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Abstract 
Today there is a heightened interest in the field of theoretical study of thermoelectric properties due to 
widespread application of thermoelectric materials. In this research, the Seebeck coefficient (S) and Merit 
Factor (Z) are calculated for C20-nGen and C20-nSin (n=1-5) bowl structures and the most suitable 
thermoelectric systems are selected. The quantum calculations are done at the level of LSDA/6-31G of 
Density Functional Theory (DFT). As the temperature increases from 200k to 400k, the seebeck coefficients 
of these structures decrease for p-type semiconductors and increase for n-type semiconductors. The 
maximum values of merit factor are achieved for C19Ge1   equal to 1.78 at 278k and for C17Si3 equal to 1.03 
at 400k. Therefore, the structures of p-type of C19Ge1 and n-type of C17Si3 with more temperature difference 
are selected as the best thermoelectric systems. The structures of C20-nGen with n=1,2,5 as the both n-type 
and p-type semiconductors and C20-nSin with n=3 for n-type and also n=1,3 for p-type have Z>1 and are 
suitable for thermoelectric systems. 
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 20Cو سیلیکون در یم اثر تعداد استخلاف ژرمان نظري ۀمطالع 
  ترمو الکتریکی خواصبر  ايکاسه

 2، مریم قلی زاده آرشتی،1کمرامیفرّخ رؤیا ن
  شهرري، تهران، ایراندانشکده علوم پایه، دانشگاه آزاد اسلامی واحد یادگار امام خمینی(ره)  گروه شیمی،1

  ، دانشکده علوم پایه، دانشگاه آزاد اسلامی واحد یادگار امام خمینی(ره) شهرري، تهران، ایرانگروه فیزیک2

 31/06/1399پذیرش:  18/06/1399ویرایش نهائی:    01/04/1398دریافت: 

10.22055/JRMBS.2020.15922Doi link:  
  یدهچک

با صی دارد. در این تحقیق خواص ترموالکتریکی اهمیت خا نظري توجه به مطالعۀامروزه با کاربرد گستردة مواد ترموالکتریک، 
سامانۀ ، nSin-20C و 1n=( nGen-20C-5( اي شکلبراي ساختارهاي کاسه Z و فاکتور شایستگی S محاسبۀ ضریب سیبک

انجام شده است. ، LSDA/6-31G در سطح محاسباتی کوآنتومیروش بینی گردیده است. محاسبات بهترموالکتریکیِ مناسب، پیش
افزایش  n هاي نوعرسانانیمکاهش و در  pهاي نوع رسانانیم، ضریب سیبک در K400تا  K 278در این ساختارها با افزایش دما از

  03/1با مقدار  K400در دماي  3Si17C برايو  K 278 در دماي 1Ge19Cبراي  78/1با مقدار  بزرگترین فاکتور شایستگی یابد.می
با اختلاف دمائی بزرگتر  n ي نوعرسانانیمعنوان به 3Si17C و p نوعي رسانانیمعنوان به 1Ge19Cساختار بنابراین  نتیجه شده است.

عنوان هر دو هب =1,2,5n با تعداد استخلافnGen-20C ساختارهايِ  نمود.توان براي ساخت سامانۀ ترمو الکتریکی انتخاب را می
، که pو نوع  nي نوع رسانانیمعنوان ترتیب بهبه =1,3nو =3nبا تعداد استخلاف  nSin-20Cو ساختارهايِ  pو  n يرسانانیمنوع 

  ترموالکتریکی استفاده نمود.توان در ساخت سامانۀ فاکتور شایستگی بزرگتر از یک دارند، را می
 ، خواص ترمو الکتریکیکوآنتومی، محاسبات Si ،Geاي، فولرن کاسه: کلیدواژگان

 
  مقدمه

یکی از عنوان همواد ترموالکتریک در چند دهۀ اخیر، ب
اند. با توسعۀ تحقیق در منابع انرژي پاك شناخته شده

ة بالاتر، نیاز به ترموالکتریک با بازدزمینۀ مواد 
کارآئی هاي فسیلی کاهش خواهد یافت. سوخت

بر اساس خصوصیات الکترونی  ترموالکتریکی یک ماده
مواد ترموالکتریک  شود.می توصیفذرات سازندة ماده 

 توانند گرما را به الکتریسیته تبدیل کندبا عملکرد بالا می
بنابراین می توان انتظار داشت که روزي این مواد  .]1[

بتوانند به عنوان ابزاري براي تبدیل انرژي هدر رفته در 
مورد  ،سامانه هاي الکترونیکی به انرژي الکتریکی

                                                        
مسئول سندهنوی:nikmaram@iausr.ac.ir  

استفاده قرار گیرند. اما براي رسیدن به این هدف، باید 
تعداد زیادي مواد با کارآئی سامانه ها را بهبود بخشید. 

 اسکوترودیتترکیبات  مانند ترموالکتریکیخصلت 

2FeS ]3ترکیب]4و5[ ، اکسیدهاي کبالت]2و ، 
n)3Te2)m(Bi2(Bi ]6[، پنتا تلوریدها ]ترکیب ،]7 

30Ge16Ga8Ba ،25)2(AgSbTe75(GeTe) ]8[ ،
و  ]xSnx−1Si2Mg ]9 سیلیکاتهاي فلزي مانند

 اند.شده شناخته ]20C ]12-10 مولکولیهاي سامانه

ترموالکتریکی  ةمحققان دانشگاه میشیگان، به مادیکی از 
که آلیاژي از زیرکونیوم، تیتانیوم، قلع و نیکل با بازده 
پائین است، اتمی از جنس خودش افزوده و به این 

ترموالکتریک را چندین برابر  ةترتیب کارآئی ماد

mailto:nikmaram@iausr.ac.ir
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هاي در واقع این اتم .]13و14[ افزایش داده است
هاي کم انرژي را مسدود و الکترونافزوده شده، مسیر 

هاي پرانرژي را براي تولید جریان هموار مسیر الکترون
 .]15[ کنندمی

 غیرمستقر، πهايالکترون با آلی يرسانانیم یک در
 بیتالاور بالاترین موقعیت به فرمی انرژي تراز موقعیت
 و HomoE انرژي با) هومو( شده اشغال مولکولی
 انرژي با) لومو( نشده اشغال مولکولی بیتالورا پایینترین

LumoE هاياوربیتال نوع از کهπ باشند،می مستقر غیر 
 که است مهمی بسیار پارامتر انرژي گاف و است وابسته

 گذاردمی ثیرأت مولکول ترموالکتریکی یابی مشخصه در
 مهمی تأثیر مولکولی، ساختار در تغییر همچنین. ]16[

 به توجه با لذا. دارد لومو و هومو انرژي سطح تغییر در
 در ،شودمی تعریف بلوري جامد براي VE و CE اینکه

 لومو انرژي و هومو انرژي ،مولکولی سامانه حالت
  . گرددمی سازيمعادلصورت زیر هب

ுܧ = ௨ܧ		و						ܧ = 																ܧ 1     
 با هاییلکولوم طراحی ،مولکولیهاي سامانه در پس

 هاسامانه این در است. پذیر امکان معین، نواري گاف
  داریم:

ܧ = ௨ܧ − ுܧ = ܧ           2ܧ−  

 صورت ارتقاءهب نانو ساختارهاي آروماتیک، سازيبهینه
گیري الکترونیکی و ترموالکتریکی، با اندازه خواص

 4و  3 معادلات بینی است.، قابل پیشS 1ضریب سیبک
، انرژي fE فرمیرا با انرژي تراز  Sضریب سیبک  ۀرابط
ترتیب براي هب VE ظرفیتنوار و انرژي  CE هدایتنوار 

  .]17[ دهندها نشان میو براي حفرهها الکترون
3                 ܵ = − ாೄ

்
=

ாିா
்

																							  
ܵ = + ாೄ

்
= +

ாିாೇ
்

																					 4              

                                                        
1 Seebeck coefficient   

 صد چند در هادیها نیمه در سیبک گسترة عددي ضریب
 فلزات در و) µV/K(کلوین بر ولت میکرو هزار چند تا
 ارزیابی شده است کلوین بر ولت میکرو چند حدود در
 وابسته نمونه ابعاد و آلایش میزانبه سیبک اثر. ]18[

 دارد متفاوتی رفتار متفاوت دمایی گسترة در و است
 دیودهاي ساخت در سیبک اثر کاربرد متداولترین .]19[

 است الکتریکی و ژنراتورهاي هاترموکوپل گرمایی،
 رسانانیم یک ساختار به ناخالصی افزودن با. ]20[

(  را ماده این ترموالکتریک اثر سیبک و ضریب توانمی
 ناخالصیو مقدار  نوع به بستگی که مثبت یا و منفی
 گزینه بهترین بنابراین. داد افزایش) دارد شده اضافه
 مواد از استفاده ترموالکتریک، قطعه ساخت براي

وجود  .]21[ است شده با هترواتم، آلائیده يرسانانیم
هترو اتم در ساختارهاي آلائیده شده، به دلیل ایجاد بی 
نظمی در ساختار، در برانگیختگی الکترونی و ایجاد 

. ]22و23[ االکتریکی حائز اهمیت است هدایت
رکیبات فولرن سیلیکون دار و ژرمانیم دار از دسته مواد ت

هاي ي بسیار کاربردي در ساخت سلولرسانانیم
  .]26[ و مواد ترموالکتریک هستند ]24و25[ خورشیدي

عنوان به Z 2گیري فاکتور شایستگیهمیت اندازها
با خصلت  ايسامانهمعیاري براي انتخاب 

در تمام مطالعات مشابه، آشکار  ،ترموالکتریکی مناسب
  شود.معرفی می 5ۀمعادل با فاکتور شایستگیاست. 

ܼ = ఙௌమ	
ఞ
	= ఙௌమ

ఙ்
= ௌమ

்
																								 5             

L 2.45با  برابر و لورنتز ثابت	× 10ି଼ 
మ

మ
 است 

 .]17و27[

بالا، داراي هدایت  ةترموالکتریک با بازد ةیک ماد
 ߯بالا، هدایت گرمائی Sزیاد، ضریب سیبک σالکتریکی

 بزرگ است Zو فاکتور شایستگی Tپایین در دماي
نشان از خصلت  1حدود  Zمقدار  .]28و29[

2 Merit Factor 
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براي  3ترموالکتریکی مناسبی است، اما مقدار بزرگتر از 
 بهترِ مادة ترموالکتریک پیشنهاد شده است ییآکار

موجب  کوآنتومیدر نانوساختارها، اثرات  .]30و31[
همچنین . ]32و33[ می شود 2Sσبهبود ضریب قدرت

کاهش ߯		دلیل پراکندگی فونونی، هدایت گرمائیهب
          .]34و35[ یابدمی

 ییبا کارآ xGex−1Si ژرمانیم-سیلیکون ترکیباتدر 
در دماي  ،0x< < 15/0/ 3که  ترموالکتریکی خوب

کلوین، ضریب سیبک بزرگتر از  1300بالاتر از 
µV/K200 .در این ترکیبات، فاکتور  همچنین است

و  nي نوع رسانانیمبراي هر دو نوع Z شایستگی
  .]26[ بزرگتر از یک هستند pي نوع رسانانیم

دلیل داشتن ضریب هب Geو  Siترکیبات داراي 
استفاده  شایستگی بالا در دماهاي معمولی، قابلیت

 .]36[ عنوان مواد ترموالکتریکی را دارندهب

تواند با وجود اینکه از نظر تئوري، فاکتور شایستگی می
در تحقیقات  Z بیشینۀ هر مقداري داشته باشد، اما مقدار

گاف با      xGex−1Si براي نانو ساختارهاي کاربردي
 يالکترون ولت، در بالاترین دما 12/1تا  66/0 انرژي
  .]26[ استگزارش شده  3/1کلوین، تا  1173

  
   20Cفولرن کاسه اي

  
  مرکزي پنج ضلعی ۀفولرن با پنج استخلاف ژرمانیم در حلق

                                                        
1 Density Functional Theory (DFT) 
2 Local spin-density approximation (LSDA) 
3 optimization 

  
  فولرن با سه استخلاف سیلیکون در حلقه مرکزي پنج ضلعی

  3Si17C و 5Ge15C و 20Cساختار  .1شکل
  

 میزان از قویاً متأثر ماده الکترونی ها خواصدر فولرن

 آنها تحرك پذیري و πيهاالکترون بودن مستقر غیر

تواند می کوآنتومیسازي و محاسبات مدل .]37[ است
بینی خواص ترموالکتریکی مواد نقش مهمی در پیش

  داشته باشد. 

  محاسبات
گیري در این تحقیق، خواص ترموالکتریکی با اندازه   

هاي رسانانیمضریب سیبک و فاکتور شایستگی در 
      اي استخلاف شدهاز فولرن کاسه nو نوع   pنوع

nGen-20C  وnSin-20C کوآنتومیطریق محاسبات هب 
ترموالکتریکی مناسب، معرفی  ۀسپس سامانبررسی و 

، فولرن با 20Cايفولرن کاسه 1در شکلگردیده است. 
پنج استخلاف ژرمانیم و فولرن با سه استخلاف 

طور نمونه همرکزي پنج ضلعی، ب ۀسیلیکون در حلق
تابعی  ۀروش نظری سبات بامحا شود.مشاهده می

 کوآنتومیدر سطح محاسبات مکانیک  )DFT( 1چگالی
G31-6/2SDAL  هندسی ساختار 3بهینه سازيبراي 

استخلاف شده اي کاسهو فولرن اي کاسه 20Cفولرن 
nGen-20C  وnSin-20C با نرم افزار  ]38و39[ در فاز گاز

  .]40و41[ استشده انجام  03گوسین

 این در ،است مولکولی ۀسامان ،20C اینکهبه توجه با
انرژي نوار هدایت،  یافتن براي 4NBO روش از مقاله

در همین سطح  gapEانرژي گافانرژي نوار ظرفیت و 

4 Natural Bond Orbital 



 آرشتی زاده قلی مریم و نیکمرام رؤیا فرّخ...               ژرمانیم استخلاف تعداد اثر نظري مطالعۀ             139   

 
 

 مفهوم از NBOروش  در .شودمی استفادهمحاسباتی 
 هاياوربیتال در هاالکترون توزیع براي طبیعی اوربیتال

  .]44-42[ شودمی استفاده اتمی و مولکولی
براي ساختارها  انرژي فرمی و مقادیر گاف انرژي

 داده شده است. 1در جدول، nهترو اتمحسب تعداد بر
شایستگی در دماهاي مختلف ضریب سیبک و فاکتور 

 کلوین، براي همۀ ساختارهاي 400تا  278در گسترة 
nGen-20C  وnSin-20C  1-5که=n است، با معادلات 
 اند.محاسبه و نتایج مورد مقایسه قرار گرفته 3،4 و5

  نتایج و بحث
ها است رسانانیمگاف انرژي یک خاصیت کلیدي در    

مقادیر  .]45[ داردالکترون ولت  5/0-2که مقداري بین 
با  20Cدهد که فولرننشان می 1گاف انرژي در جدول

ها قرار رسانانیمولت در دسته الکترون 42/4گاف انرژي
      (n=1-5)گیرد. گاف انرژي در ساختارهاي نمی

nGen-20C  و در  92/1تا  69/0در گسترة عددي
 54/2تا  55/0در گسترة  1n=( nSin-20C-5( ساختارهاي

با استخلاف  دست آمده است. بنابراینهالکترون ولت ب
، همۀ ساختارهاي 20Cهاي ژرمانیم و یا سیلیکون بر اتم

 1گیرند. جدولقرار می رسانانیمدار، در دستۀ استخلاف
هاي ژرمانیم و دهد که با استخلاف اتمنشان می

و انرژي  CE، مقادیر انرژي نوار هدایت 20Cسیلیکون بر 
ترتیب افزایش و کاهش چشمگیري به VEنوار ظرفیت 

 ۀهمین دلیل گاف انرژي در همبه دارند. 20Cنسبت به 
، کاهش یافته 20Cساختارهاي استخلاف دار نسبت به 

انتقالات الکترونی سهولت بیشتر است. این امر موجب 
در مقایسه با  nGen-20Cو  nSin-20Cهاي در ساختار

20Cشود.، می  

براي ، ضریب سیبک 4و 3با استفاده از معادلات
در دماهاي مختلف  pنوع  و nساختارهاي نوع 

گزارش شده  1و نمودار 2گیري و نتایج در جدولاندازه

، ضریب سیبک K400تا  K  278با افزایش دما از است.
 nهاي نوع کاهش و در ساختار pدر ساختارهاي نوع 
ي رسانانیم ینیپا دماي در بنابراین افزایش یافته است.

با دارا بودن   nي نوعرسانانیمبالا  دماي در و pنوع 
عنوان حاملان هب را اصلی ضرایب سیبک بزرگتر، سهم

 بار الکتریکی دارند.
  

  E، گاف انرژيVE، انرژي نوار ظرفیت CE انرژي نوار هدایت :1جدول

gap انرژي فرمی ،fE   کلوین،همه انرژي ها با واحد 300درeV  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

 EC EV Egap  EF ساختار

C
20

 -1/55 -5/97 4/42 -3/76 

C
20

-n
G

e n
 

n -3/28 -5/20 1/92 -4/24 
1 
2 -3/5 -5/24 1/74 -4/37 
3 -4/36 -5/05 0/69 -4/70 
4 -3/66 -5/07 1/41 -4/36 
5 -3.67 -5/32 1/65 -4/49 

C
20

-n
Si

n 

1 -3/72 -5/58 1/86 -4/42 
2 -4/22 -5/28 1/06 -4/75 

3 -3/09 -5/63 2/54 -4/36 
4 -4/47 -5/02 0/55 -4/75 
5 -4/34 -5/36 1/02 -4/85 
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  ضریب سیبک ساختارها در دماهاي مختلف .2جدول

  
  با امکان تشکیل سامانه ترموالکتریکی  pو n جفت ساختارهاي نوع . 3جدول

  
  

                                                                                         
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  

      
  

  V/Kحسب بر در دماهاي مختلف pي نوع رسانانیمضریب سیبک 
T/ K 278 283 293 300 350 400 

C19Ge1 0/003453 0/003392 0/003276 0/0032 0/002743 0/0024 
C18Ge2 0/003129 0/003074 0/002969 0/0029 0/002486 0/002175 
C17Ge3 0/001259 0/001237 0/001195 0/001167 0/001 0/000875 
C16Ge4 0/002554 0/002509 0/002423 0/002367 0/002029 0/001775 
C15Ge5 0/002986 0/002933 0/002833 0/002767 0/002371 0/002075 
C19Si1 0/004173 0/004099 0/003959 0/003867 0/003314 0/0029 
C18Si2 0/001906 0/001873 0/001809 0/001767 0/001514 0/001325 
C17Si3 0/004568 0/004488 0/004334 0/004233 0/003629 0/003175 
C16Si4 0/000971 0/000954 0/000922 0/0009 0/000771 0/000675 
C15Si5 0/001835 0/001802 0/001741 0/0017 0/001457 0/001275 

   V/Kبر حسب در دماهاي مختلف nي نوع رسانانیمضریب سیبک 
C19Ge1 -0/00345 -0/00339 -0/00328 -0/0032 -0/00274 -0/0024 
C18Ge2 -0/00313 -0/00307 -0/00297 -0/0029 -0/00249 -0/00218 
C17Ge3 -0/00122 -0/0012 -0/00116 -0/00097 -0/00097 -0/00085 
C16Ge4 -0/00252 -0/00247 -0/00239 -0/00233 -0/002 -0/00175 
C15Ge5 -0/00295 -0/0029 -0/0028 -0/00273 -0/00234 -0/00205 
C19Si1 -0/00252 -0/00247 -0/00239 -0/00233 -0/002 -0/00175 
C18Si2 -0/00191 -0/00187 -0/00181 -0/00177 -0/00151 -0/00133 
C17Si3 -0/00457 -0/00449 -0/00433 -0/00423 -0/00363 -0/00318 
C16Si4 -0/00101 -0/00099 -0/00096 -0/00093 -0/0008 -0/0007 
C15Si5 -0/00183 -0/0018 -0/00174 -0/0017 -0/00146 -0/00128 

  Kدما  سامانه ترموالکتریکی
 رسانانیم

  n نوع
 pنوع رسانانیم Kدما

١ ۴٠٠ C19Ge
1 

٢٧٨ C19Ge1 

٢ ۴٠٠ C19Ge
1 

٢٩٣ C19Ge1 

٣ ۴٠٠ C19Ge
1 

٣٠٠ C19Ge1 

۴ ۴٠٠ C17Si3 ٢٧٨ C17Si3 
۵ ۴٠٠ C17Si3 ٢٩٣ C17Si3 
۶ ۴٠٠ C17Si3 ٣٠٠ C17Si3 
٧ ۴٠٠ C17Si3 ٢٧٨ C19Ge1 
٣ ٨۵٠ C17Si3 ٢٧٨ C19Ge1 
٣٠٠ ٩ C17Si3 ٢٧٨ C19Ge1 

٢٩٣ ١٠ C17Si3 ٢٧٨ C19Ge1 
١١ ۴٠٠ C17Si3 ٢٩٣ C19Ge1 
٣ ١٢۵٠ C17Si3 ٢٩٣ C19Ge1 
٣٠٠ ١٣ C17Si3 ٢٩٣ C19Ge1 
١۴ ٢٩٣ C17Si3 ٢٩٣ C19Ge1 
١۵ ۴٠٠ C17Ge

3 
٢٩٣ C17Si3 
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  p و نوع   nکتور شایستگی ساختارهاي نوعفا .4جدول
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  

  هر ساختار در دماهاي مختلف در pاز نوع  n فاکتور شایستگی نوع. اختلاف 5جدول
  
  
  
  
  

  
  
  
  
  
  
  

  

T/ K 278 283 293 300 350 400 

  n نوع 

C19Ge1 1/75 1/65 1/49 1/39 0/87 0/58 

C18Ge2 1/43 1/36 1/22 1/14 0/72 0/48 
C17Ge3 0/22 0/21 0/18 0/13 0/11 0/07 
C16Ge4 0/93 0/88 0/79 0/74 0/46 0/31 
C15Ge5 1/27 1/21 1/09 1/02 0/64 0/43 
C19Si1 0/93 0/88 0/79 0/74 0/46 0/31 
C18Si2 0/53 0/50 0/45 0/42 0/26 0/1٨ 

C17Si3 3/06 2/90 2/61 2/43 1/53 1/03 
C16Si4 0/15 0/14 0/13 0/12 0/07 0/05 
C15Si5 0/49 0/46 0/42 0/39 0/25 0/16 

 p  نوع

C19Ge1 1/78 1/65 1/49 1/39 0/87 0/58 
C18Ge2 1/46 1/36 1/22 1/14 0/72 0/48 
C17Ge3 0/24 0/22 0/19 0/18 0/11 0/07 
C16Ge4 0/97 0/90 0/81 0/76 0/4٨ 0/32 

C15Ge5 1/33 1/24 1/11 1/04 0/65 0/43 
C19Si1 2/60 2/42 2/18 2/03 1/28 0/85 
C18Si2 0/54 0//50 0/45 0/42 0/26 0/18 
C17Si3 3/12 2/90 2/61 2/43 1/53 1/028 
C16Si4 0/14 0/13 0/12 0/11 0/06 0/04 
C15Si5 0/50 0/46 0/42 0/39 0/24 0/16 

  )K-1(اختلاف فاکتور شایستگی
Z (p-type) – Z (n-type) 

 T/ K 278 283 293 300 350 400 

C19Ge1 0/03 0 0 0 0 0 

C18Ge2 0/03 0 0 0 0 0 

C17Ge3 0/02 0/01 0/01 0/05 0 0 

C16Ge4 0/04 0/02 0/02 0/02 0/02 0/01 

C15Ge5 0/06 0/03 0/02 0/02 0/01 0 

C19Si1 1/67 1/54 1/39 1/29 0/82 0/54 

C18Si2 0/01 0 0 0 0 0 

C17Si3 0/06 0 0 0 0 -0/002 

C16Si4 -0/01 -0/01 -0/01 -0/01 -0/01 -0.01 

C15Si5 0/01 0 0 0 -0/01 0 
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  V/K مختلفساختارها در دماهاي نانوضریب سیبک  .1نمودار

  
  

  nGen-20C و nSin-20C ساختارهاينانوبراي  دمابر حسب  Z(K-1( فاکتور شایستگی .2نمودار

  
  

توان نتیجه گرفت که هر یک از جفت ساختارهاي می
در   pي نوعرسانانیمدر دماي بالا با  n ي نوعرسانانیم

توانند سامانۀ ترمو الکتریک مناسبی دماي پائین، می
تشکیل دهند. هر چه گرادیان دمائی بین دو ساختار در 
یک سامانۀ ترموالکتریکی بیشتر باشد، مقدار ولتاژ 

 ی ترموالکتریکی سامانه بیشتر استیتولیدي و کارآ

از اینرو جفت ساختارهاي پیشنهاد شده در  .]46و47[
سامانۀ ترموالکتریکی، با اختلاف براي هر  3جدول

اند. معیار انتخابِ جفت دمائی بزرگتر، انتخاب شده
ساختار، اختلاف بیشتر ضریب سیبک دو ساختار در 

است.  1و نمودار 2دو دماي داده شده در جدول
 1Ge19Cدهد که جفت ساختارهاي نشان می 2جدول

با ضریب  pي نوع رسانانیمعنوان هکلوین ب 278در 
بعنوان  کلوین 400در  1Ge19C وV/K 0034/0 سیبک

 ،-V/K0024/0 با ضریب سیبک nي نوع رسانانیم
دهند. پس سامانه ترموالکتریکی مناسبی تشکیل می

-0.006
-0.005
-0.004
-0.003
-0.002
-0.001

0
0.001
0.002
0.003
0.004
0.005
0.006

270 290 310 330 350 370 390 410

S/
 V

ol
t.k

-1

nSin-20C  C19Ge1 و nGen-20Cضریب سیبک نانو ساختارهاي 
C19Ge1
C18Ge2
C18Ge2
C17Ge3
C17Ge3
C16Ge4
C16Ge4
C15Ge5
C15Ge5
C19Si1
C19Si1
C18Si2
C18Si2
C17Si3
C17Si3
C16Si4
C16Si4
C15Si5
C15Si5

   pنانو ساختار نوع 

  n ساختار نوع  نانو
/ k دما

0
0.2
0.4
0.6
0.8

1
1.2
1.4
1.6
1.8

2
2.2
2.4
2.6
2.8

3
3.2
3.4

278 283 293 300 350 400 278 283 293 300 350 400

Z 
( K

-1
)

p و  نوع  nدر نانو ساختارهاي نوع  Zفاکتور شایستگی

pو نوع  1=استخلاف

pو نوع  2= استخلاف

pو نوع  3= استخلاف

pو نوع  4= استخلاف

pو نوع  5= استخلاف

nو نوع  1= استخلاف

nو نوع   2=استخلاف 

nو نوع   3=استخلاف 

nو نوع   4= استخلاف

nو نوع  5= استخلاف

K /دما 

C20-nGen C20-nSin
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در  pاز نوع  1Ge19Cتوان سامانۀ ترموالکتریکی با می
با در دماي بالا،  nاز نوع  1Ge19Cدماي پایین و 

اختلاف دمائی بزرگ ایجاد کرد. همچنین با ساختار 
3Si17C از نوع p  و از نوعn  ،با اختلاف دمائی بزرگ

شود. سامانۀ ترموالکتریکی پیش بینی میامکان ساخت 
بیشترین ضریب سیبک  ،nGen-20Cبین ساختارهاي 

در همۀ  pي نوع رسانانیمترین عدد) براي (مثبت
شود و در ساختارهاي می مشاهده 1Ge19Cدماها، در 

nSin-20C  (منفی ترین عدد) کمترین ضریب سیبک
 3Si17Cدر در همه دماها،  n ي نوعرسانانیمبراي 

توان از دو ساختار دست آمده است. بنابراین میهب
1Ge19C  3وSi17C  با اختلاف دمائی بزرگتر در ساخت

جفت  3در جدولسامانه ترمو الکتریکی استفاده نمود. 
که امکان تشکیل سامانۀ   pوn ساختارهاي نوع 

  ترموالکتریکی را دارند، آمده است. 
انتخاب جفت ساختارها در سامانه ترموالکتریکی 

بر اساس مقادیر ضریب سیبک  ) که3(جدول
)، صورت گرفته است، با معیار فاکتور 2(جدول

 شایستگی مطابقت دارند.

محاسبه و نتایج  5ۀبا معادلفاکتور شایستگی ساختارها 
نشان  2نمودار داده شده است. 2و نمودار 4در جدول

دهد که مقادیر فاکتور شایستگی براي ساختارهاي می
روند یکسانی دارد. در هر دو ساختار  nو نوع  pنوع 

nSin-20C  وnGen-20C 1-5ازاي بهn=  ،با افزایش دما ،
فاکتور شایستگی، کاهش یافته است. بین ساختارهاي 

nGen-20C  در همۀ دماها، بزرگترین فاکتور شایستگی
است. نیز در  78/1 ات 58/0 در گسترة 1Ge19Cمربوط به

بزرگترین nSin-20C ساختارهاي همۀ دماها، بین
 12/3 تا 30/1در گسترة عددي  3Si17Cدر Z فاکتور

 Zمقادیر فاکتور =n 1و 3ازاي بهدست آمده است. هب
 =2,4,5nازاي و به nGen-20Cبزرگتر از  nSin-20Cدر 

کوچکتر است. بر اساس گزارشاتی که در مراجع دربارة 

ایجاد سامانه ترموالکتریکی با بازده بزرگتر، وجود دارد، 
و در بهترین  ]36[ باید فاکتور شایستگی بزرگتر از یک

طبق نتایج  پسباشد.  ]34و35[ 3بزرگتر از مورد 
مناسبترین ساختارها براي سامانه  4جدول

  nSin-20Cو در  =nGen-20C) 1,2,5(nترموالکتریکی، 

براي نوع  =1,3n و با nي نوع رسانانیمبراي  =3n با
p  با فاکتورZ شود.بزرگتر از یک، پیشنهاد می  

اختلاف بزرگی بین فاکتور شایستگی  2در نمودار
3Si17C 3 وGe17C شود.در همۀ دماها مشاهده می  

براي   pو نوع  nاختلاف فاکتور شایستگی نوع 5جدول
دهد. در هر ساختار در دماهاي مختلف را نشان می

همۀ دماها بیشترین اختلاف در ساختارهاي با 
و در ساختارهاي با  5Ge15Cاستخلاف ژرمانیم در 

 آمده است. دستهب 1Si19C در  Siاستخلاف 

 گیرينتیجه
در این مطالعه، با اندازه گیري ضریب سیبک و فاکتور 

 در سطح کوآنتومیبطریق محاسبات  شایستگی
و   pهاي نوعرسانانیمدر  ،LSDA/6-31Gمحاسباتی

و  nGen-20Cاز فولرن کاسه اي استخلاف شده  nنوع 
nSin-20C، ی، یسامانه ترموالکتریکی با بالاترین کارآ

ضریب سیبک ساختارها با افزایش است.  شدهمعرفی 
کاهش  pهاي نوع رسانانیمدر  K400تا  K 278دما از

با جفت  یابد.افزایش می nهاي نوع رسانانیمو در 
در دماي بالا و   nي نوعرسانانیمساختارهاي 

در دماي پائین، می توان سامانۀ ترمو   pي نوعرسانانیم
الکتریکی مناسبی تشکیل داد. با محاسبات انجام گرفته، 

 1Ge19Cساختار شود که بتوان جفت بینی میپیش
ي رسانانیمعنوان به 3Si17Cو  p ي نوعرسانانیمعنوان به

با اختلاف دمائی بزرگتر را براي ساخت سامانه  n نوع
تور شایستگی نمود. نتایج فاکترمو الکتریکی انتخاب 
کند. بزرگترین فاکتور یید مینیز این انتخاب را تأ

 1Ge19Cراي ب nGen-20C شایستگی در بین ساختارهاي
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و در بین ساختارهاي  78/1 و با مقدار K 278 در دماي
nSin-20C 3 برايSi17C  در دمايK400 03/1با مقدار 

تعداد  nGen-20C از ساختارهاينتیجه شده است. 
و از  pو نوع  nي نوع رسانانیماز   n=1,2,5استخلاف

 =1,3nو  =3nتعداد استخلاف  nSin-20Cساختارهاي 
، با فاکتور pو نوع  nي نوع رسانانیمعنوان ترتیب بهبه

شایستگی بزرگتر از یک، در ساخت سامانه 
  توانند استفاده شوند.ترموالکتریکی می
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