
                                                         
  

   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      
 نیمѧھ رسѧانایی ھѧستند و ھای گرمѧایی، الکتریکѧی وکننده انرژی حالت جامد ھمراه با ترکیبی از ویژگیالکتریک کھ نوعی تبدیلدھد کھ مواد گرماھا نشان مینتیجھ پژوھش

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
     ھѧای سѧیبک و رسѧانش گرمѧایی تعیѧینالکتریѧک بѧا ضѧریبچ، کیفیѧت مѧواد گرمѧابر اساس نظریھ آلتنکیر. می باشند) MHP(فلز -ھایی با ترکیب ھالوژنااست، پروسکایت

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

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

الکتریѧѧѧѧѧѧکفلѧѧѧѧѧѧز، مѧѧѧѧѧѧواد گرمѧѧѧѧѧѧا-ھѧѧѧѧѧѧای ھѧѧѧѧѧѧالوژن، پروسѧѧѧѧѧѧکایت"کوانتѧѧѧѧѧѧوم اسپرسѧѧѧѧѧѧو"افѧѧѧѧѧѧزاری ، بѧѧѧѧѧѧستھ نѧѧѧѧѧѧرم"بѧѧѧѧѧѧولتز تѧѧѧѧѧѧرپ"ی افѧѧѧѧѧѧزار بѧѧѧѧѧѧستھ نѧѧѧѧѧѧرم:كلیѧѧѧѧѧѧد واژه

  
  مقدمھ

انرژی خورشѧیدی در میѧان منѧابع تجدیدپѧذیر یѧک منبѧع امیѧدبخش             
مدت قابѧل اسѧتفاده باشد و در درازاست کھ بھ طور رایگان در دسترس می

عنѧѧوان منѧابع عظѧیم انѧرژی تمѧѧام سیلی بѧھ ھѧای فѧ از آنجѧا کѧھ سѧѧوخت.اسѧت
شدنی ھѧستند و ھمچنѧین آلѧودگی ھѧوا را در پѧی دارنѧد و بѧا توجѧھ بѧھ گѧران 

ھای دیگر، استفاده از انرژی خورشیدی بھ دلیل رشد مصرف بودن انرژی
ھѧѧای اخیѧѧر، بѧѧھ دلیѧѧل در سѧѧال. باشѧѧدجھѧѧانی انѧѧرژی در حѧѧال گѧѧسترش مѧѧی

ھѧای خورشѧیدی، ھ سѧاخت پѧایین سѧلولھای فتوولتائیکی بالا و ھزینѧویژگی
ھѧای در این میان، سѧلول. ھای زیادی بر روی آنھا انجام شده استپژوھش

. انѧѧدھѧѧا، بѧѧسیار مѧѧورد توجѧѧھ قѧѧرار گرفتѧѧھخورشѧѧیدی بѧѧر پایѧѧھ پروسѧѧکایت
ھای انرژی دھد کھ مواد گرماالکتریک کھ نوعی مبدلھا نشان میپژوھش

الکتریکی و نیمھ رسانایی ھای گرماحالت جامد ھمراه با ترکیبی از ویژگی
گردنѧد، ھستند و منجر بѧھ تبѧدیل انѧرژی گرمѧایی اتلافѧی بѧھ الکتریѧسیتھ مѧی

  بѧѧѧر رویمطالعھ . تواننѧѧѧد جѧѧѧایگزین مناسѧѧѧبی باشѧѧѧندھѧѧѧا، مѧѧѧیطبѧѧѧق تعریѧѧѧف
 بѧѧر 1823-1821ي ھالسابѧѧھ سانا رنیمھاد مویکѧѧی لكتراي گرمѧѧاھایژگيو

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

پѧѧѧѧѧس از آن، مفѧѧѧѧѧاھیم .  بѧѧѧѧѧھ صѧѧѧѧѧورت ماکروسѧѧѧѧѧکوپی مطѧѧѧѧѧرح شѧѧѧѧѧد1851
       باشѧѧندھѧѧای آن تѧѧا بѧѧھ امѧѧروز در حѧѧال بررسѧѧی مѧѧیمیکروسѧѧکوپی و ترکیѧѧب

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

گران را بھ خѧود جلѧب ای از مواد کھ بھ تازگی توجھ پژوھشدستھ]. 8-2[
 نکتѧھ اصѧلی . باشѧندمѧی) MHP(فلѧز -ھای ھالوژننموده است، پروسکایت

فلز، توانایی جا دادن عناصر سنگین اسѧت کѧھ -ھای ھالوژندر پروسکایت
-ھѧای چنѧدر بھ تѧشکیل بلورھѧای بѧزرگ و بѧا کیفیѧت بѧالا و لایѧھآنھا را قاد

ھѧѧای ھѧѧای دیگѧѧر و جѧѧذاب پروسѧѧکایتھمچنѧѧین، از ویژگѧѧی. کنѧѧدبلѧѧوری مѧѧی
از ]. 10 و9[ اسѧت Xفلز، کѧاربرد آنھѧا در آشکارسѧازھای اشѧعھ -ھالوژن

ھѧѧѧای زیѧѧѧادی بѧѧѧرای توسѧѧѧعھ فعالیѧѧѧت ،]X11 [زمѧѧѧان کѧѧѧشف پرتوھѧѧѧای 
   مانند   مختلف  کاربردھای طیف وسیعی ازآشکارسازھای این اشعھ برای 

  
 ir.ac.pnu@ahmzaheri :ایمیل نویسنده مسئول

  
 ھѧای فѧضایی وجѧود داشѧتھ اسѧتتا اکتشاف] 13[و دارو ] 12[بلورشناسی 

فلѧѧز، بѧѧھ تѧѧازگی بѧѧرای -ھѧѧای معѧѧدنی و ترکیѧѧب ھѧѧالوژنپروسѧѧکایت]. 14[
نور، گرماالکتریک، ای مانند فتوولتائیک، انتشار کاربردھای امیدوار کننده

 ھѧѧای خنѧѧک کننѧѧده اسѧѧتفاده بازیافѧѧت گرمѧѧا، تولیѧѧد انѧѧرژی در فѧѧضا و دسѧѧتگاه
عѧلاوه برکاربردھѧای فتوولتائیѧک و انتѧشار نѧور، ایѧن  .]17-15 [شѧوندمѧی

مواد چندین ویژگی گرماالکتریک برتѧر از جملѧھ رسѧانایی حرارتѧی خیلѧی 
 خوب حامل بѧار را از پایین، ساختار نوار الکترونی مناسب و انتقال خیلی

ھѧای ساختار نѧوار و تحѧرک بѧار پروسѧکایت .]22-18 [دھندخود نشان می
 .]25-23 [فلѧز را مѧی تѧوان بѧا اعمѧال فѧشار یѧا آلاییѧدن تغییѧر داد-ھالوژن

 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

آلتنکیѧرچ مبنѧѧای مھمѧی بѧѧرای بررسѧی مѧѧواد گرماالکتریѧک بѧѧھ روش 
ھای بر این اساس، کیفیت مواد گرماالکتریک با ضریب. نظری ارائھ کرد

ر ایѧن پѧزوھش، بѧرای بررسѧی د. گرددسیبک و رسانش گرمایی تعیین می
د برانظریھ ترھѧѧѧای مѧѧѧورد مطالعѧѧѧھ، از ھѧѧѧای گرمѧѧѧایی پروسѧѧѧکایتویژگѧѧѧی

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

چنѧѧدی دیگѧѧری کѧѧھ . اسѧѧبھ کنѧѧدھѧѧایی ماننѧѧد سѧѧاختار نѧѧوار مѧѧاده محاز ویژگѧѧی
کننده کیفیت مواد گرماالکتریک است، مقاومت الکتریکی پایین یѧا بѧھ تعیین

. کنѧدباشد کھ گرمای ژول را کمینھ مѧیعبارتی رسانایی الکتریکی بالا می
       ، نѧѧѧشان دادهZھѧѧѧای گرماالکتریѧѧѧک بѧѧѧا ضѧѧѧریب شایѧѧѧستگی، بѧѧѧازده ترکیѧѧѧب

 : بیان می گرددشود و توسط آیوفھ با رابطھ زیر می
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   رسѧѧѧانش λ رسѧѧѧانش الکتریکѧѧѧی و σ ضѧѧѧریب سѧѧѧیبک، Sدر رابطѧѧѧھ بѧѧѧالا، 
 ھѧای بѧالا، بنابراین طبق تعریѧف.  یکای عکس دما داردZ گرمایی است و 

 اسѧتفاده ZTتѧوان از چنѧدی بѧدون بعѧد کند کھ مѧی با دما تغییر میZ چندی 
  م نا بھ است و  اد مو لكتریكي گرماا ان تو  زده با گر بیان  چندی، این. کرد

 1400جلد چھارم، شماره اول، سال /محمدظاھری
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  : سترت اعبا و ]28-26[د شوتعریف ميشایستگی ضریب 
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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
را بѧھ   PF = σS2مѧواد بѧستگی دارنѧد کѧھ چنѧدی ضѧریب تѧوان بѧا تعریѧف

لكتریك بالا یا ضریب گرمѧѧѧѧاایي راستیابي بھ كارای دب. آورنѧѧѧѧدوجѧѧѧѧود مѧѧѧѧی
موادی کھ دارای . شتھ باشیمدالكتریك بالا ان گرماابایستي تو، بالاشایستگی 
ک باشند، بھترین مواد برای کاربردھای  یک یا بزرگتر از یZTمقدارھای 

در محاسبھ ضریب شایستگي . ]30و29[شѧѧѧѧوند گرماالکتریѧѧѧک تلقѧѧѧѧی مѧѧѧѧی
  ].31-39[ست ه اسي شدربري نظرظ كم بعد نیز بھ لحاي ھارنانوساختا

ھѧѧای بѧѧرای پروسѧѧکایت ZTفیلیپتѧѧی و ھمکѧѧاران گزارشѧѧی از مقѧѧدار       
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

ھمچنѧѧѧین، سѧѧѧاختارھای بلѧѧѧوری، ]. 40[بѧѧѧھ روش تجربѧѧѧی ارائѧѧѧھ کردنѧѧѧد 
 مخلѧѧوط ھѧѧالوژنی ھѧѧاینمودارھѧѧای فѧѧازی و سѧѧاختارھای نѧѧوار پروسѧѧکایت

  ھѧای پژوھѧشی گѧزارشتوسѧط بѧسیاری از گѧروه) ترکیبی و کѧاملا معѧدنی(
  . [44-41]شده است 

  
  ھاروش محاسبھ

 
  ھѧѧا در چѧѧارچوب نظریѧѧھ تѧѧابعی چگѧѧالی و بѧѧا اسѧѧتفاده از بѧѧستھمحاسѧѧبھ

           ھѧѧا، از بѧѧستگیدر ایѧѧن محاسѧѧبھ.  انجѧѧام شѧѧدکوانتѧѧوم اسپرسѧѧوافѧѧزاری نѧѧرم
                یافتѧھ  بѧھ انѧضمام تقریѧب شѧیب تعمѧیمPBE)(ارنѧزره -بورکѧھ-تبادلی پѧردو
] (GGA) 45 [ت و فرمالیسم بر ھمѧواج تخѧی امѧنھ)PAW( ]46 [ رایѧب

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

PBE ت ھمچنین. ]48 و47[ استفاده شدѧای ، حجم و شکل شبکھ و موقعیѧھ
 ] 49 [نیѧوتنیاتمی ھر یک از سѧاختارھا بѧا اسѧتفاده از یѧک الگѧوریتم شѧبھ

عѧلاوه بѧر ایѧن، . سѧازی شѧد تѧا نیروھѧای اتمѧی بѧھ مقѧدار کمینѧھ برسѧندبھینھ
 در نزدیکѧی سѧطح فرمѧی بѧھ اوج) DOS(ھѧای نѧوار ھѧدایت چگѧالی حالѧت

انگین، جѧرم مѧوثر کѧھ بѧا یѧدھѧد کѧھ بѧھ طѧور م میخود رسیده است و نشان
ھѧا ھѧا بѧسیار بیѧشتر از حفѧرهرابطھ زیر تعریف می گردد، برای الکتѧرون

  .است
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  نتایج و بحث روی نتایج

 
در .  محاسبھ شدCsBX3ھای در این پژوھش، ساختار نواری ترکیب

نتѧایج ایѧن . ھѧای کلѧر، بѧرم و یѧد اسѧت ھѧالوژن Xو  سѧرب و قلѧع، Bاینجѧا 
طѧѧور کѧѧھ در نمѧѧودار ھمѧѧان.  نمѧѧایش داده شѧѧده اسѧѧت1ھѧѧا در شѧѧکل محاسѧѧبھ

با تغییѧر کѧاتیون سѧرب بѧھ قلѧع، مقѧدار  ساختار الکترونی مشاھده می گردد،
کھ با این تغییر، حجم کاتیون با توجھ بھ این. کندنوار ممنوعھ کاھش پیدا می

       تر شѧѧده اسѧѧت، انѧѧدازه نѧѧوار ممنوعѧѧھ دارای نѧѧسبت مѧѧستقیم مربوطѧѧھ کѧѧوچک
  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

ھا از کلر تا ید، منجر بھ کѧاھش مقѧدار نѧوار ممنوعѧھ افزایش حجم ھالوژن
، نѧوار )سѧرب و قلѧع(شѧدن کѧاتیون در حالت کلی، چون با کوچک. شودمی

  ھѧا نیѧز ایѧن کѧاھش ادامѧھ پیѧداتѧر شѧدن حجѧم ھѧالوژنممنوعھ کم وبا بزرگ
تѧѧوان گفѧѧت کѧѧھ کمتѧѧرین نѧѧوار ممنوعѧѧھ متعلѧѧق بѧѧھ ترکیѧѧب  پѧѧس مѧѧیکنѧѧد،مѧѧی

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 
بѧѧرای ھمѧѧھ شѧѧش ) Γ-point-K(یѧѧشترین آن در نقطѧѧھ فѧѧضای فѧѧازی گامѧѧا ب

ھѧای مبتنѧی بѧر قلѧع و سѧرب، ھمچنѧین، در پروسѧکایت. دھѧدترکیب رخ می
ھا با افزایش جرم اتمی ھالوژن مشھود است کھ این کاھش جرم موثر حامل

ھѧѧای تѧѧر الکتѧѧرون و حفѧѧره در ھѧѧالوژنتѧѧوان بѧѧھ تقیѧѧد ضѧѧعیفمѧѧسالھ را مѧѧی
از سوی دیگر، این مقدارھا، وابستگی شدید بѧھ مѧسیر . بت دادتر نسسنگین

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      

-تواند در طراحی قطعات نیمѧھشود و میمحدوده لبھ نوار رسانش دیده می
 بѧا فاصѧلھ حѧدود چنѧد دھѧم Mھمچنین، نقطھ . رسانا مورد توجھ قرار گیرد

توانѧد در بحѧث ولѧت دارای بیѧشینھ و کمینѧھ موضѧعی اسѧت کѧھ مѧیالکترون
عѧѧلاوه بѧѧر ایѧѧن، .   توجѧѧھ قѧѧرار گیѧѧردھѧѧای ترابѧѧردی مѧѧوردبѧѧرروی ویژگѧѧی

در نزدیکѧی سѧطح فرمѧی بѧھ اوج ) DOS(ھѧای نѧوار ھѧدایت چگѧالی حالѧت
دھѧد کѧھ بѧھ طѧور میѧانگین، جѧرم مѧوثر بѧرای خود رسیده است و نѧشان مѧی

شѧده از ھѧای محاسѧبھھѧا اسѧت کѧھ بѧا جѧرمھا بسیار بیѧشتر از حفѧرهالکترون
ھای بالا در نقطھ ط بھ ترکیبجرم موثر مربو. ساختار نوار ھمخوانی دارد

R دولѧبھ و در جѧھ اول محاسѧاگون منطقѧسیرھای گونѧدرج 1 و بھ ازای م 
 . شده است

 بѧѧھ R-G و R-Mشѧѧود، مѧسیر گونѧѧھ کѧھ در ایѧѧن جѧدول دیѧѧده مѧیھمѧان      
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
 ھمچنѧѧین، از آنجѧا کѧѧھ ایѧѧن ضѧѧریب. ایѧѧن چنѧѧدی نیѧز بررسѧѧی شѧѧدگѧѧردد، مѧی

یدسѧѧت آوردن مقѧѧدار بھینѧѧھ آن و کѧѧاربردوابѧѧستگی دمѧѧایی دارد، بѧѧرای بѧѧھ
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 ).2شکل (کردن کار، اثر دماھای مختلف نیز بررسی شد 
، ملاحظѧھ CsPbBr3با توجھ بѧھ نѧوار ممنوعѧھ بѧالای پروسѧکایت        

.  کلوین، این ماده ضѧریب سѧیبک مناسѧبی نѧدارد300گردد در دمای می
طѧور کѧھ ھمѧان.  نیѧز صѧادق اسѧتCsPbCl3این امر بѧرای پروسѧکایت 

تری نسبت  دارای شرایط مناسبCsPbI3پروسکایت گردد، ملاحظھ می
باشѧѧد کѧѧھ ھمخѧѧوانی کѧѧاملی بѧѧا میѧѧزان نѧѧوار بѧѧھ دو پروسѧѧکایت قبلѧѧی مѧѧی

ھѧای توان گفت ھر چھ عدد اتمی ھѧالوژندر واقع می. ممنوعھ آنھا دارد
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

نتѧایج نѧشان داد کѧھ بѧا تغییѧر اتѧم سѧرب بѧھ قلѧع، نمѧودار . نیز پرداختھ شد
ضѧریب سѧیبک از پراکنѧѧدگی کمتѧری برخѧѧوردار اسѧت کѧѧھ بیѧانگر بھتѧѧر 

جھت اسفاده در مواد ھای قبلی بودن شرایط این ترکیب نسبت بھ ترکیب
بѧѧا تغییѧر اتѧѧم کلѧѧر بѧھ اتѧѧم بѧرم، نمѧѧودار ضѧѧریب . باشѧدگرماالکتریѧک مѧѧی

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

. باشѧندمنوعѧھ مѧیشѧد کѧھ ھمѧھ ایѧن نتѧایج کѧاملا مطѧابق بѧا کѧاھش نѧوار م
شѧѧود، طѧѧور کѧھ در بѧѧالا گفتѧھ شѧѧد و در شѧѧکل یѧک نیѧѧز مѧشاھده مѧѧیھمѧان

امѧا نکتѧھ قابѧѧل . باشѧѧد دارای کمتѧرین نѧѧوار ممنوعѧھ مѧیCsSnI3ترکیѧب 
ھѧѧا، انѧѧدازه ضѧѧریب سѧѧیبک نیѧѧز توجѧѧھ اینجاسѧѧت کѧѧھ بѧѧا کѧѧاھش پراکنѧѧدگی

 .کنѧѧد کѧѧھ ایѧѧن کѧѧاھش در نمودارھѧѧای بѧѧالا کѧѧاملا پیداسѧѧتکѧѧاھش پیѧѧدا مѧѧی
       نѧѧѧابراین بѧѧѧرای انتخѧѧѧاب بھتѧѧѧرین ترکیѧѧѧب بѧѧѧرای مѧѧѧواد گرماالکتریѧѧѧک،ب

بѧھ ھمѧین دلیѧل چنѧدی . ھا بایѧد بررسѧی شѧوندھای دیگر این ترکیبچندی
                      ضѧѧѧѧریب تѧѧѧѧوان نیѧѧѧѧز مѧѧѧѧѧورد بررسѧѧѧѧی قѧѧѧѧرار گرفѧѧѧѧѧت کѧѧѧѧھ بѧѧѧѧا رابطѧѧѧѧѧھ 

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

ھѧای مѧورد بررسѧی، بѧھ این پژوھش، ھمچنین ضریب تѧوان پروسѧکایت
ھا مطالعѧھ شѧد کѧھ نتیجѧھ آن بѧھ صورت تابعی از انرژی و غلظت حامل

  . اند آمده4 و 3ھای  شکل  ترتیب در
 بѧѧھ CsPbBr3گѧѧردد، در نمودارھѧѧای طѧѧور کѧѧھ مѧѧشاھده مѧѧیھمѧѧان       

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

 بھ خوبی پیداست کھ با تغییر ھالوژن از کلر CsSnBr3در نمودارھای 
 ش ھѧستند و ھѧم بѧھ سѧطح فرمѧیبھ یѧد، ھѧم پیکھѧا بѧھ آرامѧی رو بѧھ افѧزای

بدین معنی کھ از بین این شش ترکیب پروسѧکایت، . گردندتر مینزدیک
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
        ادمو، از دسѧѧѧѧѧѧتھ ضریب سیبک مثبت باشداي ده دارگر یک مااسѧѧѧѧѧѧت، ا
p-typeشتر ست  اѧѧѧѧѧستندھا هحفرر آن باي ھاحاملو بیѧѧѧѧѧمنفی. ھѧѧѧѧѧدن بوـ

ھا ونلکترده امار باي ھاحاملبیشتر کھ دھد کھ نشان میضریب سیبک 
ضریب سیبک از آنجѧѧѧا کѧѧѧھ . ست اn-typeرت نمѧѧѧادین بھ صوھѧѧѧستند و 

ѧѧوان دارد، بررسѧѧریب تѧѧا ضѧѧستقیم بѧѧسبت مѧѧوان نѧѧریب تѧѧای ضѧѧی تغییرھ
           توانѧѧѧد شѧѧѧاخص خѧѧѧوبی بѧѧѧرای شѧѧѧناختھѧѧѧا مѧѧѧینѧѧѧسبت بѧѧѧھ غلظѧѧѧت حامѧѧѧل

بنابراین، این تغییرھا نیز بررسی . ھای گرماالکتریک مواد باشدویژگی
ھѧای تѧوان ور کѧھ از نمودارھѧا پیداسѧت، ضѧریبطѧھمѧان). 4شѧکل (شѧد 

آنجѧا کѧھ  زھا بھ طور غیرخطѧی بѧستگی دارنѧد و انسبت بھ غلظت حامل
ھѧا و ھѧم مواد مورد بررسѧی، ترکیѧب سѧھ عنѧصر ھѧستند، پѧس ھѧم حفѧره

        ھѧѧایھѧѧای سѧѧیبک و تѧѧوان نقѧѧش دارنѧѧد کѧѧھ دادهھѧѧا در ضѧѧریبالکتѧѧرون
  . ، کاملا با مباتی نظری این بحث ھمخوانی دارد4شکل 
شده در این پژوھش، ملاحظھ شد کھ با مقایسھ شش ترکیب بررسی      

      نھѧѧѧا ترکیبѧѧѧی اسѧѧѧت کѧѧѧھ نمѧѧѧودار آن در قѧѧѧسمت مثبѧѧѧت  تCsSnI3ترکیѧѧѧب 
ھѧѧای مѧѧشابھ، دارای ضѧѧریب تѧѧوان ھѧѧا صѧѧفر شѧѧده و بѧѧرای غلظѧѧتحامѧѧل

-بالاتری است کھ این نتیجھ با نتایج حاصѧل از دیگѧر نمودارھѧای شѧکل
  .  ھمخوانی کامل دارند1-3ھای 

  
 گیري نتیجھ

  
 CsBX3ھѧѧای سѧѧازی، پروسѧѧکایتدر ایѧѧن پѧѧژوھش، بѧѧھ روش شѧѧبیھ      

ساختار الکترونی این مѧواد نѧشان . مورد بررسی و مطالعھ قرار گرفتند
ھѧا و جѧایگزینی سѧرب بѧا قلѧع منجѧر بѧھ دھد کھ افزایش جرم ھѧالوژنمی

ھمچنѧین در نقѧاط پѧر تقѧارن، جѧرم مѧѧوثر . گѧرددکѧاھش گѧاف نѧواری مѧی
  . 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 (      

  
انѧد در ایѧن  ھایي كھ شѧما را در انجѧام پѧژوھش خѧود یѧاري کѧرده سازمان

 . 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
 


