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Studying the effects of changing width and temperature on the thermoelectric 

properties of two-dimensional dichalcogen nanoribbon structures 

MoS2/WTe2 

 

 

 
  

 

A B S T R A C T 

  In this study, using the tight-binding approximation and the 

recursive Green's function, the effect of changing the nanoribbon 

width and temperature on the thermoelectric properties  of the 

MoS2 and WTe2 based system was investigated in a preferred 

configuration. Thermoelectric properties such as electrical 

conductivity, thermoelectric power or Seebeck coefficient, thermal 

conductivity, efficiency coefficientwere calculated. The effect of 

the width of the nanoribbons and temperature in this 

configuration on the thermoelectric properties was investigated. 

The results show that greater thickness creates the most desirable 

thermoelectric properties. 
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 ساختارهای دی ترموالکتریکی روی خواص عرض و دما تغییر  اثرات سی برر

نوار  نانو یدوبعد کالکوژن  
MoS2/WTe2  

 

 

 چکیده 

از تقریب بستگی قوی و تابع گرین بازگشتی،  پژوهش  این  در اثر تغییر عرض نانو    با استفاده 

-دیبرمولیبدننانونوارهای نامتجانس    مبتنی  سیستم  ترموالکتریکی  خواصنوار و دما را روی  

 نیمه   الکترود  دو   و   کانال  . شد  بررسی  ارجح  پیکربندی  در  را  تلورایددیتنگستن  و  سولفاید

 نظیر   ترموالکتریکی  خواص.  در نظر گرفته شده است  دولایهنانونوارها به صورت    طتوس  بینهایت

  بهینگی  ضریب  گرمایی،   رسانندگی  ،(سیبک  ضریب(  ترموالکتریک  توان  الکتریکی،  رسانش

 مورد   ترموالکتریکی  خواص  روی  پیکربندی  این  در  دما  و  نوارها  نانو  عرض  اثر.  شد  محاسبه

 را   ترموالکتریکی  خواص  مطلوبترین  ،بیشتر  ضخامت   د دهمی  نشان  نتایج .  گرفت  قرار  بررسی

 . کندایجاد می 
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 مقدمه:

نانو شاخه  فناوری  از  آن  یکی  هدف  که  است  نوین  دانش  های 

بر پایه این   بررسی خواص مواد در مقیاس اتمی و تولید قطعات 

 که هستند مواد ایناز گروهیزیر دوبعدی، باشد. موادمواد می

تمامی  دوبعدی، مواد  نانوست. در مقیاس در آنها  بعد یک تنها

 به افزایش ویژگی این که دارند قرار سطح معرض در هااتم

 شود. می منجر شیمیایی و فیزیکی های واکنش توجهل قاب

  سن، یلیس  گرافن،  مانند  یمختلف  یدوبعد  مواد  حاضر  حال  در

  ل یدل   به  واسطه  فلزات  یهاکالکوژنی د  مانند   یباتیترک   و  فسفرن

 ک، یترموالکتر  ک،یالکترون  در  استفاده   ی برا  رمعمولیغ  خواص

  ل یدل به مواد نوع نیا[. 2و1] دارد وجود کیفوتون و  کینترونیاسپ

دارند که  متفاوتی  حرارتیهمچون    ،خواصی    ی داریپا  ،رسانش 

  رات ییتغ  به   یکیالکترون  خواص  ت یحساس  و  کم  زینو  ،ییایمیش

  ، ینور  آشکارساز  یهادستگاه   در  یادیز  یکاربردها  ،یطیمح

دار گاز  یحسگرها  و  کیترموالکتر  یهادستگاه    [. 3]  ندی 

 هایویژگی و ساختار نوع  به  توجه با دوبعدی، مواد کاربرد

به دلیل دارا بودن نسبت سطح    مواد دوبعدیاست.   متفاوت آنها،

گزینه  زیاد،  داخلی  سطح  همچنین  و  بالا  حجم  بالقوه به  ای  های 

 .[4و3] های ذخیره انرژی هستنبرای دستگاه 

به هایویژگی نانوساختارها، بودن بعد سه از کمتر  متمایزی 

 ترین  کناز دوبعدی، نانومواد مثال، عنوان  به   بخشد. می هاآن

   ترکیب  به شکل  عموما این مواد   ].4  [هستند  شناخته شده  مواد

 2MX  آن  هستند در  و M که  واسطه  فلز  دی X یک  -یک 

است میکالکوژن  بعدی موادباشند.  ،  لایه  دو  انباشته  از  های 

وان ضعیف  نیروهای  توسط  که  است  شده  تشکیل  -زیادی 

 ].6و   5[ اند به هم متصل شده   یدروالس

می مختلف  دوبعدی  تطابق  مواد  عدم  محدودیت  بدون  توانند 

وان  نامتجانس  ساختارهای  و  شبکه،  دهند  تشکیل  را  دروالسی 

ثابت شبکه دارای  که  موادی  این،  از  میفراتر  یکسانی  باشند،  ی 

ای  توانند به صورت یکپارچه به هم بپیوندند و ساختار صفحه می

تنظیم      نواری  گافبه دلیل دارا بودن نامتجانسی را تشکیل دهند. 

نه مناسبی جهت  ، این مواد گزیساختارهای نامتجانسنیز  شونده و  

 . ]8و7 [  هستندزارهای اپتوالکتریکی استفاده در ساخت اب

  ی دوبعد  مواد   خواص   ی رو  بر  ی ادیز  ینظر  و   یتجرب  مطالعات

 مورد  در  یادیز  یمرور  مقالات  تاکنون،  .است  شده   انجام

  و   سنتز  یهاکیتکن  در  شرفتی پو  یکیالکترون   و  یکیزیف  خواص

  و   ی انرژ  ل یتبد  ک،یاپتوالکترون   ک، یالکترون  در   آنها   یکاربردها

 [.14-9] است شده  منتشر گاز یسازره یذخ نیهمچن

این  پس از کشف  باشد.  می  سولفایددیمولیبدن  یکی از این مواد 

های بسیار  برای اولین بار ، بررسی 2MoS با فرمول شیمیایی  ماده 

خواص   دلیل  به  ساختار  این  شد.  انجام  علوم  سایر  در  زیادی 

،  استمنحصر به فرد مکانیکی و الکتریکی که از خود نشان داده 

های کربنی در  جایگزین مناسبی برای صفحات گرافن و نانولوله

می الکترونیکی  بررسیقطعات  نتایج  میباشد.  نشان  که  ها  دهد 

ایده  در  آبازدهی  )ل،  اثرمیدانی  ترانزترانزیستورها  یستورهای 

نیم بر  به خواص ساختاری و هندسی      (رساناهای دو بعدی مبتنی 

 ].15-81[سولفاید وابسته استدیمولیبدن

سولفاید یا همان ساختارهای  دیتوان از مولیبدنر این اساس میب 

بر دی استفاده کالکوژن مبتنی  به عنوان یک جایگزین مناسب  ها 

دی بر  مبتنی  ترانزیستورهای  که  آنجایی  از  ها  کالکوژنکرد. 

نمونه  به  نسبت  اثر  مشکلات کمتری  ترانزیستورهای  قدیمی  های 

دارند   نوفه  به  نسبت  کمتری  حساسیت  همچنین  و  دارند  میدانی 

باشمی مفید  الکترونیکی  ادوات  طراحی  در  یک    .دنتواند  در 

ترانزیستور    کالکوژن دی  بعدی   دو   مواد   با  را   میدانی  اثر  پژوهش 

 ].13[ شد  تلوراید بررسیو تنگستن دیسولفاید  دیمولیبدن

-مشاهده می 1 شکل در سولفایددیمولیبیدن کریستالی ساختار

دوبعدی   هایلایه توسط عمده  صورت به ماده  این  .شود

 یک در  قوی کووالانسی  پیوند با آن در ها اتم که عمودی،

و  شکل مجاور لایه دو بین دروالسینوا اتصال نیروی لایه 

است. تشکیل شده  است  است.   X-M-X لایه تک یک گرفته 

 (هگزاگونال ساختار با شبکه یک صورت به  Mو Xهای  که اتم

 ].20و19[  دارند قرار دوبعدی، )گوشی شش

 است مساوی اتم سولفور شش با مولیبیدن اتم هر پیوند فاصله

 سولفور اتم هر.  دهدتشکیل می آلایده  وجهی سه هرم یک و

بین  .دارد پیوند مولیبیدن اتم  سه  با  همسایه  نزدیکترین فاصله 

   در .است سولفور هایبین اتم فاصله برابر مولیبیدن،  هایاتم
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حالت    در   مستقیم  غیر   انرژی  گاف   اندازه   ای لایه چند  ترکیبات

-کترون ولت میال  ا23/1ا  ت  22/1  از  سولفایددیمولیبیدن  حجیم

تا   74/1  از  آن  مستقیم  انرژی  گاف  که  حالی  در  [.21و20]  باشد

-دیمولیبیدن  انرژی  گاف  است.  شده   الکترون ولت گزارش8/1

  به   لایه   تک به  چندلایه  از   ها لایه  تعداد  تغییر  با  توانرا می  سولفاید

 .  رساند ولت  الکترون 1 گاف مستقیم

به عنوان لیه دوم مورد استفاده   تلورایدیدتنگستن در این پژوهش 

-حالت  در  پایین،  دردمایتلوراید  یدتنگستن  ].13[قرار گرفت

  داد   نشان  نواری   ساختار  محاسبه.  دارد  رفتارنارسانایی  حجیم  های

-حالت  چگالی  محاسبه.  است  ولت  الکترون  7/0گاف  دارای  که

  اتم   dاوربیتالهای    را  رسانش  نوار  لبه  که  دهدمی  نشان  جزئی  های

W  اوربیتالهای   از  ظرفیت  نوار  لبه  . اندداده   تشکیل p   اتم  Te   

  .[24-22] تشکیل شدند 

در   استفاده  جهت  مواد  این  ارجح  ساختار  و  نوع  تعیین  برای 

مواد   این  ترموالکتریکی  باید خواص  لزوما  اپتوالکتریکی  ادوات 

های مختلف مورد  در شرایط فیزیکی متفاوت نظیر دما و یا عرض

 بررسی قرارگیرد.  

  به   یحرارت  یانرژ  لیتبد  تیقابل   لیدل  به   کیترموالکتر  خواص

  . است  برخوردار  یتوجه  قابل  یفناور  ت یاهم  از  یکیالکتر  یانرژ

  ل یدل  به   پاک  یانرژ  دیتول   تی قابل  با  کیترموالکتر  موادهمچنین  

  اند گرفته   قرار  توجه   مورد  ،یانرژ  به   یجهان  ی تقاضا  شیافزا

 .  [24و21]

مشخصه از  رسانندگییکی  ترموالکتریکی،   ،(G)الکتریکی  های 

ضربی    با  برابر  باشدکه می  ویژه   رسانایی  یا   مقاومت   وارون 

دهنده   و  است   ویژه   الکتریکی توانایی   میزان  نشان    مواد   قابلیت 

این   .است  الکتریکی  جریان  دادن  عبور  برای از  دیگر  یکی 

ضریبمشخصه شده    ایجاد   ولتاژ  میزان   که  است  ( S)  سیبک  ها 

 .]16و15[دهدمی توضیح  را معین دمای  تغییر برای

 گرمایی را  انرژی  قادرند  که  ترموالکتریکی  هایدستگاه   بازدهی

کار   ماده   خواص   به   کنند  تبدیل  الکتریکی  انرژی   به   مستقیما  به 

  به   بعدموسوم   بدون   کمیت  طریق  از  که  دارد  بستگی  آن   در  رفته

 [. 21و 18و 16]  شود می بیان   (eZT)بهینگی ضریب

  است   یمعن  نیا به  بزرگ  بهینگی  ضریب   که  است  مشخص  کاملاً

  است   شده   داده   نشان .  باشد  کارآمد  کیترموالکتر  دستگاه   کی

  به   م یحج  کیترموالکتر  مواد   ی برا  بهینگی  ضریب   یسازنه یبه  که

  ر یی تغ  که   است  زیبرانگچالش   یکار  هم،  به   وابسته   ی رهایمتغ  لیدل

  ل یتعد  را  رهایمتغ  ریسا  ینامطلوب  طور  به   اغلب  آنها   از  یکی

 . [24]کندیم

 

 

 

 

 

 

 

 

 2MoS هیلا تک چپ الکترود ه،یناح  سه شامل یدستگاهساختار  . 1شکل

  اتصال   از   متشکل   یمرکز  ه یناح  و   2WTe  ه یلا  تک  راست  الکترود  و 

2WTe/2MoS است . 

(  eκ)  گرمایی  رسانندگی  بایستبهینگی می  افزایش ضریب  برای

 الکتریکی  رسانندگی  مقابل  در  و  داده شود  کاهش  الامکانحتی

یابد  سیبک  ضریب  و   رسانندگی   مطالعه  دلیل  همین  به.  افزایش 

  و   کاهش   در  تواند می  هادستگاه   این   در  کار رفته   به  ماده   گرمایی

 .  داشته باشدگرما نقش مهمی  اتلاف  کنترل

در استفاده  و  قطعات  جهت    نیازمند   اپتوالکترونیکی  الکترونیکی 

  و   بالا   گرمایی  بالا هستیم. رسانندگی  گرمایی  رسانندگی   با   مواد

رسانندگی  نوع    بسته   پایین   گرمایی  گاهی  تواند  به  می  کاربرد 
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  جلوگیری   و  بهینه   مصرف  ارزشمند باشد، باید درک درستی از  

 [. 26و25و19-18] باشیم اتلاف داشته  از

      از   اطلاع   فیزیکی  گوناگون   خواص   از   برخورداری  منظور  به 

 گرما   انتقال  هایویژگی  به خصوص  شرایط تعادل ترمودینامیکی

  قات یتحق .است اهمیت حائز بسیار بهینه خواص با مواد شناخت و

روی    کیترموالکتر  و   یکیالکترون  خواص   ی رو  بر   یاگسترده 

دوبعدیمواد دی   تک   و  هیلا  چند  ،حجیم  ساختار  در  کالکوژن 

 . است شده   انجام هیلا

و دیمولیبدن  نظیر  دوبعدی   مواد   تلوراید دیتنگستن  سولفاید 

هستند  دارای با  ساخت  در   توانندمی  که   خواصی  هدف  قطعات 

استفاده  انرژی  بهینه    خواص   مقاله   این  در  شوند.   مصرف 

 در  را  دمایی  و تغییرات  عرض  تغییر  با  ماده   دو  این  ترموالکتریکی

پژوهش در  که  داد  ساختاری  نشان  را  خوبی  قابلیت  قبلی  های 

 [.29 -27] شده استبررسی 

قوی   روش  از  استفاده   با گرین  برپایه  بستگی    ، یبازگشت  تابع 

  به   بوتیکر-لاندائو  فرمول  از  یحرارت  و  یکیالکتر  یهاانیجر

 .[34 -29] اند آمده  دست

ساخت   در  است   ممکن  ما  ی عدد  جینتا و  طراحی    آینده 

  با   یدوبعد   مواد   بر  یمبتن  کارآمد  کیترموالکتر  یهادستگاه 

  اس ینانومق  یهادستگاه   از  یک ی  عنوان  به   مناسب   یانرژگاف  

 :است ریز شرح  به مقاله  ساختار. باشد دیمف مناسب

 یکیالکتر  یهاانیجر  ن ییتع  یبرا   استفاده   مورد  یمحاسبات  روش

 کیترموالکتر  یهاتیکم  ریسا  ن یهمچن  و   شده   منتقل   یحرارت  و

  خواص   یعدد  جینتا  ،3  بخش  در  سپس،.  میدهیم  شرح  را

انتخابی    کیترموالکتر  و  یکیالکتر   قرار   بحث  مورد  راساختار 

  ما   ی هاافته ی  یریگجه ینت   و   بحث  به   مقاله   آخر  بخش .  میدهیم

 . دارد اختصاص

 روش و فرضیات محاسبات
  

شود لایه  مشاهده می 1 شکل در   پژوهش همان گونه که این در

مولیبید لایه  تک  لایه  دینبالایی  تک  پایینی  لایه  و  سولفاید 

 باشد که در ناحیه وسط دو لایه نامتجانس تلوراید میدی تنگستن

دارند قرار  هم  نتایج  که   روی  و  پیشین  کارهای  به  باتوجه 

حالت چگالی  نواری،  ساختار  مانند  عبوردهیمستخرج  و    ، ها 

مطلوب   مواد  و  شددرپیکربندی  گرفته  نظر  در  ساختار  .  این 

  لایه   دو  رادر  تلورایددیتنگستن  و   سولفاید دیمولیبدن  دونانونوار 

منتخب  و  بالا درپیکربندی  و    پایین  زیگزاگ  ساختارلبه  دو  با 

را  گرفته    نظر  در  آرمچیر دما  نوارها و  نانو  تغییرات عرض  اثر  و 

 ].28و26و13 [ه استدرروی خواص ترمو الکتریکی بررسی شد

  تکرار   تلوراید دی تنگستن  و   سولفاید دیمولیبدن  نوارهای نانو

  ساخته   x  جهت   در   فقط  یادوره   صورت  به   نوار نانو   واحد  سلول

مشاهده    1  ، همان گونه که درشکله شده استشده در نظر گرفت

 شود.می

  و   ولتاژ  اختلاف   لیدل   به  یحرارت  و  یکیالکتر  یهاانیجر

  ن یب  T△  یدما  اختلاف  که  یهنگام   شوند.ایجاد می  دما  اختلاف

  ن یهمچن  و   یکیالکتر  انیجر  شود، یم  اعمال   اتصال   ک ی  سر  دو

  ولتاژ   کی  ن،یبنابرا.  کنندیم  عبور  یانیم  هیناح  از  ییگرما  انیجر

 فرض  .شودیم  مشاهده   برعکس  و  آنها  نیبV△   کیترموالکتر

  ل یپتانس  ی دارا  ب یترت  به  راست  و   چپ  الکترودهای   که  شودیم

 (  می باشد. RTوRµ( و )LTوLµ)ی دماها و ییایمیش

µبا   V△e(-  +)µ    = (R)Lµ/2که  طوریه ب  ≈ 𝐸𝐹    بار  و

𝑒الکتریکی   = 1.6 × و10−19    T△(-  +)T    =(R)LT/2   کولن 

µ𝐿  شرط   دیبا  ییایمیش  لیپتانس   آن،   در  که  باشد.می < 𝐸𝐹 < µ𝑅 

  است   یانیم  ه یناح  یفرم  یانرژ𝐸𝐹   آن   در   که   کند،   برآورده   را

 [.  35و34]

بازگشتی    روش  در  دستگاه   جریان گرین    محاسبه   تابع 

  E  ی انرژ  با   ی فرود  الکترون   کی   انتقال   احتمال[.  37  ،36]شودیم

  تابع   از  ی فرود  یانرژ  از  یتابع  عنوان   به   دستگاه   کی  قیطر  از

  شده   کوپل  راست  و چپ  یالکترودها  به  که  یمرکز  هیناح  نیگر

 :دیآیم دستهب ریز صورت به  CG(E) ، است

𝐺𝑐(𝐸) = 

[(𝐸 + 𝑖𝛼)𝐼 − 𝐻𝑐 − ∑ (𝐸)
𝐿

− ∑ (𝐸)
𝑅

]−1                  (1) 



 30 ...عنوان مقالهو همکاران: نویسنده اول 

 

 

  ارائه   یبرا  که  است  کوچک  دلخواه   عدد  کی  α  آن  در  که

  ی همان  سیماتر  𝐼 و است  شده  اضافه  بالا معادله  به  ییهمگرا  اریمع

∑  و  زولهیا دستگاه  یلتونیهام CH نجا،یا در. است (𝐸)𝐿(𝑅) عملگر 

  مؤثر   ی لتونیهام  کی  عنوان   به  را   آن   توان یم  که   است   یخودانرژ

  شود، یم  ی ناش(  راست)  چپ  الکترود با  دستگاه   جفت شدن  از  که

 :شودیم فیتعر ریز صورت  به شدگی  پهن تابع . گرفت نظر در

𝛤𝐿(𝑅) = 𝑖[𝛴𝐿(𝑅) − 𝛴𝐿(𝑅)
ϯ

]                                   (2)                                   

  به   یاصل  ستمیس  نیگر  تابع  سیماتر  آوردن  دستهب   یراب

  ن یکترینزد  ی هابرهمکنش با  یاصل  یهاه یلا  از  یخط  ره یزنج  کی

   همکارانش   و  سانچو  توسط  مدل  نیا.  میکنیم  میتقس   هیهمسا

  است   شده   گراستفاده ید  یاری بس   توسط  ،[40و39]شده   فیتوص

  را برای   انتقال   بازگشتی، تابع   نیگر  تابع   ، شیوه   ن یا  در.  [40-42]

  محاسبه زی  صورت    به  ینامتناه  مهین  راست   و  چپالکترودهای  

 [ 39و38] کندیم

       ḡ0,0
𝐿 = [(𝐸 + 𝑖𝛼)𝐼 − 𝐻00 − 𝐻−10

ϯ
Ʌ]−1 

       ḡ𝑀+1,𝑀+1
𝐿 = [(𝐸 + 𝑖𝛼)𝐼 − 𝐻00 − 𝐻−10Ʌ]−1        (3) 

 یمرکز  هی ناح  در  نانونوار  یاصل   یهاه یلا  تعداد  M  آن  در  که

  ک ی  یلتونیهام  دهنده   نشان  بی ترت   به  10H  و  00H  نجا،یا  در.  است

الکترود می  یاصل  هیلا  نیب  برهمکنش  و  یاصل  هیلا   تابع .  باشدو 

  به   دستگاه   برش  به  برش  کردن  اضافه  با  دیجد  نیگر

 .شودیم محاسبه  4معادله  ق یطر از  راست سمتالکترود

ḡ𝑙,𝑙
𝑅 = 

[(𝐸 + 𝑖𝛼)𝐼 − 𝐻𝑙,𝑙 − 𝐻𝑙,𝑙+1ḡ𝑙+1,𝑙+1
𝑅 𝐻𝑙,𝑙+1

ϯ
]−1          (4) 

  𝐻𝑙,𝑙  نجا، یا  در.  کندیم  ریی تغ  l=M  به   l=2  از  l  آن   در  که

  𝐻𝑙,𝑙+1  ن،یهمچن.  است  دستگاه   در  ام(l)  یاصل  هیلا  یلتونیهام

  دستگاه   در   l+1  و   ام l  یاصل  یهاه یلا  ن یب  شدگی جفت  سیماتر

  Ʌ  و   Ʌ  ،3معادله    در  ن، یا  بر  علاوه .  کندیم  یمعرف  ب ی ترت  به  را

  طرح   کی در موثر طور  به   توانندی م که هستند  انتقال یهاسیماتر

  است،   شده   فیتعر[  39-37]  مراجع   توسط  که   همانطور  یتکرار

  د ی جد  نیگر  تابع   فوق،  ملاحظات  به   توجه   با .  شوند  محاسبه

 :شودیم داده  ریز صورت  به  ستمیس

𝐺11
𝑛𝑒𝑤(𝐸) = 

[(𝐸 + 𝑖𝛼)𝐼 − 𝐻11 − ∑ (𝐸)𝑛𝑒𝑤
𝐿 − ∑ (𝐸)𝑛𝑒𝑤

𝑅 ]−1       (5) 

  و   است   دستگاه   در  ی اصل  ه یلا  اولین   یلتونیهام 11H  آن   در  که

محاسبه    دیجد  راست  و   چپ   یهایانرژ-خود زیر  صورت  به 

 شود:می

      ∑ =
𝑛𝑒𝑤

𝐿
𝐻01

ϯ
ḡ00

𝐿 𝐻01 

∑ = 𝐻12
𝑛𝑒𝑤
𝑅 ḡ22

𝑅 𝐻12
ϯ                                                (6)                                                  

 : آورد دست  به توانیم  را هاحالت  یچگال ،CG محاسبه با

DOS(E)  =
1

𝜋
ImTr𝑮𝒄(𝐸)                                          (7)  

  توسط   انتقال  ف یط  همدوس،  انتقال  میرژ  در   ن،یا  بر  علاوه 

 .شودیم  داده  دستگاه  تعمیم یافته  نیگر تابع

𝑇𝑒(𝐸, 𝑉𝑎)  = Tr[ 𝛤𝐿𝐺𝑐
ϯ
𝛤𝑅𝐺𝑐]  .                                   (8)  

  نیمه   الکترود  دو  و  برکانال  مبتنی  های سیستم  عبوردهی

  تابع   و   بست تنگ  تقریب  براساس  را  نانونوارهای   توسط  بینهایت

آن،    کمک  به  و  کرده   محاسبه  همدوس   رژیم  در  گرین بازگشتی

را   عرض   تغییرات  و   دما  اثر   به   ترموالکتریکی  خواص   روی  نوار 

  حفره   -والکترون  اسپینی  اثرات  از  و شد    عددی محاسبه   صورت

 :]44و27 [ایمکرده  صرفنظر

𝐽 =
2𝑒

ℎ
∫ 𝑇𝑒(𝐸)[𝑓𝐿(𝐸) − 𝑓𝑅(𝐸)]

+∞

−∞
dE                   (9)              

آن   در  الکترون  eکه  الکتریکی  پلانکℎ ،  بار   g(𝑘)،  ثابت 

   فرمی می باشد. تابع توزیع اشغال L(R)fها،  چگالی حالت

طرفی رابطه   nL از  با  است که  عریف ت   10  ضریب جنبشی 

 برقرار است:  n=0-2شود در این رابطه شرط می 

𝐿𝑛(𝜇, 𝑇)   = −
1

ℎ
∫ 𝑑𝐸𝑇(𝐸)

+∞

−∞

(𝐸 − 𝜇)𝑛
𝜕𝑓

𝜕𝐸
       (10) 

T(E)    تابع احتمال عبوردهی الکترون فرودی با انرژیE  باشد.  می

 گیری  توان با انتگرالضرایب مختلف انرژی جنبشی را می

می آن  به کمک  کرد.  محاسبه  انرژی  عبوردهی روی  -احتمال 

الکتریکی رسانش  ضریب  محاسبه   توان  را  گرمایی  رسانش  و 

 : کرد

𝐺(𝜇) = 𝑞2𝐿0 (𝜇, 𝑇)                 
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𝜅𝑒(𝜇) =
1

𝑇
(𝐿2 (𝜇, 𝑇)  −

𝐿1 (𝜇, 𝑇) 2

𝐿0 (𝜇, 𝑇)
)                         (11) 

معادله   از  استفاده  𝑆رابطه    و10با  = −
∆𝑣

∆𝑇
توان    ضریب   ،

 : شودترموالکتریکی به صورت زیر محاسبه می

𝑆 = −
𝐿1 (𝜇, 𝑇)

𝑞𝑇𝐿0 (𝜇, 𝑇)
                                                         (12) 

با محاسبه رسانش الکتریکی وگرمایی و توان ترموالکتریکی 

قابل محاسبه   بهینگی  بعد ضریب  بدون  یا ضریب سیبک کمیت 

 :است

𝑍𝑇𝑒 =
𝑆2𝐺𝑇

𝜅𝑒

                                                                     (13) 

انرژی محاسبات  همسایه   𝑗𝜀  جایگاهی،  در  نزدیکترین    شامل 

  برای   و   eV10/1 برابر   سولفاید دیمولیبیدن  برای   صفحه   داخل

  پرش   انرژی  انتگرال.  است eV84 /0 با    برابر  تلورایددی تنگستن

   مقدار 𝐺𝐸 که است،  ه  شد گرفته نظر در ±  𝐺𝐸/2 امین اتم j برای

 

 

 ( ضریبcگرمایی،  رسانندگی (b الکتریکی، ( رسانشa . 2شکل

 شیمیایی  پتانسیل انرژی  از تابعی عنوان به بهینگی (  ضریبdو  سیبک

  زیگزاگ نانونوارهای تلورایددیتنگستن/سولفایددیدستگاه مولیبیدن برای

 درجه کلوین 100در 20 و  18، 16، 14 ،12  ،10  عرض نواری  مقدار با

 

 

 

 

 

 و   سولفایددیمولیبیدن  برای  آن

 eV ترتیب  به  تلوراید دی تنگستن

 و پارامتر باشدمی  eV  75/0 و  59/1

الکترون   97    عمودی  پرش میلی 

 خیلی  مقدار  که  است  ولت

 بر  ه و. علا ]17و16  [  دارد  کوچکی

 سلول   ده   شامل   مرکزی  منطقه   این،

 . ]42 [است ( (M=10 واحد

 بحث و نتیجه گیری: 

دو خ ترموالکتریکی    بعدی   دو   کالکوژن   دی  ماده   واص 

-تنگستن  و  نوع دهنده   رساناینیم  عنوان  به   سولفاید دیمولیبیدن

  لبه   ساختار  با  را  گیرنده   نوع  رساناینیم  عنوان  به  تلوراید دی

عرض در  مختلفزیگزاگ  دماهای  و   قرار  بررسی مورد  ها 

 دادیم. 

ابعاد کوچک،درپیکربندی  با    اثرات   کاهش   به   منجر  که  ها 

  اثرات   شود، می  الکترون-الکترون  همبستگی  وافزایش  استتار

  الکترونی   خواص   مطالعه  در  مهمی  نقش  یاذره   بس  برهمکنشی

مواد  های قبلی، با استفاده از نتایج پژوهش  .دارد ترموالکتریکی و

تلوراید  دیسولفاید و تنگستندی کالکوژن مولیبیدندوبعدی دی

عرض در  ترموالکتریکی  خواص  نتایج  و  مختلف  انتخاب  های 

   .برای ساختار لبه های زیگزاک و آرمچیرحاصل شد

دما  جینتا کلود  300و100  یدر  با    نیرجه  نوارها  نانو  برای 

ترتیب    هایعرض لبه    20و18،16،14،12،10،8به  ساختار  دو  با 

شده  محاسبه  آرمچیر  و  نانو    عرض)پهنای(   .استزیگزاگ  این 

یاخته  )تعداد  دوتایی  تعدادخطهای  به  نانونوارهای  نوارها  در  ها( 

رسانش گرمایی،   2در شکل  زیگزاگی و آرمچیر بستگی دارند.  
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برای   بهینگی  ضریب  و  سیبک  ضریب  الکتریکی،  رسانش 

دمای  عرض در  مختلف  ساختارلبه  100های  در  کلوین  درجه 

شکل   در  است.  شده  ترسیم  ترمودینامیکی   3زیگزاگ  خواص 

درجه کلوین برای عرض های مختلف نانو نواها ا  100در دمای  

های   در شکل  روند  این  است.  مشهود  آرمچیر  لبه    5و 4ساختار 

 درجه کلوین تکرار شده است. 300برای دمای 

  در ،  5  تا  2  های شکل   aقسمتدر  حاصل  نتایج   به   توجه  با     

نوارعرض نانو  مختلف    در   را  غیرصفر  الکتریکی  رسانش  های 

می  پتانسیل   بازه   یک مشاهده  حال  ن یا  .شودشیمیایی  است    ی در 

افزا با  حامل  شیکه  وجود  افزا  هادما،    ت یهدا  شیباعث 

شود با افزایش  همچنین به وضوح مشاهده می  .شودیم  یکیالکتر

نانونوارها افزایشی   عرض  نیز  الکتریکی  رسانش  تغییرات  روند 

  با   شیمیایی  پتانسیل  هایبازه   در صفر  غیر  الکتریکی  رسانشاست.  

   افزایش با  روند همین  شود،می دیده  نانوارها  ضخامت افزایش

 

 

نانوارها   شود می  دیده   هم  گرمایی  رسانش  در   ضخامت 

 نکته قابل توجه این است که   .)5 تا  2 هایشکل  bقسمتدر(

  پخش شدن  ها باعث  یکربندی در پ  دار،یحالت پا  ی اختلاف دما

   انی، جرپتانسیل شیمیایی مثبت استکه  یهنگام گردد،یم هاحامل

 کی .شودیم  جادیفعال ا  یهاا به عنوان حاملهالکترون   قیاز طر

  ن یشود، بیه مدینام کیکه ولتاژ ترموالکتر یمنف لیاختلاف پتانس

ا گرم  الکترود  و  سرد  به ضریم  جادیالکترود  منجر  که    ب یکند 

 .(و بالعکس) شودیم یمنف بکیس

  شوندمی  ظاهر  باند  های لبه   در  گرمایی  رسانش   توجه  قابل  هایقله

  باعث   مرز  در  هاحامل  پراکندگی  گرمایی  رسانش  مقدار   بالاترین

شدت  .  شودمی  دما  افزایش   با  همزمان  الکتریکی  رسانش  کاهش

 .دارد ی دماییها بستگعرض قله  نی و همچن

 

  ب یضر  مشهود است   5تا    2های  شکل   cطور که در قسمت  همان

  ر یغاست. ضریب سیبک    به شیب منحنی رسانایی وابسته   بکیس

مناطق در  ش   ی صفر  ظاهر    رصفریغ  ییرسانا  یمنحن  ب یکه  است 

ضر  بیشترین.  گرددیم پتانس  بک یس  ب یمقدار    یی ایمیش  ل یدر 

نوار ظرف  کینزد . از  شودیظاهر م  تینوار هدا  نیو همچن  تیبه 

   یوابسته به خواص الکترون  عمدتاًی ترابرد ب یضرا کهییآنجا

. 

 

  سیبک ( ضریبcگرمایی،  رسانندگی (b الکتریکی، ( رسانشa . 3شکل

  برای شیمیایی پتانسیل انرژی  از تابعی عنوان به بهینگی ضریب ( dو 

  مقدار  با آمچیر نانونوارهای تلورایددیتنگستن/سولفایددیدستگاه مولیبیدن

در  20 و  18، 16،  14 ، 12 ،10 عرض نواری

 .درجه کلوین100
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نوار گاف  غلظت    یهستند،  کاهش  باعث  است  ممکن  بزرگ 

انرژ  یهاحامل اطراف  به ضراکه    شود  یفرم  یبار در    ب یمنجر 

  ها به دما وابسته است. شدت و عرض پیک  .گرددبزرگ    بکیس

  برای   سیبک  ضریب   شودها نیز دیده میشکل  در   که  گونه همان

می  ناپدید   صفر  شیمیایی  پتانسیل  درمحدوده   هاضخامت  تمامی

 .  کنندمی خنثی را همدیگر حفره  و  الکترون جریان زیرا گردد

 

رسانش a.  4شکل   الکتریکی،  ( 

b)  گرمایی،    رسانندگیcضریب )  

 به   بهینگی  ضریب    (dو   سیبک

  پتانسیل   انرژی  از  تابعی  عنوان

-دستگاه مولیبیدن  برای  شیمیایی

  تلورایددیتنگستن/سولفایددی

  مقدار   با  زیگزاگ  نانونوارهای

نواری ،  16،  14  ،12  ،10  عرض 

 .درجه کلوین300در  20 و  18

 

 

 

 

و ساختار لبه آرمچیر  در ساختار زیگزاگ  بیشینه  ضریب سیبک  

 باشد. می  μV/K 200و    μV/K  44/115ترتیب     به

نمودار در  میهمچنین  مشاهده  نوساناتی  سیبک  -های ضریب 

الکترون رقابت  به  مرتبط  که  وحفره گردد  میها  درسیستم  -ها 

ترتیب  باشد به  ترتیب سهم  که  S>0و    S<0، که  غالبی  به  های 

 در ضریب سیبک دارند. 

 
 

 الکتریکی، ( رسانشa . 5شکل

b) گرمایی،  رسانندگیcضریب ) 

  عنوان به بهینگی ( ضریبdو  سیبک

  برای شیمیایی پتانسیل  انرژی  از تابعی

-تنگستن/سولفایددیدستگاه مولیبیدن

  مقدار با آرمچیر  نانونوارهای تلورایددی

  و  18، 16،  14 ، 12 ،10 عرض نواری

 درجه 300در 20
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-مشاهده می  5تا    2های  شکل   dکه در قسمت    بهینگی   ضریب

   با  بهینگی ضریب  دارد رابطه  خطی طور به سیبک ضریب  باشود  

 .دارد افزایشی روند  نیز  نوارها نانو  عرض افزایش

شکلهمان نمودارهای  در  که  به  می  دیده   5تا2های  گونه  شود 

 طور کلی اثرات تغییردما روی خواص ترموالکتریکی )حداقل

اینجا بررسی شده  200در حدود محدوده   درجه کلوین که در 

نمی مشهود  خیلی  آرمچیر  است(  لبه  در ساختار  تغییرات  باشد. 

واضح زیگزاگ  لبه  ساختار  مینسبت  دما  تر  افزایش  باشد. 

دراین ساختار لبه باعث کاهش اندکی در رسانش الکتریکی و  

می گرمایی  آنجاییرسانش  از  و  با  گردد  بهینگی  ضریب  که 

افزایش تغییرات  دارد، در آن  رابطه معکوس    یرسانش گرمایی 

 شود.کاملا دیده می

  آرمچیر   لبه   ساختار  صفردر  الکتریکی  رسانش  بازه   گستردگی

  بازه   .است  بیشتر   اندکی  میزان  به   زیگزاگ  لبه   ساختار  به   نسبت 

  به   نسبت  زیگزاگ  لبه   ساختار  در  گرمایی  رسانش  تغییرات

  دارای   مشترک   عرض  در   و   ترآرمچیرگسترده   لبه   ساختار

 .  است مقداربزرگتری

-می  بهینگی  ضریب  کاهش  به  منجر  بیشتر  گرمایی  رسانندگی

  و   الکتریکی  رسانندگی  باید  بهینگی  ضریب  افزایش  برای.  گردد

 بزرگتر  مقادیر  در   تفاوت  این.  یابند  افزایش  سیبک  ضریب

  با   درمقایسه  آرمچیر  لبه  درساختار  آمده   دستبه  بهینگی  ضریب

  لبه   ساختار  در  مختلف  هایعرض   بهینگی  مقادیرضریب

 .باشدمی نکته  همین  تایید  و  بوده  مشهود زیگزاگ

افزا  ییگرما  یرسانندگ  ،یکیبرخلاف رسانش الکتر دما    شیبا 

ضخامت در   با  مختلفپیکربندی  دارند.  های  افزایشی    روند 

درحامل  یپراکندگ الکتر  مرزها  رسانش  کاهش    یکیباعث 

در    شتریب  یهاکه حامل  یشود. در حالیدما م  شیهمزمان با افزا

   آن شود.   شیمنجر به افزا د یبالاتر با یدماها

ت دیگری در نمودارها مشهود است مربوط به عدم تقارن  تفاو

لبه   ساختار  به  نسبت  آرمچیر  ساختارلبه  در  بهینگی  ضریب 

است   در  زیگزاگ  نانونوار  دو  کامل  تطابق  عدم  از  ناشی  که 

آرمچیرعرض ساختار  در  مشابه  کارهای    است  های  در  که 

 : ]27 [نیز این تفاوت دیده شده است اندیگر

گیری نتیجه  

ضریب سیبک و ضریب بهینگی نانونوارآمچیریشتر از نانونوا  

است.   یکسان  با عرض  بیشترین  زیگزاگ  با  آرمچیر  لبه  ساختار 

دمای   ودر  خواص  100ضخامت  تواند  می  کلوین  درجه 

 باشد. تری داشتهکتریکی مطلوبلموارت

نکته قابل تامل در مورد مهندسی ساخت این قطعات مرتبط  

مورد   به  عنایت  با  که  باشد  می  دما  و  عرض  افزایش  روند  به 

استفاده باید به نوعی این نتایج مورد بررسی قرار گرفته و توازن  

نوار دی نانو  بین عرض  کالکوژن دوبعدی و دما ایجاد  مشخصی 

 شود تا کاراترین ساختار انتخاب گردد. 
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