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ৎقد৤م৮ଘدروماସభ୍موૡঙهସ୍ا਩یభ଒اଌنඵේज़ر඼່୏ازوඇඎিࢋඟ໖اغراه
نࢁඟد৯د... রود৯دوازঊ஑مਔیॡضا૓৒ه

و



وॻی૰نચॡଘداق೮دশࢍ ذاتතअرتऑقਗیبا॰د ঻ندਛیनࡻطشا૛ീীه ফଽند
໇ر૑৒ه(ইଽس਋ඟ໓یଘૼن঻یاड़وزدජ໑ا঻ندهऒودඟ໊دها॥ت)ग़ع࢙م،ফنانشأنو
ग़قاموالاਪیداردड़଒ولای൉ࣞਵیانభ଒یایع࢙موग़ࡁभජࢌوऄ୏مدار৔وনیدا॥ت
หیداৣمਗودلازمऒୀوزد،ঁذاड़یا঻اوଘفඟ໓ییکਠন଒د৯یداਗیਈইنده঻ودراऒ
باॵم اززॐماتاণتاد඼່زاଡوඟ໋ا৑قدرপنابآ༚یدන඿رࣹساਗی෼ل়شࢁඟرادا૛তه
భاୀتو॥نازدو಻ൾ൒ࢠঙ وग़ع࢙م঻ندهরود৯د. ଒دॼ࡬وزاଡوज़ࡰࡵقاభଡاଌنॠدتراঘ࣒ما
ূ࡛ࡽਏیعൎیایبا঻ࢌ৳مامزॐماਦیభ଒اଌنॠدتঃࣇ೺مل ඟ໋ا৑قدرপنابੀय़ندس೺ख़مد

॰د৯د෼ل়شࢁඟرادارم.

جاری تجن حسین
١۴٠٠ مهر

ز



نامه تعهد
مهندسی و فیزیک فیزیک نانو رشته ارشد کارشناسی دانشجوی جاری تجن حسین اینجانب
یک ترموالکتریک خواص مطالعه عنوان با پایان نامه نویسنده شاهرود، دانشگاه ای هسته

می شوم: متعهد رود پیله حسامی سعید راهنمایی تحت ، کوانتومی چاه سیم
برخوردار اصالت و صحت از و است شده انجام اینجانب توسط پایان نامه این در تحقیقات •

است.
شده استناد استفاده مورد مرجع به پژوهش گران، دیگر پژوهش های نتایج از استفاده در •

است.
مدرک نوع هیچ دریافت برای دیگری فرد یا خود، توسط کنون تا پایان نامه، این مطالب •

است. نشده ارایه هیچ جا در امتیازی یا
نام با مستخرج مقالات و دارد، تعلق شاهرود صنعتی دانشگاه به اثر، این معنوی حقوق •
خواهد چاپ به “ Shahrood University of Technology “ یا “ شاهرود صنعتی دانشگاه “

رسید.
بوده اند، تاثیرگذار پایان نامه اصلی نتایج آوردن به دست در که افرادی تمام معنوی حقوق •

می گردد. رعایت پایان نامه از مستخرج مقالات در
آنها) بافت های (یا زنده موجود از که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در •

است. شده رعایت اخلاقی اصول و ضوابط است، شده استفاده
افراد شخصی اطلاعات حوزه به که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در •
شده رعایت انسانی اخلاق اصول و رازداری اصل است)، شده استفاده (یا یافته دسترسی

است.
جاری تجن حسین
١۴٠٠ مهر

نشر حق و نتایج مالکیت
برنامه های کتاب، مستخرج، ( مقالات آن محصولات و اثر این معنوی حقوق تمام •
شاهرود صنعتی دانشگاه به متعلق شده) ساخته تجهیزات و نرم افزارها رایانه ای،

شود. ذکر مربوطه علمی تولیدات در مقتضی، نحو به باید مطلب این می باشد.
نمی باشد. مجاز منبع ذکر بدون پایان نامه این در موجود نتایج و اطلاعات از استفاده •

ح





چکیده
قابل افزایش دارد که هایی جذابیت بخاطر ترموالکتریک پدیده به توجه اخیر سالهای در
بهره و نانو ابعاد در پدیده این بررسی میلادی ٩٠ دهه اوایل از واقع در است. داشته ای ملاحظه
برویم پیش تر کم ابعاد با هایی ساختار سمت به چه هر که داد نشان ساختارها نانو از بردن
پیشین مطالعات مرور بود. خواهیم ترموالکتریکی شایستگی معیار چشمگیر افزایش شاهد
شده منجر امیدبخشی نتایج به زمینه این در تحقیقات اخیر سالهای طی که دهد می نشان
است. شده مطالعه کوانتومی چاه سیم یک ترموالکتریکی خواص رو پیش تحقیق در است.
تعیین برای و شوینگر ‐ لیپمن ی معادله از دستگاه الکترونی عبور ضرایب محاسبه برای
در محاسبات از حاصل نتایج . است شده استفاده لاندائور رهیافت از ترموالکتریک ضرایب
شایستگی معیار افزایش در ابعاد کاهش نقش دهنده نشان GaAs کوانتومی چاه سیم دستگاه
سیم عرض و فرمی انرژی ، دما تغییردر با دستگاه شایستگی معیار در تغییر نحوه بعلاوه است.

است. شده بررسی کوانتومی چاه

میانگین، آزاد مسافت کوانتومی، سیم‐چاه ، شایستگی معیار ، ترموالکتریک کلیدی: کلمات
لاندائور رهیافت ، شوینگر ‐ لیپمن معادله

ی







مطالب فهرست
س تصاویر فهرست
ق پیشگفتار
١ اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١
١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ها ساختار نانو ١. ١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الکتریک ترمو پدیده ١. ٢
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کاربردی مفاهیم ١. ٣
١۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . لاندائور رهیافت ۴ .١

١٩ زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢
٢٠ . . . . . . . . . . . . . . شبکه ابر های نانوسیم ترموالکتریکی خواص ٢. ١
٢١ . . . . . . . . . . . . کوانتومی چاه های سیستم الکتریک ترمو خواص ٢. ٢
٢٣ . . . . . . . . ضلعی شش گرافن کوانتومی نقاط الکتریک ترمو خواص ٢. ٣
٢۵ . کم ابعاد با ساختارهای در ترموالکتریکی شایستگی معیار نظری بررسی ۴ .٢
٢۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ترموالکتریک مواد در اندازه تأثیر ۵ .٢

لایه و توپولوژیک عایق از متشکل کوانتومی های چاه ترموالکتریک خواص ۶ .٢
٢٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نازک های
٢٨ . . . . . GaAs های سیم نانو در ترموالکتریکی شایستگی معیار افزایش ٢. ٧
٢٩ . . . . . . . . . . . . Ge/SiGe های شبکه ابر ترموالکتریک خواص ٢. ٨

٣١ رهیافت و محاسباتی ابزارهای ٣
٣٢ . . . . . . . . . . . . . . کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله ٣. ١
٣۶ . . . . . . . . . . . . . دیراک دلتای تابع پراکندگی پتانسیل ٣. ١. ١

۴١ کوانتومی چاه سیم یک در ترموالکتریک اثر ۴
۴١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مسئله تعریف ١ .۴

م



مطالب فهرست ن
۴٢ . . . . . . . . . . . . . کوانتومی چاه سیم برای شرودینگر معادله حل ٢ .۴
۴۴ . . . . . . . کوانتومی چاه سیم یک برای شوینگر لیپمن معادله ٢. ١ .۴
۴۵ کوانتومی چاه سیم به دیراک دلتای تابع پراکندگی پتانسیل اعمال ٢. ٢ .۴
۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ونمودارها نتایج بررسی و تحلیل ٣ .۴
۴٨ . . . . . . . . . . . . . . الکتریکی رسانایی تغییرات بررسی ٣. ١ .۴
۵٠ . . . . . . . . . . . . . . . گرمایی رسانایی تغییرات بررسی ٣. ٢ .۴
۵۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . سیبک ضریب تغییرات بررسی ٣. ٣ .۴
۵۶ . . . . . . . . . . . . . . . . شایستگی معیار تغییرات بررسی ۴ .٣ .۴
۵٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نتایج بر مروری ۴ .۴
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . پیشنهادات ۵ .۴

۶١ مراجع



تصاویر فهرست
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نانو[۴] ساختارهای واره طرح ١. ١
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . نانو[۵] ساختارهای میکروسکوپی تصاویر ١. ٢
۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . k فضای واره طرح نمای ١. ٣

صفربˀعد،سیم برای کوانتومی ،نقاط نیمرساناها در متفاوت حالتها چگالی ۴ .١
برای ای ساختارکپه و بˀعد دو برای کوانتومی بˀعد،چاه یک برای کوانتومی

۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بˀعد سه
٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . سیبک آزمایش تصویر ۵ .١
٧ آنها در میدان جهت و pنوع و n نوع نیمرسانای برای سیبک اثر کلی طرح ۶ .١

.هنگامی مس و بیسموت از متشکل سیستمی براس پلتیر آزمایش واره طرح ١. ٧
اتصال در و شود می ایجاد اول اتصال در گرما کند می عبور مدار از جریان که

٨ . . . شود. می اتصال دو بین دمایی اختلاف باعث که شود می جذب دوم
٩ . . . . تامسون[٨] سیبک،پلتیر،و یعنی، الکتریک ترمو اثر سه کلی طرح ١. ٨
١٣ . . متفاوت[١٢] ترابردی های رژیم تفکیک به فونونی میانگین آزاد مسافت ١. ٩
١۵ . . . . . . . . . . . . . . لاندائور[١٧] رهیافت فرضی سیستم از طرحی ١. ١٠

های قطر با شبکه ابر سیم نانو یک از نمونه دو برای شایستگی معیار مقدار ٢. ١
٢٠ . . . . . . . . . مختلف[١٩] های نمونه طول حسب بر متر نانو ١٠ و ۵

دمای در متفاوت های نمونه برای شایستگی معیار مقدار نمودار این در ٢. ٢
شده داده نشان فرمی انرژی حسب بر متر نانو ١٠ برابر قطر با و کلوین ٧٧

٢١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . است.[١٩]
نمونه برای مختلف دماهای در چاه عرض برحسب شایستگی معیار تغییرات ٢. ٣

٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٠] n نوع
نمونه برای مختلف دماهای در چاه عرض برحسب شایستگی معیار تغییرات ۴ .٢

٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٠] .p نوع
های عرض با ساختار طرف دو در محدودیت دو اعمال با گرافن از طرحی ۵ .٢

٢٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢١] متفاوت.
س



تصاویر فهرست ع
٢۴ . . . . . [٢١] دما. با نانوروبان فونونی گرمایی رسانندگی تغییرات نحوه ۶ .٢

(b)، (a)، کلوین. ٣٠٠ دمای در گرافن نانوروبان ترموالکتریکی های ویژگی ٢. ٧
حرارتی، توان ترموالکتریک، شایستگی معیار رفتار ترتیب به (d) و (c)

٢۴ دهند.[٢١] می نشان را الکترونی گرمایی رسانندگی و الکترون انتقال ضریب
بصورت مختلف ماده سه برای شایستگی معیار بˀعد بدون کمیت محاسبه ٢. ٨

٢۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٢] چاه. نانو و سیم نانو
٢۶ . . . . . . . . . . . . . . . . [١٣] چاه طول حسب بر شایستگی معیار ٢. ٩
٢۶ . . . . . . . . . . . . . . [١٣] لایه ضخامت حسب بر شایستگی معیار ٢. ١٠

ساختارهای در انرژی حسب بر مختلف های نمونه برای شایستگی معیار ٢. ١١
٢٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢٣] متفاوت
٢٨ . . . . . . . . . . . . . . [٢٣] لایه ضخامت حسب بر شایستگی معیار ٢. ١٢
٢٩ [٢۴] اتاق دمای در سیم قطر برحسب قدرت پارامتر و شایستگی معیار حداکثر ٢. ١٣
٢٩ . . . . . . . . . . . . . . . [٢۴] دما حسب بر شایستگی معیار حداکثر ١۴ .٢

گرمایی رسانندگی ای مقایسه جدول و کوانتومی چاه حسب بر سیبک ضریب ١۵ .٢
با دو شماره طرح و آبی رنگ با ١ شماره طرح برای الکتریکی رسانندگی و

٣٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢۵] قرمز رنگ
رنگ به ١ شماره طرح برای کوانتومی چاه طول حسب بر شایستگی معیار ١۶ .٢

٣٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢۵] قرمز رنگ به ٢ شماره طرح و آبی
سیم یک در ناخالصی وجود علت به که الکترونی موج یک ترابرد از طرحی ٣. ١
شود. می پراکنده محدود عرض با و نهایت بی طول با ٢بˀعدی کوانتومی

٣٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢۶]
بعدی. یک شبه سیم یک در محوشونده و انتشاری مˀدهای پراکندگی رابطه ٣. ٢
(E > En) شده داده نشان پررنگ های منحنی توسط انتشاری های مˀد برای
نشان چین خط های منحنی بصورت (kn = iκn) شونده محو مˀدهای برای و

٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . [٢۶]. (E < En) است شده داده
(٣٠٠K)دمای احتساب با فرمی انرژی حسب بر الکتریکی رسانایی تغییرات ١ .۴

۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مختلف های چاه وعرض
(Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با دما برحسب الکتریکی رسانایی تغییرات ٢ .۴
W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm مختلف چاههای عرض ودر

۴٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .
Ef =) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض برحسب الکتریکی رسانایی تغییرات ٣ .۴

۴٩ . . . T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠K متفاوت دماهای در (E′٢



ف تصاویر فهرست
آزاد مسافت احتساب با فرمی انرژی برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ۴ .۴

۵٠ . . . . . . . . متفاوت های چاه عرض و (λ = ١٠٠nm)فونونی میانگین
میانگین آزاد مسافت در فرمی انرژی برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ۵ .۴
و (ke) الکترونی رسانایی تفکیک به (T=٣٠٠K) ودمای (λ = ١٠٠nm)

۵٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (kl) ای شبکه رسانایی
دمای در فونونی میانگین آزاد مسافت برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ۶ .۴

۵١ . . . . . متفاوت چاههای عرض با (Ef = E′٢) فرمی وانرژی (T=٣٠٠K)
دمای در فونونی میانگین آزاد مسافت برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ٧ .۴
(ke)و الکترونی رسانایی تفکیک به (Ef = E′٢) فرمی انرژی (T=٣٠٠K)و

۵١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (kl)ای شبکه رسانایی
Ef =) فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات ٨ .۴
های چاه عرض در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (E′٢

۵٢ . . . . . . . . . . . W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm
(Ef = E′٢) فرمی انرژی باحتساب دما برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ٩ .۴
رسانایی تفکیک به (λ = ١٠٠nm) برابر فونونی میانگین آزاد مسافت و

۵٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . (kl)ای شبکه رسانایی و (ke)الکترونی
Ef =) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض برحسب گرمایی رسانایی تغییرات ١٠ .۴
به (T=٣٠٠K) دمای و (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (E′٢

۵٣ . . . . . . . . . (kl)ای شبکه رسانایی و (ke)الکترونی رسانایی تفکیک
های چاه عرض احتساب با فرمی انرژی حسب بر سیبک ضریب تغییرات ١١ .۴

۵۴ . . . . . . . W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm مختلف
در (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر سیبک ضریب تغییرات ١٢ .۴

۵۴ W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف چاههای عرض
Ef =) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض حسب بر سیبک ضریب تغییرات ١٣ .۴

۵۵ . . . . T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف دماهای و (E′٢
چاه عرض احتساب با فرمی انرژی حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار ١۴ .۴
دماهای در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (W=٣٠nm)

۵۶ . . . . . . . . . . . . T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف
λ فونونی(= میانگین اد آز مسافت حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار ١۵ .۴
عرض در (Ef = E′٢) فرمی انرژی (T=٣٠٠K)و دمای احتساب با (١٠٠nm

۵۶ . . . W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف چاههای
Ef =) فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار ١۶ .۴
چاههای عرض در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (E′٢

۵٧ . . . . . . . . W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف



تصاویر فهرست ص
فرمی انرژی باحتساب چاه عرض حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار ١٧ .۴
دماهای در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (Ef = E′٢)

۵٧ . . . . . . . . . . . . T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف



پیشگفتار
همگی و بوده مطرح جهان در اساسی معضل یک بعنوان همیشه آن تامین و انرژی موضوع
بحث اخیر سالهای در که ویژه به باشند، می آن بر آمدن فائق برای راهی یافتن دنبال به
تامین منبع ترین اصلی و کاربردترین پر بعنوان امروز تا که فسیلی سوختهای اتمام یا کاهش
انرژی ای، هسته انرژی مانند انرژی کننده تامین دیگر منابع به پرداختن شده، مطرح انرژی
و محققان های دغدغه ترین اصلی از و... گرمایی زمین انرژی ، بادی خورشیدی،نیروگاههای
اینجا در مهم نکته . است گردیده مختلف جوامع و حکومتها سیاسی مدیران حتی و دانشمندان
عملا که باشد می ایم برده نام که یی ها حوزه در انرژی درصدی ٧٠ به نزدیک گرمایی اتلاف اما
مهم امر این دانستن حال است شده تبدیل جهان در گذار تاثیر و مهم صنعت این آشیل پاشنه به
گویای میتواند کنند تبدیل برق به مستقیم بصورت را گرما میتوانند ترموالکتریک ابزارهای که
درسل ١و هیگس میلادی ٩٠ دهه اوایل در . باشد ترموالکتریک حوزه به پرداختن اهمیت
مناسب ترموالکتریکی خواص از استفاده برای کم ابعاد با مواد که کردند پیشنهاد ٢ هاوس
ساختارها نانو روی دانشمندان و محققان تمرکز امروز به تا پیشنهاد این از بعد هستند تر
حاصل نتایج و است بوده ترموالکتریک حوزه در پیشرفتهایی به یابی دست برای کم ابعاد با
توجهی قابل افزایش شاهد ساختارها نانو حوزه به ورود با که است واقعیت این گویای شده
و دانشمندان .تلاش هستیم ترموالکتریک صنعت در کاربردی »عناصر شایستگی «معیار در
تر ارزان تر، سریع تر، کوچک الکترونیکی دستگاههای و قطعات توسعه برای همواره محققان
که است واضح پر است. بوده ترموالکتریک به مربوط ی حیطه در بالاتر وری بهره و عملکرد با
های تکنولوژی و انرژی عرصه در انقلابی تواند می مطلوب و آل ایده نتیجه یک به دستیابی
صورت زمینه این در زیادی تلاشهای امروز به تا کند،هرچند ایجاد ترموالکتریک حوزه با مرتبط
بکارگیری و ساخته ، تولید ها یافته این مبنای بر صنعتی و کابردی ابزارهای حتی و است گرفته
باشد ترموالکتریک علم در نوینی عصر آغازگر که آلی ایده و مطلوب نتایج به هنوز اما است شده

[٢ ،١] ایم. نیافته دست

1L.D Hicks
2M.S Dresselhaus

ق



١ فصل
اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی

ها ساختار نانو ١. ١
شصت دهه اواسط به توان می را نانو علم تولد پردازیم، می نانو مفهوم به ابتدا چیز هر از قبل
دریچه که بود فاینمن این واقع در داد. ربط ١ فاینمن انگیز بر تحسین های تلاش و میلادی
معطوف نانو حوزه وسعت و گستردگی به را دانشمندان توجه و گشود دنیا بروی را نانو علم
دانشمندان تحقیقاتی مهم های حوزه از یکی به نانو علم رفته رفته آن از پس سالهای نمود.در
هرچند هستیم حوزه این در بزرگی دستاوردهای شاهد امروز و شد بدل دنیا سرار محققان و
و عام بطور دارد. وجود دادن انجام برای زیادی کارهای هنوز و داریم پیش در زیادی راه
نانومتر صد کوچکتراز بعد یک در لااقل با هایی دستگاه روی بر تحقیق و بررسی به معمول
از یکی حاضر حال در ولی نیست دقیقی تعریف این چند هر گویند می نانو علم ،( 100 nm)
حد که مواد یا عناصر از ساختارهایی ابتدائی تعاریف در باشد. می نانو علم تعاریف معروفترین
تعریف در اما نامند ٢می ساختار نانو را باشند داشته متر نانو ١٠٠ تا ١ مقیاس بعد یک در اقل

گویند. ساختار نانو را باشد کوانتومی خواص دارای بعد یک در حداقل که ساختاری جدید

1 Richard Philips Feynman
2Nanostructure



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ٢
ساختار نانو انواع

مواد واقع در استاندارد جهانی سازمان تعریف طبق کرد اشاره موضوع این به باید ابتدا در
به دادن نظم برای واقع در که شوند می تقسیم اشیاء٢ نانو و ١ نانوساختار کلی گروه دو به نانو
در که شد اعمال جدید بندی دسته این نانو مواد شمول دامنه افزایش و نانو گسترده دنیای

پردازیم. می نانو ساختارهای از تعدادی معرفی به ادامه

بˀعدی٣: صفر ساختارهای .١
جهات تمام از که هستند ساختارهایی گفت توان می بعدی صفر های ساختار تعریف در
در کاربردشان به بسته می توانند نانوذرات هستند. کوانتومی محدودیت دارای بˀعد سه
از که این به بسته شوند. ساخته … و مکعبی، بیضوی، کروی، مانند مختلف اشکال
جزءباشند چند از ترکیبی اینکه یا ۴ کوانتومی نقاط را آنها باشند شده تشکیل جزء یک

[٣] شوند. می نامیده ۵ کوانتومی ذرات که
: ۶ بˀعدی یک ساختارهای .٢

یک از و باشند می نانو ابعاد و کوانتومی خواص دارای بˀعد دو در که ساختارهایی به
نانولوله ها نانومیله ها، نانوسیم ها، از توان می مثال برای که باشند می آزادی دارای بˀعد
آن ها الکتریکی هدایت فلزی یک بˀعدی نانوساختارهای ویژگی مهم ترین برد. نام و...
بی شکل یا و بلوری می توانند ساخت روش برحسب که می باشد سیم محور راستای در

باشند.
:٧ بˀعدی دو های ساختار .٣

بˀعد دو از و باشند می نانو ابعاد و کوانتومی خواص دارای بˀعد یک در که ساختارهایی
نازک لایه های شامل عمده بطور که گویند بˀعدی دو ساختارهای باشند می آزادی دارای
می گیرند قرار سطوح روی بر مختلفی روش های به که می باشند سطحی پوشش های یا ٨
می توانند نیز نازک لایه های کرد.همچنین کنترل را آن ها خواص و ضخامت می توان و

باشند. مختلف ماده چند از ترکیبی یا و خالص صورت به
1Nanostructure
2Nano-object
3Zero-dimensional nanostructures
4Quntum-dot
5Qauntum particles
6One-nimensional nanostructures
7Two-dimensional nanostructures
8Thin films



٣ ها ساختار نانو
TEMو SEM میکروسکوپهای از آمده بدست تصاویر همچنین و واره طرح تصاویر حال

کنیم: می مشاهده نانو ساختارهای برای را

نانو[۴] ساختارهای واره طرح :١. ١ شکل

نانو[۵] ساختارهای میکروسکوپی تصاویر :١. ٢ شکل

ها١ حالت چگالی .۴
حاملها رفتار صحیح درک به نیاز ابتدا در کوانتومی سیستم یک رفتار دقیق بررسی برای
برای را حالتها چگالی بایست می اول ی وهله در منظور همین به داریم سیستم آن در
واحد در انرژی حالات تعداد به واقع در حالتها کنیم.چگالی محاسبه نظر مورد سیستم
: پردازیم می آن دقیق تعریف به ادامه در شود.که می گفته حقیقی فضای یک در حجم

1Density OF states



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ۴
توجه با آن موج تابع که گیریم می نظر در را L طول به مکعبی نیمرسانا یک شروع برای

باشد می مفروض زیر بصورت شرودینگر معادله به

ψ = A sin(KxX) +B cos(KxX) (١. ١)
صفر برابر نهایت بی پتانسیل بخاطر موج تابع X=Lو X=٠ در مرزی شرایط اعمال با

آید می بدست xوyوz مختلف راستاهای در موج عدد شود.سپس می
Kx =

nπ

L
;Ky =

nπ

L
;Kz =

nπ

L
;n = ١,٢,٣, · · · (١. ٢)

است شده داده نشان K فضای زیر شکل در

..
k فضای واره طرح نمای :١. ٣ شکل

ضلع به مکعب حجم در k شعاع با کره حجم هشتم یک محاسبه با فوق شکل طبق حال
میکنیم: محاسبه را ( π

L)
N = ٢ × ١

٨ × L

π

٣
× ۴

٣πk٣ (١. ٣)

آید می بدست زیر بصورت حالت چگالی سپس

dN

dE
=
dN

dk

dk

dE
=
L

π

٣
πk٢ dk

dE
(۴ .١)

که دارد رابطه (K) موج عدد با (E) جنبشی انرژی اینجا در



۵ ها ساختار نانو

E(k) =
ℏ٢k٢
٢m∗ ,

dk

dE
=

m∗

ℏ٢k , k =

√٢m∗E

ℏ
(۵ .١)

آید می بدست زیر بصورت ها حالت چگالی نهایت در
g(E) =

١
L٣

dN

dE
=

٨π√٢
h٣ m∗ ٣٢

√
E ;E ≥ ٠ (۶ .١)

کند: می تغییر زیر بصورت رسانش نوار حالت ترین پایین در نیمرساناها برای فوق رابطه
gc(E) =

٨π√٢
h٣ m∗ ٣٢

√
E − Ec ;E ≥ Ec (١. ٧)

gc(E) = ٠ ;E < Ec

بˀعدی سه و بˀعدی دو و بˀعدی یک نیمرساناهای برای ها حالت چگالی ترتیب همین به
[٧ آید:[۶، می بدست زیر بصورت dk+k و k بین

dN٣D
dk

= ٢( L٢π )٣۴πk٢ ,
dN٢D
dk

= ٢( L٢π )٢٢πk ,
dN١D
dk

= ٢( L٢π ) (١. ٨)

E(k) = Emin +
ℏ٢k٢

٨π٢m∗ (١. ٩)

gc,١D =
dN١D
dE

=

√٢πm∗

h٢
١√

E − Emin
, E ≥ Emin (١. ١٠)

gc,٢D =
dN٢D
dE

=
۴πm∗

h٢ , E ≥ Emin (١. ١١)

gc,٣D =
dN٣D
dE

=
٨π√٢
h٣ m∗ ٣٢

√
E − Emin , E ≥ Emin (١. ١٢)



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ۶
با متناظر های نمودار و مختلف ابعاد برای ها حالت چگالی از طرحی توان می پایان در

داد. نشان زیر بشکل را بʾعد هر انرژی

برای کوانتومی صفربˀعد،سیم برای کوانتومی ،نقاط نیمرساناها در متفاوت حالتها چگالی :۴ .١ شکل
بˀعد سه برای ای ساختارکپه و بˀعد دو برای کوانتومی بˀعد،چاه یک

الکتریک ترمو پدیده ١. ٢
فیزیک ی حوزه در شده یافت های پدیده ترین جذاب و مهمترین از یکی ترموالکتریک پدیده
ایجاد از بعد نقطه دو میان الکتریکی جریان ظهور به عام معنای در و کلی بطور که باشد می
الکتریکی ولتاژ ایجاد با دمایی اختلاف به رسیدن یعنی آن بالعکس یا و ها آن بین دما اختلاف
بسیاری نگاههای ترموالکتریک حوزه ، نانو فناوری افزون روز توسعه با باشد. می نقطه دو در
اختصاص کلان های بودجه تمرکز مثال برای کرد جلب خود به را دانشمندان و محققان از
،سنسور سازی خودرو صنعت روی اخیر دهه دو طی حوزه این در تحقیقاتی کارهای برای یافته
قرن اوایل به پدیده این معرفی تاریخچه است. بوده اثر این نظامی کاربردهای و مختلف های
پلتیر و سیبک دستاوردهای از .پس میگردد باز ٢ پلتیر ١و سیبک های تلاش و میلادی ١٩
و سبیک اثر میان رابطه به ، هایی آزمایش انجام و پدیده این دقیق بررسی با تامسون اینبار

پردازیم. می آثار این بررسی به ادامه در . یافت دست پلتیر
1Seebeck�
2 Peltier



٧ الکتریک ترمو پدیده
١ سیبک اثر .١

یک سر دو میان در دما اختلاف ایجاد پس کرد مشاهده ٢ سیبک توماس ١٨٢١ سال در
که نما قطب عقربه در انحراف با او میشود ایجاد آنها میان در جریان یک فلزی قطعه
میله یک اثر این بهتر درک برای . برد پی مهم این به داشت قرار قطعه این مسیر در
طرف یک سپس است متصل دیگری رسانای به که بگیرید نظر در را محدود رسانای
حامل که میشود باعث میله سرار در دمایی گرادیان این آنگاه کنیم می گرم آنرا اتصال
میدان یک ایجاد موجب اینکار و کنند حرکت تر خنک سمت به گرم سمت از بار های
زمانی تا حرکت این شودو می مدار در جریان آمدن بوجود عامل میدان این که شود می
یعنی است پذیر برگشت سیبک اثر داشت. خواهد ادامه برسد تعادل به ما سیستم که
تصاویر .در میکند تغییر نیز جریان و میدان جهت شوند جابجا گرم و سرد اتصالات اگر
بدست ای رابطه اثر این برای کنیم. می مشاهده را سبیک آزمایش از کلی طرحی زیر

باشد: می سیبک ضریب معرف که آید می
S =

V

∆T
(١. ١)

..
سیبک آزمایش تصویر :۵ .١ شکل

..
آنها در میدان جهت و pنوع و n نوع نیمرسانای برای سیبک اثر کلی طرح :۶ .١ شکل

1Seebeck effect
2Thomas Johan Seebeck�



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ٨
١ پلتیر اثر .٢

فلز دو میان اتصال محل در الکتریکی جریان حرارتی اثر ١٨٣۴ سال ٢در پلتیر شارل ژان
جهت در منتها باشد می سیبِک اثر همان واقع در پلتیر اثر گفت توان کرد.می کشف را
بهره با ،پلتیر بگیریم نظر در را سیبک اثر در سیستم همان اگر یعنی دارد قرار آن عکس
قطعه طرف دو در دما اختلاف بعبارتی یا حرارت ایجاد موجب الکتریکی جریان از گیری
یا گرمایش (نرخ Q نسبت با است ٣متناسب پلتیر ضریب اثر این به توجه با شود. می

شود. می تعریف زیر بصورت (جریان)که I به شده) منتقل سرمایش
Πab =

Q

I
(١. ٢)

از جریان که .هنگامی مس و بیسموت از متشکل سیستمی براس پلتیر آزمایش واره طرح :١. ٧ شکل
اختلاف باعث که شود می جذب دوم اتصال در و شود می ایجاد اول اتصال در گرما کند می عبور مدار

شود. می اتصال دو بین دمایی

تامسون۴ اثر .٣
و ارتباط برقراری به موفق پلتیر و سیبک اثر دو تحلیل و بررسی از پس تامسون ویلیام
تامسون اثر نمود. معرفی را ترموالکتریک اثر سومین و شد اثر دو این بین اتصال ایجاد
رسانای بر شده اعمال کوچک دمایی گرادیان یک از حاصله الکتریکی جریان یک واقع در
رسانا یک امتداد در گرما انتشار یا جذب از است عبارت اثر کند.این می توصیف را منفرد
سرد دیگری و گرم رسانا انتهای یک که زمانی و کند می عبور آن از جریان که زمانی

1 Peltier effect
2Jean-Charles Peltier
3 Peltier coefficient
4Thomson effect



٩ الکتریک ترمو پدیده
گرمایش میزان Q آن در که کنیم می مشاهده را اثر این به مربوط رابطه ادامه در است.
می دما تغییرات ∆T و تامسون βضریب ، الکتریکی جریان I شده، منتقل سرمایش یا

باشد:
Q = βI∆T (١. ٣)

ی رابطه در هم با را حرارتی ضریب سه هر شد مشهور کلوین لرد به بعدها که تامسون
سیبک،پلتیر ضرایب کلوین معادلات واقع در زد. گره هم با نوعی به و کرد مرتبط کلوین
زیر: روابط اند. وابسته هم به که دهد می نشان و میکند توصیف بخوبی را تامسون و

Sab =
Πab

T
(۴ .١)

dSab

dT
=
βa − βb
T

(۵ .١)

ارتباط پلتیر ضریب و سیبک ضریب بین اول رابطه در کنید می مشاهده که همانطور
است مشهود تامسون ضریب و سیبک ضریب میان ارتباط دوم رابطه در و دارد وجود
به زیر شکل در باشد. می ترموالکتریک پدیده نظریه کننده ،کامل کلوین روابط واقع در
جهت شکل این در هستیم. ترموالکتریک اثر سه تمایز و تفاوت شاهد وار طرح صورت

باشد. می مشاهده قابل اثر سه هر در گرما شارش و جریان

تامسون[٨] سیبک،پلتیر،و یعنی، الکتریک ترمو اثر سه کلی طرح :١. ٨ شکل



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١٠
ترموالکتریک١ شایستگی معیار .۴

ترموالکتریکی خواص توانند می شدیم آشنا آنها با اینجا تا که ای گانه سه ضرایب هرچند
در اطلاعاتی ماده دو مقایسه برای که کرد نشان خاطر باید اما کنند توصیف را ماده یک
گرمایی رسانایی یعنی مهم پارامتر دو ترموالکتریک ضرایب چون دهند نمی قرار ما اختیار
مقایسه ندارند.برای خود در را باشد می ماده هر ذاتی خصوصیات که الکتریکی رسانایی و
(ZT) ترموالکتریک شایستگی معیار بنام بˀعد بدون کمیت از ترموالکتریکی لحاظ از مواد

کنیم: می

ZT = (
S٢G
K

)T (۶ .١)

کرد: بازنویسی زیر (١. ۶)بصورت رابطه توان می بیشتر دقت برای البته
ZT = (

S٢G
ke + kl

)T (١. ٧)

ترتیب به که (κl)را (κe)و باشد می (n.W/K)گرمایی رسانایی که (k) بجای آن در که
همچنین کردیم، جایگذاری هستند ٣ شبکه گرمایی رسانایی و ٢ الکترونی گرمایی رسانایی
ضریب معرف Sو (K)دما معرف اینجا در T ،(١/Ω) الکتریکی رسانایی معرف اینجا در (G)

[٩] باشد. (V/K)می باشد می سیبک
گرمایی رسانندگی .۵

و بار حاملهای رفتار از مجموعی که ماده یک توسط گرما انتقال توانایی به کل بطور
زیر بصورت که گویند می (W/m.K) ۴ گرمایی رسانندگی باشد، می انتشاری های فونون

شد. تعریف
K = − q

∆T

از زیر رابطه طبق K و باشد می گرما جریان نرخ معرف q و دما اختلاف معرف ∆T که
شود. می تشکیل الکترونی و ای شبکه بخش دو

K = ke + kl

رسانایی به نمونه ابعاد اعمال با گرمایی رسانندگی که است ضروری نکته این به توجه
باشد می زیر بصورت رابطه این که شود می مرتبط گرمایی

κ =
A

d
K

1Thermoelectric figure-of-merit
2Electronic thermal-conductance
3Lattice thermal-conductance
4 Thermal-conductivity



١١ الکتریک ترمو پدیده
می نمونه طول معرف d و نمونه جریان بر عمود مقطع سطح مساحت دهنده نشان A

.(n.W/K)باشد
ای شبکه گرمایی رسانندگی

ایجاد جامدات در آکوستیک های فونون انتشار بدلیل عمدتا ای شبکه گرمایی رسانندگی
تعریف قابل پخشی های رژیم انتقال مورد در کلاسیک تئوری از استفاده با که شود می

است
KL = CvVsLϕ (١. ٨)

آزاد پویش طول (Lϕ) و صوت سرعت (Vs) جامدات، واحد بر ویژه حرارت (Cv) اینجا در
باشد. می فونون میانگین

الکترونی گرمایی رسانندگی
بوسیله کل بطور و دارد ارتباط (σ) الکتریکی رسانایی با الکتریکی گرمایی رسانندگی

شود. می بیان ١ ویدمان‐فرانتس قانون

Ke = LσT (١. ٩)
پارامتر همان یا لورنز (L)عدد و الکتریکی رسانایی و دما معرف ترتیب (σ)به T)و ) اینجا در
در آزاد الکترون مقدار از استفاده با توان می را ٢ لورنز عدد باشد. می مختلط انتقال

زد: تخمین دهند می انجام الاستیک برخورد تنها بار حاملهای که زمانی

L = (
π٢
٣ )(

KB

e
)٢ (١. ١٠)

باشد. می الکترون بار معرف e و بولتزمن ثابت KB اینجا در

الکتریکی رسانندگی .۶
نمونه در الکتریکی میدان یک اعمال اثر در بار حاملهای حرکت به الکتریکی رسانندگی

دارد. اشاره نظر مورد
شود: می محاسبه زیر فرمول ی بوسیله ارز هم نیمرسانای (σ)یک الکتریکی رسانایی

σ = neµ (١. ١١)
1Wiedmann-Franz law
2Lorenz number



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١٢
یا موبیلیتی (µ)اینجا و (e)است برابر هرکدام بار که بار حاملهای ی (ne)دانسیته آن در که
مربوط الکتریکی میدان واحد بر بار های حامل رانش سرعت به و باشد می تحرک همان

است. وابسته (le)الکترونها میانگین آزاد پویش طول به نهایت در که شود می
: است مرتبط زیر رابطه طبق الکتریکی رسانندگی با نیز الکتریکی رسانایی

G =
A

d
σ (١. ١٢)

می نمونه طول معرف d و نمونه جریان بر عمود مقطع سطح مساحت دهنده نشان A
.(S/m)باشد

کاربردی مفاهیم ١. ٣
رسد می نظر به ضروری آنها با آشنایی که کاربردی مفاهیم برخی تعریف و معرفی به ادامه در

. پردازیم می

فونون .١
را شبکه یک حرکات و ارتعاشات وقتی که نامند می ذراتی شبه را ها فونون کلی بطور
فقط آنها ، ندارند فضا در مکانی هیچ آنها عبارتی ،به شوند می پدیدار کنیم می کوانتیزه
ندارند مکانی هیچ فضا در اینکه وجود با هستند. خاص ارتعاشی حالتهای انرژی کوانتوم
مسافت آنها برای فونون از حاصل ترابرد و ارتعاشات بودن مشاهده قابل علت به ولی
بوزونی” ذرات ”شبه را ها فونون توان می مجموع در شوند. می قائل هم میانگین آزاد

دارند. اهمیت ها حامل پراکندگی بررسی در که کرد توصیف
فنون پراکندگی .٢

پراکنده سیستم یک از عبور هنگام متفاوتی ی ها مکانیسم طریق از توانند می ها فونون
،پراکندگی فونون فونون پراکندگی از: عبارتند پراکندگی های مکانیسم این از برخی شوند.
بصورت را پراکندگی با متناظر رابطه . الکترون فونون پراکندگی ، ناخالصی از ناشی فونون
روابط بردیم نام که پراکندگی انواع از کدام برای میکنند تعریف واهلش زمان معکوس
شود. می استفاده آن از مقتضی ضرورت به بسته که رود می بکار متفاوتی فرمولهای و

[١١ ،١٠]
میانگین١ آزاد مسافت .٣

انرژی یا حرکت جهت متحرک ذره یک که است متوسطی فاصله ، میانگین آزاد مسافت
می دست از دیگر ذرات با پی در پی برخورد چند یا یک نتیجه در عمده طور به را خود

1mean free path



١٣ کاربردی مفاهیم
یک یا و مولکول یک ، اتم یک قبیل از ای ذره هر تواند می متحرک ذرات دهد.این

باشد. فونون
می بدست متفاوتی های روش با مسئله شرایط به بسته فونونی میانگین آزاد مسافت

آید:

متفاوت[١٢] ترابردی های رژیم تفکیک به فونونی میانگین آزاد مسافت :١. ٩ شکل

سیستم در فونون انتقال مختلف های روش بیان با کلی بصورت شده سعی تصویر این در
عنصر برای کلوین ٣٠ زیر معمولا˟ ، پایین دماهای احتساب با که نانو مقیاس با هایی
L دهد. نشان را میانگین آزاد مسافت آوردن بدست تفاوتهای ، آید می بدست سیلیکون
λdom و ارتجاعی غیر فونون میانگین آزاد ازمسافت است عبارت Λph ، است نمونه طول
ترابرد ضریب درواقع T پارامتر لاندائور، مدل مورد در است. غالب فونون موج طول
های رژیم از استفاده دهد.علت می نشان را آن حرارتی مخزن و نانوسیم یک بین ١
برای جواب بهترین به یابی ،دست میانگین آزاد مسافت آوردن بدست برای متفاوت
میانگین آزاد مسافت ٢ کاسیمیر رژیم در مثال برای است ساختار هر متفاوت شرایط
فرض رژیم این در شود. می محدود مرزی پراکندگی با یعنی سیم مقطع سطح توسط
جسم تابش قانون دنبال به می کند، برخورد ناهموار سطح به که فونونی هر که می شود
که مقدار هر فونون موج طول واقع می شود.در جذب انرژی و جهت همه در مجدداً سیاه،
پیدا کاهش بشدت دما وقتی اما شود. می گرفته نظر در ناهموار نهایت بی سطح باشد
همواری و زبری دامنه از بزرگتر نهایت در و داشت خواهد افزایشی روند موج طول کند
شد. خواهد کاسیمیر روش جایگزین ٣ زیمان مدل مواقع این در پس بود خواهد سطح

1Transmission coefficient
2Casimir
3Ziman



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١۴
کوانتومی١ :محدودیت .۴

دوبروی موثر موج طول با خاص جهت یک در مواد طول مشخصه ، کم ابعاد با مواد در
می محدود خاصی جهات در ها حامل حرکت ، بنابراین است. مقایسه قابل ها حامل
قرار بلند نهایت بی دیوارهای با پتانسیل های چاه در ها حامل که معنی این به ، شود
گویند. می کوانتومی محدودیت را شود می محدودیت ایجاد باعث که اثر گیرند.این می

[١٣]

لاندائور رهیافت ۴ .١
های میدان مستقل بطور توانند می ها پراکننده که کرد مطرح را ایده این ١٩۵٧ در لاندائور
ما درک به شایانی کمک ایده این و ها حامل دینامیک به میگردد بر که کنند القا را موضعی
مهم نتایج دیگر .از است کرده نانوسکوپی و مزوسکوپی های سیستم در الکترون انتقال از
اگر حتی بود خواهیم محدود مقاومت یک شدن پدیدار شاهد که است این لاندائور رهیافت

[١۴] باشد. واحد نظر مورد نمونه ترابرد احتمال
شرایط و فیزیکی مفروضات سری یک شامل فوق رهیافت که است ضروری نکته این به توجه
ترابرد موضوع در تجربی تحقیقات نتایج با مقایسه در آن نتایج است ممکن که باشد می خاص
از برخی به اختصار بطور ادامه در باشد. کننده ناراضی یا و باشد بخش رضایت نانو مقیاس در
می اشاره است شده استخراج فیزیکی های استدلال و پراکندگی نظریه اساس بر که روابط این

[١٧ ،١۶ ،١۵] کنیم.
مسئله بندی فرمول .١

یک در الکتریکی مقاومت که است فرمول یک لاندائور رهیافت شد گفته که همانطور
ماتریس که حالت ترین ساده در دهد. می ارتباط پراکندگی خواص به را کوانتومی ساختار

داریم: است انرژی از مستقل پراکندگی
G(µ) = G٠

∑
n

Tn(µ)

رابطه در Tn همچنین و G٠ = e٢
πℏ ≈ ٧٫٧۵ ∗ ١٠−۵ω−٢و١ الکتریکی رسانایی G آن در که

باشد.[١٨] می ٣ ترابرد ضریب فوق
با: شود می برابر r عبوری حالت در و x محور درامتداد جریان چگالی همچنین

j(k) = ⟨ψ+
ik|j(k)|ψ

+
ik⟩

1Quantum confinement
2Electrical conductance
3Transmission coefficient



١۵ لاندائور رهیافت

j(r) =
ℏ

٢im
[
[ψ+

iki
]∗(r)

∂ψ+
ik(r)

∂x
− ψ+

iki

∂[ψ+
iki

]∗(r)

∂x

]
(١. ١)

نمود محاسبه را کل جریان توان می حال

I = e
∑
r

j(r) (١. ٢)

منبع دو بین ما نمونه گیریم می نظر در را نامتناهی اما بسته کوانتومی سیستم یک حال
است. گرفته قرار ماکروسکوپی

لاندائور[١٧] رهیافت فرضی سیستم از طرحی :١. ١٠ شکل

تعریف زیر بصورت راست و چپ های منبع برای الکترون توزیع تابع سیستمی چنین برای
شود: می

fL(E) =
١

e(E−µL/kBT ) + ١ ; fR(E) =
١

e(E−µR/kBT ) + ١ (١. ٣)
باشند. می چپ و راست منبع شیمیایی پتانسیل µLو µR که

می بدست زیر بصورت راست به چپ سمت از عبور فرض با منبع دو بین بار کل جریان
آید:

I =
٢e
h

∫ +∞

−∞
dET (E)

[
fL(E)− fR(E)

] (۴ .١)
چپ سمت تعادلی توزیع تابع ( µR − µL → ٠ ) یعنی صفر بایاس حد با توزیع توابع برای حال

شود: می محاسبه زیر بصورت تیلور بسط از استفاده با
fL(E) = fR(E)− ∂fR(E)

∂E
|µR(µL − µR) +O[(µL − µR)

٢] (۵ .١)



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١۶
داریم: (۴ .١) رابطه در اول مرتبه تا فوق عبارت جاگذاری با حال

I∆µ =
٢e
h

∫ +∞

−∞
dET (E)

[
− ∂fR(E)

∂E
|µR(µL − µR)

] (۶ .١)
میکنیم: بازنویسی زیر بصورت پتانسیل اختلاف گرفتن نظر در با را فوق عبارت

V =
(µL − µR)

e
(١. ٧)

I∆µ =
٢e٢
h
V

∫
dE

(
−∂fR(E)

∂E

)
T (E) (١. ٨)

آید: می بدست زیر رابطه از الکتریکی رسانایی
G =

I∆µ

V
(١. ٩)

داریم: (١. ٧) رابطه از استفاده با نهایت در

G =
٢e٢
h

∫
dE

(
−∂fR(E)

∂E

)
T (E) (١. ١٠)

اختلاف از ناشی الکتریکی جریان (۴ .١) رابطه از گیری بهره با و مشابه روشی از استفاده با
و چپ منبع دو دمای آنکه فرض با نمود. محاسبه توان می را منبع دو بین کوچک دمایی

باشند µ هم شیمیای پتانسیل و TRوTL ترتیب به راست

fL(E) =
١

eβL(E−µ) + ١ ; fR(E) =
١

eβR(E−µ) + ١ (١. ١١)
کردیم تعریف بصورت را β که

βL = kBTL ; βR = kBTR

تیلور بسط از استفاده با دوباره

fL(E) = fR(E)− ∂fR(E)

∂E
|TR

(TL − TR) +O[(TL − TR)
٢] (١. ١٢)

جبری عملیات از استفاده با
fL(E)− fR(E) ≈ ١

kBT
٢
R

∂fR(E)

∂βR
∆T =

١
TR

(E − µ)
∂fR(E)

∂E
∆T (١. ١٣)



١٧ لاندائور رهیافت
(۴ .١) در جاگذاری با

I∆T =
٢e
hTR

(TL − TR)

∫ +∞

−∞
dET (E)

[
− ∂fR(E)

∂E
|TR

]
(E − µ) (١۴ .١)

I∆T

∆T
=

٢e
hTR

∫
dE(E − µ)

(
− ∂fR(E)

∂E

)
T (E) (١۵ .١)

توان می منبع دو میان دمای اختلاف از حاصل جریان و الکتریکی رسانایی داشتن با اکنون
کرد محاسبه را سیبک ضریب

S =
I∆T /∆T

G
=
kB
e

∫
dE(E−µ

kBT )T (E)(−∂fRE
∂E )∫

dE(−∂fRE
∂E )T (E)

(١۶ .١)
شود: می بازنویسی زیر شکل به کل الکتریکی جریان حال

I =
I∆µ

∆µ/e
(∆µ/e) +

I∆T

∆T
(∆T ) = GV +

I∆T

∆T
(∆T ) = G(V + S∆T ) (١. ١٧)

muشیمیایی پتانسیل با دستگاه در را کل انرژی جریان احتمال، چگالی شار از استفاده با
شود: می محاسبه

IE =
∑
k

jk(Ek − µ) (١. ١٨)

گردد می محاسبه صورت بدین منبع دو بین انرژی جریان لاندائور رهیافت طبق
IE =

٢
h

∫ +∞

−∞
dE(E − µ)T (E)

[
fL(E)− fR(E)

] (١. ١٩)
شود: می بایاس واحد در انرژی ،جریان ( µR − µL → ٠ ) یعنی کوچک بسیار بایاس حد در

A =
IE,∆µ

V
=

٢e
h

∫ +∞

−∞
dE(E − µ)

[
− ∂fR(E)

∂E

∣∣∣
µR

]
T (E) (١. ٢٠)

بود خواهد زیر بصورت نیز منبع دو بین دمای اختلاف واحد در انرژی جریان سپس
B =

IE,∆T

∆T
=

٢e
hTR

∫ +∞

−∞
dE(E − µ)٢

[
− ∂fR(E)

∂E

]
T (E) (١. ٢١)

از بود خواهد عبارت کل انرژی جریان اکنون
IE =

IE,∆µ

∆µ/e
(∆µ/e) +

IE,∆T

∆T
(∆T ) = AV +B∆T (١. ٢٢)

و بایاس رابطه ،I=باشد،٠ صفر برابر جریان که خاص حالت یک گرفتن نظر در با اکنون
گرما) (شار انرژی جریان حالت این در همچنین و آید می در V = −S∆T بصورت دما اختلاف



اولیه تعاریف و فیزیکی مبانی ١٨
از صفر الکتریکی جریان برای الکترونی گرمایی رسانایی اکنون IE = (B − AS)∆T بصورت

آید: می بدست زیر روابط

IE = ke∆T ; ke = B −AS (١. ٢٣)

ke =
(IE,∆T

∆T

)
−
(IE,∆µ

V

)(I∆T /∆T )

(I∆µ/V )
(٢۴ .١)

ke =
٢Tk٢

B

h


∫
(
E − µ

kBT
)٢T (E)(−∂fE

∂E
)dE −

[∫
(E−µ
kBT )T (E)(−∂f(E)

∂E )dE
]٢

∫
T (E)(−∂f(E)

∂E )dE

 (٢۵ .١)



٢ فصل
شده انجام کارهای از هایی نمونه

زمینه این در گذشته

ابعاد در ترموالکتریک حوزه به که اخیر سالهای در شده منتشر مقالات از تعدادی فصل این در
تحقیقاتی نتایج و دستاوردها به توجه و اجمالی کنیم.بررسی می مرور باهم را پردازد می نانو
رشد حال در جایگاه و اهمیت مرتبط،گویای عدیده مقالات مشاهده همچنین و مذکور مقالات
است ضروری نکته این یادآوری باشد. می دانشگاهی و علمی مجامع در حوزه این مقالات
جمله از نکاتی شود توجه امر این مختلف جوانب به تا شده سعی مقالات این انتخاب در که
که تحقیق از حاصل نتایج و محققان علمی های دغدغه رو، پیش کار با انتشار،همخوانی سال

است. شده منتشر



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢٠

شبکه ابر های نانوسیم ترموالکتریکی خواص ٢. ١
برای نظری مدل بررسی به ٢٠٠٣ سال در نام همین به ای مقاله در هاوس درسل و ١ لین

پرداختند. شبکه ابر های نانوسیم در ترابرد های ویژگی و الکترونی ساختارهای
تابع از استفاده و ٢ ‐پنی کرونیگ پتانسیل ساس برا (ZT) شایستگی معیار بررسی با آنها
ساختارهای شبکه ابر سیمهای نانو که دریافتند تئوری بصورت بعدی یک ٣ بولتزمن ترابرد
سیم قطر کاهش دریافتند آنها هستند. ترموالکتریکی کاربردهای برای تری کننده امیدوار
، قطعه طول چون عواملی به شایستگی معیار و شود می کوانتومی محدودیت افزایش سبب
مهم موارد از دارد.یکی بستگی فرمی وانرژی مواد اجزای انتخاب ، کریستال جهت ، سیم قطر
از نمونه طول باید بهتر شایستگی معیار یک برای که باشد می این مقاله این در اشاره مورد

باشد. کمتر سیم نانو قطر
۵ قطر با PbSe/PbS نازک فوق شبکه ابر سیم نانو برای را ZT مقدار آنها مقاله این در
شایستگی معیار وابستگی کردند. محاسبه PbS(٠٫۵)Se(٠٫۵) آلیاژی مقدار از بالاتر بسیار نانومتر،
شکل مطابق فرمی انرژی به و (١. ٢) شکل مطابق نمونه طول به ترتیب به مذکور مطالعه در

[١٩] باشد. می (٢. ٢)

متر نانو ١٠ و ۵ های قطر با شبکه ابر سیم نانو یک از نمونه دو برای شایستگی معیار مقدار :٢. ١ شکل
مختلف[١٩] های نمونه طول حسب بر

1Y.m Lin
2Kronig-Penney
3Boltzmann



٢١ کوانتومی چاه های سیستم الکتریک ترمو خواص

قطر با و کلوین ٧٧ دمای در متفاوت های نمونه برای شایستگی معیار مقدار نمودار این در :٢. ٢ شکل
است.[١٩] شده داده نشان فرمی انرژی حسب بر متر نانو ١٠ برابر

کوانتومی چاه های سیستم الکتریک ترمو خواص ٢. ٢
چاه ساختار در ترموالکتریک اثر بررسی به ای مقاله طی ٢٠١۴ سال در ٢ سریواستاوا و ١ یلگُل
بولتزمن کلاسیک نیمه راهبرد از گیری بهره با آنها پرداختند. ٢بˀعدی نیمرسانای کوانتومی
(Sb٢Te٣/Bi٢Te٣/Sb٢Te٣) ساختار p نوع نمونه و (Bi٢Se٣/Bi٢Te٣/Bi٢Se٣) ساختار n نوع نمونه
با n نوع نمونه برای که دادند. قرار مطالعه مورد را کلوین ۶٠٠ تا ۵٠ دمایی محدوده در را
p نوع نمونه برای (٩٧. ٠)و برابر را ZT ماکزیمم کلوین ٣۵٠ دمای در و متر ٧نانو چاه عرض
بدست (٩. ١۴۵) برابر را ZT ماکزیمم کلوین ۴۴٠ دمای در و متر نانو ١٠ چاه عرض احتساب با

آوردند.[٢٠]
های محدوده در فرمی تراز رفتار دهنده نشان p نوع و n نوع نمونه دو که یافتند در آنها
، چاه عرض و دما افزایش با p و n نوع دو هر در ها حامل گرمایی رسانندگی و بوده. دمایی
به که کنیم می مشاهده را فوق مقاله از حاصل نتایج از نمودار دو اینجا در یابد. می کاهش

[٢٠] . دارد اشاره چاه عرض حسب بر و شایستگی معیار تغییرات

1 Ö.C Yelgel
2G.P. Srivastava



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢٢

[٢٠] n نوع نمونه برای مختلف دماهای در چاه عرض برحسب شایستگی معیار تغییرات :٢. ٣ شکل

[٢٠] .p نوع نمونه برای مختلف دماهای در چاه عرض برحسب شایستگی معیار تغییرات :۴ .٢ شکل



٢٣ ضلعی شش گرافن کوانتومی نقاط الکتریک ترمو خواص

شش گرافن کوانتومی نقاط الکتریک ترمو خواص ٢. ٣
ضلعی

و گرافن های نانوروبان ترموالکتریکی خواص بررسی به همکارانش و ١ یان آقای ٢٠١٢ سال در
محدودیت اعمال با گرین غیرتعادلی تابع از گیری بهره با ضلعی شش گرافن کوانتومی نقاط یا
رسانندگی کاهش شاهد توان می ها محدودیت در عرض کاهش با که یافتند در آنها پرداختند.
ها روبان نانو به مربوط نتایج با مقایسه در ٢ S٢Ge عبارت مقدار که صورتی در بود گرمایی

[٢١] داد. افزایش زیادی حد تا را شایستگی معیار توان می این بنابر بالاست، همچنان

[٢١] متفاوت. های عرض با ساختار طرف دو در محدودیت دو اعمال با گرافن از طرحی :۵ .٢ شکل

بیشتر در فونونها انتقال ، محدودیتها وجود صورت در که یافتند در آنها فوق پژوهش در
دارای انرژی کم فونونهای زیرا ، شود می متوقف کم بسیار انرژیهای جز به فونونی انرژیهای

کرد. پراکنده محدودیتها با را آنها توان می سختی به بنابراین و هستند طولانی موج طول

1Y. Yan
باشد. می الکتریکی رسانندگی معرف Ge و سیبک ضریب معرف S عبارت این در ٢



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢۴

[٢١] دما. با نانوروبان فونونی گرمایی رسانندگی تغییرات نحوه :۶ .٢ شکل

به (d) و (c) (b)، (a)، کلوین. ٣٠٠ دمای در گرافن نانوروبان ترموالکتریکی های ویژگی :٢. ٧ شکل
گرمایی رسانندگی و الکترون انتقال ضریب حرارتی، توان ترموالکتریک، شایستگی معیار رفتار ترتیب

دهند.[٢١] می نشان را الکترونی



٢۵ کم ابعاد با ساختارهای در ترموالکتریکی شایستگی معیار نظری بررسی

در ترموالکتریکی شایستگی معیار نظری بررسی ۴ .٢
کم ابعاد با ساختارهای

ساختارهای در ترموالکتریک شایستگی معیار نظری بررسی به ٢٠١٨ سال در ٢ جبیر و ١ سلمان
آرسناید گالیم و (PbTe) سرب تلوراید و (Bi٢Te٣) بیسموت تلورابد جمله از کم ابعاد با
شایستگی معیار در توجهی قابل افزایش آنها عددی نتایج پرداختند.طبق اتاق دمای در (GaAs)
در افزایش این و شود می بینی پیش W =٢٠A قطر با کوانتومی های سیم در ترموالکتریک
این در است.همچنین مفروض ابعاد همین با کوانتومی چاه از بیشتر کوانتومی های سیم
کوانتومی محدودیت خاطر به شایستگی معیار افزایش علت که است شده نشان خاطر مطالعه

[٢٢] است. شده گرفته بکار بˀعدی یک و بˀعدی دو ساختارهای در ها حامل
،رسانندگی سیبک ضریب جمله از ترموالکتریک متغیرهای و ضرایب محاسبه برای فوق مطالعه
مثال برای است. شده استفاده بولترمن ترابرد معادله مدل و...از الکتریکی رسانندگی و گرمایی
استفاده کامل کوانتومی محدودیت گرفتن نظر در با و بعدی دو ساختار برای را زیر روابط از

شده:
σ٢D =

< τ > e٢
٢πW (

٢KBT

ℏ٢ )(my/mx)
(١/٢)F٠

S٢D = −KB

e
(٢F١/F٠ − ξ∗٢D)

K٢D
e =

< τ > KBℏ٢
۴πW (

٢KBT

ℏ٢ )٢(my/mx)
(١/٢)(٣F٢ − ۴F ٢١ /F٠)

شیمیایی پتانسیل ξ∗ و بولتزمن ثابت همان KB کوانتومی، چاه طول بعنوان W آن در که
فرمی‐دیراک انتگرال بعنوان F همچنین باشد. می رسانش نوار لبه به نسبت یافته کاهش

است. شده تعریف
است. شده درج ذیل جدول در فوق مطالعه از حاصل نتایج نهایت در

نانو و سیم نانو بصورت مختلف ماده سه برای شایستگی معیار بˀعد بدون کمیت محاسبه :٢. ٨ شکل
[٢٢] چاه.

1E. M Salman
2R. M Jubayr



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢۶

ترموالکتریک مواد در اندازه تأثیر ۵ .٢
مواد در ابعاد و اندازه تأثیر بررسی به ای مقاله طی ٢٠١۶ سال در همکاران ١و مائو آقای
مورد در بˀعد، ١ و بˀعد ٢ در بولتزمن معادله از گیری بهره با آنها پرداختند. ترموالکتریک
بر پراکندگی اثر حالتها، چگالی افزایش جمله از ها، حامل بر کوانتومی محدودیت تأثیرات

پرداختند. تحقیق ...به و ای شبکه گرمایی رسانندگی
محدودیت اثر و یابد می افزایش سیبک ضریب سیستم ابعاد کاهش با یافتند در آنها

[١٣] شود. می گرمایی رسانندگی کاهش باعث پراکندگی و فونونی کوانتومی

[١٣] چاه طول حسب بر شایستگی معیار :٢. ٩ شکل

[١٣] لایه ضخامت حسب بر شایستگی معیار :٢. ١٠ شکل
1J. Mao



نازک های لایه و توپولوژیک عایق از متشکل کوانتومی های چاه ترموالکتریک ٢٧خواص
متشکل کوانتومی های چاه ترموالکتریک خواص ۶ .٢

نازک های لایه و توپولوژیک عایق از
عایق ترموالکتریک خواص بررسی به ٢٠١۴ سال در هامبورگ دانشگاه از همکاران ١و آسترهاگ

پرداختند. Bi٢Se٣ ، Sb٢Te٣ ، Bi٢Te٣ جمله از ترکیباتی نازک لایه های
خواص محاسبه برای بولتزمن کلاسیک نیمه معادلات و چندگانه کانالهای مدل آنهااز
کردند استفاده نانومتر ١٠ تا ١ بین ضخامت با نازک لایه کوانتومی های چاه برای ترموالکتریکی

[٢٣] کند. می ایفا مهمی نقش کوانتومی محدودیت اثر آن در که

[٢٣] متفاوت ساختارهای در انرژی حسب بر مختلف های نمونه برای شایستگی معیار :٢. ١١ شکل

1H. Osterhage



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٢٨

[٢٣] لایه ضخامت حسب بر شایستگی معیار :٢. ١٢ شکل

سیم نانو در ترموالکتریکی شایستگی معیار افزایش ٢. ٧
GaAs های

نانو در شایستگی معیار افزایش راه بررسی به مذکور مقاله طی همکاران و ١ ژو ٢٠١۵ سال در
تعادلی غیر گرین تابع رهیافت و چگالی توابع نظریه ترکیب از پرداختند.آنها GaAs های سیم
مثل بودند GaAs برای ساختار ترین پایدار دنبال به ابتدا در بردند. بهره خود مقصود برای
اساس بر ساختارها این سیستماتیک تحلیل و تجزیه به سپس ٣ ورتسایت و ٢ بِلند زینک ساختار
نازک بسیار سیم نانو یک برای پرداختند.آنها دما و ها نانوسیم ،اندازه ساختار نوع به وابستگی
١٫٣۴)بدست ) برابر را شایستگی معیار اتاق، دمای در متر نانو چند ابعاد در آرسناید گالیم
کَپه حالت در آرسناید گالیم شایستگی معیار برابر صد حدود قبلی های داده طبق که آوردند
و سطح زبری مثلا سطح مهندسی با که کردند نشان خاطر تحقیق این در آنها باشد. می ای

[٢۴] داد. افزایش را مقدار این توان می انباشت نوع کنترل و ها شبکه ابر رشد

1X. Zou
2 Blende Zinc
3wurtzite



٢٩ Ge/SiGe های شبکه ابر ترموالکتریک خواص

[٢۴] اتاق دمای در سیم قطر برحسب قدرت پارامتر و شایستگی معیار حداکثر :٢. ١٣ شکل

[٢۴] دما حسب بر شایستگی معیار حداکثر :١۴ .٢ شکل

Ge/SiGe های شبکه ابر ترموالکتریک خواص ٢. ٨
Ge/SiGe ی شبکه ابر ترموالکتریکی خواص بررسی به ١ همکاران و سامارِلی ٢٠١٣ سال در
معادلات از شده گرفته بهره سازی مدل با خود نتایج مقایسه با آنها مقاله این در پرداختند.
ساختار در ها رفتگی در تراکم که دادند نشان کارلو مونت تکنیک همچنین و بولتزمن ترابرد
های لایه .آنها شود می دستگاه عملکرد بهبود در هایی محدودیت ایحاد باعث شده داده رشد
رشد متفاوت طرح دو با پلاسما افزایش با کم انرژی با شیمیایی بخار رسوب روش با SieGe
(٢nms−١) در Si٠٫۶Ge٠٫۴ بصورت هم دومی (۶nms−١) در Si٠٫٢Ge٠٫٨ بصورت اولی که دادند

[٢۵] دادند. نشان زیر نمودارهای بصورت را آمده بدست نتایج نهایت در و
1 A. Samarelli



زمینه این در گذشته شده انجام کارهای از هایی نمونه ٣٠

رسانندگی و گرمایی رسانندگی ای مقایسه جدول و کوانتومی چاه حسب بر سیبک ضریب :١۵ .٢ شکل
[٢۵] قرمز رنگ با دو شماره طرح و آبی رنگ با ١ شماره طرح برای الکتریکی

طرح و آبی رنگ به ١ شماره طرح برای کوانتومی چاه طول حسب بر شایستگی معیار :١۶ .٢ شکل
[٢۵] قرمز رنگ به ٢ شماره



٣ فصل
رهیافت و محاسباتی ابزارهای

جریان یک ایجاد باعث سیستم یک در دما اختلاف دانیم می قبل فصل دو مرور با اکنون
سیستم در موجود های نقص و ها ناخالصی وجود علت به اینجا در شود. می آن در الکترونی
عوامل مهمترین از یکی واقع در پراکندگی این و است همراه پراکندگی با الکترونها حرکت ،
آن سیستم، یک در پدیده این دقیق تحلیل برای باشد. می ترموالکتریک پدیده بررسی مورد
پرکاربردترین از که دهند می قرار ارزیابی و مطالعه مورد متفاوت های رهیافت و ها روش با را
گرین ،توابع ١ مسیر انتگرال به توان می حوزه این مقالات در استفاده مورد های رهیافت
از یکی راستا همین کرد.در اشاره ۵ بوتیکر لاندائور و ۴ کوبو ٣،رهیافت چگالی ٢،ماتریس
ترموالکتریک پدیده در موثر الکترونی های پراکندگی جزئیات بررسی در استفاده قابل روشهای

[؟] باشد. می ۶ لیپمن‐شوینگر معادله

1Path integral
2 Green’s function
3 Density matrix
4Kubo formalism
5Landauer-Buttiker
6Lippmann‐Schwinger equation



رهیافت و محاسباتی ابزارهای ٣٢

کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله ٣. ١
مقالات برای جذاب موضوعات از یکی بعنوان که سالهاست کوانتومی سیم در الکترون ترابرد
سیم در نقص و ناخالصی وجود که شده مشخص ها بررسی این باشد.در می نظری و تجربی
یک بنابراین شود. می الکترونی دستگاه رسانندگی و ١ الکترون تحرک کاهش موجب کوانتومی
های دامنه بر تواند می کوانتومی سیم در ناخالصی یا و نقص چگونه که است این مهم موضوع

بگذارد. تأثیر رسانندگی و پراکندگی
در ها الکترون حرکت آن در که کنیم می مشاهده را نهایت بی کوانتومی سیم یک درادامه

است. شده گرفته نظر در آزاد طولی راستای در و محدود عرضی راستای

٢بˀعدی کوانتومی سیم یک در ناخالصی وجود علت به که الکترونی موج یک ترابرد از طرحی :٣. ١ شکل
[٢۶] شود. می پراکنده محدود عرض با و نهایت بی طول با

کنند: می تعریف زیر بصورت را هامیلتونی سیستمی چنین برای

H = H٠ + V (٣. ١)
است (y) عرضی جهت در (Vc)محدود پتانسیل یک و جنبشی انرژی مجموع از H٠ آن در که

نمود: معرفی زیر صورت به را آن توان می که

H٠ =
P ٢
٢m + Vc(y) , Vc(y) =

١٢mω٢٠ y٢ (٣. ٢)
ها نقص حضور از که باشد می ای پراکننده پتانسیل V = V (x, y) (٣. ١) رابطه در همچنین
های حالت ویژه دستگاه الکترونی های حالت پراکننده، غیاب آید.در می پدید ها ناخالصی و

1Electron mobility



٣٣ کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله
حالت بیانگر مقداری ویژه ی معادله بود. خواهند کوانتومی سیم در حرکت به محدود آزاد ذره

باشد. می H٠|p >= E|p > بصورت دستگاه مجاز های
ویژه اینجا شود.در می استفاده آزاد ذره حالت توصیف برای |ψ(٠)

p > نماد از ادامه در
آید: می بدست زیر (٣. ٢)،بصورت معادله با شده توصیف کوانتومی سیم در آزاد ذره حالتهای

⟨x|ψ(٠)
p ⟩ = ٢√١πℏe

ipxx
ℏ ϕn(y) (٣. ٣)

شود: می تعریف زیر رابطه طبق و بوده بˀعدی یک ساده هماهنگ نوسانگر حالات ویژه ϕn(y)که
ϕn(y) =

٢√١nn!y٠√π
Hn(y) (۴ .٣)

آیند: می بدست زیر روابط از استفاده با که هستند هرمیت توابع ها Hn(y)

H٠(y) = ١

H١(y) = ٢x

Hn+١(y) = ٢xHn(y)− ٢nHn−١(y)

یا: است برابر H٠ برای انرژی مقادیر ویژه و

E =
P ٢
x٢m + En (۵ .٣)

کف انرژی بعنوان Enو ١ زیرنوار شاخص بعنوان n و بوده پیوسته Px = ℏKx تغییرات آن در که
اند. شده گرفته نظر در زیرنوار

بود: خواهد زیر بصورت شود حل باید که شرودینگر معادله پراکننده، حضور در
(H٠ + V )|ψ(٠)⟩ = E|ψ(+)⟩ (۶ .٣)

با: بود خواهد برابر شده پراکنده ذرات های حالت یافتن برای آن حل که
|ψ(+)

p ⟩ = |ψ(٠)
p ⟩+ ١

E −H٠ + iϵ
V |ψ(+)⟩ (٣. ٧)

توصیف که است پراکنندگی نظریه در لیپمن‐شوینگر معادله همان آمده بدست رابطه نهایت در
[٢٧] باشد. می خروجی موج یک علاوه به فرودی موج یک کننده

فضای در زیر اتحاد از استفاده همچنین و معادله(٣. ٧) در چپ سمت از ⟨x| عبارت ضرب با
: مکان

1Subband



رهیافت و محاسباتی ابزارهای ٣۴

∫
d٢x′|x′⟩⟨x′| = ١ (٣. ٨)

شود. می پراکندگی برای انتگرالی معادل به تبدیل را (٣. ٧) ی رابطه
⟨x|ψ(+)

p ⟩ = |ψ(٠)
p ⟩+

∫
d٢x′

〈
x

∣∣∣∣ ١
E −H٠ + iϵ

∣∣∣∣x′〉⟨x′|V |ψ(+)
p ⟩ (٣. ٩)

توجه با ادامه در کنیم حل را انتگرال مرکزی بخش باید که بینیم (٣. ٩)می معادله به توجه با
: نمود استفاده را زیر رابطه توان می H٠ هامیلتونی های حالت ویژه مجموعه بودن کامل به

∫
d٢p′|p′⟩⟨p′| = ١ (٣. ١٠)

شود: می نویسی باز زیر بصورت انتگرال مرکزی (٣. ١٠)بخش رابطه اعمال با نهایت در

G+(x, x
′) =

ℏ٢
٢m

∫
d٢p′

∫
d٢p′′⟨x|p′⟩

〈
p′
∣∣∣∣ ١
E − p′٢٢m + iϵ

∣∣∣∣p′′〉⟨p′′|x′⟩. (٣. ١١)

رابطه از دوباره منظور همین به شود محاسبه ⟨p′|p′′⟩ جمله باید حال آمده بدست عبارت در
شود: می استفاده (٣. ٨) ی

⟨p′|p′′⟩ = ١
٢πℏ

∫ +∞

−∞
dx exp

i(p′′x−p′x)

ℏ

∫ W

٠ dyϕn′(y)ϕn′′(y) = δ(p′x − p′′x)δn′n′′ (٣. ١٢)
زیر بصورت تغییر یک ایجاد نیز و عبارت(٣. ١١) در حاصل نتیجه کردن وارد با

∫
d٢p′

∫
d٢p′′ −→

∑
n′,n′′

∫ +∞

−∞
dp′x

∫ +∞

−∞
dp′′x (٣. ١٣)

رسیم می زیر عبارت به نهایت در

G+(x, x
′) =

ℏ٢
٢m

∑
n′

ϕn′(y)ϕn′(y′)

∫ +∞

−∞

dp′x٢πℏ .
e

ip′x(x−x′)
ℏ

E − p′٢٢m + iϵ
(١۴ .٣)

بالا فرمول در (۵ .٣) رابطه طبق E برای معادل عبارت ، تر ساده ساختار یک به رسیدن برای
روابط مجدد بازآرایی و متغیر تغییر با نهایت در و p′x = ℏq جایگذاری با سپس گیرد می قرار

شود: می حاصل زیر نتیجه k٢
n′ = (٢m

ℏ٢ )(E − En′) عبارت جایگذاری با همچنین و بالا

G+(x, x
′) =

∑
n′

ϕn′(y)ϕn′(y′)

(
−١
٢π

)∫ +∞

−∞
dq

eiq(x−x′)

q٢ − k٢
n′ + iϵ

(١۵ .٣)



٣۵ کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله
انرژی از کمتر است نوار زیر کف انرژی که En′ اگر که است این دارد وجود اینجا که ای نکته
چپ سمت مد از پراکندگی پتانسیل اثر در که باشد می ١ انتشاری مˀد یک n′ باشد، Ef فرمی
انرژی از بیشتر En′نوار زیر هر کف انرژی اگر اما است. شده منتشر n′ راست سمت مد به n
شود می مشاهده ادامه ،در بود خواهد ٢ شونده محو مˀد یک معرف n′ آنگاه باشد Ef فرمی

شود. می k٢
n′ = (٢m

ℏ٢ )(En′ − E) شونده محو های حالت برای

های مˀد برای بعدی. یک شبه سیم یک در محوشونده و انتشاری مˀدهای پراکندگی رابطه :٣. ٢ شکل
(kn = iκn) شونده محو مˀدهای برای و (E > En) شده داده نشان پررنگ های منحنی توسط انتشاری

[٢۶]. (E < En) است شده داده نشان چین خط های منحنی بصورت

شود. می محاسبه جداگانه بصورت شد ذکر که متفاوتی مورد دو سهم مذکور انتگرال در
یک n′ اگر و شود می داده In′(x, x′) = ( −i٢kn′

)eikn
′|x−x′| با انتگرال آنگاه باشد مˀدانتشاری n′ اگر

شود. می داده In′(x, x′) = ( −١٢kn′
)e−kn′|x−x′| با انتگرال آنگاه باشد محوشونده مˀد

بازنویسی زیر بصورت گرین تابع مذکور روابط اعمال با و گذشت آنچه به توجه با نهایت در
شود: می

G+(x, x
′) =

n
(max)
f∑
n′=١

ϕn′(y)ϕn′(y′)
eikn′ |x−x′|

٢ikn′
−

∞∑
n′=n

(max)
f +١

ϕn′(y)ϕn′(y′)
e−kn′ |x−x′|

٢kn′
(١۶ .٣)

همچنین و باشد، می E فرمی انرژی در انتشاری مد بالاترین معرف n(max)
f اول جمله در که

یک از اینجا در باشد.همچنین می ی شونده محو مˀدهای روی بر دوم ی جمله جمع در n′

فرض اینجا در گیریم. می بهره ⟨x′|V (x)|x′′⟩ = V (x)δ(٢)(x′, x′′) شکل به موضعی پتانسیل
که ای محدوده ترتیب بدین که بینهایت نه است محدود برد با پتانسیل ،یک پتانسیل شده
گرفتن نظر در با حال گرفت. خواهد قرار محدود فضای یک در باشد می سهیم پراکندگی در

1Propagating
2Evanescent



رهیافت و محاسباتی ابزارهای ٣۶
ای معادله (٣. ٩)به انتگرالی معادله ٠ < y′ < W ،٠ < x′ < L های بازه در فقط V (x′) ̸= ٠

شود. می تبدیل محلی یا موضعی محدود پتانسیل یک از ذرات پراکندگی توصیف برای

(٣. ١٧)
ψ(+)
p (x, y) = ψ(٠)

p (x, y) +
٢m
ℏ٢

∫ x′=L

x′=٠ dx′
∫ y′=W

y′=٠ dy′G+(x, y;x
′, y′)V (x′, y′)ψ(+)

p (x′, y′)

پراکننده حضور در (ψ(+)
p (x, y)) کل موج تابع که شویم می متوجه فوق معادله در دقت با

پراکننده اثر دهنده نشان که عبارتی علاوه به (ψ(٠)
p (x, y)) فرودی ذره موج تابع جمع صورت به

فیزیکی تعبیر به بود.توجه خواهد معتبر سیم طول کل در فوق معادله شود. می نوشته است
xدر ذره یافتن احتمال دامنه ψ(+)

p (x) موج بود.تابع خواهد جالب بسیار فوق انتگرالی معادله
است برابر xدر آن یافتن احتمال دامنه آنگاه باشد داشته برهمکنش x′ در ذره دهد.اگر می را
دامنه . x به x′ از آن انتشار احتمال ی دامنه در ضرب x′ در ذره حضور احتمال ی دامنه با
شود. می محاسبه ممکن های x′تمامی برای مذکور مقادیر جمع از x در ذره حضور کل احتمال
شده شامل را محدود برد با موضعی پراکندگی پتانسیل کلی حالت تنها بحث ی اینجا به تا
را بˀعدی دو سیم یک در دلتا تابع پتانسیل از الکترون پراکندگی بررسی بعدی بخش در است.

[٢۶] کرد. خواهیم مشاهده

دیراک دلتای تابع پراکندگی پتانسیل ٣. ١. ١
برای که کرد خواهیم مشاهده را دلتا تابع پتانسیل از الکترون پراکندگی بررسی بخش این در
دلتا تابع پتانسیل ابتدا است.در مناسب نظر مورد الکترونی دستگاه در پراکندگی اثرات بررسی

است: شده گرفته نظر در زیر بصورت

V (x, y) = γδ(x)δ(y − yi) (٣. ١٨)
موج تابع (٣. ١٧)برای معادله باشد.حال منفی یا مثبت شرایط به بسته تواند می γ آن در که

با: شد خواهد برابر ψ(+)
p (x, y)

ψ(+)
p (x, y) = ψ(٠)

p (x, y) +
٢mγ
ℏ٢ G+(x, y; ٠, yi)ψ(+)

p (٠, yi) (٣. ١٩)
می بدست را ψ(+)

p (٠, yi) عبارت فوق رابطه عبارت آخرین در y = yi xو = ٠ دادن قرار با
شود: می نوشته زیر بصورت موج تابع فوق نکته از گیری بهره با سپس آید
ψ(+)
p (x, y) = ψ(٠)

p (x, y) +
١
D

٢mγ
ℏ٢ G+(x, y; ٠, yi)ψ(٠)

p (٠, yi) (٣. ٢٠)



٣٧ کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله
است. شده تعریف زیر شکل به D نوشتار در سهولت جهت به آن در که

D = ١ −
n
(max)
f∑
n′=١

(
Sn′n′

٢iKn′

)
+

nc∑
n′=n

(max)
f +١

(
Sn′n′

٢Kn′

)
(٣. ٢١)

اطمینان برای شود. می منظور محاسبات در که است ای شونده محو مد ماکزیمم واقع در nc
بسیاری شونده محو مدهای شده انجام محاسبات باید پراکندگی دامنه محاسبه در ازهمگرایی
ناچیزی اختلاف آمده حساب به شونده محو مدهای تعداد افزایش که ای گونه به شود شامل را

کند. ایجاد محاسبات نتایج در
است: شده استفاده زیر کمیت معرفی از همچنین بالا عبارت در

Sn′n′ =
٢mγ
ℏ٢ ϕn(yi)ϕn′(yi) (٣. ٢٢)

در دیراک دلتا تابع پتانسیل توسط شده پراکنده ذرات موج (٣. ٢٠)تابع معادله واقع در
به فرودی موج مجموع از موج تابع شد دیده که .همانطور دهد می نشان را بˀعدی دو سیم یک
گویای معادله .این شود می ،تشکیل باشد می پراکننده تأثیر از حاصل که ای جمله ی علاوه
در ذره که آن احتمال دامنه با است برابر (x،y) بازه در ذره یافتن احتمال دامنه باشد می این
(x،y)نقطه تا ناخالصی اثر تحت ذره انتشار احتمال دامنه در ضرب باشد ناخالصی موقعیت
توان (٣. ٢٠)می معادله در گرین تابع جایگذاری با نهایت در است. ناخالصی موضع از دور که
جواب و نتیجه به شونده محو مد و انتشاری مˀد دو هر برای که نوشت بصورتی را کل موج تابع

رسید:

ψ(+)
p (x, y) =

٢√١πe
iknxϕ(y) +

n
(max)
f∑
n′=١

٢√١πe
ikn′ |x|ϕn′(y)

(
−i

٢kn′D

)
Snn′

+

nc∑
n′=n

(max)
f +١

٢√١πe
−κn′ |x|ϕn′(y)

(
−١

٢kn′D

)
Snn′ . (٣. ٢٣)

می محوشونده مدهای روی بر دوم جمع و انتشاری مدهای روی بر اول جمع معادله این در
آید می بدست اخیر معادله از موج تابع ترابرد دامنه است. پراکنده مد n′ و مدفرودی n باشد،

tnn′(E) = δnn′ +

(
−i

٢kn′D

)
Snn′ (٢۴ .٣)

rnn′(E) = −
(

−i
٢kn′D

)
Snn′ (٢۵ .٣)

کنیم. جایگذاری را k′n = iκn′ فوق معادلات در باید باشد محوشونده ′nمد که صورتی در



رهیافت و محاسباتی ابزارهای ٣٨
در سو یک از الکترونی که باشد می آن احتمال دامنه دهنده نشان که جریان انتقال دامنه

. t̃nn′ =
√
kn′/kntnn′ با است برابر شود منتقل n′ مد به دیگر سمت در آمده فرود n مد

بود. خواهد Tnn′E جریان ترابرد ضرایب حساب این با
Tnn′ =

kn′

kn
tnn′t∗nn′ (٢۶ .٣)

دهد. می n مد در پراکندگی از پس را n′ مد در الکترونی مشاهده احتمال واقع در فوق عبارت
با: است برابر ترتیب به دستگاهی چنین کل انتقال ضریب و رسانایی

G =
e٢
ℏπ

∑
n,n′

Tnn′ (٣. ٢٧)

T (E) =
∑
n,n′

kn′

kn
tnn′t∗nn′ (٣. ٢٨)

سهم آوردن حساب با توان می را کل عبور احتمال متوالی، پراکننده دو گرفتن نظر در با
نمود محاسبه پراکننده دو بین بازتاب مراتب تمامی صحیح

T(٢+١) = T١T٢ + T١T٢R١R٢ + T١T٢R٢١R٢٢ + ... =
T١T٢١ −R١R٢

(٣. ٢٩)
: داشت توان می آنگاه R١ = ١ − Tو١ R٢ = ١ − T٢ که نکته این به توجه با

١ − T(٢+١)
T(٢+١)

=
١ − T١
T١

+
١ − T٢
T٢

(٣. ٣٠)
می زیر بصورت را عبور احتمال ، متوالی پراکننده N شامل دستگاهی به فوق عبارت تعمیم با

نوشت: توان
١ − T(N)

T(N)
=

N∑
i=١

١ − Ti
Ti

⇒ T(N) =

(
١ +

N∑
i=١

١ − Ti
Ti

)−١ (٣. ٣١)



٣٩ کوانتومی سیم دریک لیپمن‐شوینگر معادله
دست به جریان به توجه با و شد اشاره آن به اول فصل در که لاندائور رهیافت به توجه با
سیبک ضریب ، (G) الکتریکی رسانایی خطی، پاسخ رژیم در (١. ٢) (١. ١) های رابطه در آمده
آیند: می دست به زیر شکل به صفر الکتریکی جریان برای (ke)الکترونی گرمایی رسانایی و (S)

[١۵ ،٢٩ ،٢٨]

G =
٢e٢
h

∫
T (E)(

∂f٠
∂E

)dE (٣. ٣٢)

S =
kB
e

∫
(E−EF
kBTL

)T (E)(−∂f٠
∂E )dE∫

T (E)(−∂f٠
∂E )dE

(٣. ٣٣)

ke =
٢TLk٢

B

h


∫
(
E − EF

kBTL
)٢T (E)(−∂f٠

∂E
)dE −

[∫
(E−EF
kBTL

)T (E)(−∂f٠
∂E )dE

]٢
∫
T (E)(−∂f٠

∂E )dE

 (٣۴ .٣)

: آورد دست به مشابه روشی به توان می نیز را (kl) ای شبکه گرمایی رسانایی

kl =
TLk

٢
B

h

∫
Tph(ℏω′)Mph(ℏω′)

[(
ℏω′

kBTL

)٢ (
− ∂n٠
∂(ℏω′)

)]
d(ℏω′) (٣۵ .٣)

آن در که
n٠(ℏω′) =

١
e

ℏω′
kBTl − ١ (٣۶ .٣)

است فونونی گذار ضریب Tph(ℏω′)باشد.همچنین می بوز‐انیشتین تعادلی توزیع تابع معرف
شود: می تعریف زیر صورت به که

Tph(ℏω′) =
λ(ℏω′)

l + λ(ℏω′)

باشد. می فونونی مˀدهای تعداد Mph(ℏω′)و فونونی میانگین آزاد مسافت λ(ℏω′)

∂n٠
∂(ℏω′)

=

(
− ١
kBTL

)
e

ℏω′
kBTL

(e
ℏω′

kBTL − ٢(١ (٣. ٣٧)

λ(ℏω′) = λ٠
(

ℏω′

kBTL

)r

, (r = ٠ for acoustic phonon scattering) (٣. ٣٨)
λ٠ ∼ ١٠ − ٢٠nm



رهیافت و محاسباتی ابزارهای ۴٠

Mph(ℏω′) =
٣(ℏω′)٢
۴π(ℏcs)٢ (٣. ٣٩)

باشد. می صوتی موج سرعت اینجا (cs)در که
بهره باشد.با می Tph(ℏω′) = ١ برابر فونونی گذار ضریب بالستیک فونونی رسانایی برای
اعمال و x = ℏω′/kBTL متغیر تغییر از استفاده و و(٣. ٣٩) و(٣. ٣٧) (٣۶ .٣) معادلات از گیری

شود: می حاصل زیر عبارت (٣۵ .٣) معادله در آنها

(Kl)ballistic =
٣k۴

BT
٣
L٨π٢ℏ٣C٢
s

∫ +∞

٠ dx
x۴ex

(ex − ٢(١ =
π٢k۴

BT
٣
L١٠ℏ٣C٢
s

(۴٣. ٠)

داریم: پخشی فونونی رسانایی برای ادامه در

(Kl)diffusive =
λ٠
L
(kl)ballistic (۴٣. ١)

فونون (Mph) برای انتظار مورد گرمایی رسانایی ، فونون پخشی و بالستیک ترابردهای برای
با: بود خواهد برابر ترتیب به

(kl)ballistic =
π٣k٢

BT٣ℏ (Mph) (۴٣. ٢)

(kl)diffusive =
λ٠
L

π٣k٢
BT٣ℏ (Mph) (۴٣. ٣)

انرژی ترابرد ممکن مقدار بیشینه میتوان است گرمایی رسانایی مربوط که فوق رابطه از
باشد: می زیر بصورت که یافت را فونون مد هر گرمایی

g٠ =
π٣k٢

BT٣ℏ (۴۴ .٣)

(٣. ٣٣)(٣. ٣٢) روابط قبیل از فوق آمده بدست روابط بکارگیری و دادن قرار با نهایت در
ترموالکتریکی شایستگی معیار توان می اول فصل در شده (١. ٧)گفته رابطه در (۴٣. ٣) (٣۴ .٣)

آورد. بدست را



۴ فصل
چاه سیم یک در ترموالکتریک اثر

کوانتومی

کارهای برخی مرور با و بررسی دست در موضوع به مربوط کلیدی و اولیه مفاهیم تعریف از پس
و بررسی به باید اکنون مسئله، حل راهبرد و رهیافت به تر دقیق نگاه و حوزه این پژوهشگران
تعریف را نظر مورد مسئله ابتدا رو پیش فصل در بپردازیم. خود توجه مورد دستگاه در تأمل
مسئله دقیق نظری مطالعه به شده معرفی های روش و روابط از گیری بهره با سپس کرده
دستگاه ترموالکتریک های ویژگی دریافت دنبال به نتایج تحلیل با انتها .در پردازیم می رو پیش

هستیم. مختلف شرایط در شده معرفی

مسئله تعریف ١ .۴
بعدی دو آزاد های الکترون شامل نظر مورد دستگاه پردازیم. می مسئله تعریف به بخش این در
های الکترون دسترس در فضای طول باشد. می آرسناید جنس از گالیم کوانتومی چاه یک در
بزرگتر برابر چندین دیگر بˀعد در و نانومتر) ١٠٠ از (کمتر محدود بسیار بˀعد یک در دستگاه
اتفاق عرضی کوانتومی محدودیت با باریک نوار یک در عملا الکترونها ترابرد عبارتی به است.

۴١



کوانتومی چاه سیم یک در ترموالکتریک اثر ۴٢
سخت دیوار پتانسیل اینجا در نامید. بˀعدی یک شبه آنرا توان می که ساختاری یعنی افتد می
شرودینگر معادله از استفاده با گام اولین در بود. خواهد دستگاه عرضی محدودیت نماینده
این ترابرد نحوه سپس شوند. می مشخص دستگاه های الکترون دسترس در های حالت

شوند. می بررسی الکترونها

کوانتومی چاه سیم برای شرودینگر معادله حل ٢ .۴
نمود بیان زیر شکل به را نظر مورد دستگاه زمانی تحول بر حاکم هامیلتونی توان می

H =
p٢

٢m∗ + Vc(y) (١ .۴)
دیوار پتانسیل نوع از کوانتومی محدودیت پتانسیل سیم عرضی راستای در که است آن بر فرض

باشد می زیر شکل به سخت

Vc(y) =


٠, ٠ < Vc(y) < W

∞, elsewhere

بود: خواهد مولفه دو شامل ها الکترون تکانه بردار
p = (px, py) (٢ .۴)

معرفی دستگاه های الکترون دسترس در الکترونی های حالت شرودینگر معادله از استفاده با
آوریم. می دست به را شده

HΨ(x, y) = EΨ(x, y) (٣ .۴)

p٢
x٢m∗ +

p٢
y٢m∗Ψ(x, y) = EΨ(x, y) (۴ .۴)

محدودیت دارای y راستای در و میکنند حرکت ازادانه بصورت ها حامل x راستای در چون
شکل به را دستگاه الکترونی های حالت توان می است، L سیم آزاد طول اینکه فرض با هستند

نوشت. زیر

Ψ(x, y) =
١√
L
eikxΦn(y) (۵ .۴)

دست به عرضی های حالت ویژه بعدی گام در شرودینگر، معادله در بالا عبارت جایگذاری با
آیند می



۴٣ کوانتومی چاه سیم برای شرودینگر معادله حل

p٢
y٢mΦ(y) = EnΦ(y) (۶ .۴)

d٢
d٢yΦ(y) +K٢Φ(y) = ٠ (٧ .۴)

آید می بدست زیر بصورت را (٧ .۴) معادله جواب ،حال K٢ = ٢mEn

ℏ٢ آن در که
Φ(y) = A sinKy +B cosKy (٨ .۴)

کنیم می (٧ .۴) ی معادله حل به شروع (Φ(W ) = Φ(٠) = ٠) مرزی شرایط اعمال با
Φ(٠) → A sin(٠) +B cos(٠) = ٠ → B = ٠ (٩ .۴)

Φ(W ) = A sinKy +B cosKy → (B = ٠) → A sinKW = ٠
→ sinKW = ٠ → KW = nπ → K =

nπ

W

داریم معادله(۴. ٨) در آن دادن قرار و بالا نتیجه گرفتن نظر در با نهایت در
Φ(y) = A sin

nπ

W
y (١٠ .۴)

کنیم می استفاده بهنجارش شرط از فوق معادله در A آوردن بدست ∫برای
Φ∗Φ = ١ →→

∫
A٢ sin٢ nπ

W
y = ١ →→ A =

√ ٢
W

(١١ .۴)
داشت خواهیم آمده بدست ضریب جایگذاری با

Φ(y) =

√ ٢
W

sin(
nπy

W
) (١٢ .۴)

بود خواهد زیر بصورت فوق ی رابطه انرژی مقادیر ویژه اکنون

En =
ℏ٢K٢
٢m → En =

ℏ٢n٢π٢
٢mW ٢ (١٣ .۴)

بود: خواهد زیر بصورت (۵ .۴) معادله جواب آمده بدست مقادیر ویژه از استفاده با

Ψ(x, y) =

√ ٢
W

sin(
nπy

W
)

١√
L
eikx (١۴ .۴)

نتایج به توجه با باشند.حال می yو x راستای در نمونه ابعاد ترتیب به W و L آن در که
بود: خوهد زیر صورت به دستگاه کل انرژی مقادیر ویژه شده حاصل

Enk = En +
ℏ٢K٢
٢m∗ → Enk =

ℏ٢n٢π٢
٢m∗W ٢ +

ℏ٢K٢
٢m∗ , n = ١,٢,٣, ... (١۵ .۴)



کوانتومی چاه سیم یک در ترموالکتریک اثر ۴۴

کوانتومی چاه سیم یک برای شوینگر لیپمن معادله ٢. ١ .۴

یک در بار های حامل پراکندگی بررسی و مطالعه برای شد اشاره هم ٣ فصل در که همانطور
چاه سیم یک برای را فوق راهبرد باید حال گیریم می بهره شوینگر لیپمن راهبرد از سیستم
پراکندگی پتانسیل حضور در سیستم یک برای هامیلتونی امر ابتدای در کنیم. بررسی کوانتومی

میشود: تعریف زیر (٣. ١)بصورت رابطه طبق

H =
p٢

٢m∗ + Vc(y) (١۶ .۴)
برای گرین تابع (٣. ١١) ی رابطه از استفاده ٣و فصل در شده اثبات روابط از گیری بهره با

شود: می تعریف زیر بصورت ما سیستم

G+(x, x
′) =

ℏ٢
٢m

∫
d٢p′

∫
d٢p′′⟨x|p′⟩

〈
p′
∣∣∣∣ ١
E − p′٢٢m + iϵ

∣∣∣∣p′′〉⟨p′′|x′⟩. (١٧ .۴)

میکنیم: بازنویسی زیر بصورت را بالا رابطه حال
(١٨ .۴)

G+(x, x
′) =

ℏ٢
٢m

∑
n′,n′′

∫
dp′

∫
dp′′⟨x|p′x, n′⟩

〈
p′x, n

′
∣∣∣∣ ١
E −

[
En′ + ℏ٢K٢

٢m∗

]
+ iϵ

∣∣∣∣p′′x, n′′〉⟨p′′x, n′′|x′⟩.

کنیم: می استفاده زیر روابط از فوق گرین تابع حل برای

⟨x|p′x, n′⟩ =
٢√١πℏe

ikxΦn(y)

⟨p′x, n′|p′′x, n′′⟩ =
∫
dx⟨p′x, n′|x⟩⟨x|p′′x, n′′⟩

=
٢√١πℏ

∫
dxe

i(p′′x−p′x)

ℏ

∫
dyΦ⋆

n′(y)Φn′′(y)

= δ(p′x − p′′x)δn′n′′

شد خواهد زیر بصورت گرین تابع ادامه در

G+(x, x
′) =

ℏ٢
٢m

∑
n′

Φn′(y)Φn′(y′)

∫ +∞

−∞

dp′x٢πℏ .
e

ip′x(x−x′)
ℏ

E −
[
En′ + ℏ٢K٢

٢m∗

]
+ iϵ

(١٩ .۴)

قراردادیم بالا فرمول در را مخرج برای معادل عبارت ، تر ساده ساختار یک به رسیدن برای
همچنین و بالا روابط مجدد بازآرایی و متغیر تغییر با نهایت در و گیرد می قرار p′x = ℏq سپس

شود: می حاصل زیر نتیجه k٢
n′ = (٢m

ℏ٢ )(E − En′) عبارت جایگذاری با
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G+(x, x
′) =

∑
n′

Φn′(y)Φn′(y′)

(
−١
٢π

)∫ +∞

−∞
dq

eiq(x−x′)

q٢ − k٢
n′ + iϵ

(٢٠ .۴)

مانده حساب روش از توانیم می فوق گرین تابع معادله در انتگرالی عبارت آوردن دست به برای
کنیم استفاده ٣ فصل شده گفته ها

q٢ − k٢
n′ − iϵ = ٠

q = ±kn′

√
١ +

iϵ

k٢
n′

= ±(kn′ + iϵ)

: داریم سپس

١
٢π

∫ +∞

−∞

eiq(x−x′)

q٢ − k٢
n′ − iϵ

=
١

٢π
∫ +∞

−∞

eiq(x−x′)

(q + kn′ + iϵ)(q − kn′ − iϵ)

=
١

٢π (٢πi)
eikn′ (x−x′)

٢kn′
+

١
٢π (−٢πi)eikn′ (x−x′)

٢kn′

رسیم می زیر رابطه به (٢٠ .۴) معادله در آن جوابهای اعمال و روش این از گرفتن بهره با

G+(x, x
′) =

nmax
F∑

n′=١
Φn′(y)Φn′(y′)

eikn′ |x−x′|

٢ikn′

−
∞∑

n′=nmax
F +١

Φn′(y)Φn′(y′)
eκn′ |x−x′|

٢κn′
(٢١ .۴)

اول ی جمله که باشد می مختلف مدهای ی دهنده نشان رابطه این نهایت در
باشند. می میرا یا شونده محو مˀدهای نمایانگر دوم ی جمله و انتشاری مˀدهای نمایانگر

کوانتومی چاه سیم به دیراک دلتای تابع پراکندگی پتانسیل اعمال ٢. ٢ .۴

بررسی به سیستم به پراکننده یک کردن وارد با باید پراکندگی تحلیل و درک برای بخش این در
اشاره آن به ٣ فصل در که دیراک دلتای پراکندگی پتانسیل از منظور همین به بپردازیم.حال آن
رسیدیم زیر رابطه به ٣ فصل در مبحث این به مربوط محاسبات ی ادامه میگیریم.در بهره شد

دهیم: می ادامه خود سیستم برای را آن اکنون که

ψ(+)
p (x, y) = ψ(٠)

p (x, y) +
١
D

٢mγ
ℏ٢ G+(x, y; ٠, yi)ψ(٠)

p (٠, yi)
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زیر بصورت و کرده استفاده (٢١ .۴) ی رابطه از D آوردن بدست برای بالا ی رابطه در

کنیم: می محاسبه
D = ١ − ٢mγ

ℏ٢ G+(٠, yi; ٠, yi)

= ١ − ٢mγ
ℏ٢

nmax
F∑

n′=١
Φn′(yi)Φn′(yi)

١
٢ikn′

−
∞∑

n′=nmax
F +١

Φn′(yi)Φn′(yi)
١

٢κn′

رسیم می زیر عبارت به D برای حال

D = ١ −
n
(max)
f∑
n′=١

(
Sn′n′

٢iKn′

)
+

nc∑
n′=n

(max)
f +١

(
Sn′n′

٢Kn′

)
(٢٢ .۴)

کنیم: می تعریف زیر بصورت Snn′ رابطه این در

Snn′ =
٢mγ
ℏ٢ Φn(yi)Φn′(yi) (٢٣ .۴)

کرده استفاده (١۴ .۴) و (٢١ .۴) روابط از سیستم کل موج تابع آوردن بدست برای سپس
کنیم. می جایگذاری (٣. ٢٠) ی رابطه در را آنها و

Ψ(+)
p (x, y) =

٢√١πe
iknxΦn(y)

+

{٢mγ
ℏ٢D

nmax
F∑

n′=١
Φn′(y)Φn′(yi)

eikn′x

٢ikn′

−
∞∑

n′=nmax
F +١

Φn′(y)Φn′(yi)
e−κn′x

٢κn′

}
×

{ ٢√١πΦn(y)

}

: شود می کل موج تابع نهایت در

Ψ(+)
p (x, y) =

٢√١πe
iknxΦn(y) +

nmax
F∑

n′=١
eikn′ |x|Φn′(y)

−i
٢kn′D

snn′

+

nc∑
n′=nmax

F +١
e−κn′ |x|Φn′(y)

−١
٢κn′D

snn′ (٢۴ .۴)

می محوشونده مد با مرتبط دومی جمع و انتشار مˀد به مربوط اول جمع معادله این در
می بدست اخیر معادله از موج تابع ترابرد دامنه و است پراکنده مد n′ و فرودی مˀد n باشد،

آید.



۴٧ کوانتومی چاه سیم برای شرودینگر معادله حل

tnn′(E) = δnn′ +

(
−i

٢kn′D

)
Snn′ (٢۵ .۴)

rnn′(E) = −
(

−i
٢kn′D

)
Snn′ (٢۶ .۴)

ترتیب بدین کرد. جایگذاری را ikn′ عبارت kn′ بجای توان می باشد شونده محو مد n′ اگر حال
با: شود می برابر جریان انتقال ضرایب

Tnn′ =
kn′

kn
tnn′t∗nn′

انتقال ضرایب به توان می جریان انتقال ضرایب داشتن با شد اشاره ٣ فصل در که همانطور
: یافت دست سیستم رسانایی به نهایت در و متوسط

T (E) =
∑
n,n′

kn′

kn
tnn′t∗nn′

G =
e٢
πℏ

∑
n,n′

kn′

kn
tnn′t∗nn′

فصل پایانی بخش در شده ارائه روابط از گیری بهره با و G و T (E) داشتن با نهایت در
گرمایی رسانایی و الکتریکی رسانایی سیبک، ضریب یعنی ترموالکتریک ضرایب به توان می ،٣

یافت. دست

G =
٢e٢
h

∫
T (E)(

∂f٠
∂E

)dE

S =
kB
e

∫
(E−EF
kBTL

)T (E)(−∂f٠
∂E )dE∫

T (E)(−∂f٠
∂E )dE

ke =
٢TLk٢

B

h


∫
(
E − EF

kBTL
)٢T (E)(−∂f٠

∂E
)dE −

[∫
(E−EF
kBTL

)T (E)(−∂f٠
∂E )dE

]٢
∫
T (E)(−∂f٠

∂E )dE


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ونمودارها نتایج بررسی و تحلیل ٣ .۴
برای ادامه در بایست می باشد، نمی پذیر امکان معادلات تمامی تحلیلی حل آنکه به توجه با
تلاش نماییم. استفاده عددی محاسبات از دستگاه ترموالکتریکی های ویژگی آوردن بدست
کمیت تغییرات نحوه نمایانگر که نمودارهایی قالب در دستگاه ترموالکتریکی رفتار تا شود می

شود. معرفی باشند، می مربوطه های

الکتریکی رسانایی تغییرات بررسی ٣. ١ .۴

های چاه وعرض (٣٠٠K)دمای احتساب با فرمی انرژی حسب بر الکتریکی رسانایی تغییرات :١ .۴ شکل
مختلف

دماهای در فرمی انرژی حسب بر (σ)الکتریکی رسانایی تغییرات شاهد (١ .۴) شکل در
حسب بر الکتریکی رسانایی رفتار چگونگی تحلیل .برای هستیم مفروض چاه عرض و متفاوت
مدهای (nmax

f ) افزایش با دانیم پردازیم.می می (٢١ .۴) فرمول دقیق بررسی به ، فرمی انرژی
ترابرد در اصلی نقش انتشاری مدهای که یابند می کاهش محوشونده ومدهای افزایش انتشاری
در و انتشاری مدهای نسبی افزایش شاهد فرمی انرژی افزایش با بنابراین دارند را بار حاملهای
افزایش باعث بار حاملهای ترابرد افزایش نهایت ،در هستیم بار حاملهای ترابرد افزایش نتیجه

شود. می الکتریکی رسانایی
عرض در ، بهتر مقایسه برای و دما حسب بر (σ)الکتریکی رسانایی تغییرات (٢ .۴) شکل در
باید دما حسب بر الکتریکی رسانایی رفتار چرایی تحلیل است.برای شده رسم متفاوت های چاه
این و داریم بیشتری پرانرژی الکترونهای کند پیدا افزایش دما چه هر که کرد توجه نکته این به
برای حالت این که یابد افزایش الکتریکی رسانایی باید نتیجه در شود می ترابرد افزایش به منتج
متفاوتی روند شاهد بیشتر های چاه عرض برای اما است صادق نانومتر ٣٠ های چاه عرض
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عرض ودر (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با دما برحسب الکتریکی رسانایی تغییرات :٢ .۴ شکل
W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm مختلف چاههای

پهنای افزایش با مفروض فرمی انرژی نسبی کاهش تواند می متفاوت رفتار این دلیل هستیم.
رسانایی نهایت در و دما افزایش اثر در انتشاری مدهای سهم نسبی کاهش بنابراین و چاه

باشد. الکتریکی

در (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض برحسب الکتریکی رسانایی تغییرات :٣ .۴ شکل
T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠K متفاوت دماهای

را متفاوت دماهای در چاه عرض حسب بر (σ)الکتریکی رسانایی تغییرات (٣ .۴) شکل در
نکته این به باید چاه عرض حسب بر الکتریکی رسانایی رفتار تحلیل برای کنیم می مشاهده
انتشاری های مˀد تعداد کند پیدا افزایش چاه عرض چه هر مفروض دمای هر در که کرد توجه
شود می ترابرد افزایش به منتج این و داریم بیشتری بار های حامل نتیجه در یابد می افزایش

یابد. می افزایش الکتریکی رسانایی نتیجه در
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گرمایی رسانایی تغییرات بررسی ٣. ٢ .۴

λ فونونی(= میانگین آزاد مسافت احتساب با فرمی انرژی برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :۴ .۴ شکل
متفاوت های چاه عرض و (١٠٠nm

متفاوت دماهای در فرمی انرژی حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات شاهد (۴ .۴) شکل در
انرژی حسب بر گرمایی رسانایی رفتار چگونگی تحلیل .برای هستیم مفروض چاه عرض و
شد اشاره نیز تر قبل که همانطور پردازیم می الکتریکی رسانایی ی رابطه بررسی به ، فرمی
یابند می کاهش محوشونده مˀدهای و افزایش انتشاری مدهای (nmax

f ) افزایش با نیز اینجا در
فرمی انرژی افزایش با بنابراین دارند را بار حاملهای ترابرد در اصلی نقش انتشاری مدهای که
افزایش نهایت ،در هستیم بار حاملهای ترابرد افزایش نتیجه در و انتشاری مدهای افزایش شاهد

شود. می گرمایی رسانای افزایش باعث بار حاملهای ترابرد

(λ = ١٠٠nm) میانگین آزاد مسافت در فرمی انرژی برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :۵ .۴ شکل
(kl) ای شبکه رسانایی و (ke) الکترونی رسانایی تفکیک به (T=٣٠٠K) ودمای

مشاهده وضوح به میتوان گرمایی رسانایی به مربوط روابط از حاصل نمودار (۵ .۴) به نگاه با
که الکترونی رسانایی پارامتر واقع در گرمایی رسانایی روی گذار تأثیر و اصلی عامل که کرد
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روی تأثیری هیچگونه و باشد می ثابت ای شبکه رسانایی و باشد می الکترونها ترابرد به وابسته
ندارد. گرمایی رسانایی

وانرژی (T=٣٠٠K) دمای در فونونی میانگین آزاد مسافت برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :۶ .۴ شکل
متفاوت چاههای عرض با (Ef = E′٢) فرمی

فونونی میانگین آزاد مسافت حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات شاهد (۶ .۴) شکل در
نمودار این نتایج تحلیل Ef)هستیم.برای = E′٢) فرمی انرژی و ودما متفاوت چاه عرض در
ای شبکه یا فونونی گرمایی رسانایی دهد می نشان که کرد مراجعه (۴٣. ٣) فرمول به میتوان
است مشخص نمودار در که .همانطور دارد میانگین آزاد مسافت با خطی ی رابطه (kL)یک
و داشته دنبال به را ای شبکه گرمایی رسانایی افزایش ، فونونی میانگین آزاد مسافت افزایش

بود. خواهیم کل گرمایی رسانایی افزایش شاهد نتیجه در

(T=٣٠٠K)و دمای در فونونی میانگین آزاد مسافت برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :٧ .۴ شکل
(kl)ای شبکه رسانایی (ke)و الکترونی رسانایی تفکیک به (Ef = E′٢) فرمی انرژی

بر گرمایی رسانایی بررسی به که هنگامی نمودار(۴. ٧) در رفت می انتظار که همانطور
در کل گرمایی رسانایی بر مؤثر اصلی عامل پردازیم می فونونی میانگین آزاد مسافت حسب
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باشد. می ثابت مقدار الکترونی رسانایی و باشد می فونونی یا ای شبکه رسانایی اینجا

آزاد مسافت و (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات :٨ .۴ شکل
W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm های چاه عرض در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین

متفاوت چاه عرض در (T) دما حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات شاهد (٨ .۴) شکل در
و (۴٣. ٣) فرمول به میتوان نمودار این نتایج تحلیل Ef)هستیم.برای = E′٢) فرمی انرژی با و
ی رابطه یک (kL) ای شبکه یا فونونی گرمایی رسانایی دهد می نشان که کرد (٣. ۴٢)مراجعه
افزایش باعث دما افزایش است مشخص نمودار در که .همانطور دارد دما با مستقیم و خطی

. بود خواهیم کل گرمایی رسانایی افزایش شاهد نتیجه در و ای شبکه گرمایی رسانایی

آزاد مسافت و (Ef = E′٢) فرمی انرژی باحتساب دما برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :٩ .۴ شکل
(kl)ای شبکه رسانایی و (ke)الکترونی رسانایی تفکیک به (λ = ١٠٠nm) برابر فونونی میانگین

حسب بر گرمایی رسانایی بررسی به که هنگامی نمودار(۴. ٩) در رفت می انتظار که همانطور
رسانایی و فونونی یا ای شبکه رسانایی کمیت دو به مربوط های رابطه طبق پردازیم می دما
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رسانایی بستگی ها فرمول همین به توجه با و هستیم دما با هردو ارتباط شاهد الکترونی
دما افزایش با بالطبع هستند ترابرد اصلی عامل الکترونها چون است بیشتر دما به الکترونی
باشیم می پارامتر این در بیشتر شیب با تغییرات شاهد علت همین به و یابد می افزایش ترابرد

.

مسافت و (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض برحسب گرمایی رسانایی تغییرات :١٠ .۴ شکل
رسانایی و (ke)الکترونی رسانایی تفکیک به (T=٣٠٠K) دمای و (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد

(kl)ای شبکه

آزاد مسافت احتساب با چاه عرض حسب بر گرمایی رسانایی تغییرات (١٠ .۴) شکل در
را (ke)الکترونیکی رسانایی و (kl) ای شبکه رسانایی تفکیک به λو = ١٠٠nm فونونی میانگین
به وابسته الکترونی رسانایی تنها و ثابت ای شبکه گرمایی رسانایی انتظار طبق . دادیم نشان

. میکند ایفا را اصلی نقش کل گرمایی رسانایی تغییرات در و باشد می چاه عرض تغیییرات
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سیبک ضریب تغییرات بررسی ٣. ٣ .۴

مختلف های چاه عرض احتساب با فرمی انرژی حسب بر سیبک ضریب تغییرات :١١ .۴ شکل
W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nm

دماهای در فرمی انرژی حسب بر سیبک ضریب تغییرات با متناظر که (١١ .۴) نمودار در
با و اخیر نمودارهای به نگاهی با توان می نمودار این تحلیل است.برای شده ترسیم متفاوت
انتشاری مدهای فرمی انرژی افزایش با که شد نکته این یادآور (٢١ .۴) ی رابطه دوباره بررسی
رسانایی افزایش به منجر نتیجه در و بار های حامل افزایش دهنده نشان که یابد می افزایش
(١. ١١)و(١. ١۶) رابطه طبق سیبک ضریب که کرد نشان خاطر باید حال شود، می الکتریکی
(٣. ٣٣) روابط به نگاه با و دارد ها حامل غلظت با معکوس ی رابطه ١ فصل در شده آورده

یابد. می کاهش سیبک ضریب الکتریکی رسانایی افزایش با (٣. ٣٢)

چاههای عرض در (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر سیبک ضریب تغییرات :١٢ .۴ شکل
W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف
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عرض احتساب با دما حسب بر سیبک ضریب تغییرات با متناظر که (١٢ .۴) نمودار در
دمای ی محدوه تا سیبک ضریب که شود می است.مشاهده شده ترسیم متفاوت های چاه
اتاق، دمای به نزدیک و دمایی محدوده آن از بعد و دارد افزایشی T=٣٠٠Kروند تا T=٢۵٠K

رود. می کاهش به رو ملایم شیب با دما حسب بر سیبک ضریب نمودار
که کرد بیان اینگونه توان می (٣. ٣٣) رابطه به نگاهی با توان می نمودار این تحلیل برای
تر دمایی)پررنگ شیب از برآمده الکتریکی (جریان رابطه صورت نقش اتاق، دمای محدوده تا
(رسانایی رابطه مخرج این دما افزایش با ولی شود می سیبک ضریب افزایش سبب و است

شود. می سیبک ضریب کاهش باعث و شود می ظاهر تر مؤثر که باشد می الکتریکی)

دماهای و (Ef = E′٢) فرمی انرژی احتساب با چاه عرض حسب بر سیبک ضریب تغییرات :١٣ .۴ شکل
T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف

متفاوت دماهای احتساب با و چاه عرض حسب بر سیبک ضریب تغییرات (١٣ .۴) نمودار در
انتشاری مدهای افزایش شاهد چاه عرض افزایش با دانیم می که همانطور است شده ترسیم
الکتریکی رسانایی افزایش به منجر نتیجه در و بار های حامل افزایش دهنده نشان که هستیم
شده آورده (١. ١١)و(١. ١۶) رابطه طبق سیبک ضریب که کرد نشان خاطر باید حال شود، می
عرض افزایش با روابط این به نگاه با و دارد ها حامل غلظت با معکوس ی رابطه ١ فصل در

. یابد می کاهش سیبک ضریب چاه
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شایستگی معیار تغییرات بررسی ۴ .٣ .۴

احتساب با فرمی انرژی حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار :١۴ .۴ شکل
دماهای در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (W=٣٠nm) چاه عرض

T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف
ترموالکتریک در شایستگی معیار همان یا (ZT) تغییرات بررسی که (١۴ .۴) نمودار تحلیل برای
کنیم توجه ایم کرده مرور اینجا تا که هایی نمودار برآیند به باید باشد می فرمی انرژی حسب بر
و سیبک ضریب با مستقیم رابطه شایستگی معیار تغییرات (۶ .١) ،(١. ٧) روابط طبق که چرا
گذاشتن هم کنار با دارد گرمایی رسانایی با عکس رابطه همچنین و الکتریکی رسانایی و دما

یابد. می کاهش (ZT) گرفت نتیجه میتوان حال (١١ .۴) (۴ .۴) (١ .۴) های نمودار

λ فونونی(= میانگین اد آز مسافت حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار :١۵ .۴ شکل
چاههای عرض در (Ef = E′٢) فرمی انرژی (T=٣٠٠K)و دمای احتساب با (١٠٠nm

W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف

حسب بر ترموالکتریک در شایستگی معیار تغییرات بررسی که (١۵ .۴) نمودار تحلیل برای
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ایم کرده مرور اینجا تا که هایی نمودار برآیند به باید باشد می فونونی میانگین آزاد مسافت
رسانایی با معکوس رابطه شایستگی معیار تغییرات (۶ .١) ،(١. ٧) روابط طبق که چرا کنیم توجه
تغییرات با نسبت همان به (ZT) گرفت نتیجه میتوان حال (۶ .۴) نمودار به نگاه با دارد گرمایی
آزاد مسافت در ١٢٠ عدد از پس نمودار شکل توضیح در یابد. می کاهش میانگین آزاد مسافت
برابر نمونه طول گرفتن نظر در علت به شود می مشاهده صاف خط یک بصورت که میانگین،

باشد. می (L=١٢٠nm)

فرمی انرژی احتساب با دما حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار :١۶ .۴ شکل
چاههای عرض در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (Ef = E′٢)

W=٣٠nm،W=۴٠nm،W=۵٠nm،W=۶٠nmمختلف

دما حسب بر ترموالکتریک در شایستگی معیار تغییرات (۴. ١۶)بیانگر نمودار تحلیل برای
روابط طبق و ایم کرده مرور اینجا تا که هایی نمودار از حاصله نتایج گرفتن نظر بادر باشد، می
نمودار گذاشتن هم کنار با دارد دما با مستقیم رابطه شایستگی معیار تغییرات (۶ .١)،(١. ٧)
بود. خواهد افزایشی دما افزایش با همواره (ZT) گیریم می نتیجه (١٢ .۴) (٨ .۴) (٢ .۴) های

انرژی باحتساب چاه عرض حسب بر شایستگی معیار تغییرات نمودار :١٧ .۴ شکل
دماهای در (λ = ١٠٠nm) فونونی میانگین آزاد مسافت و (Ef = E′٢) فرمی

T=١٠٠K،T=٢٠٠K،T=٣٠٠K،T=۴٠٠Kمختلف
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می چاه عرض حسب بر ترموالکتریک در شایستگی معیار تغییرات گر بیان (١٧ .۴) نمودار
هم کنار با ایم کرده مرور اینجا تا که هایی نمودار از شده حاصل نتایج گرفتن نظر در با باشد
افزایش با همواره (ZT) گیریم می نتیجه (١٣ .۴) (١٠ .۴) (٣ .۴) های نمودار یعنی آنها گذاشتن

. بود خواهد کاهشی ملایم شیب با چاه عرض

نتایج بر مروری ۴ .۴
به اختصار بصورت که یافتیم دست نتایجی به ها داده خروجی و نمودارها بررسی و مرور از پس
پردازیم. می ترموالکتریک های متغییر و ضرایب بر چاه عرض و فرمی دما،انرژی تآثیرات بیان

الف:
.در دارند افزایشی روند فرمی انرژی افزایش با کل گرمایی رسانایی و الکتریکی رسانایی
رسانایی افزایش باعث فرمی انرژی افزایش که شویم می متوجه گرمایی رسانایی دقیق بررسی
شود. نمی مشاهده تأثیری ای شبکه گرمایی رسانایی بخش روی و شود می الکترونی گرمایی
. یافت کاهش محسوسی بصورت فرمی انرژی افزایش با سیبک ضریب شد مشاهده همچنین

ب:
همچنین یابد می افزایش کل گرمایی رسانایی و الکتریکی رسانایی ، چاه عرض افزایش با
اعمال الکترونی بخش روی چاه عرض افزایش تأثیر کل گرمایی رسانایی در تر دقیق بررسی با
با ، سیبک ضریب مورد در ماند. می ثابت عملا گرمایی رسانایی ای شبکه بخش و شود می

هستیم. ترموالکتریکی ضریب این کاهش شاهد چاه عرض افزایش
ج:

این که هستیم کل گرمایی رسانایی افزایش شاهد دما افزایش تأثیر بررسی در نهایت در
بصورت تغییرات روند ای شبکه بخش در و آید می چشم به بیشتر آن الکترونی بخش در روند
کوچک های چاه عرض برای الکتریکی رسانایی باشد. می افزایشی ملایم شیب با و کمی بسیار
می الکتریکی رسانایی کاهش باعث دما افزایش چاه، عرض افزایش با اما دارد افزایشی روند
هستیم نمودار در ی افزایش روند شاهد دما افزایش با سیبک، ضریب برای همچنین شود.
ملایم شیب با روند این که شود می مشاهده کلوین ٢۵٠تا٣٠٠ بالای دمایی ی محدوده در اما

شود. می کاهشی
مسافت در افزایش که شویم می متوجه فونونی میانگین آزاد مسافت بررسی با پایان در د:
روی افزایش این تآثیر که شد خواهد کل گرمایی رسانای افزایش باعث فونونی میانگین آزاد

ماند. می ثابت الکترونی گرمایی رسانایی عملا و باشد می گرمایی رسانایی ای شبکه بخش



۵٩ پیشنهادات

پیشنهادات ۵ .۴
با بعدی یک شبه کوانتومی ساختار یک برای الکتریکی ترمو خواص بررسی هدف با تحقیق این
گالیم نمونه برای کوانتومی محدودیت تأثیرات شاهد و گرفت انجام لاندائور رهیافت از استفاده

از: عبارتند داد ارائه آتی کارهای برای توان می که بودیم.پیشنهاداتی نظری بصورت آرسناید

. متناظر های رهیافت یا و تعادلی غیر گرین تابع رهیافت از گیری بهره .١
و چندگانه کوانتومی های چاه نظیر دیگر کوانتومی محدودیت با ساختارهای بررسی .٢

. ها ابرشبکه
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Aabstract

In recent years, an interest to the thermoelectric phenomenon has increased signifi-

cantly due to its attractiveness. In fact, since the early 1990s, the study of this phenomenon

in nanoscale and the use of nanostructures showed that the more we move towards struc-

tures with smaller dimensions, the more we will see a significant increase in the thermoelec-

tric figure of merit. A review of previous studies shows that research in this area has led

to promising results in recent years. In the present study, the thermoelectric properties of

a quantum well wire have been investigted. The Lippmann-Schwingroe equation was used

to calculate the electron transmission coefficients of the system. The Landauer approach

was used to determine the thermoelectric coefficients. The results of calculations in GaAs

quantum well wire system show the role of decrease in dimensionality in increasing the

figure of merit. In addition, the change in the figure of merit of the system with changes

in temperature, Fermi energy and width of the quantum well wire has been investigated.

Keywords: Thermoelectric, Figure of merit, Quantum Well-Wire, Mean Free path,

Lippmann-Schwinger Equation, Landauer Approach



Faculty Of physics and Nuclear Engineering

MSc Thesis in Nano physics

study of thermoelectric properties of a
quantum well wire

By: Hossein tejenjari

Supervisor:

Dr. Saeid Hessami Pilehrood

October 2021


	فهرست تصاویر
	پیشگفتار
	مبانی فیزیکی و تعاریف اولیه 
	نانو ساختار ها 
	پدیده ترمو الکتریک
	 مفاهیم کاربردی
	 رهیافت لاندائور

	نمونه هایی از کارهای انجام شده گذشته در این زمینه
	 خواص ترموالکتریکی نانوسیم های ابر شبکه 
	خواص ترمو الکتریک سیستم های چاه کوانتومی 
	 خواص ترمو الکتریک نقاط کوانتومی گرافن شش ضلعی 
	 بررسی نظری معیار شایستگی ترموالکتریکی در ساختارهای با ابعاد کم 
	 تأثیر اندازه در مواد ترموالکتریک 
	 خواص ترموالکتریک چاه های کوانتومی متشکل از عایق توپولوژیک و لایه های نازک 
	 افزایش معیار شایستگی ترموالکتریکی در نانو سیم های GaAs 
	 خواص ترموالکتریک ابر شبکه های Ge/SiGe 

	ابزارهای محاسباتی و رهیافت
	معادله لیپمن-شوینگر دریک سیم کوانتومی
	 پتانسیل پراکندگی تابع دلتای دیراک


	اثر ترموالکتریک در یک سیم چاه کوانتومی
	تعریف مسئله
	حل معادله شرودینگر برای سیم چاه کوانتومی 
	معادله لیپمن شوینگر برای یک سیم چاه کوانتومی
	اعمال پتانسیل پراکندگی تابع دلتای دیراک به سیم چاه کوانتومی

	تحلیل و بررسی نتایج ونمودارها
	 بررسی تغییرات رسانایی الکتریکی 
	بررسی تغییرات رسانایی گرمایی 
	بررسی تغییرات ضریب سیبک 
	بررسی تغییرات معیار شایستگی 

	 مروری بر نتایج
	پیشنهادات

	مراجع

