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 (1403/ 04/ 06 :؛ دريافت نسخة نهايی1402/ 11/ 03:)دريافت مقاله

 دهيچک
.  مورد مطالعه قرار گرفته است   SnN-InOهای الکترونی و ترموالکتريکی بلور دوبعدی  ، ويژگیتابعی چگالی  ةنظري در اين پژوهش، با استفاده از  

 ةمحاسباست. با استفاده از ساختار الکترونی به    eV  ۵ /0غيرمستقيم    نواری  گافزنبوری دوبعدی با  ترموالکتريك لانه  ةماد، يك  InO-SnNنانوساختار  
 اصلی خواص ترموالکتريکی است، ضريب رسانندگی الکتريکی و گرمايی الکترونی  ةکنندتعيينضرايب ترابردی ترموالکتريکی نظير ضريب سيبك که  

های  تراز فرمی و انرژی  ةمحدوديابد و در  دهند که ضريب سيبك با افزايش دما، کاهش می. محاسبات نشان میشود ه میو معيار شايستگی پرداخت
به مقداری  کلوين    400دمايی    ةبازکه در  طوریه. همچنين تغييرات معيار شايستگی نسبت به دما بسيار اندک است، ب ددارمنفی، بيشترين مقدار را  

 9/0ترموالکتريك خوب با معيار شايستگی    ةمادعنوان يك  ه  تواند ب، میInO-SnNدستخوش تغييرات شده است. بنابراين نانوساختار  ،  2/0  کمتر از
 در دمای اتاق مورد توجه قرار گيرد. 

  ةگرمايی، معيار شرايسرتگی، معادل تابعی چگالی، ضرريب سريبك، رسرانندگی الکتريکی، رسرانندگی    ةنظري ،  SnN-InO  بلور دوبعدی  :ید يكل یهاهواژ
 ترابرد بولتزمن

 . مقدمه۱

امروزه برا توجره بره مشرررکطت محيطیی شرررديردی کره نراشررری از 

های فسريلی اسرت، تقاضرا برای الکتريسريته در  سروزاندنی سروخت 

حرا  افزايش اسرررت و يرافتن منرابو سررربز و جرديرد برای توليرد 

الکتريسرريته )برق( از اهميت زيادی برخوردار اسررت. در واقو، 

های تحقيقاتی به اين امری مهم اختصراص يافته  بسرياری از فعاليت 

 یهای اخير، مطالعات بر روی مواد ترموالکتريکدر سررا اسررت.  

 اند، به دليل پتانسيل بالايی که بر اساس نانوساختارها ساخته شده

کره در تبرديرل انرژی گرمرايی بره انرژی الکتريکی و يرا برعک  

مواد برا  همچنين،    .انرددارنرد، توجره فراوانی را بره خود جلرب کرده

 
 .1 Figure of merit 

  های پراکندگی ةواسرررطه بدر مقايسررره با مواد حجمی،  کمابعاد 

ها، خواص ترموالکتريکی بهتری را نشرران  توسررف فونون مختلف

عملکرد مادة ترموالکتريك توسرف کميت بدون [.  2 و 1]  دهندمی

شرود، که به شرکل زير  گيری می( اندازهZT) 1بعد معيار شرايسرتگی

 :  شودتعريف می

(1)                                                     S
ZT T ,




=

2
 

  lκ+eκ(=κ(ضرريب رسرانندگی الکتريکی،   σضرريب سريبك،    Sکه 

ترتيرب، هبر   lκو    eκکره در نن  ضرررريرب رسررراننردگی گرمرايی )

رسرانندگی گرمايی فونونی ناشری ها و رسرانندگی گرمايی الکترون

بديهی اسرت که هر .  اسرت دما  T( و هسرتند  از ارتعاشرات شربکه

( تروان  عررامررل  ضررررريررب  مرقرردار  و 2PF=Sچرره  بررالاترر   ) 
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ضرخامت   h)ج( نمای جانبی )  ،)ب( نمای پايين صرفحه  ،SnN-InOدوبعدی   ةلاي تك)الف( نمای بالای صرفحه، شرامل سرلو  واحد سراختار . ۱ شکک 

بين  ةفاصررل g)د( صررفحات بلوری )و صررفحات بلوری(    Inو   Snهای اتمی  بين لايه  ةفاصررل N ،lو Oهای اتمی  بين لايه ةفاصررلای و همچنين لايه

 صفحات بلوری(.

 

 معيار شرايسرتگیتر باشرد، پايين(  κرسرانندگی گرمايی )ضرريب  

گرششرررتره، تحقيقرات متعرددی برای   ةدر دهر   .[ 3]   بهتر خواهرد بود

افزايش کارايی مواد ترموالکتريکی انجام شرده اسرت. کشرف مواد 

ثر برای توليرد مواد ترموالکتريکی ؤ جرديرد همچنران يرك راهکرار م

 .است   بالابا عملکرد 

 4انگيز ] ای با خواص شرگفت عنوان مادههبعد از کشرف گرافين ب

[، مطرالعرات نظری و تجربی متعرددی روی مواد دوبعردی  ۵  و

های اخير برخی از اين مواد ديگر در حا  انجام اسرت و در سرا 

از طرفی،   [.7  و  6انرد ] بعردی جرديرد مورد بررسررری قرار گرفترهدو

قرابرل تغيير اسرررت و   نيز  دو بعردی  ةمرادمراهيرت الکتريکی يرك  

توانرد از فراز عرايه بره فلز تغيير پيردا کنرد. بره اين ترتيرب، يرك می

فلز، رسرانا، فلز، نيمتواند خصروصريات عايه، نيمبعدی میدو ةماد

بعردی،  دويرا حتی ابررسرررانرا را نشررران دهرد. در بين تمرام مواد  

. در اين بعدی از اهميت خاصررری برخوردارنددورسررراناهای  نيم

شدت با به  ننهاد، ضريب سيبك و رسانندگی الکتريکی  گونه موا

 .]9 و  8]  هستندها مرتبف  تراکم حامل

محاسرربات اصررو  اوليه انجام شررده پاية  اخيری که بر   ة مطالع در  

 ه لاي اسررت، يك گروه تحقيقاتی اثبات کردند که نانوسرراختار تك  

 ،SnN-InO  چنين  ای از  اره و طرح   [. 10تواند وجود داشرته باشد ] می

نشران داده شرده اسرت. اين سراختار از   1در شرکل    ی نانوسراختار 

چهار زيرلايه تشکيل شده که هر زيرلايه شامل يك نوع اتم است.  

و   Snهای صرورت شرش گوشری است که اتم ه نمای بالای صرفحه ب 

N  های  اند و در نمای پايين صرفحه نيز اتم در هر گوشره قرار گرفته

In    وO   .دارنررد قرار  همرران صرررورت  علررت    برره  برره  طرفی  از 

نسرربت به  Nطور و همين   Inنسرربت به    Oالکترونگاتيوی زياد اتم  

Sn در ترکيبرات    ننهرا وجود نمردن برهمکنش يونی بين  ه ، براعرب بر

InO   وSnN    .در اين مقرالره، برا هردف کشرررف مواد  شرررده اسرررت

، خواص الکترونی و ترموالکتريکی  بهتر ترموالکتريرك برا عملکرد  

 ة نظري را با اسررتفاده از  SnN-InO دوبعدی ة لاي نانوسرراختار تك  

 کطسررريکی بولتزمن موردنيمره ترابردی    ة معرادلر ترابعی چگرالی و  
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 .InO-SnNساختار تك لايه  های پيوند، و طو gE ، گاف نواری،hای، سازی شده، ضخامت لايهبهينه ةشبکهای ثابت. ۱جدول  

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

۵/0 94/2 13/2 11/2 49/4 24/3 SnN-InO 

 

دهرد کره برا افزايش دمرا نشررران میدهيم. نتراي   بررسررری قرار می

  که طوریه، بيابندو معيار شرايسرتگی کاهش می  ضرريب سريبك

در پتانسريل شريميايی    معيار شرايسرتگیمقدار ضرريب سريبك و 

  100در دمرای    1و   µV/K  840از    ترتيرب،ه  ( بر =eV  0  µصرررفر)

مقرردار   برره  دمررای    88/0و    µV/K  283کلوين  کلوين    ۵00در 

ضريب  توان ضريب سيبك،  می ،اين اسرت که مهم  ةنکت. رسرندمی

را با توجه به نوع معيار شرررايسرررتگی  و   رسررراننردگی الکتريکی

 .ای افزايش دادقابل مطحظه، به ميزان p و n هایحامل

 روش محاسبات. 2

 pwscfکد   محاسبات اصو  اوليه، با استفاده ازابتدا   ،در اين مقاله

تابعی  ةنظريکه مبتنی بر   1افزاری کوانتوم اسررسرسررو نرم  ةبسررتو 

افزار . اين نرم]11[شرررونرد  ( اسرررت، انجرام میDFT)  2چگرالی

محراسررربرات    ةپراير هرا را بر  سررراخترارنرانو   ةپراير هرای حرالرت  گیويژ

(، سراختار  Dosهای الکترونی )سرازگار، شرامل: چگالی حالت خود

و ديگر خواص محاسرربه    سررازی های سرراختار، بهينه نواری، انرژی 

شريب   تقريب  از تبادلی  -یهمبسرتگ پتانسريل تعيين برای کند.می

پرديو، بورک و ارنزرهوف  توسرررف کره  (GGA)  3تعميم يرافتره

(PBE  )سرازی  برای بهينه.  اسرت  شرده اسرتفاده ،[ 12]   شردهپارامتری

از  ،مناسررب در محاسرربات دقت  به ابیتيدسرر سرراختار و  ةهندسرر 

تعرداد   برا  وريردبر     60پرك و انرژی قطو  -روش مونخورسرررت 

برای   ايم.کرده ، اسرتفاده12×12×1او  بريلوئن   ةمنطقدر   kنقاط 

  ة فاصرررلر های مجراور، ها در ياخترهجلوگيری از اندرکنش بين لايه

در نظر گرفته شرده اسرت. سرس ، برای  =Å20 gبين صرفحات، 

از جمله: ضرريب سريبك،    ترموالکتريکی ضررايب ترابردی  ةمحاسرب

ضرريب رسرانندگی الکتريکی، ضرريب رسرانندگی گرمايی، عامل  

کطسريکی بولتزمن در  نيمه ةمعادلحل  از  توان و معيار شرايسرتگی،

 
 .1 Quantum Espresso 

 .2 Density functional theory 

 .4 Generalized Gradient Approximation 

اسرتفاده   BoltzTraPمحاسرباتی   ةبسرتتقريب زمان واهلش، توسرف  

 .  [ 13]   شده است 

 . خواص ساختاری و الکترونی3

-SnNدوبعدی   ةلايتكسرراختار    ،سررازیبهينهيند افربا توجه به  

InO   شبکه   هایثابت ضلعی با شش ةشبکدر يكÅ42/3a=b=  و

رسرد. با نگاهی دقيه  پايداری میبه   =Å49/4hای ضرخامت لايه  با

از دو   اين سرراختارشررود که  ، مشرراهده میSnN-InO  سرراختاربه 

 Sn-Nهای  ضرلعی) شرامل شرش نيتروژن  -قلوضرلعی  شرش ةصرفح

اکسررريژن )شرررامرل   -اينرديوم( و  Å11/2=N-Sndبرا طو  پيونرد  

( که توسررف  Å13/2=O-Indبا طو  پيوند    O-Inهای  ضررلعیشررش

متصرررل هسرررتنرد،  Å94/2=In-Snlبا طو  پيوند  In-Snپيوندهای 

در اين پژوهش محاسربه شرده  طو  پيوندهای  تشرکيل شرده اسرت.

  ةلاير ترك  برای  و همچنين    SnN   [14 ]  ةلاير برای ترك  برا ننچره کره  

InO  [1۵ ]  نتاي  در   .گزارش شرده اسرت، توافه قابل قبولی دارند

   ارائه شده است. 1جدو  

  ی هاسراختار نواری الکترونی و طيف چگالی حالت  ،2در شرکل 

تك   برای نانوسراختار  Г-M-K-Гراسرتاهای تقارنی  در الکترونی

طور که از ، نشران داده شرده اسرت. همانSnN-InO دوبعدی ةلاي

رسرانا از خود سراختار رفتار نيماين نانو    شرود،مشراهده می 2شرکل  

و   M-Гنوار ظرفيت در مسرير    بيشرينةکه  طوریه ب ؛دهدنشران می

قرار دارد که يك گاف نواری غير   Г  ةنقطنوار رسرانش در   کمينة

ه مبدأ انرژی ب) دهدنشران میاز خود  را   eV  ۵/0مسرتقيم به ميزان 

اين   .(نوار ظرفيت انتخاب شده است   ةبيشينعنوان  هطور دلخواه ب

 eVترموالکتريك مرسرروم )های نواری مواد گاف نواری از گاف

تر اسررررت  ( بزر 3Te2Sbبرای    eV  14/0و    3Te2Biبرای    1/0

 [، که اين تفاوت باعب ايجاد تغييرات قابل توجهی در 16] 
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های الکترونی  سراختار نواری )سرمت چ ( و چگالی حالت. 2 شکک 

با گاف نواری غير   SnN-InO ةلاي )سررمت راسررت( نانو سرراختار تك  

  ،  ( ،0  ،۵/0  ،۵/0)M(0، 0،  0در راسرتاهای تقارنی، )  eV ۵/0مسرتقيم 

(0 ،3/0 ،6/0)K ( 0، 0، 0و) رسم شده است ، . 

 

ترابردی عمردتراب بره ضررررايرب    شرررود.خواص ترموالکتريکی می

خواص الکترونی وابسرررته هسرررتند، بنابراين گاف نواری بزر  

های بار در نزديکی سررطف فرمی را کاهش تواند غلظت حاملمی

تواند باعب افزايش ضررريب سرريبك شررود. دهد. اين کاهش می

توان های بار، میاين، با اسرتفاده از نلايش مناسرب حاملبرعطوه

همچنين . بالا را کسرب کرد  معيار شرايسرتگیضرريب عامل توان و 

مطابقت کاملی   های الکترونیچگالی حالت ، 2با توجه به شررکل 

تواند دليلی بر صرررحت با سررراختار نواری الکترونی دارد که می

های  اين نمودار، چگالی حالت  در محاسرربات انجام شررده باشررد.

نوار ظرفيرت قلره تيزی  ةمحردودزير تراز فرمی و در    الکترونی در

در  دارد توزيو   ةمحردود.  عردم وجود  بره علرت  نواری،  گراف 

هرای الکترونی هرای الکترونی در اين نراحيره، چگرالی حرالرت انرژی

 يابد.به مقدار صفر کاهش می

 . خواص ترموالکتریکی4

-SnNلايرة  در ادامره، خواص ترموالکتريکی نرانوسررراخترار ترك  

InO    ترابرد الکتريکی مراننرد ضرررريرب از جملره ضررررايرب 

رسررانندگی الکتريکی، ضررريب سرريبك، ضررريب رسررانندگی  

، را مورد  ZTگرمايی و کميرت بدون بعد معيار شرررايسرررتگی  

مؤلفرة دهيم. رسررراننردگی گرمرايی شرررامرل دو  مطرالعره قرار می 

رسررراننردگی گرمرايی الکترونی و فونونی اسرررت کره در اين  

گرفته  مورد بررسری قرار  (، eZT)  پژوهش تنها بخش الکترونی 

( در مقايسه با  lκ)  . اگر سهم شبکه در رسانندگی گرمايی است 

شرود. نزديك می   ZTبه    eZT( ناچيز باشرد، eκالکترونی ) جملة  

ها برانگيخته  در دماهای بسررريرار پايين، تعداد کمی از الکترون 

شرود.  شروند که منجر به رسرانندگی گرمايی الکترونی کم می می 

بنابراين، ممکن است که رسانندگی گرمايی توسف سهم شبکه  

مربوط به رسرانندگی گرمايی  جملة  به اين معنی که    ؛ بيان شرود 

بازی    ZTفونونی ناشری از ارتعاشرات شربکه نقش عمده را در  

ويژه برای  ه  کنرد، بر کره دمرا افزايش پيردا می   کنرد. هنگرامی می 

های بيشرررتری برانگيخته  دماهای بالاتر از دمای اتاق، الکترون 

شرود، در  نجر به افزايش رسرانندگی الکترونی می شروند که م می 

های فونونی  که سررهم شرربکه به دليل افزايش پراکندگی حالی 

طور يابد. بنابراين، همان ناشری از ارتعاشرات شربکه، کاهش می 

تخمين   eZTيرابرد، نسررربرت  کره دمرا بره مقرادير برالاتر افزايش می 

 [. 20- 17است ]   ZTخوبی از  

در محاسربات ترابردی بولتزمن، ضرريب سريبك، مسرتقل از زمان 

طور هاسررت، در صررورتی که رسررانندگی الکتريکی ب  τواهلش 

 وابسته است.   τخطی به 

 - به عطوه، رسرانندگی گرمايی الکترونی نيز طبه قانون ويدمان

فرانت  ) 
T

k
L e


=  ،L    ثرابرت لورنت  اسرررت( نيز وابسرررتره برهτ  

. البتره برا وجود متفراوت بودن سرررازوکرار پراکنردگی در اسرررت

های واهلش رسررانندگی الکتريکی و رسررانندگی گرمايی، زمان 

زمان واهلش در اين مقاله،  . در اين دو مورد يکسررران نيسرررت

[. از طرفی، 21  و  20شرررود ]در نظر گرفته می   s14 -  101ثابت  

( وجود  nبار ) های  حامل وابسررتگی زيادی بين اين ضرررايب با  

هرای برار، ضرررريرب سررريبرك کره برا افزايش حرامرل طوری ه بر   دارد، 

کراهش و ضررررايرب رسررراننردگی الکتريکی و گرمرايی افزايش 

يابند، در نتيجه معيار شرايسرتگی که با مجشور ضرريب سريبك  می 

از   يرابرد. هرا، کراهش می مسرررتقيم دارد، برا افزايش حرامرل رابطرة  

)پتانسررريل شررريميايی( در سررراختار نواری   µکه مکان ننجايی 

های ظرفيت و يا رسانش در ترابرد  سرهم الکترون کنندة  مشرخ  

 ضريب سيبك و رسانندگی الکتريکی تأثير  تواند روی ، می است
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 ةلاي برحسرب تابعی از دما و در تقريب زمان واهلش برای نانو سراختار تك   xنمودار تغييرات ضررايب ترابرد الکتريکی در طو  راسرتای . 3 شکک 

SnN-InO  ج( ضرريب رسرانندگی گرمايی و )د( معيار   ،)ب( ضرريب رسرانندگی الکتريکی  ،)الف( ضرريب سريبك  ،رسرم شرده اسرت که در نن(

 ( رسم شده است.=eV 0 µ. نتاي  به ازای پتانسيل شيميايی صفر )استشايستگی  

 

توان با تغيير پتانسررريل شررريميايی، مقدار  که میطوریهبگشارد، ب

ميزان قرابرل توجهی تغيير داد. بره دليرل   ضرررريرب سررريبرك را بره

برا دمرای   ةنراحير هرا از  اختطف دمرا در دو سرررر يرك مراده، الکترون

وجود  هکننرد که باعب بر تر حرکت میبا دمای پايين  ةناحير بالاتر به 

هرا تجمو الکترون ةشرررود. در نتيجر نوردن يرك جريران گرمرايی می

در دمای پايين و بارهای مثبت در دمای بالا، ميدان ترموالکتريکی 

نيرد کره بره اين پرديرده اثر وجود میهدر جهرت جريران گرمرايی بر 

ضرريب سريبك اسرت که  E=ST، S ةگويند. طبه رابطسريبك می

های بار اسررت و هرچه برای نوع حامل  ةدهندنشررانعطمت نن 

يك ماده مقدار بالاتری داشرته باشرد، با يك اختطف دمايی اندک 

  SnN-InOکره    توان ولتراژ برالاتری توليرد کرد. برا توجره بره اينمی

دليل کوچك  هرا ب zدر راسرتای    S ةلفؤ ميك بلور دوبعدی اسرت،  

ها گيريم. همچنين دادهديگر در نظر نمی ةلفؤ مبودن نسبت به دو  

با هم برابرند،   yو    xدهند، ضررايب ترابرد برای راسرتای  نشران می

مان،  بودن بلور است و ما در محاسباترد نگهمسا ةدهندنشرانکه 

هم نشران داده شرده اسرت، نتاي  را فقف  3طور که در شرکل همان

الف تغييرات . 3در نظر خواهيم گرفت. شرکل xدر طو  راسرتای 

طور که دهد. همانضررريب سرريبك بر حسررب دما را نشرران می

يابد، کاهش می  ضررريب سرريبكبا افزايش دما   مشررخ  اسررت،

  100در دمای  µV/K 840از   ،مقدار ضررريب سرريبكکه  طوریهب

اين  .رسرردکلوين می  ۵00در دمای    µV/K 283کلوين به مقدار  

[، توافه قرابرل  22  و  20جو ] ادر مر  گزارش شرررده  رفترار برا نتراي 

 . قبولی دارند

  200ب رسرررانندگی الکتريکی تا دمای نزديك . 3مطابه شرررکل

صررورت تقريباب هکلوين صررفر اسررت و بعد از نن با افزايش دما ب

  800ترا    300دمرايی    ةمحردوددر    يعنیيرابرد.  خطی افزايش می

هرای برار بيشرررتری در اثر افزايش دمرا کلوين، هنگرامی کره حرامرل

شرروند، افزايش سررريعی در رسررانندگی الکتريکی برانگيخته می

 شود.  مشاهده می

در جرامردات رسررراننردگی گرمرايی در اثر گراديران دمرايی اتفراق 

هرا عرامرل ايجراد جريران  هرا و فونون کره الکترون طوری ه افترد، بر می 

گرمايی بين نواحی سررررد و گرم هسرررتند. در نتيجه، چگالی  
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جريان گرمايی )مقدار انرژی گرمايی اسرت که در واحد زمان 

کنرد( طبه  از واحرد سرررطف عمود بر جهرت جريران عبور می 

در خطف جهرت  خواهرد بود. اين چگرالی      Tκ - =qJ ة رابطر 

اختطف دمای دو سرر ماده  واسرطة به که    اسرت   گراديان دمايی 

تر برا دمرای پرايين نراحيرة  برا دمرای برالاتر بره  نراحيرة  هرا از  )الکترون 

ج نمودار .  3شرررود. در شرررکرل  کننرد( ايجراد می حرکرت می 

تغييرات رسرررانندگی گرمايی الکترونی، بر حسرررب دما برای  

طور که مشراهده رسرم شرده اسرت. همان   SnN-InOنانوسراختار 

 200رسرررانندگی گرمايی الکترونی تقريباب تا دمای شرررود، می 

دهد و به ازای دمای بيشرتر از  کلوين مقدار صرفر را نتيجه می 

کند. صرورت خطی افزايش پيدا می ه کلوين، اين ضرريب ب  200

اين رفتار با افزايش رسرانندگی الکتريکی نشران داده شرده در  

متناسرب بين رسرانندگی الکتريکی    ة ب به دليل رابط .  3شرکل  

د  .  3در شررکل   و رسررانندگی گرمايی الکترونی مطابقت دارد. 

نمودار تغييرات معيار شررايسررتگی بر حسررب دما رسررم شررده  

الف برای ضرريب سريبك، معيار .  3اسرت. مشرابه رفتار شرکل  

  مقدار که طوری ه ب ، يابد شرايسرتگی نيز با افزايش دما کاهش می 

در    1از    ( =eV 0  µمعيار شرايستگی در پتانسيل شيميايی صفر) 

کلوين    ۵00در دمرای    0/ 88  حردود  کلوين بره مقردار  100دمرای  

     . رسد می 

نمودار تغييرات ضررايب ترابرد الکتريکی در دماهای  ،4در شرکل  

کلوين( برحسرب پتانسريل شريميايی    ۵00و   300، 100مختلف )

که از ننجايیرسررم شررده اسررت.  SnN-InOبرای نانوسرراختار  

در برالاترين نوار ظرفيرت اين =eV0 µ پترانسررريرل شررريميرايی  

نانوسراختار انتخاب شرده اسرت، پتانسريل شريميايی مثبت )منفی( 

طور که در  های بار اسرت. همان( حاملp) nمتناظر با نلايش نوع 

  ةمحدود الف نشران داده شرده اسرت، ضرريب سريبك در . 4شرکل  

  ،تغييرات زيرادی دارد =eV1- µ و  =eV  0 µکوچکی در اطراف  

توان مقردار قرابرل توجهی از ضرررريرب  ، می=eV  0µويژه برای  هبر 

دسررت نورد.  هب pيا    nهای نوع  سرريبك را از طريه نلايش حامل

همچنين، بيشرينه مقدار ضرريب سريبك برای اين نانوسراختار با 

  µV/K  2390کره مقردار نن از طوریهيرابرد بر افزايش دمرا کراهش می

کلوين   ۵00در دمرای  µV/K  ۵22کلوين بره مقردار  100در دمرای  

 . رسدمی

 
نمودار تغييرات ضررايب ترابرد الکتريکی در دماهای مختلف  . 4شکک 

رسم    SnN-InO ةلاي بر حسب پتانسيل شيميايی، برای نانو ساختار تك  

)ب( ضرريب رسرانندگی   ،شرده اسرت که در نن )الف( ضرريب سريبك

)ج( ضرررريرب رسررراننردگی گرمرايی الکترونی و )د( معيرار   ،الکتريکی

 .استشايستگی  

 

در   SnN-InOنمودار تغييرات رسررانندگی الکتريکی نانوسرراختار  

ب رسرم شرده اسرت. نمودار تقريباب مقدار مسرتقل از دما .  4شرکل 

يرا  nتوان برا افزايش نوع نلايش )دهرد. همچنين، میرا نشررران می

pکه بيشررينه مقدار  طوریه( رسررانندگی الکتريکی را تغيير داد، ب

نوع   در نلايش  الکتريکی  بره ميزان حرامرل  pرسرررراننردگی  هرا 

kS/m1038  افترد کره در نن  اتفراق میS   واحرد زيمن  )واحرد

 .  است رسانندگی الکتريکی( 

شکل   الکترونی  ،  ج  .  4در  گرمايی  رسانندگی  تغييرات  نمودار 

 SnN-InOبرحسب تابعی از پتانسيل شيميايی برای نانوساختار  

ب مختلف،  دماهای  بهينههدر  اين  منظور  حرارتی  عملکرد  سازی 

شود، با افزايش  طور که مشاهد میاند. هماننانوساختار، رسم شده
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می افزايش  الکترونی،  گرمايی  رسانندگی  ضريب  يابد، دما، 

برای  طوریهب از    =eV  2-  µکه  از  نن  در   K1-Wm  ۵/2-1مقدار 

کلوين    ۵00در دمای    K1-Wm  3/11-1کلوين به مقدار    100دمای  

] می  و    =eV1-  µاطراف  محدودة  در  [.  23رسد 

eV  0  µ=    (2شکل  ) الکترونی  های چگالی حالت عدم  توجه به  با  

الکترونی گرمايی  رسانندگی  نمودار شکل  )  مقدار    ( ج.  4مشابه 

    تقريباب صفر است.

اين  eZTشررود، مقدار  د مشرراهده می. 4طور که از شررکلهمان

ترکيب در مقايسره با نمودار ضرريب سريبك، ضرريب رسرانندگی  

  ةمحدود الکتريکی و ضررريب رسررانندگی گرمايی الکترونی، در 

بره بيشرررينره مقردار خود   =eV1- µ و  =eV  0 µکوچکی اطراف  

کلوين    100تری در دمای د. مقدار معيار شرايسرتگی بزر نرسر می

و  nکه برای نلايش نوع طوریهشرود، بکلوين مشراهده می  300و 

p  دهرد، کره را نشررران می  9/0و    1ترتيرب مقردار  ههرا، بر حرامرل

در دمرای اتراق اسرررت.    SnN-InOعملکرد خوب    ةدهنردنشررران

همچنين تغييرات معيار شررايسررتگی نسرربت به دما بسرريار اندک 

به مقداری کمتر از کلوين    400دمايی   ةبازکه در طوریهاسررت، ب

 دستخوش تغييرات شده است. ، 2/0

 گيری. نتيجه5

ويرژگری پرژوهرش،  ايرن  برلرور در  تررمروالرکرترريرکری  و  الرکرتررونری  هررای 

SnN-InO  ة بسررتتوسررف محاسرربات اصررو  اوليه، با اسررتفاده از  

، GGAيافته افزاری کوانتوم اسرسرسرو در تقريب شريب تعميمنرم

مورد مطالعه قرار گرفتند. اين نانو سررراختار همسرررانگرد بوده و 

چهار  و متشرکل از دارد  Å24/3گوشری با ثابت شربکه شرش ةشربک

. گاف نواری اين سرراختار غير مسررتقيم و برابر با اسررت زير لايه 

eV  ۵/0 الکتريرك  حراسررربره شرررده اسرررت. نتراي ، خواص ترمو م

که  طوریهدهد. بای برای اين نانو سرراختار را نشرران میبرجسررته

گرمايی پايين و های توان ضررريب سرريبك بزر ، رسررانندگیمی

دسرت نورد.  همعيار شرايسرتگی بالايی را برای اين نانوسراختار ب

توان انتظرار داشرررت کره اين مراده نرامزد خوبی برای بنرابراين، می

. همچنين، نرانوسررراخترار  براشررردمواد ترموالکتريرك برا کرارايی برالا 

SnN-InO ترموالکتريکی را از خود   ةبرجسررتهای نسرربی ويژگی

کره مقردار ضرررريرب سررريبرك و معيرار طوریهدهرد، بر نمرايش می

 ترتيب،هدر دمای اتاق و برای پتانسريل شريمايی صرفر ب  شرايسرتگی

µV/K  376  دست نمدند. به 9/0و 
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