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Abstract: In this paper, the thermoelectric properties of graphene-
based structures are assessed by tight-binding method using 
Landauer-Buttiker formulas. Although a decline in the width of the 
grapheme nanoribbon can increase the thermoelectric figure of merit, 
the proper design of the nanostructures is still possible. Based on the 
results, a periodic alteration in the width of the ribbon, also known as 
the ribbon width modulation, could enhance the figure of merit twice 
compared with that of the narrow ribbon. Moreover, for the case with 
gradual changes in the ribbon width, three-fold enhancement could 
be achieved in the thermoelectric figure of merit compared to that of 
narrow ribbons. Such an increment could be assigned to an increase 
in the bandgap and, thus, the increment in the Seebeck coefficient, 
the power factor as well as the thermal conductance reduction. 
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Introduction 
The depletion of fossil fuels such as oil, coal, 
and natural gas is one of the major challenges 
for the human in the 21st century. The use of 
fossil fuels can destructively affect the 
environment through the greenhouse effects. 
Therefore, technologies and infrastructures 
should be improved and developed toward the 
proper use of renewable energy resources. 
Thermoelectric generators can convert heat 
into electricity. The efficiency of the 
thermoelectric generators depends on the 
thermoelectric figure of merit,	��. The figure 
of merit is directly related to the Seebeck 
coefficient, electrical conductance, and 
temperature while showing indirect relation 
with the thermal conductance. Larger �� 
values imply higher efficiency of the 
thermoelectric generator. �� values around 4 

or higher are required for industrial and large-
scale applications. For 50 years, the highest 
value of �� has been 1. Regarding the design 
parameters of nanomaterials for thermoelectric 
and thermal purposes, higher �� values and 
thermoelectric efficiencies are expected. In this 
research, novel design parameters have been 
applied to enhance the thermoelectric figure of 
merit in the width-modulated grapheme 
nanoribbons. 
 
Materials and Methods 
The electronic bandstructure is calculated 
through a tight-binding method with �� =
2.7��. The ballistic transmission function can 
be determined using obtained bandstructure of 
the studied structure. Ballistic transport regime 
refers to a regime in which the electrons 
experience no scattering during transmission. 
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Therefore, the transmission probability of the 
electron through the channel will be 100%. As 
a result, the ballistic transmission function can 
be simply determined by counting the number 
of bands in the given energy E. Finally, the 
thermoelectric parameters such as electrical 
conductance, Seebeck coefficient, and charge 
carriers thermal conductance can be 
determined based on the Landauer-Buttiker 
formulas. The following structures are 
investigated in this paper: a ribbon with the 
width of 5 nm (Wide), a ribbon with the width 
of 2 nm (Narrow), width modulated grapheme 
nanoribbon (MGNR), where the width is 
periodically changed between 5 nm and 2 nm, 
and MGNR-G structures, where the region 
between the wide and narrow parts changes 
gradually. 
 
Results 
The transmission function of the wide structure 
showed an energy band gap of 0.05 eV, which 
increased to about 0.47 eV by declining the 
ribbon width to narrow ribbons. The energy 
band gap of MGNR structure exhibited a rise 
compared with the wide ribbon, and its first 
valance and conduction bands were limited. 
Some other energy band gaps could also be  
observed in the studied energy range. For the 
MGNR-G structure, the energy band gap 
further increased even beyond the energy band 
gap of the narrow ribbon. 

Regarding the direct relationship of the 
thermoelectric figure of merit with the power 
factor of ���, investigation of this parameter 
could determine the desired Fermi energy for 
thermoelectric applications. For the wide 
structure which suffered from small Seebeck 
coefficients but showed high electrical 
conductance in a wide range of Fermi energies, 
the maximum power factor could be obtained 
in the Fermi energy related to maximum 
Seebeck coefficients. Regarding the power of 2 
of the Seebeck coefficient in the power factor 
relation and small value of Seebeck coefficient 
for wide structures, the power factor of this 
structure would not be very high. In other 
structures, the electrical conductance was very 
small in Fermi levels corresponding to 
maximum Seebeck coefficients. Therefore, the 
power factor would not be large in such Fermi 
energies. Conversely, the maximum power 
factor of these structures corresponded to 
Fermi energies with relatively large electrical 
conductances and Seebeck coefficients. 

�� values of wide structures were obtained 
to be negligible due to their minimum power 
factor and largest thermal conductance. By 
declining the width of the ribbon in narrow 
structures, the power factor showed a 
significant rise thanks to the higher energy 
band gap. In addition, a drastic decline was 
observed in the thermal conductance by 
decreasing the width of the ribbon. As a result, 
maximum �� values increased from about 
0.02 to about 0.1. Upon ribbon width 
modulation, the phonon thermal conductance 
experienced a 50% reduction, despite a 
decrease in the maximum power factor 
compared with the narrow ribbon. Therefore, 
maximum �� value (about 0.2) could be 
achieved near the Fermi energy of 0.4 eV in 
the MGNR structure. Finally, the highest �� 
value  was observed in MGNR-G structure 
which could increase beyond 0.3 and be 
assigned to the highest power factor and the 
lowest thermal conductance in this structure. 
 
Discussion and Conclusion 
Interestingly, upon ribbon width modulation (a 
periodic increase in the width in some parts of 
a narrow ribbon), the value of �� has increased 
compared with the narrow ribbon by declining 
the phonon thermal conductance despite no 
significant variations in the maximum power 
factor. For the case with gradual changes in the 
ribbon width (MGNR-G), the phonon thermal 
conductance has become smaller than that of 
MGNR structure along with an increase in the 
power factor compared with the narrow ribbon. 
As a result, higher thermoelectric figure of 
merit has been achievable in MGNR-G 
structure. 

Although the obtained �� values are still far 
from the desirable levels for industrial 
applications, it should be considered that 
graphene is not a suitable candidate for 
thermoelectric applications due to its high 
thermal conductance. However, its simple 
structure offers a possibility to investigate the 
effect of the design parameters at lower 
computational costs. A proper design of the 
structure has led to a 15-fold increment in the 
value of 	��. Upon applying these designs on 
proper thermoelectric materials, suitable 
thermoelectric nanomaterials can be 
engineered for large-scale industrial 
applications.  
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 ـ    چکیده: ر در این مقاله، خصوصیات ترمـوالکتریکی سـاختارهاي مبتنـی ب

بـوتیکر  - کارگیري روابط لإنـدائور  بست و به- گرافن با استفاده از روش تنگ

تواند منجـر   اند. هرچند کاهش عرض نوار گرافنی می مورد بررسی قرار گرفته

به افزایش ضریب شایستگی ترموالکتریکی شود، طراحی مناسب نانوسـاختار  

که بـا تغییـر   آمده مشخص شد  دست پذیر است. برطبق نتایج به همچنان امکان

شـود،   عنوان مدولإسیون عرض نوار نیز شناخته مـی  متناوب عرض نوار که به

توان ضرایب شایستگی ترموالکتریکی را تا دوبرابر مقدار مربوط به نوار با  می

کـه تغییـر    دهند درصورتی عرض باریک افزایش داد. همچنین نتایج نشان می

 ـ      عرض نوار بـه  رایب شایسـتگی  صـورت تـدریجی ایجـاد شـده باشـد، ض

ترموالکتریکی تا سه برابر مقدار مربوط به نوار با عرض باریک قابل دسـتیابی  

توان بیشتر شـدن شـکاف انـرژي و درنتیجـه،      است. علت این افزایش را می

زمـان هـدایت    افزایش ضریب سیبک و فاکتور توان و همچنین کـاهش هـم  

 حرارتی بیان نمود.
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  مقدمه .1

هـاي   ، کاهش سوخت21هاي بشر در قرن  ین چالشتر بزرگیکی از 

 اولیـۀ منـابع   عنـوان  بـه سنگ و گـاز طبیعـی    نفت، زغال فسیلی مانند

منـابع تجدیدناپـذیري هسـتند کـه     هاي فسیلی  . سوختاستانرژي 

بسـیار  هـا   آن ها سال طول کشیده تا به وجود بیایند و ذخـایر  میلیون

 اسـتفاده از  یابـد. همچنـین   ها کاهش می تر از تشکیل مجدد آن سریع

و اثــرات  زیســت محــیطهــاي فســیلی منجــر بــه تخریــب  ســوخت

ر هـا بایسـتی د   هـا و زیرسـاخت   وريا، فنبنابراینشود.  میاي  گلخانه

صـحیح از منـابع    ۀسـمت اسـتفاد   سازي براي انتقـال بـه   جهت آماده

توسعه و بهبود پیدا کنند. امـروزه یکـی از انـواع     ،تجدیدپذیر انرژي

انرژي که توجه چشمگیري را به خـود جلـب    تبدیلهاي  تکنولوژي

 .]1[ است یترموالکتریک هاي افزارهکرده، تبدیل انرژي از طریق 

انـرژي  را به  ییگرماانرژي توانند  ترموالکتریکی میژنراتورهاي 

اثـر سـیبک کـه در سـال      براساستبدیل کنند. این ادوات  الکتریکی

کنند. یـک ژنراتـور    توسط توماس سیبک کشف شد، عمل می 1821

 pو نـوع   nهاي نـوع   هادي کتریکی که شامل اتصا�تی از نیمهترموال

کنـد.   دمـایی تولیـد مـی   است، انرژي الکتریکی را از یـک گرادیـان   

شـود،   طور که گرما از قسمت گرم به قسمت سـرد منتقـل مـی    همان

د و نشو هاي بار الکترونی در مواد نیز به قسمت سرد منتقل می حامل

ایجاد بارهاي الکتریکی بـا ع�مـت مختلـف در دو سـمت،      درنتیجۀ

تناسب همان  آید. ضریب ولتاژي متناسب با اخت�ف دما به دست می

 شود. سیبک نامیده می ضریب

راندمان ژنراتورهاي ترموالکتریکی بسته به اخت�ف دمـاي بـین   

   ) از رابطۀ��) و گرم (��دو سمت سرد (

)1(  � =
�� − ��
��

�1 + ��� − 1

�1 + ��� + ��/��
 

دمـاي سـمت    ��دماي سـمت گـرم،    �� نآآید که در  دست میبه 

 سرد و

)2(  ��� =
1

�� − ��
�
���

�
�	�� 

��مقدار میانگین ضریب شایسـتگی ترمـوالکتریکی    = ����/� 

، هـدایت  �ویـژه   ، هـدایت الکتریکـی  �است و به ضریب سـیبک  

با در نظر  .]2[ بستگی دارد �و دما برحسب کلوین  � ویژه حرارتی

ضـریب شایسـتگی ترمـوالکتریکی را    تـوان   مواد، مـی  ۀگرفتن هندس

  صورت  نیز به �و هدایت حرارتی  �حسب هدایت الکتریکی بر

)3(  �� =
����

�
 

�� درایــن رانــدمان بیــان کــرد.  = 200	K ــراي  ��حســب بر و ب

 ) رسم شـده اسـت. بـراي مقایسـۀ    1(در شکل  ���چندین مقدار 

  کارنو   چرخۀمنحنی مربوط به راندمان  ،بهتر

)4(  ������� =
�� − ��
��

 

مقدار رانـدمان   ،شود گونه که دیده می نیز نشان داده شده است. همان

با افزایش ضریب شایستگی ترمـوالکتریکی کـه کمیتـی بـدون بعـد      

 ��کاربردهاي صنعتی مقـادیر   بد و براي توسعۀیا است، افزایش می

بهترین مواد ترمـوالکتریکی   مورد نیاز است. ،چهارحدود از  تر بزرگ

داراي رانـدمان   ،محدود به یک هستند ���فرم حجیم که داري  در

خیلی با�یی نبوده و بـراي کاربردهـاي در مقیـاس صـنعتی چنـدان      

هـاي نـانو مـواد بتـوان      با کمک طراحی که درصورتیمناسب نیستند. 

هـاي   رانـدمان  ،و یا با�تر افزایش داد 4را به مقادیر نزدیک به  ���

دیل انرژي حرارتی تلفـاتی بـه انـرژي مفیـد     درصد در تب 40حدود 

هـا و وسـایل    گیرد که استفاده از افزاره الکتریکی در دسترس قرار می

  .]3[ کند پذیر می الکتریکی در مقیاس وسیع را توجیهترمو

 
راندمان ترموالکتریکی برحسب دماي سمت گرم براي ): 1شکل (

برابر  سرد. دماي سمت 4و  1ضرایب شایستگی ترموالکتریکی برابر با 

 برايکارنو نیز  چرخۀ و راندماندرجۀ کلوین در نظر گرفته شده  200

  مقایسه آورده شده است. 

بیـانگر رانـدمان بـا�تر ژنراتـور      ،تـر  بـزرگ  ��واقع مقـادیر  در

سال حدود یک بـود.   50تا  ��ترموالکتریکی است. بیشترین مقدار 

 ـ ،با کشف مواد پیچیده و با کارایی بـا�  اخیراً اتی مـواد  تحقیق ـ ۀزمین

اي  سرعت در حال پیشرفت است. مجموعـه  ترموالکتریکی نانویی به

 ـ  متنوع از رویکردهاي جدید از ایجـاد ویژگـی   انویی در مـواد  هـاي ن

تواننـد منجـر    ها و مواد فیلم نازك همگی می حجیم گرفته تا نانوسیم

اگرچـه بـا   . ]5 و 4[ بـا� شـوند  ترمـوالکتریکی  به مـواد بـا کـارایی    

ها، نقـاط کـوانتمی و    شبکهنانوساختارهایی ازجمله سوپر کارگیري به

هنـوز تـ�ش بـراي تجـاري     با� گزارش شده،  ��ها مقدار  نانوسیم

در کاربردهـاي  هـا   آن شدن نسل اول این مواد و امید بـه اسـتفاده از  

نـانومواد   با توجه به پارامترهاي طراحی ،تجاري وجود دارد. درواقع

رود  براي مهندسی خصوصیات ترموالکتریکی و حرارتی، انتظار مـی 

زمان هدایت الکتریکی و ضریب سیبک این مواد را افزایش  بتوان هم
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، بـا اسـتفاده از ایـن    را کاهش داد. درنتیجـه ها  نآ و هدایت حرارتی

و رانـدمان ترمـوالکتریکی بـا� قابـل      ��ضـریب شایسـتگی    ،مواد

  . خواهد بوددستیابی 

رفتـه در ژنراتورهـاي ترمـوالکتریکی    کار ریکی بـه مواد ترموالکت

براي رقابت با ژنراتورهاي حرارتی مرسـوم، بایسـتی داراي ضـریب    

باشـند. در تحقیقـات اخیـر، دو اسـتراتژي      از سه تر بزرگشایستگی 

به کار گرفته شده اسـت. اسـتراتژي اول    ��براي بهینه کردن مقدار 

) و اســتراتژي دیگــر کــاهش هــدایت ���افــزایش فــاکتور تــوان (

 ازطریـق رسد افزاش فـاکتور تـوان    حرارتی است. هرچند به نظر می

 ازطریـق و کـاهش هـدایت حرارتـی     هـا  سازي چگـالی حامـل   بهینه

 ،پذیر اسـت  ها امکان متمرکزسازي برخوردهاي در مسیر انتقال فونون

محـدود   ��تقابل پارامترهاي درگیر، مقدار  دلیل بهاما در مواد بالک 

. در این مـواد، هرگونـه تـ�ش بـراي کـاهش هـدایت       استبه یک 

ه و دش ـزمان هدایت الکتریکی ها، منجر به کاهش هم حرارتی فونون

افزایش هـدایت الکتریکـی    ازطریقزایش فاکتور توان ت�ش براي اف

 بخش نبـوده کاهش همزمان ضـریب سـیبک چنـدان ثمـر     دلیل بهنیز 

در نانومواد با در دسترس قرار گرفتن پارامترهاي  ،مقابلدر .]6[ است

افـزایش   ،طراحـی خصوصـیات الکتریکـی و حرارتـی     بـراي  جدید

هـایی   چندان دور از دسترس نیست. در ایـن مـواد روش   ��مقادیر 

براي افزایش نسبی فاکتور تـوان و کـاهش هـدایت حرارتـی مـورد      

تحـت  ي استفاده قرار گرفته است. در یک مطالعـه از ترکیبـات نـانو   

 7[است افزایش فاکتور توان استفاده شده  برايثیر اثرات کوانتومی أت

ت در نزدیکـی انـرژي   چگـالی حـا�  ساختارها افزایش نانو . در]8 و

در روش  .]11ـ ـ9[ شـود  مـی فرمی منجر به افزایش ضـریب سـیبک   

سـاختارها و درنتیجـه   وجود سطوح مرزي زیـاد در نانو  دلیل بهدیگر 

شـدت از   ها در این سطوح، هدایت حرارتـی بـه   ثر فونونبرخورد مؤ

هـاي   بینـی  پـیش  .]14ـ ـ12[یافت کاهش  حجیم ۀمقادیر متناظر با ماد

تغییر در هدایت حرارتی  براساس ��نظري در مورد افزایش مقدار 

هـا و تغییـر متنـاظر در     تحدیـد مکـانی حامـل    دلیل بهو فاکتور توان 

ي بـا سـطوح زبـر    هـا و همچنـین برخوردهـا    حامل تچگالی حا�

   .]16 و 15[است مواد صورت گرفته نانو

بسـیاري را بـه   گـرافن توجهـات   امروزه مواد، در کنار دیگر نانو

خود جلب کرده است. گرافن یک آلوتروپ دوبعدي از کربن اسـت  

شـده از   زنبـوري سـاخته   ، در سـاختار �نـه  ن در آنبهـاي کـر   که اتم

میـان یـک    ���اند. هیبریداسـیون   تظم قرار گرفتهنهاي م ضلعی شش

شـود کـه    می منجر به ساختار هندسی مثلثی �و دو اربیتال  �اربیتال 

آنگسـتروم اسـت    42/1 بن برابـر هاي کـر  پیوند میان اتم طول در آن

خصوصـیات بسـیار    ظهـور فرد منجر به  این ساختار منحصربه .]17[

 جذاب الکتریکی، حرارتی، مکانیکی و شیمیایی در گرافن شده است

  .]20ـ18[

بک یـک نـانو نـوار    یاویانگ و همکارانش دریافتند که ضریب س

بعــدي اســت کــه آن در گــرافن دو رافنــی بســیار بــا�تر از مقــدارگ

ــدۀ نقــش مهــم هندســۀ یــک  نشــان ــین خــواص  دهن بعــدي در تعی

نی و همکارانش پیشنهاد دادند که ضـریب   .]21[است ترموالکتریک 

طور چشـمگیري توسـط اضـافه     تواند به شایستگی ترموالکتریکی می

نمودن تصادفی هیدروژن در جاهاي خالی در نانو نوارهـاي گرافنـی   

اي دیگـر مشـاهده    در مطالعـه  . همچنـین ]22[یابد افزایش  برابر 5 تا

توان ضریب شایسـتگی   شده که در نانو نوارهاي گرافنی زیگزاگ می

داد. در این مطالعـه بـا ایجـاد     افزایش 7/1ترموالکتریکی را تا مقدار 

زبر براي نوار، هدایت حرارتی کاهش یافته و با تغییـر کـم تـابع     لبۀ

امکان دسـتیابی بـه فـاکتور     ،دیکی انرژي فرمیانتقال الکترونی در نز

توان با� محقق شده است. در نوارهاي بلندتر که اثر زبري لبه بیشتر 

 .]23[اسـت  مشـاهده شـده   با�تر  ��مقادیر  ،کند خود را آشکار می

هـاي داراي مدو�سـیون   نانونوارهـا و   سـیم مطالعه بر روي نانو اخیراً

است. در این ساختارها نیز بـه دو  عرض نیز بسیار جلب توجه کرده 

نحوي طراحی شوند تا انتقال فونـونی   : اول، بهاصل توجه شده است

را کاهش دهد و دوم اینکه بایستی ضریب سـیبک را بـدون کـاهش    

در ایـن مقالـه بـا     .]25 و 24[دهـد  افـزایش   ؤثر هدایت الکتریکیم

پـارامتر   ،اعمال پارامترهاي طراحی جدید و پیروي از همین دو اصل

ضریب شایستگی ترموالکتریکی نوارهاي داراي مدو�سیون عـرض  

  شود. میداده  بهبود

، روش محاســباتی بــه کــار 2ایــن مقالــه و در بخــش  ۀدر ادامــ

ضمن معرفـی سـاختارهاي   شوند.  شده در این مقاله معرفی می گرفته

آورده شـده   3در بخش ها  آن سازي و بررسی نتایج شبیهشده،  مطالعه

  گردد. ارائه می 4گیري در بخش  نتیجه ،درنهایت است.

 روش محاسباتی .2

ــراي محاســبۀ ــی از روش  در ایــن مطالعــه، ب ــد الکترون   ســاختار بان

��بست با پارامتر - تنگ = استفاده شده اسـت. بـراي ایـن     ��2.7

  صورت: ونی با استفاده از تئوري ب�خ بههمیلت ،منظور

)4(  �(�) = ���
����� + �� + ���

���� 

سـاختار (بـراي    ثابـت شـبکۀ   � ،شـود کـه در آن   در نظر گرفته مـی 

ــانونوار ــر دســتکاري نشــده  ن �گرافنــی آرمچی = 3��� ،(��� =

1.42Å  ــا ابعــاد  مــاتریس ��و  ��، ��و ��هــایی ب × �� )�� 

ترتیب  اي در یک سلول واحد) هستند که بهه تعداد اتمبرابر است با 
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هاي همان سـلول واحـد،    با اتم واحد هاي یک سلول اتمپوشانی  هم

هـاي سـلول واحـد سـمت      هاي سلول واحد سمت چـپ و اتـم   اتم

ازاي بردارهـاي   بـه  (�)�مقادیر ویـژه   .]26[ کنند میراست را بیان 

  دهد.  را به دست می (�)�ℰساختار باند  ،موج

مـورد نظـر، تـابع     نـانونوار دست آوردن ساختار بانـد    پس از به

انتقال بالستیک قابل محاسبه است. رژیـم انتقـال بالسـتیک، رژیمـی     

گونه برخوردي  ها در حین عبور در ماده هیچ است که در آن الکترون

ر الکتـرون از کانـال برابـر    احتمـال عبـو   رو کنند. ازاین را تجربه نمی

تعداد  سادگی با شمارش تابع انتقال بالستیک به ،. بنابراین% است100

                         .]26[ دگرد محاسبه می �در انرژي  هاباند

هـا   جریان الکتریکی و جریـان حرارتـی الکتـرون    براي محاسبۀ

  :]27[برد کار  را به  بوتیکر - توان دو فرمول �ندائور می

)5(  � =
2�

ℎ
� �(�)[�(�, ��) − �(�, ��)]��
�

��

 

)6(  �� =
2

ℎ
� �(�)(� − �)[�(�, ��) − �(�, ��)]��
�

��

 

انرژي فرمـی   �ثابت پ�نک،  ℎبار یک الکترون،  ۀانداز � ،که در آن

ست. تحت تقریب پاسـخ  توزیع فرمی دیراك وابسته به دماتابع  �و 

. بندي خطی انتقال بار و حرارت را به کار بـرد  توان فرمول خطی، می

هاي متغیرهاي  در ترمد نتوان می )6(و  )5(دو فرمول در این صورت، 

  بیان شوند: �Δو  �Δکوچک 
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  با تعریف تابع:  
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 توان هدایت الکتریکی را برابر با:  می
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 ۀدست آورد. ضریب سیبک نیز از رابط به

)11(  
S =

�

��
|��� = −

1

qT

2�
ℎ ∫ �(�)	(� − �) 	

��
��

��
�

��

2�
ℎ ∫ �(�)

��
��

��
�

��

=
1

qT

L1

L0

 

هـا برابـر    الکتـرون مچنین هدایت حرارتی توسط آید. ه دست می  به

  شود با: می
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  سازي بررسی نتایج شبیه .3

ابتدا ساختارهاي مورد بررسی در این مطالعـه معرفـی    ،در این بخش

با اسـتفاده از  ها  آن شده و سپس پارامترهاي ترموالکتریکی هریک از

  ند.ا شدهبررسی  به دست آمده و 2شده در بخش  روش معرفی

  معرفی ساختارها. 1.3

در شـکل   ،انـد  هاین مطالعه بررسی شـد ساختارهایی که در  وارۀ طرح

بـا  عـریض  هاي کربن در نوار  موقعیت اتم .نشان داده شده است )2(

 2حـدود  نوار باریک بـا عـرض   و ) Wide(نانومتر  5عرض حدود 

مشـخص   )بو  الـف - 2(هاي  ترتیب در شکل به) Narrow(نانومتر 

  شده است. 

 
)، Narrow)، ب) باریک (Wide): ساختارهاي الف) عریض (2شکل (

د) داراي مدولإسیون عرض  )،MGNRج) داراي مدولإسیون عرض (

  )MGNR-G( تدریج

نـوار داراي   شـده، ساختار دیگـري کـه در ایـن مطالعـه بررسـی      

 ر کـه در شـکل  . این سـاختا است) MGNR(مدو�سیون عرض نوار 

 5هاي عریض (عـرض   از تناوب قسمتنشان داده شده است،  )ج- 2(

تناوب ایـن   آید. دورۀ نانومتر) به وجود می 2نانومتر) و باریک (عرض 

هـاي عـریض و    در نظر گرفته شده و طول قسمت نانومتر 2/4ساختار 

مـرز بـین   در خ�ف تغییـرات تیـز   انـد. بـر   باریک برابر انتخـاب شـده  
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ــک  قســمت ــاي عــریض و باری ، در ســاختار MGNRاختار ســدر ه

MGNR-G   ــکل ــه در ش ــایش  )د- 2(ک ــدهنم ــداده ش ــین  ۀ، ناحی ب

ذکـر   شـایان صورت تـدریجی اسـت.    هاي عریض و باریک به قسمت

شـکل   صورت مثلثی اتم به 60، از حذف MGNR-Gاست که ساختار 

  آید. به وجود می MGNRهاي قسمت عریض ساختار  از گوشه

  پارامترهاي ترموالکتریکی. 2.3

شـده در بخـش    هبست، توضیح داد- در ابتدا با استفاده از روش تنگ

، تابع انتقال بالستیک سـاختارهاي مختلـف بـه دسـت آمـده و در      2

آورده شده است. تابع انتقـال سـاختار عـریض در شـکل      )3(شکل 

برابر صفر است. این بازه انرژي  کوچک بسیار ) تنها در بازۀالف- 3(

این در ولت است.  الکترون 05/0متناظر با شکاف باند انرژي و برابر 

حالی است که با کاهش عرض نوار، شکاف باند انـرژي در سـاختار   

همچنین، در این  یابد. ولت افزایش می الکترون 47/0باریک به مقدار 

ل برابر یک است. این وسیعی از انرژي، تابع انتقا ساختار در محدودۀ

گونـه   ند هدایت و ظرفیت هستند. همـان اها متناظر با اولین ب محدوده

شود، با ایجاد مدو�سیون عرض نـوار،   دیده می )ج- 3( که در شکل

یابـد. همچنـین، در    تابع انتقال نسبت بـه نـوار عـریض کـاهش مـی     

انرژي نسبت به نوار عریض افزاش یافتـه،   شکاف، MGNRساختار 

باندهاي هدایت و ظرفیت محدودتر شـده و چنـدین شـکاف    اولین 

انـرژي مـورد مطالعـه مشـاهده      ۀباند انـرژي دیگـر نیـز در محـدود    

هـاي قسـمت عـریض سـاختار      هـا از گوشـه   شود. با حذف اتـم  می

MGNR  و ایجاد ساختارMGNR-G   شکاف باند انـرژي افـزایش ،

 شـود  مـی یافته و حتی از شکاف باند انرژي نوار باریـک نیـز بیشـتر    

اولین باند هـدایت و   ع�وه بر آن، بسیار نزدیک به لبۀ .د)- 3 (شکل

یابـد کـه نشـانگر نزدیـک      افزایش می 2تابع انتقال به مقدار  ،ظرفیت

  ست.  یت و ظرفیت دوم به اولین باندهابودن باندهاي هدا

یبک و همچنــین فــاکتور تــوان هــدایت الکتریکــی، ضــریب ســ

ختلـف برحسـب انـرژي فرمـی در     آمده براي ساختارهاي م دست به

نشــان داده شــده اســت. هــدایت الکتریکــی در ســاختار  )4(شــکل 

انرژي مورد بررسـی از هـدایت الکتریکـی     ۀمحدود ۀعریض در هم

تـر   اي از شکاف انرژي کوچـک  دیگر ساختارها بیشتر است که نتیجه

 MGNRدر ساختار عریض است. دو ساختار  تر بزرگو تابع انتقال 

ترین مقادیر هدایت الکتریکی هسـتند.   اراي کوچکد MGNR-Gو 

هاي بانـد متعـدد و محـدود بـودن      وجود شکاف دلیل بهاین موضوع 

هـاي   ، در انـرژي ایـن وجـود  ست. با ختلف این ساختارهاباندهاي م

از  تـر  بـزرگ داراي هدایت الکتریکی  MGNRفرمی پایین، ساختار 

  ساختار باریک است. 

 

)، Wideالف) عریض ( ساختارهاي بالستیکتابع انتقال ): 3شکل (

د)  ،)MGNRداراي مدولإسیون عرض (ج) )، Narrowب) باریک (

  )MGNR-G( داراي مدولإسیون عرض تدریجی

 
ج) فاکتور توان  ،الف) هدایت الکتریکی، ب) ضریب سیبک): 4شکل (

  حسب انرژي فرمیبر ساختارهاي مختلف

ضریب سیبک سـاختارهاي مختلـف مقایسـه     )ب- 4(در شکل 

، ساختار باریک، سـاختار  MGNR-Gترتیب ساختارهاي  بهاند.  شده

MGNR    ضـریب   ۀو ساختار عریض داراي بیشـترین مقـادیر بیشـین
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چـه  هاسـت. هر  که در تناظر با مقدار شکاف انرژي آن هستندسیبک 

ضـریب سـیبک قابـل     تـر  بزرگمقادیر  ،باشد تر بزرگشکاف انرژي 

 MGNR-Gضریب سیبک در سـاختار   ۀ بیشینۀستیابی است. اندازد

 2/1صورت تقریبی  ولت به صدم الکترون نرژي فرمی نزدیک پنجدر ا

  میلی ولت بر کلوین به دست آمده است.

رسم شده اسـت.   )ج- 4(نیز در شکل  ��� فاکتور توان برابر با

صـورت   یب شایستگی ترمـوالکتریکی مـواد بـه   با توجه به اینکه ضر

ــوط اســت  ــوان مرب ــاکتور ت ــه ف ــی ،مســتقیم ب ــد  بررســی آن م توان

ربردهاي ترمـوالکتریکی  کا انرژي فرمی مطلوب براي ۀکنند مشخص

جـز در سـاختار عـریض،     شـود بـه   گونه که مشاهده مـی  باشد. همان

 ۀانـداز  هاي فرمـی متفـاوت بـا بیشـینۀ     فاکتور توان در انرژي بیشینۀ

سـاختار عـریض کـه از ضـریب     آید. در  ضریب سیبک به دست می

برد ولی در طیـف وسـیعی از انـرژي فرمـی      سیبک کوچک رنج می

صـورت   هدایت الکتریکی بزرگی است، بیشینۀ فاکتور توان بهداراي 

ضریب سیبک بـه   ۀ اندازۀهاي فرمی مربوط به بیشین تقریبی در انرژي

فـاکتور   ضریب سـیبک در رابطـۀ   مبا توجه به توان دو آید. دست می

توان و با توجه به کوچک بـودن عمـومی ضـریب سـیبک سـاختار      

. در عریض، مقادیر فاکتور توان در این ساختار چندان بزرگ نیسـت 

ضـریب   ۀانـداز  ۀهاي فرمی متناظر با بیشین دیگر ساختارها، در انرژي

رو در چنـین   کتریکی بسیار کوچـک بـوده و ازایـن   سیبک، هدایت ال

فـاکتور   ینۀر توان بزرگ نیست. برعکس، بیش ـهاي فرمی فاکتو انرژي

که هـم هـدایت   هاي فرمی است  ان این ساختارها متناظر با انرژيتو

   طور نسبی بزرگ هستند. الکتریکی و هم اندازۀ ضریب سیبک به

هاي بـار نیـز محاسـبه شـده و در      هدایت حرارتی توسط حامل

تـی  نشان داده شده است. رفتـار کلـی ایـن هـدایت حرار     )5(شکل 

نیـز   هایی تفاوت ،اینوجود بسیار شبیه به هدایت الکتریکی است. با 

ار عریض میزان افزایش هدایت حرارتی ساخت .1قابل مشاهده است: 

سـاختارهاي   .2نسبت به دیگـر سـاختارها شـیب شـدیدتري دارد؛     

فر داراي هاي فرمی پـایین و حتـی ص ـ   در انرژي MGNRعریض و 

از صفر هستند که  تر بزرگمحسوس  اندازۀ بهمقادیر هدایت حرارتی 

  .ستشکاف انرژي کوچک در این ساختارهاناشی از 

ضریب شایستگی ترموالکتریکی براي ساختارهاي مـورد   ،در پایان

نظـر کـردن از هـدایت حرارتـی      اند. ابتدا با صرف سی شدهمطالعه برر

����صـورت   ها، ضریب شایستگی بـه  توسط فونون = ����/��� 

گونـه کـه    ) ترسیم شده است. همانالف- 6(به دست آمده و در شکل 

ترتیـب در سـاختارهاي    بـه  ����شـود، بـا�ترین مقـادیر     مشاهده می

MGNR-G ،باریک ،MGNR آیـد و بیشـینۀ   ، و عریض به دست مـی 

ترتیب حدود مقـدار   و ساختار باریک به MGNR-Gدر ساختار  ����

 الف) بـراي مقایسـۀ  - 6(است. باید توجه شود که در شکل  35و  200

بهتر، مقادیر براي ساختارهاي مختلف، با ضرایب متفاوت ترسیم شـده  

  است.

  

 
 در ساختارهاي مختلف هاي بار حاملهدایت حرارتی توسط ): 5شکل (

  برحسب انرژي فرمی

 
الف) با و ب) بدون  والکتریکیضریب شایستگی ترم ):6شکل (

ها در ساختارهاي  فونون نظر کردن از هدایت حرارتی توسط صرف

  مختلف برحسب انرژي فرمی

  

ساختارهاي مورد  ها در ): هدایت حرارتی توسط فونون1جدول (

  ]28[شده از مرجع  مطالعه، استخراج

 [nW/K]ها  هدایت حرارتی توسط فونون ساختار

Wide  455/5  

Narrow  967/1  

MGNR  047/1  

MGNR-G  832/0  
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همچنین ضریب شایسـتگی ترمـوالکتریکی بـا در نظـر گـرفتن      

نشـان داده   )ب- 6(، در شـکل  ��ها،  هدایت حرارتی توسط فونون

هــا در  ، هــدایت حرارتــی فونــون�� ۀشــده اســت. بــراي محاســب

 )1(اسـتخراج و در جـدول    ]28[ ساختارهاي مورد بررسی از مرجع

ترین  داشتن کوچک دلیل بهدر ساختار عریض  ��آورده شده است. 

بسـیار نـاچیز اسـت. بـا      ،ین هدایت حرارتـی تر بزرگفاکتور توان و 

کاهش عرض و در ساختار باریک به لطف برخـورداري از شـکاف   

طور محسوس افـزایش یافتـه اسـت.     ن بهفاکتور توا ،تر بزرگانرژي 

حرارتـی   همچنین با کاهش عرض، کاهش محسوسی نیز در هدایت

از حـدود دوصـدم بـه     �� ۀبیشـین  ،آن شود که درنتیجۀ مشاهده می

با ایجاد مدو�سیون عرض یابد.  دهم افزایش می مقدار نزدیک به یک

فاکتور توان نسبت به نـوار باریـک تـا حـدودي      نوار، هرچند بیشینۀ

درصد کاهش  50 ها نیز تقریباً هدایت حرارتی فونونیابد،  کاهش می

دهم در نزدیکـی  نزدیک به دو �� ۀکند. درنتیجه، بیشین میرا تجربه 

قابل دستیابی  MGNRولت در ساختار  دهم الکترونانرژي فرمی چهار

 مشـاهده  MGNR-Gدر ساختار  �� ، با�ترین بیشینۀ. درنهایتاست

باشد. این مهـم   تر بزرگدهم نیز  تواند از سه شود که مقدار آن می می

ترین هدایت حرارتـی در ایـن    بیشترین فاکتور توان و کوچک نتیجۀ

  ساختار است. 

  گیري نتیجه .4

بست و همچنـین بـه کمـک    - روش تنگ کارگیري بهدر این مطالعه با 

خصوصیات ترموالکتریکی نوارهاي گرافنی با  ،بوتیکر - روابط �ندائور

داده شد که بـا کـاهش    نشان و بررسیو بدون مدو�سیون عرض نوار 

افـزایش  به لطف یابد،  چند هدایت الکتریکی کاهش میعرض نوار هر

شـود و   مـی  تـر  بـزرگ طور محسوس  شکاف انرژي، ضریب سیبک به

یابد. همچنین هدایت حرارتی هـم   فاکتور توان نیز افزایش می ،نتیجهدر

تـر   ها با کاهش عرض کوچک هاي بار و هم توسط فونون توسط حامل

ضـریب شایسـتگی ترمـوالکتریکی در نوارهـاي      ،ند و درنتیجـه شو می

  طور محسوس افزایش یابد.   تواند به تر می باریک

طور جالـب و بـا ایجـاد مدو�سـیون عـرض نـوار (افـزایش         به

چنـد در  هایی از یک نوار باریک)، هر متناوب عرض نوار در قسمت

بـا کـاهش هـدایت     شـود،  فاکتور توان تغییر زیادي دیده نمی بیشینۀ

تا حدودي نسبت به نوار باریک افزایش  ��ها مقدار  حرارتی فونون

صـورت تـدریجی اعمـال     تغییر عرض نوار بـه  که درصورتییابد.  می

) در کنار افزایش فاکتور تـوان نسـبت بـه    MGNR-Gشود (ساختار 

ها حتی از مقـادیر مربـوط بـه     ساختار باریک، هدایت حرارتی فونون

مقـادیر بـا�تري    ،آن شود که درنتیجـۀ  نیز کمتر می MGNRساختار 

  کند. پذیر می ب شایستگی ترموالکتریکی را امکانبراي ضری

زیادي تا رسیدن  آمده همچنان فاصلۀ دست به ��چند مقادیر هر

، بایـد بـه ایـن نکتـه     به مقادیر مطلوب براي کابردهاي صنعتی دارند

برخـورداري از هـدایت    دلیـل  بـه طور کلـی گـرافن    دقت کرد که به

 وجـود اربردهاي ترموالکتریکی نیست. با حرارتی با� مناسب براي ک

هـاي   امکـان بررسـی اثـرات طراحـی     ،تـر  ساختار سـاده  دلیل به ،این

 ـ ،مختلف بر روي آن کنـد.   محاسـباتی کمتـري را طلـب مـی     ۀهزین

 15طراحی مناسب ساختار مـاده در ایـن مطالعـه، افـزایش      درنتیجۀ

ــ ــري مق ــه  مشــاهده شــد.  ��دار براب ــین نشــان داده شــد ک همچن

هــایی شــامل  بتــوان هــدایت حرارتــی را بــا تکنیــک کــه درصــورتی

جرمی از بین برد، امکـان دسـتیابی بـه مقـادیر بسـیار       يها ناخالصی

و رانـدمان ژنراتورهــاي   ضـریب شایسـتگی ترمـوالکتریکی    ،بـزرگ 

هـا بـر روي مـواد     چنانچـه ایـن طراحـی   وجود دارد.  ترموالکتریکی

ترمــوالکتریکی مناســب اعمــال گــردد، امیــد اســت کــه نــانو مــواد 

در دسترس  مقیاس بزرگجهت کاربردهاي صنعتی و ترموالکتریکی 

  قرار گیرند.

  يسپاسگزار

خـاطر   معاونت پژوهشی دانشگاه کاشـان بـه   نویسندگان این مقاله از

  .سپاسگزارند بسیارپژوهش  هاي مادي و ایجاد زمینۀ حمایت

  

مراجع

[1] Garcia-Martinez, J., Nanotechnology for the 
Energy Challenge, 2nd Edition, Wiley 
Publishing, 2013. 

[2] Nolas, G., Sharp, J., Goldsmid, H., 
Thermoelectrics: Basic Principles New 
Materials Developments, Springer, 2001. 

[3] Harman, T., Taylor, P., Walsh, M., LaForge, B., 
"Quantum dot superlattice thermoelectric 
materials devices", Science, Vol. 297, pp. 2229-
2232, 2002. 

https://doi.org/10.1126/science.1072886 
[4] Snyder, G. J., "Small thermoelectric 

generators", the electrochemical society 
interface, Vol. 17, pp. 54-58, 2008. 
https://doi.org/10.1149/2.F06083IF 

[5] Snyder, G. J., Toberer, E. S., "Complex 
thermoelectric materials", Nature Materials, 
Vol. 7, pp. 105-114, 2008. 
https://doi.org/10.1038/nmat2090  

[6] Goldsmid, H. J., Introduction to 



 101     حسین کرمی طاهري و سید فخرالدین حسینی، ون عرض در افزایش راندمان ژنراتورهاي ترموالکتریکیینقش مدولاس 

  

Thermoelectricity, 2nd Edition, Springer, 2009. 
[7] Dresselhause, M., et al., "New directions for low 

dimensional thermoelectric materials", 
Advanced Materials, Vol. 19, pp. 1043-1053, 
2007. https://doi.org/10.1002/adma.200600527 

[8] Keskar, G., Lyyamperumal, E., Hitchcock, D. 
A., Rao, A. M., "Significant improvement of 
thermoelectric performance in nanostructured 
bismuth networks", Nano Energy, Vol. 1, pp. 
706-713, 2012. 
https://doi.org/10.1016/j.nanoen.2012.06.005 

[9] Hicks, L. D., Harman, T. C., Sun, X., 
Dresselhaus, M. S., "Experimental study of the 
effect of quantum-well structures on the 
thermoelectric figure of merrit", Physical 
Review B, Vol. 53, pp. 10493-10496, 1996. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.53.R10493 

[10] Zuev, Y. M., Lee, J. S., Galloy, C., Park, H., 
Kim, P., "Diameter dependence of the transport 
properties of antimony telluride nanowires", 
Nano Letters, Vol. 10, pp. 3037-3040, 2010. 
https://doi.org/10.1021/nl101505q 

[11] Venkatasubramanian, R., Colpitts, T., 
"enhancement in figure of merit with 
superlattice structures for thin-film 
thermoelectric devices", Materials Research 
Society, Vol. 478, pp. 73-84, 1997. 
https://doi.org/10.1557/PROC-478-73 

[12] Chen, G., "Size and interface effects on thermal 
conductivity of superlattices and periodic thin-
film structures", Journal Heat Transfer, Vol. 
119, pp. 220-229, 1997. 
https://doi.org/10.1115/1.2824212 

[13] Beyer, H., et al., "PbTe based superlattice 
structures with high thermoelectric efficiency", 
Applied Physics Letter, Vol. 80, pp. 1216-1218, 
2002. https://doi.org/10.1063/1.1448388 

[14] Donadio, D., Galli, G., "Atomistic simulations of 
heat transport in silicon nanowires", Physical 
Review Letter, Vol. 102, p. 195901, 2009. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.102.19590
1 

[15] Zhou, W. X., Shihua, T., Chen, K. Q. Wenping, 
H., "Enhancement of thermoelectric 
performance in inas nanotubes by tuning 
quantum confinement effect", Journal of Applied 
Physics, Vol. 115, p. 124308, 2014. 
https://doi.org/10.1063/1.4869745 

[16] Sevincli, H., Cuniberti, G., "Enhanced 
thermoelectric figure of merit in edge-
disordered zigzag graphene nanoribbons", 
Physical Review B, Vol. 81, p. 113401, 2010. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.81.113401 

[17] Novoselov, K. S., Geim, A. K., "Electric field 
effect in atomically thin carbon film", Science, 
Vol. 306, pp. 666-669, 2004. 
https://doi.org/10.1126/science.1102896 

[18] Castro Neto, A. H., Guinea, F., Peres, N. M. R., 

Novoselov, K. S., Geim, A. K., "The electronic 
properties of graphene", Reviews of Modern 
Physics, Vol. 81, pp. 109-162, 2009. 
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.81.109 

[19] Pop, E., Varshney, V., Roy, A. K., Thermal 
properties of graphene: fundamentals and 
applications, Cambridge University Press, 2012. 

[20] Andrew, R. C., Mapasha, R. E., Ukpong, A. M., 
Chetty, N., "Mechanical properties of graphene 
and boronitrene", Physical Review B, Vol. 85, 
p. 125428, 2012. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.85.125428 

[21] Ouyang, Y., Guo, J., "A theoretical study on 
thermoelectric performance of graphene 
nanoribbons", Appl. Phys. Lett., Vol. 94, p. 
263107, 2009. 
https://doi.org/10.1063/1.3171933 

[22] Ni, X., Liang, G., Wang, J. S., Li, B., "Disorder 
enhances thermoelectric figure of merit in 
armchair graphene nanoribbons", Appl. Phys. 
Lett., Vol. 95, p. 192114, 2009. 
https://doi.org/10.1063/1.3264087 

[23] Sevincli, H., Cunibetti, G., "Enhanced 
thermoelectric figure of merit in edge-
disordered zigzag graphene nanoribbons", 
Physical Review B, Vol. 81, p. 113401, 2010. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.81.113401 

[24] Zianni, X., "Diameter-Modulated nanowires as 
candidates for high thermoelectric energy 
conversion efficiency", Appl. Phys. Lett., Vol. 
97, p. 233106, 2010. 
https://doi.org/10.1063/1.3523360 

[25] Mazzamuto, F., et al., "Enhanced thermoelectric 
properties in graphene nanoribbons by resonant 
tunneling of electrons", Physical Review B, Vol. 
83, p. 235426, 2011. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.83.235426 

[26] Datta, S., Quantum Transport: Atom to 
Transistor, Cambridge University Press, 2005. 

[27] Jiang, J. W., Wang, J. S., Li, B., "A 
nonequilibrium Green’s function study of 
thermoelectric properties in single-walled 
carbon nanotubes", Journal of Applied Physics, 
Vol. 109, pp. 1-31, 2010. 
https://doi.org/10.1063/1.3531573 

[28] Seni, H., Karamitaheri, H., "Thermal 
conductance engineering by structural 
modification of width modulated graphene 
nanoribbons", Journal of Nanoelectronics and 
Optoelectronics, Vol. 14, pp. 204-210, 2019. 
https://doi.org/10.1166/jno.2019.2474 

 


