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 دهیچک
حاتاااتی  مبساتة  چگاالی و   عینظرياة تااب  باا اتاتداده ا     H X (X=2Cو  Fو  Clهای ) در اين مقاله تحرک پذيری و خواص ترموالکتريکی ديامان

تار ا  تحارک پاذيری    ها کوچاك تحرک پذيری حدره X (X=H2C و  Fو  Clشود. در تمامی تاختارهای ) کوانتوم اتپرتو و بولتزراپ مطالعه می
 بيشينه ضريب تياك pبا آلايش نوع  Cl2Cو  H2C ،F2Cها اتت. اين امر ناشی ا  شکل تاختار نواری هر تاختار اتت. برای تاختارهای الکترون

و  -µV/K 2363- ،2696بيشينه ضريب تياك مواد فاو  باه ترتياب     ،nو برای آلايش نوع  2241و  µV/K 2322 ،2111به ترتيب برابر اتت با 
پارامترهای ترموالکتريکی ا  جمله رتانندگی الکتريکی، رتانندگی گرمايی الکتريکی و ضريب توان در مقاادير  اتت. در تمامی تاختارها  -2269

تری باشند. همچنين هر تاه تااختار   توانند مواد ترموالکتريکی مناتبمی nنسيل شيميايی بيشينه هستند. در نتيجه اين مواد با آلايش نوع مثات پتا
 .کلوين بيشينه ضريب توان را دارند 044-244دمايی با ة در 
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 مقدمه .1
خواص فيزيکای ماواد   مطالعة [، 1پس ا  کشف و تنتز گرافن ]

دوبعدی مورد توجه محققاين بساياری قارار گرفات. مطالعاه و      

بررتی خاواص تااختارهای دوبعادی همچاون فسادرين، دی      

تولديد موليادن و دی تولديد تنگستن ا  جمله ماواد دوبعادی   

س ا  گرافن بيشترين توجه را به خاود جلاب کارده    هستند که پ

[. خااواص الکترونيکاای، مکااانيکی و اپتيکاای اياان    0-2انااد ]

ای بررتی شده اتت. ا  توی ديگار،  تاختارها به طور گسترده

رتانايی با گاف انرژی صدر اتات، اماا تااختارهايی    نيمگرافن 

که ايان   ی دارندهمچون دی تلديد موليادن گاف انرژی محدود

خاوبی بارای طراحای و    ناامزد  شود اين ماواد  ژگی باعث میوي

 تاخت ادوات نانو الکترونيکی باشند.

هاای  فارد گارافن، تا     منحصربههای با توجه به ويژگی

کربن پاية  يادی برای طراحی و تنتز تاختارهای دو بعدی بر 

جملاة  صورت گرفتاه اتات. ا    دارند که گاف نواری محدود 

نيتاروژن همچاون   -بورون-ترکياات کربنتوان به اين مواد می
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N6BC ،3BC  ،N3C [ همچنين مطالعاات  3-0و... اشاره کرد .]

نظری بسياری برای مطالعة خواص فيزيکای ايان تااختارهای    

ديگاری ا  ماواد کربنای دارای    دتتة جديد انجام گرفته اتت. 

الماا  کاه   لاياة  گاف محدود با تاديل گرافن دولايه به تاك  

[. به منظاور دتاتيابی   1] شوند، پيشنهاد شدندیديامان ناميده م

های ديامان پايدار، بايد تطوح بيرونی ناانو ررات  به نانو ورقه

هااای فلااورين، هياادروژن و يااا گرافناای اصاالی توتاا  گااروه

به  خارف و همکارانش، اخيراًبا[. 9هيدروکسيل احاطه شوند ]

 هبا  AB باا چيادمان   هيگرافن دو لا طور تجربی موفق به تاديل

[. 14اناد ] ، شاده (F2C یعنا يشاده )  نيفلاور  ياة لاتك  الما 

همچنين کين و همکاارانش، دياماان فلاورين شاده و دياماان      

[. 11اند ]هيدروژنه شده را تنتز و خواص آنها را مطالعه کرده

همچنين مطالعات نظری بسياری روی اين دتته ا  مواد انجام 

 [.12و 9گرفته اتت ]

ای بسياری برای يافتن جاايگزينی  ههای اخير ت  در تال

های فسيلی انجام شاده اتات. بناابراين    مناتب به جای توخت

هاای  جستجو و يافتن انارژی  ،با توجه به بحران گرم شدن  مين

پاک و دوتتدار محي   يست ضروری شاده اتات. ا  ايان رو،    

اتتداده ا  خاصيت ترموالکتريکی مواد به منظور تاديل مساتقيم  

ريسيته و بالعکس، مورد توجه بساياری قارار گرفتاه    گرما به الکت

 نيمأتا  كيا ماواد ترموالکتر  ةشارفت يپ یا  کاربردهاا  یکاتت. ي

توت  تاا مان فضاايی ناتاا اتات      ماهايفضاپ ا يمورد ن یانرژ

، ا  جملاه ماواد   آن یاژهاي( و آل3Te2Bi) ديتلور سموتيب[. 12]

ريااد ای هسااتند کااه کاااربرد  يااادی در تاترمااوالکتريکی تااوده

[. باا ده و کاارايی ماواد ترموالکترياك     10ترموالکتريکی دارند ]

وابسته به ضاريب تاياك، رتاانندگی الکتريکای و رتاانندگی      

گرمايی الکتريکی و فونونی اتت. کارايی ترموالکتريکی در مواد 

دوبعدی به علت پراکندگی فونونی در مر ها و اثار محادوديت   

 [.16و 10يابد ]کوانتومی افزايش می

در اين مقالاه بارای نخساتين باار تحارک پاذيری حامال و        

 H2Cو  Cl2C ،F2Cهايی همچاون  خواص ترموالکتريکی ديامان

دهاد کاه در ايان تااختارها     شود. محاتاات نشان میمطالعه می

هاا دارناد.   ها تحرک پذيری بيشاتری نساات باه حداره    الکترون

 نوع  دهد که آلايشهمچنين پارامترهای ترموالکتريکی نشان می

n تار  اين مواد دوبعدی ا  نظر کاربردهای ترموالکتريکی مناتب

اتت. اين مطالعاه دياد کلای در ماورد خاواص ترماوالکتريکی       

 دهد.ارائه میرا های دو بعدی ديامان

 

 . روش و مدل محاسباتی0
با اتاتداده ا   چگالی و  یتابع نظريةمام محاتاات با اتتداده ا  ت

. [13شاده اتات ]  انجاام   1اتپرتاو  تاا ی کوانتاوم  يه شاا  بسته

-پاردو  یتاادل هماساتگ  ليدر پتانس يافتهيم تعم انيگراد بيتقر

 شاده اتات.   اعمال Ry 64 قطع یانرژ با[ 11] 2وفانزر-بورک

، ر و اتتخراج تاختار باند نواریتاختاهندتة  تا یينه به یبرا

شااکة  نقطاه   14×14×1اول بريلاوئن باا   منطقاة  گسسته تا ی 

تااختارها اعماال   کلياة  [ در 19به رو  مونخارتت ] Kوارون 

-همگراياای آتااتانة شااده اتاات.  Ry1010  وRy / Å410  بااه

برای   شود.ترتيب برای انرژی و نيروی بين اتمی به کار برده می

آنگساتروم در   24هاا خا    جلوگيری ا  برهم کانش باين لاياه   

 اتيخصوصا ظر گرفته شده اتت. ار ياابی  در ن zراتتای محور 

تحات   2باولتزراپ  ةبسات باا اتاتداده ا     ترموالکتريکی تاختارها

، ثابتش واهل مان  بيبا تقر 0ترابردی بولتزمننظرية چارچوب 

اول منطقاة  لا م،  دقت بهدتتيابی  منظور به[. 24] شودانجام می

شاود.  یما وارون در نظر گرفتاه  شاکة نقطه  60×60×1متراکم با 

د بانا  تااختار  هيا فور ياابی درون كيا ا  بولتزراپ با اتتداده  کد

رتاانندگی   σ مانناد  كيک ت مهين ترابری بيضرا ةمحاتا یبرا

رتانندگی گرمايی الکترون باه   ekو  ضريب تياك S، الکتريکی

 [:24] کندیاتتداده م صورت  ير
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 .1 Quantum Espresso 

 .2 Perdew-Burke_Ernzerhof (PBE) 

 .2 Boltztrap 

 .0 Boltzmann Transport Theory 
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وقتی باه طاور    (الف)ب( نمايش تاختارهای رکر شده در قسمت )در نگاه ا  بالا،  X (X=Cl,F,H) 2Cا  تاختارهای  ایطرحوارهالف( ). 1شکل 

  افقی نگريسته شود.
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، تااختار باناد و   واهلاش  مان  بيبه ترت 

 نشاان دهنادة   iانديس ن، ي. همچندهندیترعت گروه را نشان م

 .اتت( شرتان اي تيشاخص باند )ظرف
 

 . نتایج و بحث3
و  Cl2C ،F2Cهاای  تاختارهای شش گوشی بهينه شده تك لايه

H2C بهينه شده برای شاکة . ثوابت اندنشان داده شده 1ر شکل د

Cl2C ،F2C  وH2C  اتاات.  024/2و  062/2، 361/2بااه ترتيااب

نتايج فو  با نتايج کارهاای انجاام شاده قالای در توافاق اتات       

[12  .] 

خواص الکتريکی و تاختار باند تااختارهای رکار شاده در    

 2وئن در شاکل  بريلا منطقة راتتای مسيرهای پرتقارن در اولين 

مادة شود هر ته نشان داده شده اتت. همان طور که مشاهده می

. مقادار  دارند Γنقطة و تاختار باند مستقيم در هستند رتانا نيمه

 91/2، 24/1به ترتيب  PBEگاف نواری با اتتداده ا  محاتاات 

محاتااه شاده    H 2Cو  Cl2C ،F2Cالکترون ولت بارای   41/2و 

و  31/0، 01/2مقدار گااف ناواری    HSE06اتت. در محاتاات 

به دتت  H2Cو  Cl2C ،F2Cالکترون ولت به ترتيب برای  10/2

ا  آنجا که محاتاات در کاد محاتاااتی باولتزتراپ    آمده اتت. 

کاه در ماواد    با توجه به ايان  و برمانای  مان واهلش ثابت اتت

تواند مقادير متداوتی داشته باشد، عم  مختلف  مان واهلش می

 مان واهلش دقياق و جاامع   محاتاة قايسه مواد مختلف بدون م

نخواهد بود. در اينجا  مان واهلش را با اتتداده ا  تقرياب تاابع   

[. بر اين اتا  تحارک  21کنيم ]پتانسيل تغيير شکل محاتاه می

 [: 22] آيد ير به دتت میرابطة پذيری حامل توت  
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نشاااان دهنااادة الکتااارون ياااا حداااره اتااات. در   شااااخص 
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                    الف                                                   ب                                                             ج                                 

خطو  قرماز نشاان   و  PBEپاية . خطو  مشکی مربو  به محاتاات بر  H2C (ج)و  F2C(، ب)،  Cl2C( الف)نمودار تاختار باند برای  .0شکل 

 اتت. HSE06پاية ه محاتاات بر ةدهند

 

*ثر حامل ثاط عات کلی خواص الکترون و حدره برای هر تاختار شامل جرم م .1جدول 

i
m     تقسيم بر جرم تکون الکتارون(، تحارک پاذيری(

iحامل   (m / VS )  yراتاتای آرمچيار و    xدر دمای اتا . در اينجا منظاور ا    yو  x، و ثابت الاتتيکی دو بعدی در امتداد i،  مان واهلش 2

 راتتای  يگزاگ هر تاختار اتت.
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، به ترتيب انرژی کل و انرژی در حالت تعادلی برای 0Eو  E که

ميزان تغييار   lو  y-xصدحة مساحت در  0Sهر تاختار اتت. 

Iهستند.  0lثابت شاکه 
I

E
E

l / l



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ثابت پتانسيل تغييار شاکل    

تانش و ظرفيت اتت. در پاياان  ماان واهلاش    برای باندهای ر

Dتوت  رابطة  *
m e 

شود. در برای هر راتتا محاتاه می 2

Dاينجا ا  ع مت 

برای تحرک پذيری اتتداده شده اتت تاا   2

در ادامه با پتانسيل شيميايی تمايز داشته باشد. نتاايج محاتااات   

ثابات  محاتااة  ارائه شده اتت. برای  1در دمای اتا  در جدول 

فرض شده  -1تا % 1شده بين % اعمال کششمحدودة الاتتيکی 

 اتت.

 ینوارهاا  یهاا ، لااه H2C هيا تاك لا  یبرا، F2Cبر خ ف 

 بيشا  اريبسا  يیرتاانا  ینوارها یهانساتاً صاف و لاه تيرفظ

 ماثثر  یهاا هاا، جارم  با حداره  سهي، در مقانيدار هستند. بنابرا

لاياة  برای تك . نساتاً کوچك اتت H2C يةلاتك  هایالکترون

Cl2C  جرم مثثر الکترون در راتتایx تر ا  جرم ماثثر کوچك 

ر پتانسيل تغييار  اين ناهمسانگردی د .در اين راتتا اتتحدره 

شااود کااه تحاارک پااذيری و  مااان واهلااش شااکل تاااب ماای

تر ا  نوع بزرگ nآلاييده نوع  X (X=H, Cl ,F)2Cتاختارهای 

p تحارک پاذيری الکترونای    شاود کاه  باشد. همچنين مشاهده می 
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 ی در انرژی فرمی صدر اتت.پتانسيل شيميايدهندة پتانسيل شيميايی در دمای اتا ، انرژی صدر نشان  برحسب. ضريب تياك 3شکل

 

    
    الف                                                      ب                                                        ج                              

 .H2Cج( )و  F2Cب( )،  Cl2C(، الف)پتانسيل شيميايی و دما برای  برحسب. منحنی مقيا  رنگ ضريب تياك 4شکل 

 

تاار ا  تحاارک پااذيری حاماال در اياان تاااختارها بااه مراتااب باازرگ

 WS ~ /  m V S 2 1 1
2 0 [ و 22] 028 WSe ~ /  m V S 2 1 1

2 0 018 

[ اتت، که اين امر برای عملکرد ترموالکتريك بالاتر مدياد اتات.   20]

رونای  در مقايسه با دو تاختار ديگر تحرک پاذيری الکت  F2Cهمچنين 

 .داردبالاتری 

تغيياارات ضااريب تااياك برحسااب پتانساايل   2در شااکل 

شيميايی در دمای اتا  نشان داده شده اتت. پتانسايل شايميايی   

مندی به معنی انتقال ترا  فرمی به تامت ناوار ظرفيات باوده و     

در اين شراي  ضاريب تاياك    .اتت Pنشان دهندة آلايش نوع 

پتانسيل شايميايی مثاات   آيد. به همين ترتيب می به دتتمثات 

و نشاان  اتات  انتقال ترا  فرمی باه تامت ناوار هادايت     نتيجة 

ضاريب تاياك   منجار باه   بوده و در نتيجه  nدهندة آلايش نوع 

درحاوالی انارژی فرمای،     Cl2Cلاياة  شود. بارای تاك   یممندی 

 nو  Pمشخص بارای اناواع آلاياش ناوع     قلة ضريب تياك دو 

تن به بيشاينه ضاريب تاياك    دارد. در دمای اتا  برای دتت ياف

نيا مند آلايش هستيم و عما  در   ، H2Cو F2Cبرای دو تاختار 

حوالی انرژی فرمی ضريب تياك قابل توجهی نداريم. اين امار  

ناشی ا  تداوت در تاختارهای باند نواری اتت. مقدار ضاريب  

و  H2C ،F2Cبرای تاختارهای  Pتياك بيشينه برای آلايش نوع 

Cl2C   برابار اتات باا    به ترتيابµV/K 2322 ،2111  2241و  .

باه ترتياب    nتياك برای مواد فو  با آلايش نوع بيشينة مقادير 

اتت. در واقع ضريب  -2269و  -µV/K 2363- ،2696برابر با 

توصايف کامال   . تياك به تاختار نواری هر ماده وابساته اتات  

بعادی و تااير    و ارتاا  ضريب تاياك ماواد دو  اين وابستگی 

به تدضيل توت  احمدی و همکاران ارائه با تاختار نواری مواد 

 .[20شده اتت ]

منحنی مقيا  رنگ تغييرات ضريب تياك با دما و  0شکل 

دهاد.  پتانسيل شيميايی را برای تاختارهای مختلاف نشاان مای   

 تاياك  شود باا افازايش دماا ضاريب    همان طور که مشاهده می
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 ب                                                             الف                      

رتاانندگی گرماايی الکتريکای بار حساب تغييارات       ( بو ) رتانندگی الکتريکی برحسب تغييرات پتانسيل شايميايی ( الف). 5شکل 

 پتانسيل شيميايی.

 

eV پتانسيل شايميايی  با ة يابد. در کاهش می  1 1 ،Cl2C 

دماايی  محادودة  در  F2Cکلاوين،   044-244دماايی  محدودة در 

کلاوين   344-044دماايی  محادودة  در  H2Cکلوين و  644-944

پتانسيل شيميايی باا اعماال   با ة . عموماً اين ندبيشينه تياك را دار

ولتاژ گيت الکتريکی يا آلاياش مااده بارای ماواد دوبعادی قابال       

 حصول اتت.  

سب پتانسيل شيميايی در دمای اتا  رتانندگی الکتريکی بر ح

هماان طاور کاه مشااهده     . الف نشان داده شده اتت. 0در شکل 

هار تاه تااختار     nشود رتانندگی الکتريکی برای آلايش نوع می

شاود  بيشتر اتت. همچنين مشاهده می pدر مقايسه با آلايش نوع 

برای دتتيابی به رتانندگی الکتريکی قابال م حظاه در هار تاه     

آلاييده شده ا  نوع  H2Cنيا مند آلايش تاختارها هستيم.  ،ارتاخت

n  تاری  در مقايسه با دو تاختار ديگر رتانندگی الکتريکی بازرگ

دهد. رتانندگی گرمايی الکتريکی بر حساب تغييارات   را نشان می

ب نشان داده شده اتت. رتاانندگی   .0پتانسيل شيميايی در شکل 

هاا  ايی انتقال گرما توت  الکترونگرمايی الکتريکی معياری ا  توان

شاود رفتاار نماودار رتاانندگی     همان طور که مشاهده مای اتت. 

بار قاانون   تأييادی  گرمايی مشابه رتانندگی الکتريکی اتات کاه   

1فرانتس-ويدمان

اتت. بر اتا  اين قاانون، رتاانندگی گرماايی     1

eرابطة الکتريکی بر مانای 

e

K
L

T
 ثابت تناتاب   )که در آن

L  شاود( باه رتاانندگی الکتريکای وابساته      عدد لورنز ناميده مای

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Wiedemann-Franz Law 

شود. رتانندگی گرمايی فوناونی )شااکه( معيااری ا  تواناايی     می

هاا اتات. در واقاع مجماوع رتاانندگی      انتقال گرما توت  فونون

گرمايی الکتريکی و فوناونی ميازان رتاانندگی مااده را مشاخص      

تار باشاد آن   ای کوچكمادهی گرمايی تا د. هر اندا ه رتانندگمی

دهاد. در انارژی   ماده کارايی ترموالکتريکی بيشتری را نشاان مای  

/رتااااانندگی گرماااايی الکتاااارون  فرمااای   W / mK 61 56 10 ،

/ W / mK 121 13 /و  10 W / mK 87 28 باااااه ترتياااااب  10

محاتااااه شاااده اتااات. رييسااای و  Cl2Cو  H2C ،F2Cبااارای

همکارانش رتانندگی گرمايی فونونی را برای هار تاه تااختار    

[. بر اتا  نتايج باه دتات آماده توتا      12محاتاه کرده اند ]

 W/mKدر دمااای اتااا  رتااانندگی گرمااايی فونااونی     ،آنهااا

1100،W/mK 233 وW/mK 106   به ترتيب بارایH2C ،F2C  و

Cl2C در توان نتيجه گرفت [. بنابراين می12] محاتاه شده اتت

هاا تاهم بيشاتری در انتقاال گرماا نساات باه        اين مواد فوناون 

 ها دارند.الکترون

PF) ضريب توان S  ( کارايی يك ماادة ترموالکترياك   2

دهد. بناابراين هرچاه ضاريب تاياك و رتاانندگی      را نشان می

ای بالاتر باشاند آن مااده کاارايی بيشاتری نشاان      الکتريکی ماده

ضريب توان بار حساب تغييارات پتانسايل      6. شکل خواهد داد

همان طور کاه مشااهده   دهد. شيميايی در دمای اتا  را نشان می

باه   nشود، ضريب توان برای هر تاه مااده باا آلاياش ناوع      می

اتت. بيشاترين مقادار ضاريب     pتر ا  آلايش نوع مراتب بزرگ
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 ای اتا  برای ته تاختار ديامان.پتانسيل شيميايی در دم برحسب (PF) . ضريب توان 6شکل 

 

      
 .H2Cج( )و  F2Cب( )،  Cl2C( الف)پتانسيل شيميايی و دما برای  برحسب. منحنی مقيا  رنگ ضريب توان 7شکل

 

 و  2W/mK 06/11به ترتيب  برابر باا   H2Cو  Cl2Cتوان برای 

2W/mK91/2  در پتانسيل شيميايیeV 69/4  وeV 61/4   .اتات

در پتانسايل   2W/mK 1/10بيشينه مقدار ضريب توان  F2Cبرای 

 خواهد بود.  eV 30/2شيميايی 

منحنی  ،تر اثر دما و پتانسيل شيميايیبه منظور بررتی دقيق

برحسب پتانسيل شيميايی و دما برای هر ته  PFمقيا  رنگ 

شود همان طور که مشاهده میرتم شده اتت.  3ماده در شکل 

Cl 2C  کلوين،  004-104در دمایF2C  144دمايی با ة در-

کلوين بيشترين  004-04دمايی با ة در  H2Cکلوين و  144

 .ندمقدار ضريب توان را دار

 

 گیری نتیجه. 4
در اين مقاله تحرک پذيری حامل و خواص ترموالکتريکی تاك  

مطالعااه شااده اتاات. تمااامی  X (X=H, Cl, F)2Cهااای لايااه

ی صاورت گرفتاه اتات.    چگاال نظرية تابعی محاتاات بر مانای 

هاا تحارک   دهد که در هر تاه تااختار الکتارون   نتايج نشان می

ها دارند. اين امر ناشی ا  تدااوت  پذيری بيشتری نسات به حدره

نوارهای رتانش و ظرفيت در اين مواد اتات. ضاريب تاياك    

برای هر ته ماده بزرگ و قابل توجه اتت. همچنين نتايج نشان 

رتانندگی گرمايی الکتريکای بسايار    ،یدهد که در انرژی فرممی

تواناااد عااادد شايساااتگی نااااچيز اتااات و ايااان امااار مااای 

(
e L

PF
ZT T

k k



ترموالکتريااك را بهاااود بخشااد.   مااادة ( 

در مقايسه با آلايش نوع  nضريب توان در هر ته ماده با آلايش 

p 244دمايی با ة تر اتت. همچنين هر ته ماده در بسيار بزرگ 

 .بيشترين مقدار ضريب توان را دارند ،کلوين 044تا 
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