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Abstract 
In this study, we investigate the electronic and thermoelectric properties of monolayer nanostructures of 

C2B4 and C4B2 by first principles calculations. At the first, we calculated the electronic band structure and 

density of states based on density functional theory (DFT) and using the QUANTUM ESPRESSO 

computational package. The band gap values were obtained as 0.43 eV (direct band) and 1.45 eV (indirect 

band) for C4B2 and C2B4, respectively. Then, based on the calculated electronic energy, we obtain the 

thermoelectric transport coefficients such as the Seebeck coefficient, electrical conductivity, electrical 

thermal conductivity, and dimensionless figure of merit by solving the semiclassical Boltzmann transport 

equation in relaxation time approximation and within Boltztrap computational package. The calculated 

results show almost isotropic transport properties for both nanostructures. In particular, the C2B4 

nanostructure exhibit comparative thermoelectric performance compared to C4B2. Also, the Seebeck 

coefficient and figure of merit of C2B4 is even larger than that of C4B2 under the studied carrier 

concentration and temperature region, so that, the Seebeck coefficient and figure of merit for p-type doping 

at room temperature were obtained as 1765 µV/K and 1.02 for C2B4, and 216 µV/K and 0.81 for C4B2, 

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

مل
 کا

شی
وه

 پژ
قاله

م
خواص الکترونی و ترموالکتریکی نانوساختارهاي پنج ضلعی تک  بررسی 

 با استفاده از اصول اولیه 2B4Cو  4B2Cلایه 
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با استفاده از محاسبات اصول اولیه، مورد  2B4Cو  4B2Cخواص الکترونی و ترموالکتریکی نانوساختارهاي تک لایه در این مطالعه، 
) و استفاده DFTبر پایه نظریه تابعی چگالی ( ي الکترونیهاساختار نواري و چگالی حالت ۀبه محاسب ابتدا،مطالعه قرار گرفته است. 

(گاف مستقیم)  34/0ترتیب هب 2B4Cو  4B2Cبراي  نواري)، خواهیم پرداخت. مقدار گاف QEاسپرسو ( -نتومآمحاسباتی کو ۀبستاز 
سپس، با استفاده از انرژي الکترونی محاسبه شده، ضرایب ترابردي . نددست آمده(گاف غیر مستقیم) الکترون ولت ب 45/1و 

از جمله ضریب سیبک، رسانندگی الکتریکی، رسانندگی گرمایی الکترونی، ضریب عامل توان و کمیت بدون بعد ترموالکتریکی 
 BoltzTraPدر بسته محاسباتی  و در تقریب زمان واهلش با استفاده از معادله ترابردي نیمه کلاسیکی بولتزمنرا  ZTضریب ارزشی 

، نانو ویژههد. بندهنتایج محاسبه شده خواص ترابردي تقریباً همسانگرد براي هر دو نانوساختار را نشان میآوریم. دست میهب
دهد. همچنین، ضریب سیبک و ضریب ترموالکتریکی را نمایش می ۀنسبی برجست عملکرد، 2B4Cدر مقایسه با  4B2Cساختار 

که مقدار ضریب سیبک و طوري هب ،تر است، بزرگ2B4Cدمایی مورد مطالعه از  ۀها و ناحیدر غلظت حامل 4B2Cارزشی براي 
 81/0و  2B4C ،V/Kµ 216و براي  02/1و 4B2C، V/Kµ 1765ترتیب براي بهها و در دماي اتاق حامل pضریب ارزشی براي نوع 

   .ندآمددست هب
  ، نانوساختارهاي پنج ضلعی تک لایه، ضریب سیبک، ضریب ارزشیتابعی چگالی، معادله ترابردي بولتزمن ۀنظری :واژگاندیکل

 مقدمه
تواند بعدي، می-ساختار اتمی اعضاي بلورهاي دو   

خواص الکترونی و ترموالکتریکی آنها را مشخص کند 
هاي کاربردي انواع برنامهو ساخت این مواد براي 

هاي اخیر در تحقیقات گرافین مطلوب است. پیشرفت
بعدي دیگر را -زیادي در مورد مطالعه مواد دو ۀعلاق
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، یک گروه 2015ایجاد کرده است. در اوایل سال 
کردند که یک نانوساختار جدید تحقیقاتی اثبات 

بعدي کربن، شامل فقط ساختارهاي پنج ضلعی دو
وجود داشته باشد. این نانوساختار از نظر تواند می

]. خواص 1دینامیکی، گرمایی و مکانیکی پایدار است [
 هايمناسب این نانوساختارها، موجب شده که در زمینه
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متعددي در صنعت کاربرد داشته باشند. اخیراً کارهاي 
محاسبات نظري، روي  ۀتحقیقاتی متعددي بر پای

شده است ه انجام نانوساختارهاي پنج ضلعی تک لای
اي دیگر، خواص الکترونی، در مطالعه]. همچنین 6-2[

مغناطیسی و اپتیکی پنج ضلعی تک لایه گرافین مورد 
بررسی قرار گرفته است. نتایج این بررسی یک گاف 

الکترون ولت و  2/2میزان به نواري مستقیم در نقطه 
در هر سلول واحد،  Bµ0013/0ممنتوم مغناطیسی کل 

 ].7دهد [ان میرا نش

ند اي از مواد با پتانسیل بالا هستمواد ترموالکتریک دسته
طور مستقیم گرما را به هسازند تا بکه ما را قادر می

الکتریسیته و یا بالعکس، از طریق ضریب سیبک و یا 
 وري مواد ترموالکتریکاثر پلتیه، تبدیل کنیم. بهره

توسط کمیت بدون بعد ضریب ارزشی 
)l+κeκT/(2ZT=S شود که در آن نشان داده میS 

دماي مطلق،  Tرسانندگی الکتریکی،  ضریب سیبک، 
eκ  وlκ ها وترتیب، رسانندگی گرمایی الکترونبه 

رسانندگی گرمایی فونونی ناشی از ارتعاشات شبکه 
]. بدیهی است که هر چه مقدار ضریب 8باشند [می

) l+κeκ( ) بالاتر و رسانندگی گرمایی2Sعامل توان (
د. وري ترموالکتریکی بهتر خواهد بوتر باشد، بهرهپایین

 ورياي در بهبود بهرهاخیر تحقیقات گسترده ۀدر ده
]. تحقیق روي 9مواد ترموالکتریکی انجام شده است [

دست آوردن همواد جدید هنوز یک مسیر مهم براي ب
  مواد ترموالکتریکی با کارایی بالا است. 

منظورجستجوي مواد ترموالکتریک با هدر این مقاله، ب
ا تابعی چگالی همراه ب ۀکارایی بالا، با استفاده از نظری

ترابردي نیمه کلاسیکی بولتزمن، خواص  ۀمعادل
الکترونی و ترموالکتریکی نانوساختارهاي پنج ضلعی 

کنیم. را بررسی و مقایسه می 2B4Cو  4B2Cتک لایه 
دهند که خواص ترموالکتریک هر دو نتایج نشان می

نانوساختار، داراي ضریب سیبک بزرگ، ضریب عامل 

توان بالا و رسانندگی گرمایی پایین هستند. نکته مهم 
این است که، ضریب سیبک و ضریب ارزشی براي 

4B2C دمایی مورد مطالعه  ۀها و ناحیدر غلظت حامل
 ریبتوان ضتر است. با این وجود، می، بزرگ2B4Cاز 

سیبک، ضریب ارزشی و ضریب عامل توان را با توجه 
  ، تا حد زیادي افزایش داد.pو nهاي نوع حاملبه

 روش محاسبات
 اساس بر اولیه اصول محاسبات ابتدا ،مقاله این در   

 افزاري نرم بسته از استفاده با چگالی، تابعی ۀنظری

 پتانسیل تعیین براي] انجام و 10سو [اسپر-کوانتوم

 )GGA( شیب تعمیم یافته تقریب از تبادلی-یهمبستگ
 شده پارامتریزهبورك و انزروف  و پردیو توسط که
 هايکمیت سایر و کل انرژي .است شده استفاده ،]11[

 روش و پتانسیلشبه روش از استفاده با آنبه مربوط

 محاسبات که آنجا از. است شده محاسبه تخت موج

 نقاط از معینی مجموعه براي و سازگار خود روشبه
 و دقت لذا شود،می انجام بریلوئن اول منطقه درون

 صحیح انتخاب به شدیدي بستگی محاسبات سرعت

 براي. دارد قطع انرژي و kتعداد نقاط  نظیر پارامترهایی

 کردن کمینه و محاسباتدر  مناسب دقتبه دستیابی

 برداري نمونه تحت فاینمن-هلمن نظریه از کل انرژي

روش  ۀ، بر پای36×36×1 بریلوئن اول منطقه از
 استفاده eV1100 و از انرژي قطع پک-مونخورست

 طور کاملههاي اتمی را بثابت شبکه و مکان. ایمکرده
و  eV 10-10واهلش کرده تا همگرایی انرژي حدود 

 .شود eV/Å 02/0 کمتر از نیروي وارد بر هر اتم
براي  خلأ، Å 15سازي حجم،همچنین براي بهینه

 هر دو نانوساختار، هايجلوگیري از اندرکنش بین لایه
4B2C  2وB4C، هاي مجاور، استفاده شده در یاخته

سپس، با استفاده از انرژي الکترونی محاسبه شده،  است.
ضرایب ترابردي ترموالکتریکی توسط حل معادله نیمه 
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کلاسیکی بولتزمن در تقریب زمان واهلش، توسط بسته 
]. 12آوریم [دست میهرا ب BoltzTraPمحاسباتی 

 kدست آوردن نتایج قابل قبول، تعداد نقاط همنظور ببه
نقطه در نظر گرفته  1300اول بریلوئن حدود  ۀدر منطق

شده است. اخیراً، محاسبات ترابردي بولتزمن براي 
طور گسترده مورد استفاده قرار هرساناهاي حجمی بنیم

نتایج حاصل رضایت بخش که طوريهگرفته است ب
]. مواد با ابعاد کم نسبت به مواد حجمی، 13،14است [

ها، هاي گوناگون توسط فونونپراکندگی واسطۀهب
ند دهخواص ترموالکتریکی بهتري را از خود نشان می

]15،16.[ 

  گیريبحث و نتیجه

ساختار الکترونی و پاسخ ترموالکتریکی    
مهم هستند که  نانوساختارها، دو خاصیت فیزیکی

شی کنبایستی مورد بررسی قرار گیرند. اثرات برهم
خواص الکترونی و  ۀاي نقش مهمی در مطالعذرهبس

هاي ابعاد کم، ناشی از کاهش ترموالکتریکی سامانه
ترون، الک-اثرات استتار و افزایش همبستگی الکترون

نانوساختارهاي پنج رود که کند. انتظار میبازي می
، داراي خواص مختلف 2B4Cو  4B2Cایه ضلعی تک ل

نانو  ةاي براي آیندقابل توجهی و نیز پتانسیل بالقوه
ساختار  ویژه،کربن باشند. به-الکترونیک بر پایه بورن

 عنوان یکها، بهنواري الکترونی و طیف چگالی حالت
عامل اصلی در تعیین خواص الکترونی و 

ر گرفته است. بترموالکتریکی، مورد توجه زیادي قرار 
خواص این اساس در این بخش، نتایج مربوط به

نانو ساختارهاي پنج ضلعی تک ساختاري و الکترونی 
دست آوردن ضرایب ، جهت به2B4Cو  4B2Cلایه 

خواص ترموالکتریکی، را مورد بحث قرار مربوط به
مورد بررسی در  نانوساختاردو هر اولیه  ۀیاختدهیم. می

قارن ت شش اتم و یاخته اولیه با صورتهاین پژوهش ب

ز اي اوارهطرح در نظر گرفته شده است. اورتوهومبیک
  نشان داده شده است. 1اینچنین نانوساختارها در شکل

  

 :و ب 4B2C :الف تک لایه هايپنج ضلعینماي بالا و جانبی  .1شکل
2B4C.  

سازي شده و همچنین ضخامت هاي شبکه بهینهثابت
و براي  4B2C ،Å91/3 =b=a ،Å06/1=hاي براي لایه

2B4C ،Å75/3 a=b= ،Å21/1=h باشند. نتایج در می
گاف مقادیر ثابت شبکه و شده است. ارائه  1جدول

 4B2Cنانوساختارهاي پنج ضلعی تک لایه نواري براي 
] آمده است، توافق خوبی 71با آنچه که در [ 2B4Cو 

طیف نواري الکترونی و ساختار  3و  2در شکلدارد. 
 -X-M-ها در طول راستاهاي تقارنی چگالی حالت

، نشان داده شده 2B4Cو  4B2Cبراي نانوساختارهاي 
  است. 

نج پسازي شده و مقادیر گاف نواري براي بهینه ۀهاي شبکثابت .1جدول
  .2B4Cو  4B2Cتک لایه  هايضلعی

gap(eV) )Åh(  )Åb(  )Åa(  ساختار  

45/1 06/1 91/3  91/3  4B2C 

43/0 21/1 75/3 75/3 2B4C  

شود، هر مشاهده می 3و  2هايطور که از شکلهمان
 دهند،رسانا از خود نشان میدو نانوساختار رفتار نیم

، با گاف نواري 4B2Cکه ساختار پنج ضلعی طوريهب
، در -Xنوار ظرفیت در مسیر  بیشینۀغیرمستقیم (
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میزان ) بهنوار رسانش در نقطه کمینه، و Xحوالی نقطه 
eV 45/1 همین ترتیب، دهد. بهرا از خود نشان می

، با گاف نواري مستقیم (مابین 2B4Cساختار پنج ضلعی 
دهد. تغییر را نشان می eV 43/0میزان )، به-Mمسیر 

 هاي بورنموقعیت، تعداد و ترازهاي انرژي متفاوت اتم
، باعث تغییرات 2B4Cنسبت به  4B2Cدر نانو ساختار 

تر در اینچنین ترکیب خواهد شد. این نواري بزرگگاف 
هاي نواري مواد ترموالکتریک هاي نواري از گافگاف

براي  eV 14/0و  3Te2Biبراي  eV 1/0مرسوم (
3Te2Sb که منجر به ایجاد 51تر است [) بزرگ ،[

شود. از اختلاف زیادي در خواص ترموالکتریکی می
 خواصوابسته بهکه ضرایب ترابردي عمدتاً  آنجایی

الکترونی هستند، گاف نواري بزرگ ممکن است باعث 
هاي بار در اطراف سطح فرمی حامل کاهش غلظت

تواند منجر به ضرایب سیبک بزرگ شود. این امر می
هاي توان با آلایش مناسب حاملشود و همچنین، می

بار، ضریب عامل توان و ضریب ارزشی بزرگی را 
  دست آورد.هب

  
هاي الکترونی ساختار نواري (سمت چپ) و چگالی حالت .2شکل

 ، با گاف نواري غیر مستقیم4B2Cپنج ضلعی  ۀ(سمت راست) تک لای

 eV45/1) ،0، 0، 0، در طول راستاهاي تقارنی( ) ،0 ،0 ،5/0(X )  ،0 
،0 ،5/0(M ) 0، 0، 0و(  رسم شده است. مقیاس انرژي بر حسب ،eV 

  .عنوان بیشینه نوار ظرفیت انتخاب شده استبهطور دلخواه هانرژي بو مبدأ 

 هايحالتمنظور بررسی بهتر نحوه توزیع مشارکت به
 نانو ساختارهاي پنجمختلف در خواص الکترونی  اتمی

 5و  4هاي، در شکل2B4Cو  4B2Cضلعی تک لایه 
هاي جزئی براي این ترکیبات رسم نمودار چگالی حالت

  شده است. 
هاي بورن و اتم هايحالتدر بین ، 4شکلبهبا توجه 

همچنین و  بورن p -هايحالت ،4B2Cکربن ساختار 
در نزدیکی  مشارکتبیشترین  ،کربن p -هايحالت
  . دارندرا  و رسانش نوار ظرفیت برايفرمی  سطح

  
هاي الکترونی ساختار نواري (سمت چپ) و چگالی حالت .3شکل

  eV، با گاف نواري مستقیم2B4C(سمت راست) تک لایه پنج ضلعی 

 0 ،0 ،5/0(X ) ،0 ،0، ( )0، 0، 0، در طول راستاهاي تقارنی، (43/0
،5/0(M ) 0، 0، 0و(  رسم شده است. مقیاس انرژي بر حسب ،eV  و

  عنوان بیشینه نوار ظرفیت انتخاب شده است.بهطور دلخواه مبدأ انرژي به

اتم بورن، در  2B4Cبراي ساختار  5شکلبا توجه به
که طورياست به pهايحالت مشارکت عمده مربوط به

 ها نزدیک به گافبیشترین میزان مشارکت این حالت
قله آن باشد و بلندترین انرژي و در نوار رسانش می

  . است eV 56/0داراي انرژي 

  
  . 4B2Cتک لایه ی هاي جزئچگالی حالتنمودار  .4شکل
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مشارکت مربوط به در اتم کربن نیز سهم عمده 
است و بیشترین میزان مشارکت این  pهايحالت
ها در نزدیکی سطح فرمی و در نوار ظرفیت رخ حالت

  باشد. می eV1دهد و بلندترین قله آن داراي انرژي می

  . 2B4Cتک لایه هاي جزئی چگالی حالتنمودار  .5شکل

در ادامه، خواص ترموالکتریکی نانوساختارهاي مورد 
بررسی را از جمله ضرایب ترموالکتریک مانند ضریب 
سیبک، رسانندگی الکتریکی، رسانندگی گرمایی 
الکترونی، ضریب عامل توان و کمیت بدون بعد ضریب 

الف 6دهیم. شکل، را مورد مطالعه قرار میZTارزشی 
رسانندگی  ج و د6) و شکلSو ب ضریب سیبک (

را برحسب  yو  x) در طول راستاهاي الکتریکی (
، که µ=0تابعی از دما و در پتانسیل شیمیایی صفر، 

]، 16[ رساناها استر ظرفیت نیممتناظر با بالاترین نوا
را نشان  2B4Cو  4B2Cترتیب براي نانوساختارهاي به

  دهد. می
) نقش مهمی در خواص µمکان پتانسیل شیمیایی (

در ساختار نواري تعیین  µکند. مکان ترابردي بازي می
هاي نوار ظرفیت و یا رسانش کننده مشارکت الکترون

در ترابرد الکترونی است و بنابراین ضریب سیبک و 
توان یدهد. مثیر قرار میأرسانندگی الکتریکی را تحت ت

ل هاي نوار ظرفیت، پتانسیتعداد الکترونبا تغییر دادن 
الف و ب نمودار 6در شکلا دستکاري کرد. شیمیایی ر

 ،تغییرات ضریب سیبک، ج و د رسانندگی الکتریکی

براي  ترتیببرحسب تابعی از راستاهاي بلوري و دما به
 ، رسم شده است.2B4Cو  4B2Cنانوساختارهاي 

جز براي ضریب سیبک هطور که مشخص است، بهمان
2B4C کلوین،  450تا  250دمایی بین  ةدر محدود

) y و x (راستاهاي خواص ترابردي تقریباً همسانگرد
دمایی نشان داده  ةبراي هر دو نانوساختار، در محدود

ب ضریب سیبک براي 6شکل در .شودمشاهده میشده 
 450تا  250دمایی بین  ةدر محدود 2B4Cساختار 

کلوین  450، افزایش و براي دماهاي بالاتر از کلوین
ناشی از اثر دوقطبی  این امر معمولاً  کند.کاهش پیدا می

هاي ایجاد ماهیت مخالف جریان ۀواسطهو ب ]18، 19[
ها در اثر شیب حرارتی ها و حفرهشده توسط الکترون

رساناهایی با گاف اثر دوقطبی معمولاً در نیمباشد. می
) قابل توجه است و منشأ eV5/0نواري باریک (کمتر از 

ها از نوار ظرفیت به نوار آن برانگیختگی الکترون
در اثر شیب  ها در نوار ظرفیترسانش و ایجاد حفره

دماهاي بالا  ةدر محدودهمچنین،  باشد.می حرارتی
دهند که سیبک یک روند کاهشی را نشان می ضرایب

متناظر با افزایش رسانندگی الکتریکی در همین منطقه 
-20[است که با نتایج  نانوساختاربراي هر دو  ،دمایی

    مطابقت دارد. ] 18
نکته قابل توجه این است که، مقدار ضریب سیبک 

4B2C  2ازB4C دمایی بیشتر است.  ةمحدود ۀدر هم
الف و ب، بیشترین مقدار 6طور مشخص، در شکلهب

در دماي  4B2C ،µV/K2300ضریب سیبک براي 
 در دماي 2B4C ،µV/K250کلوین و براي 250
 4B2Cج رسانندگی الکتریکی 6کلوین است. شکل400

که با افزایش دما مقدار آن از طوريهدهد برا نشان می
 ةمتغیر است. همچنین، در محدود kS/m 25/0صفر تا 
کلوین، این کمیت تقریباً ثابت است  700تا  250دمایی 

هاي بار بیشتري در اثر افزایش دما اما هنگامی که حامل
شوند، افزایش سریعی در رسانندگی برانگیخته می
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 2B4Cالکتریکی شود. رسانندگی الکتریکی مشاهده می
، مقادیر بیشتري را نسبت به رسانندگی د6در شکل

که در محدوده طوريهدهد، بنشان می 4B2Cالکتریکی 
رت صوهدما تقریباً بدمایی نشان داده شده، با افزایش 

این امر بواسطه کمتر بودن گاف  یابد.خطی افزایش می
منجر به که  باشدمی 4B2Cاز  2B4Cانرژي ساختار 

ازاي دماهاي پایین افزایش رسانندگی الکتریکی به
را  2B4Cهمچنین رسانندگی بالاتر تک لایه  و شودمی
 مرتبطحضور هر دو عامل الکترون و حفره توان بهمی

  . دانست
  

رسانندگی  ج: و د:نمودار تغییرات ضریب سیبک،  الف و ب: .6شکل
ترتیب براي برحسب تابعی از دما به yو  xالکتریکی در طول راستاهاي 

  .2B4Cو  4B2Cنانوساختارهاي 

در محاسبات ترابردي بولتزمن در تقریب زمان واهلش، 
است، در  τضریب سیبک، مستقل از زمان واهلش 

ته به طور خطی وابسهکه رسانندگی الکتریکی بصورتی
τ علاوه، رسانندگی گرمایی الکترونی (است. بهeκ (

ثابت  Lکه  T=Leκفرانز (-توسط معادله ویدمان
وابسته  τنیز به  eκشود، بنابراین، لورنتز است) بیان می

در  s 14- 101است. در این مقاله، زمان واهلش ثابت 
نمودار  الف و ب7]. در شکل20،21شود [نظر گرفته می

ما حسب دگرمایی الکترونی، بر تغییرات رسانندگی
رسم شده  2B4Cو  4B2Cترتیب براي نانوساختارهاي به

دمایی  ةشود، در محدودطور که مشاهده میاست. همان

کلوین، رسانندگی گرمایی الکترونی 700تا  300بین 
4B2C  2در مقایسه باB4C  بسیار کمتر است، و تقریباً تا

جه دهد. این نتیکلوین مقدار صفر را نتیجه می700دماي 
نسبت  4B2Cنشان دهنده پایداري حرارتی بسیار خوب 

شود راحتی ملاحظه میبه الف7است. از شکل 2B4Cبه 
کلوین، رسانندگی گرمایی 700ازاي دماي بیشتر از که به

فزایش د. این رفتار با اکنالکترونی افزایش سریع پیدا می
دلیل ج به6رسانندگی الکتریکی نشان داده شده در شکل

متناسب بین رسانندگی الکتریکی و رسانندگی  ۀرابط
  گرمایی الکترونی مطابقت دارد.

  
ترتیب گی گرمایی برحسب تابعی از دما بهنمودار تغییرات رسانند .7شکل

  .2B4C ب: و 4B2C :براي نانوساختارهاي الف

  صورت زیر بنویسیم:هرا ب ZTاگر رابطه ضریب ارزشی 

1                                           
le

e

e

TSZT









2  

، و τ، مستقل از از زمان واهلش eT/κ2=SeZTرابطه، 
حد بالایی از ضریب ارزشی ترموالکتریک است که 
مشارکت رسانندگی گرمایی فونونی ناشی از ارتعاشات 

گیرد. اگر سهم شبکه در رسانندگی شبکه را در نظر نمی
) ناچیز eκ( ) در مقایسه با جمله الکترونیlκگرمایی(

شود. در دماهاي بسیار نزدیک می ZTبه  eZTباشد، 
وند که شها برانگیخته میپایین، تعداد کمی از الکترون

شود. منجر به رسانندگی گرمایی الکترونی کم می
است که رسانندگی گرمایی توسط سهم بنابراین، ممکن 

شبکه بیان شود به این معنی که جمله مربوط به 
رسانندگی گرمایی فونونی ناشی از ارتعاشات شبکه 

که دما  کند. هنگامیبازي می ZTنقش عمده را در 
ویژه براي دماهاي بالاتر از دماي هکند، بافزایش پیدا می
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ه منجر شوند کمیهاي بیشتري برانگیخته اتاق، الکترون
که شود، در حالیبه افزایش رسانندگی الکترونی می

اشی هاي فونونی ندلیل افزایش پراکندگیسهم شبکه به
طور یابد. بنابراین، هماناز ارتعاشات شبکه، کاهش می

 eZTیابد، نسبت که دما به مقادیر بالاتر افزایش می
  است. ZTتخمین خوبی از 

ضریب سیبک، رسانندگی  11و  10، 9، 8هايدر شکل
الکتریکی، ضریب عامل توان و ضریب ارزشی در 

کلوین) برحسب تابعی از  600و  300دماهاي مختلف (
رارتی سازي عملکرد حمنظور بهینهپتانسیل شیمیایی به

 که پتانسیلاند. از آنجاییاین نانوساختارها، رسم شده
در بالاترین نوار ظرفیت این  µ=0شیمیایی 

ختارها انتخاب شده است، پتانسیل شیمیایی نانوسا
هاي بار ) حاملn )pمثبت (منفی) متناظر با آلایش نوع 

مقدار ضریب سیبک  µ=0شود که در است. مشاهده می
و براي  4B2C ،µV/K1765کلوین براي  300در دماي 

2B4C ،µV/K216 ه اینکاست. بنابراین، با توجه به
رساناي نانوساختار نیمضریب سیبک مثبت است، هر دو 

در محدوده  Sهستند. جالب توجه این است که  pنوع 
ن یابد، که نشابسیار افزایش می µ=0کوچکی در اطراف 

را  Sتوان مقدار قابل توجهی از که میدهنده این است 
 دست آوردهب pیا  nهاي نوع از طریق آلایش کم حامل

خوبی  ] مطابقت20،22دست آمده در [و با نتایج به
 سیبک براي هرهمچنین، بیشینه مقدار ضریب  دارند.

کند، دو نانوساختار با افزایش دما کاهش پیدا می
، از مقدار الف8، شکل4B2Cکه براي طوريهب

µV/K1818  کلوین به مقدار  300در دمايµV/K999 
، 2B4Cرسد در حالی که کلوین می 600در دماي 

کلوین و  300را در دماي  µV/K360، مقدار ب8شکل
  .دهدکلوین را نشان می 600در دماي  µV/K250مقدار 

نمودار رسانندگی الکتریکی هر دو نانوساختار در 
کلوین  600و  300در دماهاي مختلف  الف و ب9شکل

رسم شده است. نمودارها تقریباً مقدار مستقل از دما را 
با افزایش  شود،طور که مشاهده میدهند. هماننشان می

) رسانندگی الکتریکی افزایش pیا  nنوع آلایش (
 300یابد. بیشینه مقدار رسانندگی الکتریکی در دماي می

افتد ها اتفاق میحامل pکلوین، در آلایش نوع 
 kS/m2940ترتیب به 2B4Cو  4B2Cکه براي طوريهب

  دست آمد. هب kS/m1312و 

  
حسب تابعی از نمودار تغییرات ضریب سیبک بر :الف و ب .8شکل

، 2B4C :و ب 4B2C :ترتیب براي نانوساختارهاي الفپتانسیل شیمیایی به
  کلوین. 600و  300در دماهاي 

  
ابعی حسب تنمودار تغییرات رسانندگی الکتریکی بر :و ب :الف .9شکل

 :و ب 4B2C :ترتیب براي نانوساختارهاي الفاز پتانسیل شیمیایی به
2B4C کلوین. 600و  300، در دماهاي  

مودار تغییرات ضریب عامل توان الف و ب ن10در شکل
ب براي ترتیبه حسب تابعی از پتانسیل شیمیاییبر

 600و  300در دماهاي  2B4Cو  4B2Cنانوساختارهاي 
بزرگ،  Sکلوین، رسم شده است. بدیهی است که 

ضریب عامل توان بزرگ براي هر دو نوع آلایش منجر به
n  وp شود و همچنین آلایش براي هر دو نانوساختار می

را نمایش  nآلایش نوع نتایج بهتري نسبت به pنوع 



    مجتبی اشهدي و داود واحدي فخرآباد             بررسی خواص الکترونی و ترموالکتریکی نانو...               155   

هاي ضریب عامل توان و قله 3و  2دهد. در جدولمی
 nهاي بار مربوطه براي هر دو نوع آلایش غلظت حامل

کلوین از اینچنین  600و  300در دماهاي p و 
  نانوساختارها نشان داده شده است.

 حسب تابعی ازنمودار تغییرات ضریب عامل توان بر :الف و ب .10شکل
، 2B4C :و ب 4B2C :ترتیب براي نانوساختارهاي الفپتانسیل شیمیایی به

  کلوین. 600و  300در دماهاي 

هاي بار هاي حامل) و غلظتPFهاي ضریب عامل توان (قله .2جدول
)Nمتر مربع براي آلایش نوع ) در هر سانتیn وp هاي تک لایه پنج ضلعی
4B2C  2وB4C کلوین. 300در دماي  

    کلوین 300
  ساختار

 n نوع p نوع

N PF  N PF  

12 +1015/64  2234  12 +1021/37  821  4B2C 

12 +1085/17  1906 14 +1003/12  1022 2B4C  

 eZTشود، مقدار مشاهده می 11طور که از شکلهمان
این ترکیبات در مقایسه با نمودار ضریب عامل توان، 

به بیشینه مقدار خود  µکوچکی از  ةتقریباً در محدود
نمودار تغییرات ضریب  الف و ب11در شکلرسند. می

ترتیب حسب تابعی از پتانسیل شیمیایی بهارزشی بر
و  300 در دماهاي 2B4Cو  4B2Cبراي نانوساختارهاي 

مقدار ضریب ارزشی  کلوین، رسم شده است. 600
کلوین براي هر دو نانوساختار  300تري در دماي بزرگ

 pکه براي آلایش نوع طوريهشود، بمشاهده می
   2B4Cو  4B2Cهاي تک لایه پنج ضلعی ها،حامل

هاي بار هاي حامل) و غلظتPFهاي ضریب عامل توان (قله .3جدول
)N در هر سانتی متر مربع براي آلایش نوع (n وp هاي تک لایه پنج ضلعی
4B2C  2وB4C کلوین. 600در دماي  

   کلوین 600
  ساختار

 n نوع p نوع

N PF N PF  

12 +1068/72  4718 12 +1078/43  2080 4B2C 

12 +1020/24  3504 14 +1097/11  730 2B4C  

 ةدهند، که نشان دهندرا نشان می 81/0 و 02/1مقادیر 
 دماي اتاق است.در  2B4Cنسبت به  4B2Cعملکرد بهتر 

ا باینچنین نانوساختارها مقادیر ضریب ارزشی براي 
  ] آمده است، توافق خوبی دارد.20[ آنچه که در

  
 حسب تابعی از پتانسیلتغییرات ضریب ارزشی بر هاينمودار .11شکل

، در 2B4C :ب و 4B2C :الفترتیب براي نانوساختارهاي شیمیایی به
  کلوین. 600و  300دماهاي 

 گیرينتیجه
هاي الکترونی و ترموالکتریکی در این مقاله، خاصیت   

با  2B4Cو  4B2Cنانوساختارهاي پنج ضلعی تک لایه 
 ۀاستفاده از محاسبات اصول اولیه همراه با نظری

کلاسیکی ترابردي بولتزمن، مورد مطالعه قرار نیمه
اي براي نتایج، خواص ترموالکتریک برجستهگرفتند. 

 توانکه میطوريهدهند. بهر دو نانوساختار را نشان می
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 هاي گرمایی پایین،ضرایب سیبک بزرگ، رسانندگی
ضرایب عامل توان بالا را در اینچنین نانوساختارها 

رود که در آینده، دست آورد. بنابراین، انتظار میهب
 2B4Cو  4B2Cتک لایه  نانوساختارهاي پنج ضلعی

نامزدهاي بسیار خوبی براي مواد ترموالکتریک با کارایی 
در مقایسه با  4B2Cبالا باشند. علاوه بر این، تک لایه 

2B4Cز ترموالکتریکی را ا ۀهاي نسبی برجست، ویژگی
که مقدار ضریب سیبک طوريهدهد، بخود نمایش می

ها و در دماي اتاق حامل pو ضریب ارزشی براي نوع 
  دست آمد.هب 02/1و 4B2C، V/Kµ 1765براي 
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