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Abstract 
In this work, using the tight-binding approximation and kinetic coefficient matrix, the electrical and 

thermoelectric properties of four different configurations of single/bilayer graphene junctions with armchair 

and zigzag edges are studied. These electrical transport properties include the electrical conductivity 

coefficients (G), thermal conductivity (휅 ), thermoelectric power (S) and figure of merit (ZTe), which are 

suitable for designing thermoelectric devices. The numerical results show that the system can exhibit a 

metallic or semiconductive behavior with a special edge under different geometric conditions. This makes 

it possible to exhibit that the thermoelectric power and thermoelectric performance of a relatively large size 

under particular conditions. In addition, the role of carriers (electron or hole) is clearly demonstrated in 

terms of electrical and thermoelectric properties. The results may be useful in designing nanoelectronic 

devices based on two-dimensional layers.  

Keywords: Thermoelectric properties, Seebeck coefficient, Bilayer graphene junctions, Tight-binding 

approximation 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
ه تحت   باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقال

اثرات هندسی بر روي خواص ترموالکتریکی در اتصالات گرافینی تک 
  اياي/دو لایهلایه

  ،2اصغر شکريعلی ،2و1نادیا سلامی
 ایران یاسوج، اسلامی، آزاد دانشگاه یاسوج، واحد گروه فیزیک،1

 ایران، تهران ،19395-3697ص. پ.  ،پیام نور دانشگاه، دانشکده علوم پایهفیزیک، گروه 2

 12/08/1399پذیرش:    19/12/1398ویرایش نهائی:    09/12/1397دریافت: 
10.22055/JRMBS.2020.16179 Doi link: 

  دهیچک
یکی و ترموالکتریکی چهار پیکربندي مختلف خواص الکتر استفاه از تقریب بستگی قوي و ماتریس ضرایب جنبشی،له با در این مقا

شود. این خواص ترابرد الکتریکی مطالعه میو زیگزاگی  شکل صندلیهاي اي با لبهاي/دولایهلایهاز نانونوار گرافینی اتصالات تک
که  دنباشمی )ZT) و شاخص شایستگی (푆)، توان ترموالکتریکی (휅ی گرمایی ()، رسانندگ퐺سانش الکتریکی (رضرایب شامل 

سیستم  مختلف دهد که تحت شرایط هندسیعددي نشان می . نتایج محاسباتالکترونیکی مناسب هستندترموبراي طراحی ادوات 
شود که توان ترموالکتریکی و کارایی ث میاین باعرسانایی با گاف قابل تنظیم از خود نشان دهد. نیم تواند رفتار فلزي ومی

ها (الکترون یا ترموالکتریکی مختلف و نسبتاً بزرگی تحت شرایط خاص اتصالات از خود نشان دهند. همچنین نقش نوع حامل
طراحی ممکن است در  شود. نتایج این مقالهوضوح نشان داده میحفره) نیز در ایجاد خصوصیات الکتریکی و ترموالکتریکی به

   هاي دو بعدي مفید باشد.ادوات نانوالکترونیکی مبتنی بر لایه

  ، تقریب بستگی قويگرافین اياتصالات دو لایه، توان ترموالکتریک ،خواص ترموالکتریکی واژگان:دیکل

  مقدمه
از  اي، یکیعنوان یک علم میان رشتهبهفناوري نانو    

 بادر ساختارهاي معمولاً که است کاربردي  هايدانش
) نانومتر 100تا  1حدود ( یک میکرومترابعاد کمتر از 

مقیاس کاري مواد در دست آن. اهداف شوندبررسی می
کنترل آنها در  ۀوسیل، بهقطعاتاتمی و تولید مواد و 

بر همین مبنا و با  .]1[ ستا هاها و مولکولسطح اتم
گیري با هاي ساخت و اندازهگسترش روزافزون دستگاه

دقت بالا، محققین توانستند ساختارهاي دوبعدي مانند 
ژرمنین، مولیبدن دي گرافین، فسفرین، سیلیسین، 

                                                        
مسئول سندهینو : aashokri@pnu.ac.ir  

 

طوري که سولفاید، بورن نیتراید و غیره تولید نمایند به
حالت توده از خود فردي را نسبت بهخواص منحصر به

  . دهندنشان می
 ]2[ هاي کربنگرافین یکی از آلوتروبدر این بین، 

العاده در رسانندگی داشتن خواص فوقدلیل به
بالا و  الکتریکی و رسانندگی گرمایی، چگالی

، رسانندگی الکتریکی هاي بارپذیري حاملتحرك
 ویژهاي به ماده ]4] و خواص مکانیکی [3اپتیکی [

 خواص ،از جمله خواص آن تبدیل شده است.
به  مقالهکه در این  باشدترموالکتریکی می الکتریکی و
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هاي اي متشکل از اتمگرافین صفحه. پردازیما میآنه
دلیل بهاست که اي لانه زنبوري کربن با ساختار شبکه

امروزه بسیار مورد توجه قرار  ،داشتن خواص رسانندگی
کربن در گرافین در -طول پیوند کربن گرفته است.

ساختار  ،گرافین ۀلایاست. تک نانومتر 142/0د حدو
ساختارهاي کربنی است که راي ساخت نانوبنایی بزیر

گرافین گرافین،  ۀلایاز روي هم قرار گرفتن همین تک
سه بعدي  ةتوداي و در نهایت اي، چند لایهدو لایه

این صفحات از نوع نش کهمشود. برگرافیت تشکیل می
 .استنانومتر  335/0بین صفحات  ۀواندروالسی و فاصل

لایه را گرافین کم لایه و  10تا  5هاي گرافینی از لایه
گرافین ضخیم  یا گرافین چند لایهلایه را  30تا  20بین 
 فلزيشبه خاصیتلایه نامند. گرافین خالص تکمی

گرافین طیف  در]. 5[ دهدمینشان  )نواري صفر گاف(
هاي دیراك بدون جرم یف فرمیونها شبیه به طحامل

  .]6[ باشدمی
 هايطور مستقیم به تعداد لایههخصوصیات گرافین ب

با برش صفحه گرافین  گرافین موجود بستگی دارد.
 هاالکترونصورت یک نوار باریک و محدود کردن به

گرافین  ونیدر ساختار الکتر نواري گاف ،در یک نوار
شود (بعضی اوقات به آن مهندسی گاف نواري میایجاد 

بار الکتریکی  هايحامل در این حالت،. شود)گفته می
از  .شونددر یک سیستم شبه یک بعدي محدود می

مرزي و محدودیت در مرزها وجود شرایط طرفی دیگر، 
ی براي تابع موج الکتریک کوآنتومیمحدودیت  سبب

در طیف انرژي، گاف  کوآنتومیاین محدودیت  شود.می
نانونوارهاي گرافینی در واقع بلورهاي . دکنایجاد می

푠푝کربنی یک بعدي با هیبریداسیون و در مرزهاي  	
اند که داراي پیوندهاي گرفته کربنی قرار هاياتم 1هالبه
این نوارهاي باریک و کشیده کربنی  هستند. 2ویزانآ

اي هاي لبههایی هستند که سبب ایجاد حالتحاوي لبه

                                                        
1Edges 

و خواص الکترونی، شیمیایی و مغناطیسی متفاوتی 
این مرزها،  ةحسب نوع و اندازحالت توده، بر نسبت به

نانونوارها ها در این طور کلی ساختار لبهبه ].7شوند [می
، زیگزاگ و یا دارندلی دستهصورت صتواند بهمی

اي وجود این الگوهاي لبه .ترکیبی از این دو باشد
 سبب تغییر یابد،همچنان که پهناي نوارها افزایش می

 شودمی(گذار فاز) فلز به شبهرسانا نیم پیوسته خواص از
]8.[   

با توجه به خواص الکتریکی و ترموالکتریکی گرافین، 
خصوص در ادوات زیادي براي آن بهکاربردهاي 

اند. براي بینی کردهها پیشترانزیستورالکترونیکی مانند 
کنترل  گرافیننواري  گافبر روي نیاز است که این کار 

دان اعمال میبا عنوان مثال، به]. 4-5و9[ داشته باشیم
اي گرافین، دولایه جی عمود بر صفحۀالکتریکی خار

گرافین  (ابرشبکه) کارگیري اتصالاتهب
 اي، انباشت ناخالصی، ایجاد نانوحفرهاي/دولایهلایهتک

گاف نواري در گرافین تواند میدر آن و غیره  (پاد نقطه)
  .]10و11[ دنایجاد نمای

اهمیت علم ترمودینامیک در  در این مقاله، با توجه به
الکتریکی  الکترونیکی مبتنی بر گرافین، خواصادوات 

نانونوارهاي گرافین در اتصالات و ترموالکتریکی 
بررسی  را هاي مختلفاي با پیکربندياي/دولایهلایهتک
بعد از  این صورت است:بندي مقاله بهترتیبکنیم. می

هاي اخیر بر روي گرافین و مرور مختصري بر پیشرفت
فرمولبندي مورد نظر براي بررسی خواص نانونوار آن، 

ترابرد الکتریکی و گرمایی نانوساختار مبتنی بر آن 
یب مختلف شامل اها، ضرشود. از روي آنبررسی می

)، توان 휅)، رسانایی گرمایی (퐺رسانش الکتریکی (
) ZTشایستگی ( شاخص) و 푆ترموالکتریکی (

این  وند.شاستخراج و براي چهار پیکربندي مقایسه می

2 Dangling Bonds 



    38                                                 1399، پاییز3، شمارة10اي، دورةذرههاي بسمجلۀ پژوهش سیستم   

 

نتایج و توصیف آنها در بخش سوم آمده است. در بخش 
  شود.کلی ارائه می ۀبندي و نتیجآخر مقاله جمع

 
  محاسباتیکارهاي 

در این قسمت، فرمولبندي نظري بر روي خواص    
و همچنین  ايلایهتکترموالکتریکی ساختار مبتنی بر 

) 1شکل(چهار پیکربندي مطابق  دولایه نانونوار گرافینی
ۀ متناهی که کنیم. براي این کار یک وسیلبررسی می

نهایت محدود شده است را بیدو الکترود نیم وسیلۀبه
گیریم که در آن جریان الکتریکی و جریان در نظر می
دلیل اختلاف ولتاژ و اختلاف دما ترتیب بهگرمایی به

شود. براي سادگی از اثرات بین دو الکترود ایجاد می
  کنیم. نظر میفونون و اثرات اسپینی صرف-الکترون

) 2(شکل هنگامی که در دو طرف دستگاه ترموالکتریکی
وجود داشته ) 푉∆و اختلاف ولتاژ ( )푇∆( اختلاف دما
انتهاي منطقه گرم به ۀبار از انتهاي منطقهاي باشد حامل

در  آید.روند و جریان الکتریکی بوجود میسرد می
وجود میدان شارش بار به ترموالکتریکیهاي سیستم

با  به گرادیان دما وابسته است. گرما الکتریکی و شارش
جریان  ،کلاسیک بولتزمانانتقال نیمه ۀاستفاده از معادل

 ]12صورت [به گرمایین و جریابار 

     
        

,

.Q

J q v g f d

J q v g f d 
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1  
q که در آن شوندمحاسبه می e  الکتریکی بار

 الکترون، g k هاچگالی حالت ، v k سرعت 

،هاحامل      1
1 expf   


    k k 

 در نمونه هاحامل اشغالتوزیع تابع 
B

1
k T  ،T 

  . باشندالکترودها می الکتروشیمیایی پتانسیل دما و 
هاي الکتریکی و گرمایی که از در رژیم خطی، جریان

ز الکترود چپ به الکترود راست ساختار مورد نظر ا

و اختلاف دما  Vاختلاف ولتاژ بایاس  ۀواسطبه
T 12ماتریسی [ ۀمعادلصورت بهد نشوري میجا[  
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با  Ln ،در اینجا .شوندنوشته می 0 2n   ضریب
  	  شود.داده می ذیل ۀجنبشی است که با رابط
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در این رابطه،  T E  تابع احتمال عبوردهی الکنرون

است. با داشتن احتمال عبوردهی،  Eفرودي با انرژي 
گیري بر روي انرژي ضرایب جنبشی مختلف با انتگرال

را در  توان سهم الکترونیآید. پس از آن میدست میبه
 ضریب رسانش الکتریکی 2

0LG q  و ضریب
   صورت رسانش گرمایی به

4                              
2
1

2
0

1 L .e
L

T L


 
  

 
  

ضریب (توان ترموالکتریکی ، همچنینمحاسبه نمود. 
 نسبت میدان الکتریکیکه ) بکسی V   به 

، صفر باشداختلاف دما است وقتی که جریان الکتریکی 
  شود:زیر داده می ۀبا رابط

5                                           .VS
T


 


   

ضریب توان  ،5ۀو رابط 2تفاده از معادلۀ ماتریسیسبا ا
  زیر محاسبه شود: تواند براساس رابطۀترموالکتریکی می

6  1

0

.LS
qTL

   

نوع تواند در یک ساختار میعلامت توان ترموالکتریک 
ها حامل بار الکترون کهوقتی  را تعیین کند.حامل بار 

هاي در جهت هستند، گرادیان دما و میدان الکتریکی،
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گیرند و در این حالت علامت توان مختلف قرار می
  شود.میترموالکتریک مثبت 

انرژي حرارتی یک ماده ( تبدیل انرژي حرارتی به ةبازد
صورت از طریق یک کمیت بدون بعد که به الکتریکی)،

شایستگی  شاخص eZT ته شده، تعیین شناخ
 ها وترموالکتریکی یخچال یا بازده کارایی شود.می

، بنابراین رودبالا می، eZTبا افزایش  ژنراتورها
 مناسبی از ساختارهايهاي زیادي براي یافتن تلاش

 شاخص .]13[ شده استانجام بالا  eZTبا  رساناها،نیم
  صورت شایستگی را به

7                                      
2

.e
e

GSZT T


  

، رسانایی الکتریکیکه توسط سه پارامتر  کنیمتعریف می
  .شودتعیین میو رسانش گرمایی توان ترموالکتریکی 

با استفاده از روش  2ۀضریب عبوردهی وسیله در رابط
در نواري بر اساس فرمالیزم تابع گرین تکبستگی قوي 

هاي کنشو با درنظر گرفتن تقریب برهمرژیم همدوس 
 ]. 15-14[ نزدیکترین همسایه انجام شده است

 
 .شکلصندلی :بو زیگزاگی  :واره نانونوارهاي الفنماي طرح .1شکل

و  zN (8، هاي زیگراگیهاي (خطنانونوار زیگزاگی با تعداد یاخته

                                                        
1 Tunneling field emission transistor (TFET) 

نشان  aN (14، هاي دوتاییهاي (خطشکل با تعداد یاختهنانونوار صندلی
 .نانومتر هستند 1,619، 1,563اهاي داراي پهن ترتیب، که بهداده شده است

 گیريبحث و نتیجه
مبتنی  چهار پیکربندي، 1مطابق شکل این بررسیدر    

لایه و دولایه نانونوار گرافینی مورد مطالعه قرار بر تک
متشکل از دولایه نانونوار  C1گرفته است. پیکربندي 

آل در هر سه ناحیه (الکترودهاي راست و گرافینی ایده
 ) با ساختار و پهناي مشابه است.میانیچپ و ناحیه 

است  میانی ۀاي در ناحیشامل یک دو لایه C2پیکربندي 
 هر دو پایینی) به ۀبالایی (یا لای ۀاي که لایگونهبه

 C3الکترودهاي راست و چپ متصل است. پیکربندي 
بالایی  ۀگرافینی است که لایاي نانونوار مشکل از دولایه

به الکترود چپ اما لایه پایینی به الکترود راست متصل 
توانند تنها از طریق ها میحامل در این حالت،است. 

اي نانونوار هاي عمودي از طریق دولایهکنشبرهم
(به آن ترانزیستور گسیل میدانی  عبور کنندگرافینی 

 میانی ۀناحی. شود)نیز گفته می 1TFETزنی تونل
از تک لایه نانونوار گرافینی تشکیل شده  C4پیکربندي 

است در حالی که الکترودهاي راست و چپ از 
  .ندااي نانونوار گرافینی تشکیل شدهدولایه

منظور تحقیق و طراحی ادوات به ،در این مقاله
ترموالکتریک مبتنی بر نانونوارهاي گرافینی با کارایی 

 این راستا،محاسبات عددي انجام شده است. در بالا 
خواص ترموالکتریک از قبیل رسانندگی الکتریکی، 

توان ترموالکتریکی سهم الکترونی رسانندگی گرمایی، 
 در هر یک از شاخص شایستگیضریب سیبک و یا 

چهار پیکربندي معرفی شده با دو نوع پایانه متفاوت 
با  شوند.محاسبه میها در لبه شکلصندلی و زیگزاگی

در دو جهت خاص و  گرافین دو بعدي ۀلایبریدن تک
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 شکلصندلیو  یهاي زیگزاگنواربا پهناي مشخص، نانو
هاي تعداد خط بهها نوارشوند که پهناي این نانومی مدل

در  ترتیببههاي دوتایی تعداد خط و زیگزاگی
در  زیگزاگی و آرمچیري بستگی دارند. هاينوارنانو

هاي خطهاي (یاختهداد عواقع نانونوار زیگزاگی با ت
با تعداد  شکل صندلیو دو نانونوار  zN( 8، زیگراگی

که به  15و  aN( 14، هاي دوتاییخطهاي (یاخته
 نانومتر 1743/1و 619/1، 563/1ي هاترتیب داراي پهنا

پهناي  .را ببینید) 1(شکل شوندمیطالعه م هستند،
ترتیب مطابق شکل به نانونوار زیگزاگی و صندلی

z هايرابطه
z 03

2
NW a  وa

02a
NW a 

0که  ،آینددست میبه 0.249a nm  ثابت شبکه
ین ثابت شبکه نانونوار زیگزاگی همچن گرافین است.

0xT)، شکلصندلی( a )03xT a(  در نظر گرفته
 Mاز یک ساختار یک بعدي شامل  وسیلهاست.  شده

 الکترودساخته شده است که به دو  نوارسلول واحد نانو
وصل  نوارنهایت چپ و راست متشکل از نانوبینیمه

هاي واحد در محاسبات تعداد سلولۀ در همشده است. 
10Mمیانی  ۀناحی  در همه  شوند.در نظر گرفته می

نواري شامل -ستگی قوي تکمحاسبات تقریب ب
جمله کار گرفته شده است. مقدار به zpهاي اوربیتال

بین  صفحه-متر انتگرال پرش دروناپارانرژي و  خود
- الکترون 66/2ترتیب صفر و ها بهنزدیکترین همسایه

پارامتر انتگرال  علاوه بر آن،. شوندمیولت درنظر گرفته 
اي (عمودي) بین نزدیکترین صفحه-پرش بین

   .]61[است شده  استفادهولت الکترون 4/0ها همسایه

  

 
 هاي مختلف اتصال گرافین در حالتپیکربنديواره نماي طرح .2شکل

اي متقارن، (ج) تک اي/تک لایهاي/دو لایهاي (ب) تک لایه(الف) دو لایه
اي/دو اي/تک لایهنامتقارن و (د) دو لایه اياي/تک لایهاي/دو لایهلایه
  در هر قسمت تصویر از بالا و از کنار نشان داده شده است. .ايلایه
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درنظر گرفته شده در این مطالعه  سه نانونوار گرافینی
خواص فیزیکی متفاوتی اما مشابه  ي تقریباًهاپهنا داراي
 اتصالات که دهدمیمحاسبات عددي نشان . دارند
 ،نانونوار زیگزاگی مورد مطالعه ايلایه و دولایهتک

می ۀ پاشندگی سهموي از خود نشان رفتار فلزي با رابط
 ترازها در دومین نوار اطراف ثر حاملؤدهند. جرم م

 0m0,155 این نانونوار زیگزاگی  لایهفرمی در تک
 شکلصندلیدر مقابل نانونوار  .است شده زده تخمین

ي از خود نشان نانومتر خاصیت فلز619/1با پهناي 
فاقد جرم هاي نسبیتی د که سرعت فرمی حاملدهمی
متر بر ثانیه  2,984×510دولایه همچنین لایه و تک

 تک لایۀاین در حالی است که . است دست آمدهبه
نانومتر شبیه یک 743/1نانونوار آرمچیري با پهناي 

 ولتالکترون6/0 حدود گاف نواري ةبا انداز رسانانیم
 هايحامل کند کهبینی میپیش کند. این رفتاررفتار می

در  .]15[ دباشنمی 0m0,014جرم  داراينسبیتی بار 
نانونوار زیگزاگی با  ، خواص ترموالکتریکی3شکل

شده  در چهار پیکربندي معرفینانومتر 563/1پهناي 
C1 ،C2 ،C3  وC4 کلوین300در دماي  2مطابق شکل 

یکربندي خاصیت در هر چهار پ ارائه شده است.
 ودرکه انتظار می يطورهمانشود. رسانایی مشاهده می

، C2ساختارهاي رسانش الکتریکی تا حد زیادي در 
C3  وC4  نسبت به ساختارC1 دلیل . یابدمی کاهش

 توضیح داده شود: صورت زیرتواند بهاین کاهش می
ار انرژي معین در یک ساختار ها در یک نوالکترون

در نتیجه تداخل سازنده  C1مانند  آلاي ایدهدوره
تناوب سیستم در اگر که توانند عبور کنند. در حالیمی

حفظ نشود، رسانش  C4و  C2 ،C3سه ناحیه مانند 
رسانندگی  که اگر چه خواهد شد. کاسته هاالکترون

کلوین  در دماي نزدیک به صفر C1الکتریکی پیکربندي 
گونه خواهد داشت که افزایش دما باعث رفتار پله

انتقال  .انحراف پیدا کند تا حدي شود از این رفتارمی

عنوان پیکربندي ویژه در به C3پیکربندي  ها درالکترون
هاي عمودي کنشاین مطالعه، تنها از طریق برهم

الکتریکی گیرد. رسانش ضعیف واندروالسی صورت می
  هاي فروديانرژي الکترون اغلبدر در این پیکربندي 

است. نکته جالب  C4و  C2 دو پیکربندي دیگر کمتر از
رسانش  مقداردر مورد این ساختار این است که 

نحوي که میانی بستگی دارد به ۀناحیطول ها بهالکترون
میانی، مقدار  ۀرسد، با افزایش طول ناحینظر میبه

این پیکربندي برخلاف سایر  ها دررسانش الکترون
  یابد. ها افزایش میپیکربندي

هاي گرمایی در پیکربنديسهم الکترونی رسانندگی 
C2 ،C3  وC4  نسبت به پیکربنديC1 تا حدي مشابه 

رسانش  هاي. در منحنیاسترسانندگی الکتریکی 
الکتریکی و گرمایی در هر چهار پیکربندي، تقارن 

نتایج شود. علاوه بر این، حفره مشاهده می-الکترون
 )ضریب سیبکتوان ترموالکتریکی (یا دهند که نشان می

بستگی  هاشیمیایی در سیستم پتانسیلشدت به انرژي به
یک اختلاف دما در خوبی مشخص است، که دارد. به

دو الکترود راست و چپ در حالت پایا منجر به اختلاف 
پتانسیل شیمیایی در دو الکترود و در نتیجه باعث ایجاد 

ها شود. بنابراین غلظت حاملها میشار پخشی حامل
کند و باعث ایجاد و گرم تغییر می در دو الکترود سرد

  شود.یک ولتاژ ترموالکتریک می
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سهم الکترونیکی رسانندگی  ب: رسانایی الکتریکی الف: وابستگی .3شکل

ایستگی سهم الکترونیکی شاخص ش و د: توان ترموالکتریکی ، ج:گرمایی
تابعی از انرژي پتانسیل شیمیایی در  حسب(کارایی ترموالکتریکی) بر

پهناي بر نانونوار زیگزاکی گرافینی به هاي مختلف مبتنیپیکربندي
   .نانومتر563/1

  

ها هاي حاملوابسته به چگالی حالت تمام این رفتارها   
تواند از طریق اعمال است. از این رو ضریب سیبک می

 ،]18[ آلایش جانشینی ،]17[ میدان الکتریکی خارجی
تهی، آلایش از طریق جاي، ]18[ آلایش جذب شیمیایی

هاي از آنجا که سیستم .و غیره تنظیم شود ]19[ کرنش
شدت وابسته هاي بهپیشنهاد شده داراي چگالی حالت

 توان ترموالکتریکی، بنابراین هستندبه انرژي و متنوعی 

                                                        
1 p-type doping 

توان انتظار داشت. از متفاوت و قابل تنظیمی را می
آلایش،  وسیلۀانرژي پتانسیل شیمیایی بهطرفی دیگر، 

تواند تغییر اعمالی و همچنین دماي اعمالی می ولتاژ
سیستم باعث  1طور مثال، آلایش نوع گیرندهکند. به

سمت نوار ظرفیت هشود که پتانسیل شیمیایی بمی
ی پتانسیل شیمیایی منفجا شود که این منجر بهجابه
0وقتی شود. می  ( 0)  ، توان ترموالکتریکی

شود می (منفی) مثبتو توضیحات بالا  4معادلۀمطابق با 
بزرگ حول لبه نوار  به مقادیر نسبتاًهادي در مواد نیمهو 

توان علامت  یعنی رسد.می) رسانش(ظرفیت 
ها باشد. تعیین کنندة نوع حاملتواند میترموالکتریک 

توان مقدار قدرمطلق بیشینه  ،ساختارهادر این 
شود که پتانسیل شیمیایی وقتی ظاهر می ترموالکتریکی

Bk چند ۀاي از مرتبدر فاصله T 20[ از لبه گاف باشد[ .
غیرصفر تنها در نواحی توان ترموالکتریک  طور کلی،به

شود که شیب منحنی رسانش غیرصفر باشد. ظاهر می
توان همچنین، تغییر سریع رسانش منجر به 

همین دلیل در ساختار به شود.بزرگی می ترموالکتریکی
C1 1و1بین [ انرژي حدوداً ةکه رسانش در باز- [

ماند، توان ترموالکتریکی در ثابت باقی می ولتالکترون
شود در یاین محدوده صفر است و همچنین مشاهده م

Bk چند ةمحدود T هایی که رسانش تغیرات در انرژي
قابل توجهی داشته است، توان ترموالکتریکی داراي 
مقدار قابل توجهی است. در همین راستا، از آنجا که 

تغییرات  C3و  C2 هايرسانش الکتریکی در پیکربندي
بنابراین بیشتري نسبت به سایر ساختارها دارد، 

کنند، که توان بینی میمحاسبات عددي ما پیش
، مقدار بیشتري هاترموالکتریکی در این پیکربندي

طور عددي خصوص در اطراف تراز فرمی دارد، که بهبه
 میکروولت بر کلوین و -93/141مقدار آن به 

میکروولت بر کلوین در آلایش نوع دهنده 96/143
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0.54ترتیب در به  2ار ختدر سا ولتالکترونC  و
0.48 3در ساختار ولت الکترونC  در دماي
مشاهده ، رفتار نوسانی رسد. علاوه براینکلوین می300

ها و به رقابت بین الکترون شده در توان ترموالکتریکی
ترتیب بهشود، که آنها ها در سیستم نسبت داده میحفره

0Sوقتی    0وS  هاي غالبی در باشد، سهم
   ضریب سیبک دارند.

 
هم الکترونیکی رسانندگی س وابستگی الف: رسانایی الکتریکی ب: .4شکل

سهم الکترونیکی شاخص شایستگی  و د: توان ترموالکتریکی گرمایی، ج:
تابعی از انرژي پتانسیل شیمیایی در  حسبترموالکتریکی) بر(کارایی 
پهناي گرافینی به شکل صندلیهاي مختلف مبتنی بر نانونوار پیکربندي

  .نانومتر619/1
  

                                                        
1junction 

این موضوع اشاره شود  همچنین با ارزش است که به
حفره وجود دارد -هایی که تقارن الکترونکه در سیستم

-(حول مرکز گاف(ندارد)، حول انرژي فرمی صفر 

  بک پاریته فرد دارد. نواري)، ضریب سی
شاخص شایستگی هر چهار  بعدپارامتر بی د،3شکل در 

از شکل  حسب انرژي فرمی رسم شده است.ساختار بر
پهناي نانونوار زیگزاگی بهشود که دیده می

داراي  3Cو  2C هاينانومتر در پیکربندي563/1
(البته با احتساب سهم بیشترین کارایی ترموالکتریک 

تنهایی) در مقادیر کوچک انرژي فرمی الکترونیکی به
طور که از محاسبات ضریب که هماناست. درحالی

رفت این نانونوار زیگزاگی در بک انتظار مییس
، در انرژي پتانسیل شیمیایی حدود کمتر C1 پیکربندي

ولت کارایی تبدیل انرژي حرارتی به الکترون7/0از 
  الکتریکی و برعکس را ندارد.انرژي 

شکل با  محاسبات مشابهی براي نانونوار صندلی
در چهار پیکربندي نانومتر 743/1و  619/1دو پهناي 

کلوین 300در دماي  C4و  C1 ،C2 ،C3معرفی شده 
و  4هايترتیب در شکلانجام شده است که نتایج آن به

دهد، که برخلاف سه نشان می 4اند. شکلارائه شده 5
آنها  که خاصیت رسانایی در C4و  C1 ،C2ساختار 

هاي نزدیک در انرژي C3شود، در ساختار مشاهده می
رسد. بهتر است به آن اشاره صفر رسانش به صفر می

ثر، تعیین کننده و قابل تنظیم در ؤشود که یک عامل م
میانی  ۀ، طول ناحیC3خواص ترابرد پیکربندي 

ؤثري براي انتقال م است، در واقع این پارامتر) 1(اتصال
نظر است.  مورد ۀها و عبور آنها از وسیلعمودي الکترون

میانی، رسانندگی  ۀرسد با افزایش طول ناحینظر میبه
وسیله با این ساختار افزایش یابد. وضعیت مشابهی در 

الکترونی رسانندگی گرمایی مشاهده  خصوص سهم
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، C4و  C1هاي آنجا که پیکربنديشود. همچنین از می
همین هاي کوچک دارند، بهرسانندگی ثابتی در انرژي

نظر، مقدار  انرژي مورد ةبک در محدودضریب سی دلیل
دهد. در مقابل توان صفر از خود نشان می ۀکمین

نبست به سایر  C2ترموالکتریکی در پیکربندي 
 -22/75ها مقدار بیشتري دارد که مقدار آن به پیکربندي

رسد. همچنین محاسبات پیش میکروولت بر کلوین می
کنند که سهم الکترونیکی کارایی ترموالکتریکی بینی می

نانومتر در 619/1شکل با پهناي  نانونوار صندلی
ها بیشینه مقدار نسبت به سایر پیکربندي C3پیکربندي 

 0,90پتانسیل شیمیایی  درخواهد داشت که 
کلوین 300در دماي  30/0مقدار به ولتالکترون

، رسانندگی الکتریکی فقط در 5رسد. مطابق شکلمی
 پهناي شکل با براي نانونوار صندلی C1پیکربندي 

هاي مورد بررسی مشاهده نانومتر در همه انرژي743/1
ملاحظه در  دلیل تغییرات قابلبه شود. در مقابل،می

رسانش الکتریکی در هر چهار پیکربندي، توان 
شود که مقادیر ترموالکتریکی غیرصفري مشاهده می

هایی با پتانسیل شیمیایی کمتر از قابل توجهی در آلایش
ولت براي توان ترموالکتریکی تخمین زده الکترون4/0

 C2شود. از لحاظ عددي مقدار آنها در دو پیکربندي می
 -68/400و  -94/463ترتیب به مقادیر بیشینه به 3Cو 

عنوان یک نتیجه با به رسند.میمیکروولت بر کلوین 
ارزش در این مطالعه، مقدار الکترونیکی کارایی 

شکل با پهناي  ترموالکتریک در نانونوار صندلی
ترتیب به 3Cو  2Cنانومتر در دو پیکربندي 743/1

کلوین  300در دماي  94/24و  51/7مقادیر قابل توجه به
سبت به همه ساختارهاي مورد رسد که بسیار بیشتر نمی

  مطالعه است.
  

  
گی سهم الکترونیکی رسانند وابستگی الف: رسانایی الکتریکی ب: .5شکل

ایستگی سهم الکترونیکی شاخص ش و د: توان ترموالکتریکی گرمایی، ج:
تابعی از انرژي پتانسیل شیمیایی در  حسب(کارایی ترموالکتریکی) بر

پهناي گرافینی به شکلصندلی هاي مختلف مبتنی بر نانونوار پیکربندي
  .نانومتر743/1

  گیريیجهتن و بحث
چهار پیکربندي خواص ترموالکتریکی  در این مقاله   

مختلف از نانونوار گرافینی اتصالات 
در چهار قالب پیکربندي متفاوت اي اي/دولایهلایهتک

 .ندشدو زیگزاگی مطالعه  شکلصندلیهاي با لبه
نانونوارهاي گرافینی مورد مطالعه داراي پهناي تقریبی 

محاسبات  وتی هستند.امشابه اما خواص فیزیکی متف
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عددي نشان دادند، که مقدار الکترونیکی کارایی 
با پهناي  شکل صندلیترموالکتریک در نانونوار 

ترتیب به 3Cو  2Cنانومتر در دو پیکربندي 743/1
کلوین  300در دماي 94/24و  51/7مقادیر قابل توجه به

ساختارهاي مورد  ۀرسد که بسیار بیشتر نسبت به هممی
  مطالعه است.
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