
                                                         
  

   با استفاده از نظریھ ترابرد بولتزمنCsBXالکتریک پروسکایتھای ھای گرمامحاسبھ و مقایسھ ضریب
  

  *علی حسین محمدظاھری
  ، ھمدان، ایرانھمدان مرکز نور امیپ دانشگاه، کیزیف گروه

  )26/9/1400:       تاریخ پذیرش23/11/1399: تاریخ دریافت( 
  

. ھا نموده استھای آینده، پژوھشگران را وادار بھ بررسی جایگزین برای این انرژیناپذیر در نسلھای تجدیدمین و ھمچنین اتمام انرژیافزایش روزافزون دمای کره ز      
ایی، الکتریکی وکننده انرژی حالت جامد ھمراه با ترکیبی از ویژگیالکتریک کھ نوعی تبدیلدھد کھ مواد گرماھا نشان مینتیجھ پژوھش ستند و ھای گرم انایی ھ ھ رس  نیم

ای از مواد کھ بھ تازگی توجھ پژوھشگران را بھ خود جلب نموده دستھ. توانند جایگزین مناسبی باشندکنند، طبق تعریف میانرژی گرمایی اتلافی را بھ الکتریسیتھ تبدیل می
ابر اساس نظریھ آلتنکیر. می باشند) MHP(فلز -ھایی با ترکیب ھالوژنااست، پروسکایت واد گرم ت م ریبچ، کیفی ا ض ینالکتریک ب ایی تعی انش گرم ای سیبک و رس      ھ

در نظریھ این . د استفاده شده استبراترھای ضریببرای محاسبھ " بولتز ترپ"افزاری در قالب بستھ نرمنیمھکلاسیکی بولتزمن د برانظریھ تردر این پژوھش، از . گرددمی
ر "کوانتوم اسپرسو"افزاری با استفاده از بستھ نرم. داردخوبی ر بسیاخوانی ھم با نتایج تجربی ست کھھایی اابجوري داراي بسیاارد مو ، تغییر اندازه نوار ممنوعھ با تغیی

  .ستھای بار محاسبھ گردیده ادر این کار ھمچنین، جرم موثر حامل. ھالوژن موجود در ترکیب پروسکایت بررسی شده است
  

د واژه رم:كلی ستھ ن زار ب رپ"ی اف ولتز ت رم"ب ستھ ن زاری ، ب و"اف وم اسپرس کایت"کوانت الوژن، پروس ای ھ ا-ھ واد گرم ز، م کفل الکتری

  
  مقدمھ

دبخش              ع امی ذیر یک منب ابع تجدیدپ ان من انرژی خورشیدی در می
ل استفاده باشد و در درازاست کھ بھ طور رایگان در دسترس می مدت قاب

وخت.است ھ س ا ک ای ف از آنج ھ ھ ام سیلی ب رژی تم ابع عظیم ان وان من عن
ران  ھ گ ھ ب ا توج د و ب ی دارن ودگی ھوا را در پ ین آل شدنی ھستند و ھمچن

ھای دیگر، استفاده از انرژی خورشیدی بھ دلیل رشد مصرف بودن انرژی
ی سترش م ال گ رژی در ح انی ان دجھ ال. باش ل در س ھ دلی ر، ب ای اخی ھ

لولھای فتوولتائیکی بالا و ھزینویژگی ایین س اخت پ ای خورشیدی، ھ س ھ
لول. ھای زیادی بر روی آنھا انجام شده استپژوھش ای در این میان، س ھ

کایت ھ پروس ر پای یدی ب ھخورش رار گرفت ھ ق ورد توج سیار م ا، ب دھ . ان
ھای انرژی دھد کھ مواد گرماالکتریک کھ نوعی مبدلھا نشان میپژوھش

الکتریکی و نیمھ رسانایی ھای گرماحالت جامد ھمراه با ترکیبی از ویژگی
ی سیتھ م ھ الکتری ی ب ایی اتلاف رژی گرم دیل ان ھ تب د، ھستند و منجر ب گردن

ف ق تعری یطب ا، م ندھ بی باش ایگزین مناس د ج ر رویمطالعھ . توانن   ب
اھایژگيو ی لكتراي گرم ھ سانا رنیمھاد مویک ر 1823-1821ي ھالساب  ب

  ].1[شد م نجااكھ توسط سیبك گردد می
 تا سال 1821ھای پایھ مواد گرماالکتریک در سھ دھھ از سال تعریف      

د1851 رح ش کوپی مط ورت ماکروس ھ ص اھیم .  ب س از آن، مف پ
ب کوپی و ترکی یمیکروس ی م ال بررس روز در ح ھ ام ا ب ای آن ت ندھ        باش

لكتریك ھای گرمااثرروي ابر ي جدیدي ھاركا، خیري اھالسادر ]. 3 و2[
ھ دھم تجربي ي و نظرزه حودر ھم  ست ه اشدم نجاع اھمیت موضوالیل ب

ب ای از مواد کھ بھ تازگی توجھ پژوھشدستھ]. 8-2[ گران را بھ خود جل
ز -ھای ھالوژننموده است، پروسکایت ی) MHP(فل لی . باشندم ھ اص  نکت

ھ -ھای ھالوژندر پروسکایت فلز، توانایی جا دادن عناصر سنگین است ک
ھآنھا را قاد الا و لای ت ب ا کیفی زرگ و ب ای ب شکیل بلورھ در بھ ت ای چن -ھ

ی وری م دبل ی. کن ین، از ویژگ کایتھمچن ذاب پروس ر و ج ای دیگ ای ھ ھ
عھ -ھالوژن ازھای اش ا در آشکارس اربرد آنھ از ]. 10 و9[ است Xفلز، ک

ای  شف پرتوھ ان ک ت ،]X11 [زم عھ فعالی رای توس ادی ب ای زی ھ
   مانند   مختلف  کاربردھای طیف وسیعی ازآشکارسازھای این اشعھ برای 
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ضایی وجود داشتھ استتا اکتشاف] 13[و دارو ] 12[بلورشناسی  ای ف  ھ

کایت]. 14[ الوژنپروس ب ھ دنی و ترکی ای مع رای -ھ ازگی ب ھ ت ز، ب فل
نور، گرماالکتریک، ای مانند فتوولتائیک، انتشار کاربردھای امیدوار کننده

تگاه ضا و دس رژی در ف د ان ا، تولی ت گرم تفاده بازیاف ده اس ک کنن ای خن  ھ
ی ن  .]17-15 [شوندم ور، ای شار ن ای فتوولتائیک و انت علاوه برکاربردھ

ی  ی خیل انایی حرارت ھ رس ر از جمل مواد چندین ویژگی گرماالکتریک برت
ار را از پایین، ساختار نوار الکترونی مناسب و انتقال خیلی  خوب حامل ب

کایت .]22-18 [دھندخود نشان می ار پروس رک ب وار و تح ای ساختار ن ھ
ر داد-ھالوژن دن تغیی ا آلایی شار ی ال ف ا اعم وان ب ی ت ز را م  .]25-23 [فل

 نشان داد کھ ABX3توان بھ صورت فرمول کلی ترکیب پروسکایت را می
 یک Xشود و یھ می ھمساXآنیون  12 یک کاتیون آلی است کھ با Aدر آن 

 X آنیون 6 یک فلز دو ظرفیتی است کھ با  B.باشدیون ھالید یا اکسیژن می
  . احاطھ شده است

ھ روش  واد گرماالکتریک ب ی م رای بررس ی ب ای مھم رچ مبن آلتنکی
ھای بر این اساس، کیفیت مواد گرماالکتریک با ضریب. نظری ارائھ کرد

ی د. گرددسیبک و رسانش گرمایی تعیین می رای بررس زوھش، ب ن پ ر ای
ی کایتویژگ ایی پروس ای گرم ھ، از ھ ورد مطالع ای م د برانظریھ ترھ

استفاده شده " بولتز ترپ"افزاری در قالب بستھ نرمنیمھکلاسیکی بولتزمن 
واد را این بستھ کدی است کھ می تواند ویژگی. است ھای انتقال بولتزمن م

ی اده محاز ویژگ وار م اختار ن د س ایی مانن دھ بھ کن ھ . اس ری ک دی دیگ چن
ھ تعیین ا ب کننده کیفیت مواد گرماالکتریک است، مقاومت الکتریکی پایین ی

یعبارتی رسانایی الکتریکی بالا می دباشد کھ گرمای ژول را کمینھ م . کن
ب ازده ترکی ستگی، ب ریب شای ا ض ک ب ای گرماالکتری شان دادهZھ        ، ن

 : بیان می گرددشود و توسط آیوفھ با رابطھ زیر می
      


 2SZ   

 
الا،  ھ ب یبک، Sدر رابط ریب س ی و σ ض انش الکتریک انش λ رس    رس
ف.  یکای عکس دما داردZ گرمایی است و  الا، بنابراین طبق تعری ای ب  ھ

ی با دما تغییر میZ چندی  د کند کھ م دون بع دی ب وان از چن  استفاده ZTت
  م نا بھ است و  اد مو لكتریكي گرماا ان تو  زده با گر بیان  چندی، این. کرد
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  : سترت اعبا و ]28-26[د شوتعریف ميشایستگی ضریب 

      TSZT

 2

  

 
دماھای  (Th و Tc دمای عملی یا دمای میانگین T در این رابطھ، 

ھای الکترونی نھا بھ ویژگ تSو   σ ھایو چندی. است) ناحیھ گرم و سرد
ا تعریف وان ب ریب ت دی ض ھ چن د ک ستگی دارن واد ب ھ   PF = σS2م را ب

ی ود م دوج اایي راستیابي بھ كارای دب. آورن لكتریك بالا یا ضریب گرم
موادی کھ دارای . شتھ باشیمدالكتریك بالا ان گرماابایستي تو، بالاشایستگی 
ک باشند، بھترین مواد برای کاربردھای  یک یا بزرگتر از یZTمقدارھای 

ی ی م ک تلق وند گرماالکتری در محاسبھ ضریب شایستگي . ]30و29[ش
  ].31-39[ست ه اسي شدربري نظرظ كم بعد نیز بھ لحاي ھارنانوساختا

دار        ی از مق اران گزارش ی و ھمک کایت ZTفیلیپت رای پروس ای ب ھ
ھزارم در سامانھ متریک  سھھزارم تاشده بین یکمرکب با الکترون تزریق

ھای محاسبھ ساختار نوار بھ روش محاسبات اولیھ، نرخ با استفاده ازروش
ھای حرارتی  بولتزمن و رسانایی-پراكندگی مدل شده بھ روش نظری بلوخ

د  ھ کردن ی ارائ ھ روش تجرب وری، ]. 40[ب اختارھای بل ین، س ھمچن
کایت وار پروس اختارھای ن ازی و س ای ف اینمودارھ الوژنی ھ وط ھ  مخل

دنی( املا مع روه) ترکیبی و ک سیاری از گ زارشتوسط ب ای پژوھشی گ   ھ
  . [44-41]شده است 

  
  ھاروش محاسبھ

 
بھ ستھمحاس تفاده از ب ا اس الی و ب ابعی چگ ھ ت ارچوب نظری ا در چ   ھ

رم زاری ن واف وم اسپرس دکوانت ام ش بھ.  انج ن محاس ستگیدر ای ا، از ب            ھ
ردو ھ-تبادلی پ زره -بورک یمPBE)(ارن ب شیب تعم ضمام تقری ھ ان ھ  ب                 یافت
] (GGA) 45 [واج تخت و فرمالیسم بر ھم ی ام رای ] PAW( ]46(نھ ب

بھ عبارت دیگر، . سازی ساختاری و محاسبھ ساختار نوار استفاده شدبھینھ
ر ھای مبتنتر نوارھای ممنوعھ، از شبھ پتانسیلھای دقیقبرای محاسبھ ی ب

PBE ت ھمچنین. ]48 و47[ استفاده شد ای ، حجم و شکل شبکھ و موقعی ھ
ا استفاده از یک الگوریتم شبھ اختارھا ب وتنیاتمی ھر یک از س  ] 49 [نی

ھ برسندبھینھ دار کمین ھ مق ی ب ای اتم ا نیروھ ازی شد ت ن، . س ر ای علاوه ب
الی حالت دایت چگ وار ھ ای ن ھ اوج) DOS(ھ ی ب ی سطح فرم  در نزدیک

ھ طور م میخود رسیده است و نشان ھ ب د ک ا یدھ ھ ب وثر ک انگین، جرم م
رون رهرابطھ زیر تعریف می گردد، برای الکت شتر از حف سیار بی ا ب ا ھ ھ

  .است
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  نتایج و بحث روی نتایج

 
در .  محاسبھ شدCsBX3ھای در این پژوھش، ساختار نواری ترکیب

ا  ع، Bاینج رب و قل الوژن Xو  س د است ھ رم و ی ر، ب ای کل ن . ھ ایج ای نت
بھ کل محاس ا در ش ت1ھ ده اس ایش داده ش ان.  نم ودار ھم ھ در نم ور ک ط

دار  ساختار الکترونی مشاھده می گردد، ع، مق ھ قل رب ب اتیون س ر ک با تغیی
کھ با این تغییر، حجم کاتیون با توجھ بھ این. کندنوار ممنوعھ کاھش پیدا می

وچک ھ ک ستقیم مربوط سبت م ھ دارای ن وار ممنوع دازه ن ت، ان ده اس        تر ش
  داشتن نگھ با ثابت  ھمچنین،  .دھنده پروسکایت استھای تشکیلبا حجم اتم

  
  

  
  ھای ھای پروسکایت و مسیر انجام محاسبھ ساختار نواری ترکیب.1 شکل

  .ویژه مقدارھای انرژی در منطقھ اول بریلوینمربوط بھ
  

  
باشند، می) قلع(ای کوچک و بزرگ کھ در این کار سزیم و سرب ھکاتیون

ھ افزایش حجم ھالوژن وار ممنوع دار ن اھش مق ھا از کلر تا ید، منجر بھ ک
اتیون در حالت کلی، چون با کوچک. شودمی ع(شدن ک رب و قل وار )س ، ن

الوژنممنوعھ کم وبا بزرگ ر شدن حجم ھ دات ھ پی اھش ادام ن ک ز ای ا نی   ھ
ی د،م یکن س م ب  پ ھ ترکی ق ب ھ متعل وار ممنوع رین ن ھ کمت ت ک وان گف ت

CsSnI3باشد، کھ این مطلب با نمودار نیز قابل مشاھده و اثبات است می.  
ھمچنین، دیده شد کھ نوار ممنوعھ برای ھمھ نمودارھا از نوع مستقیم       

افتد و اتفاق می) R)  K-point-Rبود کھ کمترین آن در نقطھ فضای فازی 
ا ب ازی گام ضای ف ھ ف شترین آن در نقط ش ) Γ-point-K(ی ھ ش رای ھم ب

کایت. دھدترکیب رخ می ین، در پروس رب، ھمچن ع و س ر قل ی ب ای مبتن ھ
ھا با افزایش جرم اتمی ھالوژن مشھود است کھ این کاھش جرم موثر حامل

ی سالھ را م عیفم د ض ھ تقی وان ب الوژنت ره در ھ رون و حف ر الکت ای ت ھ
ھ مسیر . بت دادتر نسسنگین از سوی دیگر، این مقدارھا، وابستگی شدید ب

دھد کھ بررسی دقیق ساختار نواری در این نقاط نشان می. دھدرا نشان می
گانھ در نقطھ کمینھ است، در حالی کھ نوار نوار رسانش دارای تبھگنی سھ

 . دھدظرفیت چنین تبھگنی را نشان نمی
ھا در سانش، بھ شکل افزایش چگالی حالتشده در نوار رتبھگنی گفتھ      

ھشود و میمحدوده لبھ نوار رسانش دیده می -تواند در طراحی قطعات نیم
د دھم Mھمچنین، نقطھ . رسانا مورد توجھ قرار گیرد لھ حدود چن ا فاص  ب

یالکترون ھ م عی است ک ھ موض شینھ و کمین ت دارای بی د در بحث ول توان
ی رروی ویژگ وردب ردی م ای تراب ردھ رار گی ھ ق ن، .   توج ر ای لاوه ب ع

الی حالت دایت چگ وار ھ ای ن ھ اوج ) DOS(ھ ی ب ی سطح فرم در نزدیک
ی شان م رای خود رسیده است و ن وثر ب رم م انگین، ج ھ طور می ھ ب د ک دھ

رهالکترون شتر از حف رمھا بسیار بی ا ج ھ ب ا است ک ای محاسبھھ شده از ھ
ھای بالا در نقطھ ط بھ ترکیبجرم موثر مربو. ساختار نوار ھمخوانی دارد

R ھ اول محاسبھ و در جدول اگون منطق  درج 1 و بھ ازای مسیرھای گون
 . شده است

ان       یھم ده م ن جدول دی ھ در ای ھ ک ود، مسیر گون ھ R-G و R-Mش  ب
کھ داشتن با توجھ بھ آن. دھندترتیب کمترین و بیشترین مقدارھا را نشان می

خوب مواد گرماالکتریک محسوب  ھای ضریب سیبک بالا یکی از ویژگی
ی ردد، م دگ ی ش ز بررس دی نی ن چن ریب. ای ن ض ھ ای ا ک ین، از آنج  ھمچن

ھ رای ب ایی دارد، ب ستگی دم اربردواب ھ آن و ک دار بھین ت آوردن مق یدس
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 ).2شکل (کردن کار، اثر دماھای مختلف نیز بررسی شد 
کایت         الای پروس ھ ب وار ممنوع ھ ن ھ CsPbBr3با توجھ ب ، ملاحظ

دارد300گردد در دمای می ریب سیبک مناسبی ن .  کلوین، این ماده ض
کایت  رای پروس ادق استCsPbCl3این امر ب ز ص ان.  نی ھ ھم طور ک

تری نسبت  دارای شرایط مناسبCsPbI3پروسکایت گردد، ملاحظھ می
ی ی م کایت قبل ھ دو پروس وار ب زان ن ا می املی ب وانی ک ھ ھمخ د ک باش

الوژندر واقع می. ممنوعھ آنھا دارد ای توان گفت ھر چھ عدد اتمی ھ ھ
شود، ترکیب دارای شرایط بھتری جھت موجود در پروسکایت بیشتر می

بودن اتم سرب با توجھ بھ سمی. گرددالکتریک میکاربرد در مواد گرما
 CsSnX3، بھ بررسی پروسکایت  CsPbX3و خطر کار با پروسکایت

ودار . نیز پرداختھ شد ع، نم ھ قل رب ب م س ر ات ا تغیی ھ ب شان داد ک ایج ن نت
ر  انگر بھت ھ بی وردار است ک ری برخ دگی کمت ریب سیبک از پراکن ض

جھت اسفاده در مواد ھای قبلی بودن شرایط این ترکیب نسبت بھ ترکیب
ی ریب . باشدگرماالکتریک م ودار ض رم، نم م ب ھ ات ر ب م کل ر ات ا تغیی ب

سیبک بر حسب انرژی از پراکندگی کمتری نسبت بھ چھار نمودار قبلی 
ر  یرخوردار است و با تغییر اتم برم بھ اتم ید، این پراکندگی باز ھم کمت

وار م اھش ن ا ک ابق ب املا مط ایج ک ن نت ھ ای ھ ھم یشد ک ھ م . باشندمنوع
ان یھم ز مشاھده م کل یک نی د و در ش ھ ش الا گفت ھ در ب ور ک ود، ط ش

ب  یCsSnI3ترکی ھ م وار ممنوع رین ن د دارای کمت ل . باش ھ قاب ا نکت ام
دگی اھش پراکن ا ک ھ ب ت ک ھ اینجاس ز توج یبک نی ریب س دازه ض ا، ان ھ

ی دا م اھش پی تک املا پیداس الا ک ای ب اھش در نمودارھ ن ک ھ ای د ک  .کن
ک،ب واد گرماالکتری رای م ب ب رین ترکی اب بھت رای انتخ ابراین ب        ن

ی شوندھای دیگر این ترکیبچندی د بررس دی . ھا بای ل چن ین دلی ھ ھم ب
ھ  ا رابط ھ ب ت ک رار گرف ی ق ورد بررس ز م وان نی ریب ت                       ض

 PF = σS2اایي راستیابي بھ كارای دب. شودتعریف می لكتریك بالا گرم
در . شتھ باشیمدالكتریك بالا ان گرماابایستي تو، بالاشایستگی یا ضریب 

کایت وان پروس ھ این پژوھش، ھمچنین ضریب ت ی، ب ای مورد بررس ھ
ھ صورت تابعی از انرژی و غلظت حامل ھ آن ب ھ نتیج ھ شد ک ھا مطالع

  . اند آمده4 و 3ھای  شکل  ترتیب در
ان        یھم شاھده م ھ م ور ک ای ط ردد، در نمودارھ ھ CsPbBr3گ  ب

ریب ترتیب با افزایش جرم اتمی ھالوژن ھا از کلر تا ید، مقدار پیک ض
. باشندھا از سطح فرمی دور میتوان رو بھ افزایش است ولی این پیک

 بھ خوبی پیداست کھ با تغییر ھالوژن از کلر CsSnBr3در نمودارھای 
زای ھ اف ی رو ب ھ آرام ا ب م پیکھ د، ھ یبھ ی ھ سطح فرم م ب  ش ھستند و ھ

کایت، . گردندتر مینزدیک بدین معنی کھ از بین این شش ترکیب پروس
CsSnI3ماده   عنوان   بھ    استفاده   برای   بھتری     شرایط   دارای  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  
   نمودارھای ضریب سیبک بر حسب انرژی برای شش ترکیب .2شکل 

  .مورد مطالعھ             
  

  
  نمودارھای ضریب توان برحسب انرژی برای شش ترکیب . 3شکل 

  .مورد مطالعھ              
  

  شده برای جرم موثر الکترون و حفره نسبت بھ جرم الکترون آزاد در مسیرھای منتخب منطقھ اول بریلوین مقدارھای محاسبھ.1 جدول
   

ادمو  Me (R-M) Me (R-X) Me (R-G) Mh (R-M) Mh (R-X) Mh (R-G) 
CsPbCl3 0.94 0.95 0.33 0.22 0.22 0.22 
CsPbBr3 0.86 0.89 0.26 0.18 0.19 0.18 
CsPbI3 0.73 0.83 0.20 0.15 0.15 0.15 
CsSnCl3 0.96 0.96 0.33 0.11 0.10 0.11 
CsSnBr3 0.85 0.82 0.26 0.07 0.07 0.07 
CsSnI3 0.75 0.78 0.19 0.047 0.048 0.045 
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    ششھا برای نمودارضرایب توان بر حسب غلظت حامل.4شکل 

  .ترکیب موردمطالعھ                
  

بر اساس نظر آلتنکیرچ کھ در مقدمھ آورده شده . باشدگرماالکتریک می
ت، ا تھ ضریب سیبک مثبت باشداي ده دارگر یک مااس         ادمو، از دس
p-typeشتر ست  ا ستندھا هحفرر آن باي ھاحاملو بی دن بوـمنفی. ھ

ھا ونلکترده امار باي ھاحاملبیشتر کھ دھد کھ نشان میضریب سیبک 
ستند و  ادین بھ صوھ ھ . ست اn-typeرت نم ا ک ضریب سیبک از آنج

وان دارد، بررس ریب ت ا ض ستقیم ب سبت م وان ن ریب ت ای ض ی تغییرھ
ل ت حام ھ غلظ سبت ب ین ا م ناختھ رای ش وبی ب اخص خ د ش            توان

بنابراین، این تغییرھا نیز بررسی . ھای گرماالکتریک مواد باشدویژگی
کل (شد  ان). 4ش ریبطھم ا پیداست، ض ھ از نمودارھ وان ور ک ای ت ھ

د و انسبت بھ غلظت حامل ستگی دارن ی ب ھ  زھا بھ طور غیرخط ا ک آنج
ره س ھم حف صر ھستند، پ ھ عن ب س ی، ترکی ا و ھم مواد مورد بررس ھ

رون ریبالکت ا در ض ھ دادهھ د ک ش دارن وان نق یبک و ت ای س ایھ         ھ
  . ، کاملا با مباتی نظری این بحث ھمخوانی دارد4شکل 
شده در این پژوھش، ملاحظھ شد کھ با مقایسھ شش ترکیب بررسی      

ب  ت  تCsSnI3ترکی سمت مثب ودار آن در ق ھ نم ت ک ی اس ا ترکیب       نھ
ل تحام رای غلظ ده و ب فر ش ا ص وان ھ ریب ت شابھ، دارای ض ای م ھ

کل ای ش ر نمودارھ -بالاتری است کھ این نتیجھ با نتایج حاصل از دیگ
  .  ھمخوانی کامل دارند1-3ھای 

  
 گیري نتیجھ

  
بیھ       ھ روش ش ژوھش، ب ن پ کایتدر ای ازی، پروس ای س  CsBX3ھ

شان . مورد بررسی و مطالعھ قرار گرفتند واد ن ساختار الکترونی این م
الوژنمی ھ دھد کھ افزایش جرم ھ ر ب ع منج ا قل رب ب ایگزینی س ا و ج ھ

ی واری م اف ن اھش گ رددک وثر . گ رم م ارن، ج ر تق اط پ ین در نق ھمچن
  . ھای بار محاسبھ شده استحامل
 دارای CsSnI3دھد کھ میھای گرماالکتریک نشان بررسی ضریب      

کارگیری و استفاده بھ عنوان ماده گرماالکتریک قابلیت بالاتری برای بھ
  .و فتوولتاییک دارد

  
   سپاسگزاري

  
  توانید از افراد یا   لزوم مي  صورت در  ) B Nazanin 12فونت (      

  
رده سازمان اري ک ژوھش خود ی ام پ ما را در انج ن  ھایي كھ ش د در ای ان

 . سپاسگزاري كنیدقسمت
  

 مراجع
 
1) A. Treatise, Semiconductors and Semimetals, 

Recent Trends in Thermoelectric Materials 
Research, Academic Press, 2001.  

2) D.M. Rowe, "Thermoelectrics Handbook: Macro to 
Nano", CRC Press, 2009. 

3) G.S. Nolas, J. Sharp, J. Goldsmid, 
"Thermoelectrics: Basic Principles and New 
Materials Developments", Vol. 45, Springer 
Science & Business Media, 2013. 

4) G. Carotenuto et al. J. Nanopart. Res. 11 (2009) 
1729.  

5) J. Heremans, C.M. Thrush, Phys. Rev. B 59 (1999) 
12579.  

6) A. Glatz, I.S. Beloborodov, Phys. Rev. B 80 (2009) 
245440.  

7) J.-C. Zheng, Front. Phys. Chin. 3 (2008) 269. 
8) A.F. Ioffe, “Semiconductor Thermoelements and 

Thermoelectric Cooling”, Infosearch Ltd., 1965.  
9) J.A. Steele et al., Adv. Mater. 30 (2018) 1804450.  
10) B. Liu, et al., Adv. Mater. 31 (2019) 1901644. 
11) W.C. Röntgen, Science 3 (1896) 227. 
12) M. Tegze, G. Faigel, Nature 380 (1996) 49.  
13) H.S. Gill, et al., Phys. Med. 5 (2018) 20.  
14) T. Rieder, et al. Science 278 (1997) 1771. 
15) I. Sarbu, A. Dorca, Int. J. Energy Res. 42 (2018) 

395. 
16) S. Twaha, et al. Renewable Sustain. Ener. Rev. 65 

(2016) 698.  
17) J. Qianet et al. Org. Electron. 37 (2016) 61. 
18) T. Wu, P. Gao, Mater. 11 (2018) 999.  
19) W. Yin, et al. J. Mater. Chem. A 3 (2015) 8926.  
20) Z. Tian, S. Lee, G. Chen, J. Heat Transfer 135 

(2013) 061605.  
21) M. Konstantakou, T. Stergiopoulos, J. Mater. 

Chem. A 5 (2017) 11518.  
22) Y. Zhao, K. Zhu, Chem. Soc. Rev. 45 (2016) 655.  
23) C. Grote, R.F. Berger, J. Phys. Chem. C 119 (2015) 

22832. 
24) M. Han, et al. Phys. Rev. Lett. 98 (2007) 206805.  
25) X. Li, et al. Chem. Mater. 31 (2019) 2778.  
26) H.J. Goldsmid: Thermoelectric Refrigeration, 

Plenum Press, New York, 1964.  

 1400جلد چھارم، شماره اول، سال /....الکتریک ھای گرمامحاسبھ و مقایسھ ضریب
 



 

 53 

 
27) L.D. Hicks, M.S. Dresselhaus, Phys. Rev. B 47 

(1993) 12727.  
28) M.S. Dresselhaus, et al. Fiz. Tverd. Tela, St. 

Petersburg 41 (1999) 755. 
29) F. Wooten, Optical Properties of Solids, NewYork: 

Academic Press, 1972. 
30) T. Takeuchi, Mater. Trans. 50 (2009) 2359. 
31) T.C. Harman, et al. J. Electron. Mater. 34 (2005) 5.  
32) K.F. Hsu, et al., Science 303 (2004) 818.  
33) D.J. Bergman, L.G. Fel, J. Appl. Phys. 85 (1999) 

8205.  
34) O. Yamashita, H. Odahara, S. Tomiyoshi, J. Mater. 

Sci. 39 (2004) 5653.  
35) M. Telkes, Int. J. Appl. Phys. 18 (1947) 1116.  
36) D. Vashaee, A. Shakouri, Phys. Rev. Lett. 92 

(2004) 106103. 
37) L. Balan, et al. J. Nanotechnol. 15 (2004) 940.  

 
38) S. Cho, et al., Solid State Commun. 102 (1997) 

673.  
39) Y. Lin., X. Sun, M.S. Dresselhaus, Phys. Rev. B 62 

(2000) 4610. 
40) A. Filippetti, et al. J. Phys. Chem. C 120 (2016) 

28472.  
41) X. Wang, et al. Nat. Commun. 10 (2019) 695.  
42) D. Wang, et al. J. Chem. Phys. 131 (2009) 224704. 
43) J. Feng, APL Mater. 2 (2014). 
44) G. Wang, D. Wang, X. Shi, AIP Adv. 5 (2015) 

127224. 
45) J. Perdew, et al. Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 3865.  
46) M. Torrent, et al. Comput. Mater. Sci. 42 (2008) 

337. 
47) Y. Yuan, et al. Chin. Phys. B 24 (2015) 116302.  
48) L. Lang, et al. Phys. Lett. A 378 (2014) 290. 
49) P. Pulay, Chem. Phys. Lett. 73 (1980) 393. 

 
 

  

 1400رم، شماره اول، سال جلد چھا/محمدظاھری
 


