایستگی 

 گردد: تعریف می
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  .1 Figure of merit 



 

 

رابطه   این  در  سیبک،    Sکه  رسانندگی    σضریب  ضریب 

و    eκکه در آن  ضریب رسانندگی گرمایی )   lκ+eκ(=κ(الکتریکی،  

lκ  الکترونب گرمایی  رسانندگی  گرمایی  ترتیب،  رسانندگی  و  ها 

شبکه  ارتعاشات  از  ناشی  می  Tو    باشند( می  فونونی  باشد. دما 

( توان  عامل  ضریب  مقدار  چه  هر  که  است  (  2PF=Sبدیهی 

و   گرمایی  ضریب  بالاتر  پایینκ)رسانندگی  باشد،  (  معیار تر 

بود  شایستگی  خواهد  دهه  . [ 3]   بهتر  تحقیقات   یدر  گذشته، 

شده   انجام  ترموالکتریکی  مواد  کارایی  افزایش  برای  متعددی 

تولید  برای  موثر  راهکار  مواد جدید همچنان یک  است. کشف 

 . است   بالامواد ترموالکتریکی با عملکرد 

، ۴انگیز ] ای با خواص شگگگفت بعد از کشف گرافین بعنوان ماده

[، مطالعات نظری و تجربی متعددی روی مواد دوبعدی دیگگگر ۵

های اخیر برخگگی از ایگگن مگگواد دو در حال انجام است و در سال

از طرفگگی،   [.7،  6انگگد ] بعدی جدید مگگورد بررسگگی قگگرار گرفتگگه

قابگگل تغییگگر اسگگت و  نیگگز ماهیت الکتریکی یک مگگاده دو بعگگدی

تواند از فاز عایق به فلز تغییر پیدا کند. به ایگگن ترتیگگب، یگگک می

فلز، رسانا، فلز، نیمتواند خصوصیات عایق، نیمماده دو بعدی می

یا حتی ابررسانا را نشگگان دهگگد. در بگگین تمگگام مگگواد دو بعگگدی، 

. در ایگگن رساناهای دو بعدی از اهمیت خاصگگی برخوردارنگگدنیم

شگگدت ها به ، ضریب سیبک و رسانندگی الکتریکی آنگونه مواد

 .]9،  8باشند ] ها مرتبط میبا تراکم حامل

انجام شده  اولیه  اصول  محاسبات  پایه  بر  که  اخیری  مطالعه  در 

است، یک گروه تحقیقاتی اثبات کردند که نانوساختار تک لایه 

SnN-InO  ای از این وارهطرح  [.1۰تواند وجود داشته باشد ] می

این ساختار   نشان داده شده است.  1چنین نانوساختار در شکل  

از چهار زیرلایه تشکیل شده که هر زیرلایه شامل یک نوع اتم  

های  است. نمای بالای صفحه بصورت شش گوشی است که اتم

Sn    وN  اند و در نمای پایین صفحه نیز  در هر گوشه قرار گرفته

از طرفی به علت    به همان صورت قرار دارند.  Oو    Inهای  اتم

نسبت به    Nطور  و همین  Inنسبت به    Oالکترونگاتیوی زیاد اتم  

Snترکیبات  ، باعث بوجود آمدن برهمکنش یونی بین آن ها در 

InO    وSnN    .است مواد  شده  کشف  هدف  با  مقاله،  این  در 

، خواص الکترونی و ترموالکتریکی  بهترترموالکتریک با عملکرد  

لایه تک  نظریه   SnN-InO دوبعدی  نانوساختار  از  استفاده  با  را 

مورد   بولتزمن  کلاسیکی  نیمه  ترابردی  معادله  و  چگالی  تابعی 

می قرار  نتایج  بررسی  میدهیم.  دما  نشان  افزایش  با  که  دهد 

سیبک  می   ضریب  کاهش  شایستگی  معیار  بطورییابندو    که ، 

و   سیبک  ضریب  شایستگیمقدار  شیمیایی  در    معیار  پتانسیل 

بترتیب،=eV  ۰  µصفر) دمای    1و    µV/K  8۴۰از    (    1۰۰در 

-کلوین می  ۵۰۰در دمای    88/۰و    V/Kµ  283کلوین به مقدار  

نکته  رسند که  مهم.  است  ضریب  توان ضریب سیبک،  می  ،این 

الکتریکی  شایستگی  و    رسانندگی  نوع  معیار  به  توجه  با  را 

 .ای افزایش داد، به میزان قابل ملاحظهp و n هایحامل

 

 روش محاسبات. 2
  pwscfکد   محاسبات اصول اولیه، با استفاده ازدر این مقاله ابتدا  

نرم بسته  اسپرسوو  کوانتوم  تابعی   1افزاری  نظریه  بر  مبتنی  که 

-افزار ویژ. این نرم]11[شوند  ( است، انجام میDFT)  2چگالی 

نانو گی پایه  حالت  خود ساختارهای  محاسبات  پایه  بر  را  -ها 

حالت  چگالی  شامل:  الکترونیسازگار،  ساختار  Dos)  3های   ،)

و دیگر خواص را محاسبه    سازی های ساختار، بهینه نواری، انرژی 

شیب   تقریب از تبادلی  -یهمبستگ پتانسیل تعیین برای   کند.می

یافته  ارنزرهوف  توسط که   (GGA)  ۴تعمیم  و  بورک   ۵پردیو، 

(PBE  )بهینه.  است  شده استفاده ،[ 12]   شده پارامتریزه -برای 

  ،مناسب در محاسبات دقت  به سازی هندسه ساختار و دستیابی 

تعداد   با  وریدبرگ    6۰پک و انرژی قطع  -از روش مونخورست 

برای    ایم.کرده ، استفاده12×12×1در منطقه اول بریلوئن    kنقاط  

 های مجاور، فاصله  ها در یاختهجلوگیری از اندرکنش بین لایه

 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .2  Quantum Espresso 

 .3  Density functional theory 

 .۴  Density of state 

.۵  Generalized Gradient Approximation 

 .6  Perdew-Burke-Ernzerhof 



 

 

 

 
 

 h)ب( نمای پایین صفحه )ج( نمای جانبی )  ،SnN-InOلایه دوبعدی  ساختار تک)الف( نمای بالای صفحه، شامل سلول واحد  .  ۱شکل

صفحات بلوری( )د( صفحات بلوری   Inو    Snهای اتمی  فاصله بین لایه  N  ،lو  Oهای اتمی  و همچنین فاصله بین لایه  ایضخامت لایه

(g  .)فاصله بین صفحات بلوری 

 

 InO-SnN لایه ساختار تک های پیوندطول، و gE ، گاف نواری،hای، سازی شده، ضخامت لایههای شبکه بهینهثابت . ۱جدول 

(eV)gE (Å)In-Snl (Å) O-Ind (Å) N-Snd h(Å) a=b (Å)  

۵/۰ 9۴/2 13/2 11/2 ۴9/۴ 2۴/3 SnN-InO 
 

 

برای    =Å2۰  gبین صفحات،   نظر گرفته شده است. سپس،  در 

از جمله: ضریب سیبک،    ترموالکتریکی  محاسبه ضرایب ترابردی

عامل   گرمایی،  رسانندگی  ضریب  الکتریکی،  رسانندگی  ضریب 

معیار شایستگی،  و  بولتزمن    از  توان  کلاسیکی  نیمه  معادله  حل 

محاسباتی   بسته  توسط  واهلش،  زمان  تقریب    BoltzTraPدر 

 .  [ 13] استفاده شده است 

 

 . خواص ساختاری و الکترونی3
بهینه فرآیند  به  توجه  تک  ،سازیبا  دوبعدی  ساختار  -SnNلایه 

InO  با  در یک شبکه شش  Å۴2/3b==aشبکه    هایثابت ضلعی 

لایه  باو   می =Å۴9/۴hای  ضخامت  پایداری  نگاهی رسد.  به  با 

به   که  ، مشاهده میSnN-InO  ساختاردقیق  از    این ساختارشود 

شش صفحه  شش  نیتروژن  -قلع ضلعی  دو  شامل  های  ضلعی) 

N-Sn    با طول پیوندÅ11/2=N-Snd  اکسیژن )شامل    -ایندیوم( و

پیوند    O-Inهای  ضلعیشش طول  توسط  Å13/2=O-Indبا  که   )

پیوند    In-Snپیوندهای   طول  هستند،  Å9۴/2=In-Snlبا  متصل 

در این پژوهش محاسبه شده    طول پیوندهای  تشکیل شده است.

تک لایه  برای  مچنین  و ه  SnN  [1۴ ]برای تک لایه  با آنچه که  

InO   [1۵ ]  نتایج در   .گزارش شده است، توافق قابل قبولی دارند

   ارائه شده است. 1جدول 

شکل   حالت   2در  چگالی  طیف  و  الکترونی  نواری    ها ساختار 

تقارنی    در  الکترونی نانوساختار  Г-M-K-Гراستاهای  تک    برای 



 

 

طور که از  ، نشان داده شده است. همانSnN-InO  دوبعدی  لایه

نانو    شود،مشاهده می   2شکل   نیماین  رفتار  از  را  رسانا  ساختار 

می نشان  بطوریخود  مسیر  که،  دهد.  در  ظرفیت  نوار  ماکزیمم 

M-Г    و مینیمم نوار رسانش در نقطهГ    قرار دارد که یک گاف

میزان   به  مستقیم  غیر  خود  را    eV  ۵/۰نواری  میاز    دهد نشان 

انتخاب  ) ظرفیت  نوار  بیشینه  بعنوان  دلخواه  بطور  انرژی  مبدأ 

است گاف  .(شده  از  نواری  گاف  مواد  این  نواری  های 

برای    eV  1۴/۰و    3Te2Biبرای    eV  1/۰ترموالکتریک مرسوم )

3Te2Sbبزرگ  ) [ است  ایجاد  [،  61تر  باعث  تفاوت  این  که 

می ترموالکتریکی  خواص  در  توجهی  قابل    .شودتغییرات 

هستند،  وابسته  الکترونی  خواص  به  عمدتاً  ترابردی  ضرایب 

می بزرگ  نواری  گاف  حاملبنابراین  غلظت  در  تواند  بار  های 

کاهش می این  کاهش دهد.  را  باعث  نزدیکی سطح فرمی  تواند 

از آلایش   با استفاده  این،  بر  افزایش ضریب سیبک شود. علاوه 

حامل میمناسب  بار،  و  های  توان  عامل  ضریب  معیار توان 

کرد  شایستگی  کسب  را  شکل  .  بالا  به  توجه  با  ،  2همچنین 

حالت  الکترونیچگالی  نواری    های  ساختار  با  کاملی  مطابقت 

تواند دلیلی بر صحت محاسبات انجام شده  الکترونی دارد که می

نمودار، چگالی حالت   در  باشد. دراین  الکترونی  تراز    های  زیر 

می تیزی  قله  دارای  ظرفیت  نوار  محدوده  در  و  در فرمی  باشد. 

انرژی توزیع  وجود  عدم  علت  به  نواری،  گاف  های  محدوده 

حالت  چگالی  ناحیه،  این  در  مقدار الکترونی  به  الکترونی  های 

 یابد. صفر کاهش می

 

 . خواص ترموالکتریکی4
 SnN-InOدر ادامه، خواص ترموالکتریکی نانوساختار تک لایه  

رسانندگی   ضریب  مانند  الکتریکی  ترابرد  ضرایب  جمله  از 

کمیت   و  گرمایی  رسانندگی  ضریب  سیبک،  ضریب  الکتریکی، 

شایستگی   معیار  بعد  میZTبدون  قرار  مطالعه  مورد  را  دهیم.  ، 

الکترونی   رسانندگی گرمایی شامل دو مولفه رسانندگی گرمایی 

،  (eZT) و فونونی است که در این پژوهش تنها بخش الکترونی

است  گرفته  قرار  بررسی  رسانندگی  مورد  در  شبکه  سهم  اگر   .

  eZT( ناچیز باشد،  eκ( در مقایسه با جمله الکترونی )lκ)  گرمایی

می   ZTبه   از  نزدیک  کمی  تعداد  پایین،  بسیار  دماهای  در  شود. 

میالکترون برانگیخته  گرمایی  ها  رسانندگی  به  منجر  که  شوند 

می کم  رسانندگی  الکترونی  که  است  ممکن  بنابراین،  شود. 

جمله   که  معنی  این  به  شود  بیان  شبکه  سهم  توسط  گرمایی 

شبکه   ارتعاشات  از  ناشی  فونونی  گرمایی  رسانندگی  به  مربوط 

که دما افزایش پیدا   کند. هنگامیبازی می  ZTنقش عمده را در  

بمی الکترونکند،  اتاق،  دمای  از  بالاتر  دماهای  برای  های ویژه 

می برانگیخته  رسانندگی  بیشتری  افزایش  به  منجر  که  شوند 

می حالیالکترونی  در  افزایش شود،  دلیل  به  شبکه  سهم  که 

یابد. های فونونی ناشی از ارتعاشات شبکه، کاهش میپراکندگی

یابد، نسبت  طور که دما به مقادیر بالاتر افزایش میبنابراین، همان

eZT  تخمین خوبی ازZT [ 71-2۰است.] 

در محاسبات ترابردی بولتزمن، ضریب سیبک، مسگگتقل از زمگگان 

است، در صورتی که رسانندگی الکتریکی بطور خطی  τواهلش  

 وابسته است.    τبه 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

حالت .  2  شکل چگالی  و  چپ(  )سمت  نواری  های  ساختار 

با گاف   SnN-InOالکترونی )سمت راست( نانو ساختار تک لایه  

تقارنی، )  eV  ۵/۰نواری غیر مستقیم   ،   (۰،  ۰،  ۰در راستاهای 

(۰  ،۵/۰  ،۵/۰)M ،  (۰  ،3/۰  ،6 /۰ )K ( رسم شده   ( ۰،  ۰،   ۰و   ،

 .  است 

 

 
 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

برحسب تابعی از دما و در تقریب زمان واهلش برای نانو سگگاختار   xنمودار تغییرات ضرایب ترابرد الکتریکی در طول راستای  .  3شکل

رسم شده است که در آن )الف( ضریب سیبک )ب( ضریب رسانندگی الکتریکی )ج( ضریب رسانندگی گرمایی و   SnN-InOتک لایه  

 ( رسم شده است.=eV  ۰ µ)باشد. نتایج به ازای پتانسیل شیمیایی صفر )د( معیار شایستگی می

 -به علاوه، رسانندگی گرمایی الکترونی نیز طبق قگگانون ویگگدمان

فرانتس )
T

k
L e


=  ،L   ثابت لورنتس است( نیز وابسته بگگهτ مگگی-

باشگگد. البتگگه بگگا وجگگود متفگگاوت بگگودن سگگازوکار پراکنگگدگی در 

های واهلگگش در رسانندگی الکتریکی و رسانندگی گرمایی، زمان

زمان واهلش ثابگگت ،  این دو مورد یکسان نیست که در این مقاله

s1۴-  1۰1 از طرفی، بگگا توجگگه [. 21، 2۰شود ] در نظر گرفته می

( nبگگار )هگگای حامگگلبه وابستگی زیادی که بین این ضگگرایب بگگا 

های بار، ضگگریب سگگیبک که با افزایش حاملبطوری  وجود دارد،

کگگاهش و ضگگرایب رسگگانندگی الکتریکگگی و گرمگگایی افگگزایش 

یابند، در نتیجه معیار شایستگی که با مجذور ضگگریب سگگیبک می

از   یابگگد.هگگا، کگگاهش مگگیرابطه مستقیم دارد، بگگا افگگزایش حامگگل

)پتانسگگیل شگگیمیایی( در سگگاختار نگگواری  µکگگه مکگگان آنجگگایی

های ظرفیت و یا رسانش در ترابگگرد کننده سهم الکترونمشخص

تواند روی ضریب سگگیبک و رسگگانندگی الکتریکگگی باشد، میمی

توان با تغییر پتانسیل شیمیایی، مقدار که میتأثیر بگذارد، بطوری

قابگگل تگگوجهی تغییگگر داد. بگگه دلیگگل ضریب سیبک را بگگه میگگزان  

هگگا از ناحیگگه بگگا دمگگای اختلاف دما در دو سر یک ماده، الکترون

کنند که باعث بوجگگود تر حرکت میبالاتر به ناحیه با دمای پایین

ها ی تجمع الکترونشود. در نتیجهآوردن یک جریان گرمایی می

در دمگگای پگگایین و بارهگگای م بگگت در دمگگای بگگالا، میگگدان 

آید که به ایگگن بوجود میترموالکتریکی در جهت جریان گرمایی 

ضگگریب   E=ST،  S  گوینگگد. طبگگق رابطگگهپدیده اثر سگگیبک مگگی

های بار اسگگت سیبک است که علامت آن نشان دهنده نوع حامل

و هرچه برای یک مگگاده مقگگدار بگگالاتری داشگگته باشگگد، بگگا یگگک 



 

 

توان ولتاژ بالاتری تولید کرد. بگگا توجگگه اختلاف دمایی اندک می

در راستای   Sیک بلور دوبعدی است، مولفه    SnN-InOبه اینکه  

z  را بدلیل کوچک بودن نسبت به دو مولفه دیگر در نظر نمگگی-

دهنگگد، ضگگرایب ترابگگرد بگگرای ها نشان مگگیگیریم. همچنین داده

دهنگگده همسگگانگرد بگگودن با هم برابرند، که نشگگان  yو    xراستای  

هگگم   3طور کگگه در شگگکل  بلور است و ما در محاسباتمان، همان

در نظگگر   x  است، نتایج را فقط در طول راسگگتاینشان داده شده  

ضریب سیبک بر حسگگب  )الف( تغییرات 3خواهیم گرفت. شکل

با افزایش دما   طور که مشخص است،دهد. هماندما را نشان می

از  ،مقدار ضریب سیبککه  یابد، بطوریکاهش می  ضریب سیبک

µV/K  8۴۰    کلوین به مقدار    1۰۰در دمایµV/K  283   در دمای

جگگع ادر مر گزارش شگگده این رفتار با نتایج .رسدکلوین می  ۵۰۰

 . [، توافق قابل قبولی دارند22، 2۰] 

نزدیک    3مطابق شکل دمای  تا  الکتریکی  رسانندگی   2۰۰)ب( 

تقریباً   بصورت  دما  افزایش  با  آن  از  بعد  و  است  صفر  کلوین 

می  افزایش  دمایی  بطورییابد.  خطی  محدوده  در  تا   3۰۰که، 

حاملکلوین  8۰۰ که  هنگامی  افزایش  ،  اثر  در  بیشتری  بار  های 

شوند، افزایش سریعی در رسانندگی الکتریکی دما برانگیخته می

 شود.  مشاهده می

-در جامدات رسانندگی گرمایی در اثر گرادیان دمایی اتفاق می

ها عامل ایجاد جریان گرمایی  ها و فونونکه الکترونافتد، بطوری

بین نواحی سرد و گرم هستند. در نتیجه، چگالی جریان گرمایی  

سطح   واحد  از  زمان  واحد  در  که  است  گرمایی  انرژی  )مقدار 

  Tκ - =qJ یکند( طبق رابطهعمود بر جهت جریان عبور می 

دو   دمای  اختلاف  بواسطه  که  دمایی  گرادیان  جهت  خلاف  در 

)الکترون ماده  دمای  سر  با  ناحیه  به  بالاتر  دمای  با  ناحیه  از  ها 

  3شود، خواهد بود. در شکل  کنند( ایجاد میتر حرکت می پایین

)ج( نمودار تغییرات رسانندگی گرمایی الکترونی، بر حسب دما  

نانوساختار   همان  SnN-InOبرای  است.  شده  که  رسم  طور 

می دمای مشاهده  تا  تقریباً  الکترونی  گرمایی  رسانندگی  شود، 

دهد و به ازای دمای بیشتر  کلوین مقدار صفر را نتیجه می  2۰۰

کند. کلوین، این ضریب بصورت خطی افزایش پیدا می  2۰۰از  

در  شده  داده  نشان  الکتریکی  رسانندگی  افزایش  با  رفتار  این 

ی متناسب بین رسانندگی الکتریکی  )ب( به دلیل رابطه  3شکل  

دارد. مطابقت  الکترونی  گرمایی  رسانندگی  شکل    و  )د(   3در 

نمودار تغییرات معیار شایستگی بر حسب دما رسم شده است. 

)الف( برای ضریب سیبک، معیار شایستگی    3مشابه رفتار شکل  

می  کاهش  دما  افزایش  با  بطورینیز  معیار   مقدارکه  یابد. 

در   شیمیایی صفر)شایستگی  دمای   1از  (  =eV  ۰  µپتانسیل  در 

    .رسدکلوین می ۵۰۰در دمای  88/۰ حدود کلوین به مقدار 1۰۰

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

دماهای  .  4شکل در  الکتریکی  ترابرد  ضرایب  تغییرات  نمودار 

برای نانو ساختار تک لایه   ،مختلف بر حسب پتانسیل شیمیایی

SnN-InO    )رسم شده است که در آن )الف( ضریب سیبک )ب

گرمایی   رسانندگی  ضریب  )ج(  الکتریکی  رسانندگی  ضریب 

 باشد. الکترونی و )د( معیار شایستگی می

 

نمودار تغییرات ضرایب ترابرد الکتریکی در دماهای    ۴در شکل  

پتانسیل شیمیایی    ۵۰۰و    3۰۰،  1۰۰مختلف ) کلوین( برحسب 

نانوساختار   است.    SnN-InOبرای  شده  آنجایی رسم  که  از 

شیمیایی   این  =eV۰ µ پتانسیل  ظرفیت  نوار  بالاترین  در 

)منفی(   م بت  شیمیایی  پتانسیل  است،  شده  انتخاب  نانوساختار 



 

 

طور که در  هماناست.  های بار  ( حامل p)  nمتناظر با آلایش نوع  

)الف( نشان داده شده است، ضریب سیبک در محدوده   ۴شکل  

 ، تغییرات زیادی دارد=eV1- µ و  =eV  ۰ µکوچکی در اطراف  

برای   از  می  ،=eV  ۰µبویژه  توجهی  قابل  مقدار  ضریب  توان 

آلایش حامل طریق  از  را  نوع  سیبک  آورد.  pیا    nهای   بدست 

با    همچنین، نانوساختار  این  برای  سیبک  ضریب  مقدار  بیشینه 

  µV/K  239۰که مقدار آن از  یابد بطوریافزایش دما کاهش می

کلوین    ۵۰۰در دمای    µV/K  ۵22کلوین به مقدار    1۰۰در دمای  

 . رسدمی

نانوساختار   الکتریکی  رسانندگی  تغییرات  در   SnN-InOنمودار 

نمودار تقریباً مقدار مستقل از دما )ب( رسم شده است.    ۴شکل  

نوع آلایش )  تواندهد. همچنین، میرا نشان می افزایش  یا    nبا 

pبطوری داد،  تغییر  را  الکتریکی  رسانندگی  مقدار که  (  بیشینه 

نوع   آلایش  در  الکتریکی  میزان حامل  pرسانندگی  به  ها 

kS/m1۰38    آن در  که  میافتد  )واحد   Sاتفاق  زیمنس  واحد 

 باشد.  رسانندگی الکتریکی( می 

شکل   الکترونی    ۴در  گرمایی  رسانندگی  تغییرات  نمودار  )ج( 

 SnN-InOنانوساختار  برحسب تابعی از پتانسیل شیمیایی برای  

بهینه بمنظور  مختلف،  دماهای  این  در  حرارتی  عملکرد  سازی 

شده رسم  همان نانوساختار،  میاند.  مشاهد  که  با طور  شود، 

افزایش می  الکترونی،  گرمایی  دما، ضریب رسانندگی  -افزایش 

بطوری برای  یابد،  از    =eV  2-  µکه  آن   K1-Wm  ۵/2-1از  مقدار 

دمای   مقدار    1۰۰در  به  دمای    K1-Wm  3/11-1کلوین   ۵۰۰در 

  =eV1-  µ  و  =eV  ۰  µ[. در محدوده اطراف  23رسد ] کلوین می

شکل   الکترونی،  حالت  چگالی  هیچ  نبود  به  توجه  دیده    2با 

  ۴شود، مقدار رسانندگی گرمایی الکترونی، مشابه نمودار شکل  

   )ب( برای رسانندگی الکتریکی، تقریباً صفر است. 

شکلهمان از  که  می  ۴طور  مشاهده  مقدار  )د(  این    eZTشود، 

رسانندگی   ضریب  سیبک،  نمودار ضریب  با  مقایسه  در  ترکیب 

محدوده   در  الکترونی،  گرمایی  رسانندگی  ضریب  و  الکتریکی 

خود   =eV1- µ و  =eV  ۰ µاطراف  کوچکی   مقدار  بیشینه  به 

کلوین    1۰۰تری در دمای  رسد. مقدار معیار شایستگی بزرگمی

و    nکه برای آلایش نوع  شود، بطوریکلوین مشاهده می   3۰۰و  

p  مقدار  حامل بترتیب  می  9/۰و    1ها،  نشان  نشان  را  که  دهد، 

اتاق است. همچنین    SnN-InOدهنده عملکرد خوب   دمای  در 

است،   اندک  بسیار  دما  به  نسبت  شایستگی  معیار  تغییرات 

دمایی  بطوری بازه  در  از  کلوین    ۴۰۰که  کمتر  مقداری  ،  2/۰به 

 دستخوش تغییرات شده است.  

 

 گيری. نتيجه5

ویژگی پژوهش،  این  بلور  در  ترموالکتریکی  و  الکترونی  های 

SnN-InO    بسته از  استفاده  با  اولیه،  اصول  محاسبات  توسط 

تعمیمنرم  شیب  تقریب  در  اسپرسو  کوانتوم  ،  GGAیافته  افزاری 

و   بوده  همسانگرد  ساختار  نانو  این  گرفتند.  قرار  مطالعه  مورد 

شش شبکه  شبکه  دارای  ثابت  با  از    Å2۴/3گوشی  متشکل  و 

لایه   زیر  و  چهار  مستقیم  غیر  ساختار  این  نواری  گاف  است. 

الکتریک  حاسبه شده است. نتایج، خواص ترمو م  eV  ۵/۰برابر با  

میبرجسته نشان  را  ساختار  نانو  این  برای  که بطوریدهد.  ای 

رسانندگیمی بزرگ،  سیبک  ضریب  و  توان  پایین  گرمایی  های 

آورد.   بدست  نانوساختار  این  برای  را  بالایی  شایستگی  معیار 

می برای  بنابراین،  خوبی  نامزد  ماده  این  که  داشت  انتظار  توان 

می بالا  کارایی  با  ترموالکتریک  همچنین،  مواد  نانوساختار  باشد. 

SnN-InO  ترموالکتریکی را از خود    یهای نسبی برجستهویژگی

می بطورینمایش  و  دهد،  سیبک  ضریب  مقدار  معیار  که 

ب   شایستگی  پتانسیل شیمایی صفر  برای  اتاق و    ترتیب، در دمای 

V/Kµ 376  دست آمدند. به 9/۰و 
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