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 چکیده
ی زمین محققین را وادار به بررسی جایگزین رو به اتمام بودن انرژیهای  تجدیدناپذیر برای نسلهای آینده و نیز افزایش روزافزون دمای کره

های مورد استفاده امروزی دانشمندان را به سوی برگرداندن این انرژی ها نموده است. از طرفی اتلاف انرژی بسیار زیاد در دستگاهها و ماشین
دهد مواد ترموالکتریک که نوعی مبدلهای انرژی حالت جامد   تحقیقات نشان می یهای مفید سوق داد. نتیجهها در زمره انرژیاین انرژی

انرژی حرارتی اتلافی به الکتریسیته میگردند، طبق  رسانایی هستند که منجر به تبدیل  همراه با ترکیبی از خواص حرارتی الکتریکی و نیم
دو بعدی به دلیل ویژگیهای منحصر به فرد از قبیل سطح ویژه بسیار بالا مورد توجه بسیاری تعاریف میتوانند  جایگزین  مناسبی  باشند. مواد 

مکسینها ها هستند. اند مکسینتوجه قرار گرفتهکشف و مورد  2011دسته ای از مواد دو بعدی که از سال  از پژوهشگران قرار گرفته است.
آیند. این مواد معموال دارای یک عنصر فلزی از فلزات عناصر طیف جدیدی از مواد هستند که با استفاده از فازهای ماکس به دست می

بر اساس  یژن و یا هیدروکسیدی هستند.واسطه، عموما تیتانیم و یا کروم، به همراه کربن و یا نیتروژن و یک گروه عاملی همانند فلوئور، اکس
. در این کار از  نظریه ترابرد نیمه کلاسیکی شودنظریه آلتنکیرچ کیفیت مواد ترموالکتریک با ضرایب سیبک و رسانش گرمایی تعیین می

موارد بسیاری دارای جوابهایی  محاسبه ضرایب ترابرد استفاده شده است. این نظریه در برای "بولتز ترپ"بولتزمن در قالب بسته نرم افزاری  
انیم و نیز استفاده در فایلهای ورودی کد بولتز ترپ تتجربی توافق بسیار خوبی دارد. جهت بررسی خواص ساختاری کاربید تی یجاست که با نتا

 استفاده شده است.   "کوانتوم اسپرسو  "از از بسته  نرم افزاری
 

 ."مکس فازها"، "مواد دو بعدی" ،"هامکسین "، "بسته نرم افزاری بولتز ترپ  "نتوم اسپرسو ،کوا بسته نرم افزاری  ":    هاكلید واژه

 ahmzaheri@pnu.ac.irایمیل نویسنده مسئول:
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  مقدمه-1

نيمه اد لكتريك مواترموي يژگي هاويخ مطالعه رتا

كه  گرددمیبر 1823-1821يهال سابه سانا ر

 1822در سال [.1]ست ه اشدم نجااتوسط سيبك 

دان ، فيزيک(Seebeck)توماس سيبک»ميلادی، 

آلمانی، متوجه شد اختلاف دما در دو نقطه اتصالِ 

فلز متفاوت تشکيل شده باشد، قادر  مداری که از دو

نما را منحرف کند. در واقع است عقربه قطب

اختلاف دما، باعث ايجاد پتانسيلی الکتريکی شده 

توانست در يک مدار بسته، جريان بود که می

الکتريکی ايجاد کند. اين پديده، امروزه به عنوان 

شود. ولتاژی که بدين طريق اثر سيبک شناخته می

شود، با اختلاف دما بين دو سر مدار )محل القا می

اتصال دو فلز به يکديگر(  متناسب است. اين رابطه 

  .شودبه شکل زير نشان داده می

 

( به ضريب سيبک معروف sاين ضريب تناسب )

 است.

، مداری را آزمايش (Peltier)، پلتير1834در سال 

به يکديگر  کرد که در آن، دو انتهای دو فلز متفاوت

متصل شده بودند. پلتير متوجه شد اگرجريان 

در اين مدار برقرار شود، در محل  الکتريکی

اتصال دو فلز، گرما يا سرما ايجاد خواهد شد. اين 

معروف است. گرمای  پديده، به عنوان اثر پلتير

جذب يا آزاد شده در نقاط اتصال، با جريان 

. ثابت الکتريکی گذرنده از مدار، متناسب است

( ضريب پلتير ناميده  Πزير)  تناسب در رابطه

 شود. می

 
در واقع زماني كه هر طرف مادۀ ترموالكتريك، 

دماي مختلفي داشته باشد، يك ولتاژ ايجاد ميشود و 

بر عكس زماني كه ولتاژي بر روي آن ماده اعمال 

شود، اختلاف دما ايجاد ميشود. در ابعاد اتمي، 

ده سبب ميشود تا حاملهاي اختلاف دماي اعمال ش

بار در ماده از قسمت گرم ماده به قسمت سرد آن 

 حركت كنند.

بيست سال بعد، تامسون، که امروزه با نام لرد 

توان شود، نشان داد که میکلوين شناخته می

ضرايب سيبک و پلتير را با کمک 

ترموديناميک به هم ارتباط داد. در واقع ضريب  علم

ضرب دمای مطلق در ضريب صل پلتير برابر با حا

 گفته  سيبک است. به اين موضوع اثر تامسون

  شود.می

اين امکان وجود دارد که انرژی الکتريکی در واقع 

های به صورت مستقيم و بدون نياز به پيچيدگی

کاری  های سرماساز، برای خنکموجود در سيستم

به کار گرفته شود. ترموکوپل، تجهيزی است که به 

را به اختلاف دما  ولتاژالکتريکی توانمیکمک آن 

پذير کرد. اين فرآيند که عکس آن هم امکان يل تبد

تعاريف شود. است، اثر ترموالکتريک ناميده می

پايه و اصلی مواد ترموالکتريک در سه دهه از سال 

به صورت ماکروسکوپی  1851تا سال   1821

مطرح شد. پس از آن مفاهيم ميکروسکوپی و 

حال بررسی و مطالعه ات آن تا امروزه در ترکيب

ي هارخير كاي اهالسادر  [.3-2]هستند محققين 

زه حودر لكتريك هم اترموات ثرروي ابر ي جديد

م نجاع اهميت موضواليل ه دهم تجربي بي و نظر

 [.8-2]سته اشد

محدوديت منابع انرژي تجديد ناپذير، و با با توجه به 

يکی با محيط زيست  توجه به سازگاری انرژی الکتر

و اينکه يکی از روشهاي توليد انرژي برق استفاده 

اين مواد مورد توجه  است.از مواد ترموالكتريك 

نشان می  هاپژوهشجدی دانشمندان قرار گرفتند. 

دهد مواد  ترموالکتريک که نوعی مبدلهای  انرژی  

  ويژگیحالت  جامد  همراه  با  ترکيبی  از  

رسانايی هستند  و  منجر  و  نيم  حرارتی  الکتريکی

به  تبديل   انرژی  حرارتی  اتلافی  به  الکتريسيته  

طبق  تعاريف  ميتوانند  جايگزين گردند،  می

مشکلی که محققين با آن مواجه هستند  باشند.مناسبی 

بازدهي كم اين نوع تبديل است ولی تجديد پذ ير 

. از بودن آن كامل  مورد توجه قرار گرفته است

طرف ديگرکاربردهای بسيار زيادی از جمله ذخيرۀ 

 انرژي، بازيافت حرارتي ماشينهاي گرمايي، به

خصوص در كاربرد حمل و نقل، تبديل حرارت 

هاي حرارتي و تبديل اتلافي در صنعت و كوره

حرارت بدن انسان به انرژي در دستگاههاي قابل 

وان حمل و نقل است. علاوه بر اين از  اين اثر ميت

 ،گيري  دما يا تغيير دماي اجسام و همچنيندر اندازه

بر معيار بازده افزون  [.9]ها استفاده در خنك كننده

بالا برای مواد ترموالکتريک، سازگاری با محيط 

ی مورد نظر زيست که نشانه آن بدون سرب ماده

. بررسی و استاست از اهميت بالايي برخوردار 

ورد استفاده در ساخت مقايسه مناسب بودن مواد م

سيستمهای ترموالکتريک توسط كميت بدون بعد 

شود كه به ضرايب ضريب شايستگي مشخص مي

سيبك، رسانندگي الكتريكي و حرارتي وابسته است 

. ضريب سيبك و رسانندگي الكتريكي بالا و [10]
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رسانندگي حرارتي پايين نشان دهنده مناسب بودن 

رف ترموالكتريك مواد به منظور استفاده در مصا

. ولی مشکل اين است که رسانندگي الكتريكي، است

رسانندگي گرمايي نسبت مستقيم دارند يعنی با 

افزايش رسانندگي الكتريكي، رسانندگي گرمايي نيز 

افزايش مييابد، براي غلبه بر اين مشكل، با توجه به 

مله تحقيقات انجام شده پيشنهادهای مختلفي از ج

ساختارها، بکار گيری نانو نوارها و استفاده از نانو 

جهت [.10]افزودن ناخالصي ارائه شده است

بررسی مواد ترموالکتريک آلتنکيرچ معياری را به 

روش تئوری ارائه کرد که بر مبنای آن شايستگی 

مواد ترموالکتريک با ضرايب سيبک و رسانش 

ترموالکتريک  گرمايی مورد بررسی قرار ميگيرد.

رسانش گرمايی مورد بررسی  با ضرايب سيبک و

انتقال بولتزمن مواد را از  ويژگی قرار ميگيرد.

توان مورد خصوصياتی مانند ساختار باند ماده می

تواند اين مطالعه قرار داد و بسته نرم افزاری که می

کار را انجام دهد "بولتز ترپ" است. در واقع اين 

د برانظريه تربسته نرم افزاری بر پايه  

همانطور که  استوار است.من زيکی  بولتنيمهکلاس

شد مقاومت الکتريکی پايين يا به  گفتهدر بالا 

عبارتی رسانايی الکتريکی بالا که گرمای ژول را 

کند يکی از عوامل تعيين کننده کيفيت مواد میکم 

ترمو الکتريک است.  به طور کلی ضريب 

)يکای عکس دما دارد ( نشان   Zشايستگی که با  

شود بيانگر راندمان ترکيبات ترموالکتريک یداده م

آيوفه به صورت معادله زير نشان داده  بااست که 

 شده است. 

 
به ترتيب نشان دهنده ضريب  λو  S ،σکميات   

سيبک، رسانندگی الکتريکی و رسانندگی گرمايی 

رسانندگی گرمايی الکترونها و رسانندگی  هستند.

شبکه  گرمايی فونونی ناشی از ارتعاشات

حاصل ضرب  کميتهای ضريب سيبک [.11]هستند

و رسانندگی الکتريکی کميتی به نام  ضريب توان با 

 را به وجود می آورند.  تعريف 

توان با دما تغيير ميکند می Zبا توجه به آنکه 

که با   ZTضريب شايستگی را با کميت بدون بعد 

  گردد نشان داد.رابطه زير تعريف می

 
)دماهای  hTو  cTدمای ميانگين   Tدر رابطه بالا   

ناحيه گرم و سرد(، است. بديهی است جهت داشتن 

ضريب شايستگی بالا نيازمند داشتن ضريب توان 

بالا هستيم. موادی که دارای ضريب شايستگی يک 

و بالا تر از يک هستند برای کاربردهای ترمو 

که هر  بديهی استالکتريک بسيار مناسب هستند. 

چه مقدار ضريب عامل توان بالاتر و رسانندگی 

تر باشد، بهره وري ترموالکتريکی پايين گرمايی 

اخير تحقيقات گستردهاي  هدر ده .بهتر خواهد بود

در بهبود بهره وري مواد ترموالکتريکی انجام شده 

مواد جديد هنوز يک مسير  پژوهش بر [.12]است 

موالکتريکی با مهم براي به دست آوردن مواد تر

بديهی است يافتن مواد جديد با  کارايی بالا است.

شده در بالا رمز موفقيت اين  گفتهويژگی های 

مولدها می باشد. به همين منظور در اين کار 

 ترموالکتريک مواد الکترونی و ويژگی

مواد دو بعدی تحت عنوان مکسين نانوساختارهاي 

ه با معادلۀ با استفاده از نظريۀ تابعی چگالی همرا

ترابردي نيمه کلاسيکی بولتزمن، مورد مطالعه 

الکترونی و  ويژگیقرار گرفته است. 

ترموالکتريکی توسط ساختار اتمی اعضاي 

مواد دو  پس،شود. بعدي، مشخص می-بلورهاي دو

فرد فيزيکی و دليل ويژگيهاي منحصر به بعدي به

شيميايی در دهۀ گذشته توجه محققان در شاخه های 

-ختلف علمی را به خود معطوف کردهم

جديدترين عضو اين خانوادة مواد دو [.13]اند

  2011بعدي، مکسينها هستند که اولين بار در سال 

توسط پروفسور يوری گوگوتسی و همکاران وی از 

مکسينها از  [.17-14]کشف شدنددانشگاه درکسل 

نام مکس فازها با فرمول  سنتز مواد انبوهه به

 جزوMآيند که دست میبه nAX1n+M شيميايی 

و  14و ،13به از عناصرگروه Aعناصر واسطه، 

X همچنيناستنيز کربن و نيتروژن .، n  1اعداد 

را به خود ميگيرد. با توجه به آنکه پيوند  3الی 

است، Xو Mضعيفتر از پيوند بين Aو Mفلزي بين 

را با استفاده از مواد اسيدی حذف Aميتوان لايۀ 

ول شيميايی توليد مکسين با فرمر بهکرد که منج

nXn+1M 

مکسينها کاربردهاي زيادي در [.21-18]شودمی

هاي مختلف از جمله ذخيرة سازی انرژي، حوزه

غناطيسی، الکترونيکی، اپتيکی، مکانيکی، م

ترموالکتريک، فوتوکاتاليست براي تصفيۀ آب، 

در [.24-22]اپتوالکتريک، و پيزوالکتريک دارند

 ويژگی، ساختار الکترونی و اين مطالعه

در چارچوب C2Tiهاي ترموالکتريک تک لايه

با ، سپس است. نظريۀ تابعی چگالی بررسی شده
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يب اضره، نی محاسبه شدولکترژي انرده از استفاا

له نيمه کلاسيکی دحل معابا لکتريکی اترمودي براتر

بسته  با، هلشن وامازتقريب در بولتزمن 

BoltzTraP يم.آورست میبه د   

 

 جزئیات محاسبات - 2

از  ساختاری و الکترونی ويژگیبررسی برای 

نظريۀ تابعی س  ساابر ، ليه ل اوصوت امحاسبا

کوانتوم  اريفزم ابسته نرده از ستفاابا و چگالی 

لی دتبا-پتانسيل همبستگیاسپرسواستفاده شده است. 

(  GGAتقريب شيب تعميم يافته )با استفاده از 

ار گرفت. با استفاده از روشهای مورد محاسبه قر

ساير و کل ژي نراتخت ج موو شبه پتانسيل 

آن محاسبه شده است. با توجه به ط مربوي کميتها

به اينکه بسته نرم افزاری کوانتوم اسپرسو بر پايه 

کند و از آنجا که روش خودسازگار کار می

منطقه ط درون نقااز محاسبات برای تعداد معينی 

(  Kد انتخاب تعداد نقاط )میشوم جانابريلوئن اول 

و نيز انرژی قطع تاثير زيادی بر اپتيمم بودن 

محاسبات دارد. برای اين منظور در اين کار با در 

و بر اساس روش فاينمن -نظريه هلمننظر گرفتن 

انتخاب  16*16*1پک نقاط  را -مونخورست

های کرديم. مقدار انرژی الکترونی از خروجی

ده از ستفاابا  ،هد بود. بنابراينمحاسبات بالا خا

له نيمه دحل معاه و نيز نی محاسبه شدولکترژي انرا

نرم افزاری بولتزترپ بسته  باکه کلاسيکی بولتزمن 

را لکتريکی اترمودي برايب تراضرشود انجام می

جهت بررسی دست آورديم. به عبارت ديگر به

-ضرايب ترموديناميکی از کد بولتزترپ بهره برده

کد بولتزترپ بر اساس عکس [.27-25]ايم 

)وارونگی( فوريه نوارهای انرژی محاسبات را 

دهد و ضرايب انتقال را به روش نيمه انجام می

محاسبات  به تازگی،کند. کلاسيکی محاسبه می

ترابردي بولتزمن براي نيمه رساناهاي حجمی به 

طور گسترده مورد استفاده قرار گرفته است به 

اصل رضايت بخش است و مواد با طوريکه نتايج ح

 ابعاد کم نسبت به مواد حجمی، به واسطۀ پراکند

ترموالکتريکی  ويژگیفونونها،  باهاي گوناگون گی

 [.31-28]دهند بهتري را از خود نشان می

 

 گیری و بحثنتیجه – 3

دو خاصيت فيزيکی مهم نانوساختارها که در اين 

لکترونی و اند ساختار اکارمورد بحث قرارگرفته

ضرايب ترموالکتريک هستند. در اين راستا تاثير 

 ويژگیای برها نقش ويژهبرهمکنش متقابل بس ذره

الکترونی و نيز ضرايب ترموالکتريکی نانو 

 ساختارها دارند. 

ساختار نواري الکترونی و طيف  ،در اين راستا

چگالی حالتها، به عنوان عوامل اصلی در تعيين 

ترموالکتريکی، مورد توجه  الکترونی و ويژگی

زيادي قرار گرفته است. بر اين اساس در اين 

ساختاري و  ويژگیبخش، نتايج مربوط  به 

به دست آوردن  برای C2Tiالکترونی نانو ساختار

ترموالکتريکی، را مورد  ويژگیضرايب مربوط به 

 .دهيمبحث قرار می

پس از حذف اتمهای الومينيم به روش نرم افزاری 

اوليه نانوساختار مورد بررسی دراين کاربه سلول 

صورت ياخته اوليه با سه اتم و به شکل هگزاگونال 

های بالا و پايين در امتداد حادث شد. در واقع لايه

کنيم تا يک سطح از يک لايه را حذف می Zمحور 

حادث شود.  X-Yی دوبعدی منطبق بر صفحه

اي از اينچنين نانوساختاری در شکل طرحواره

 نشان داده شده است.1

 

 C2Tiمکسين  وارهطرح:1شکل

نمودار نواری رسم نمودار مختلف ترازهای 

الکترون به عنوان تابعی از ابعاد مکانی  انرژی

اختار نواری ميتوان اطلاعاتی درمورد از ساست. 

ماهيت بلور از لحاظ رسانا يا نارسانا بودن، اندازة 

گاف انرژی در صورت وجود و نوع آن را به 

-دست آورد. گاف نواری يکی از سودمندترين جنبه

های ساختار نواری است و ميزان آن 

 و الکتريکی است.  نوریبيانگرويژگيهای 
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ونی اين نانو ساختار، الکتر ويژگیبررسی  برای

ساختار نواری در نقاط پرتقارن با مرجعيت سطح 

آمده است.  2فرمی ترسيم شده است. نتايج در شکل 

ساختار نوارالکترونی در طول  2در واقع در شکل 

که نقاط پر  -X-V-R-T-راستاهاي تقارنی 

شوند براي اين نانوساختارنشان تقارن محسوب می

 داده شده است.

 

 

 C2Tiساختار نواری  :2 شکل

 

، اين شودمی مشاهدههمانطور که در شکل 

دهند، به نانوساختار رفتار رسانا از خود نشان می

طوريکه اين ساختار با گاف نواري غيرمستقيم 

در حوالی نقطه  -Xبيشينۀ نوار ظرفيت در مسير ،

،  و کمينه نوار رسانش در نقطه را از خود نشان

 دهد. می

 ويژگیوالکتريک وابستگی شديدی به ضرايب ترم

الکترونی دارند از جمله گاف نواري با عکس 

غلظت حاملهای بار متناسب است به اين معنا که 

گاف نواری  بزرگ ممکن است باعث کاهش 

غلظت حاملهاي بار در اطراف سطح فرمی شود 

با  پس،ولی نسبت مستقيم با ضرايب سيبک دارد. 

الکتريکی نانوساختارها ترمو ويژگیتوجه به اهميت 

در شناخت هرچه بيشتر اين مواد ضرايب 

ترموالکتريک مانند ضريب سيبک، رسانندگی 

الکتريکی، رسانندگی گرمايی الکترونی، ضريب 

 عامل توان و کميت بدون بعد ضريب ارزشی ، 

ZTدهيمرا مورد مطالعه قرار می. 

با توجه به آنکه داشتن ضريب سيبک بالا يکی از 

های خوب مواد ترمو الکتريک محسوب  ويژگی

در اين کار اين کميت نيز مطالعه شده  شود.می

از آنجا که اين ضريب وابستگی  ،است. همچنين

آن و  بيشترين دمايی دارد برای به دست آوردن

کاربردی کردن کار، اين کميت در دماهای مختلف 

-( آمده3مورد بحث قرار گرفت که نتايج در شکل )

  اند.

 

 
 : نمودار ضريب سيبک بر حسب انرژی 3 کلش

ضريب  ،استمشخص همانطور که در نمودار 

درجه کلوين( بيشترين  300اق )تسيبک در دمای ا

مقدار را دارد و در پانصد درجه کلوين کمترين 

فيزيکی  ويژگیمقدار را دارد. اين نتيجه کاملا با 

اين ساختار در تطابق است زيرا هر چقدر دما بالا 

رود جنبش حاملهای بار بيشتر و در نتيجه میتر 

غلظت حاملهای بار در اطراف سطح فرمی کمتر و 

به طبع ضريب سيبک نيز کمتر خواهد شد. از 

طرفی تغييرات اين کميت دارای يک پيک مثبت و 

الکترون  75/1يک پيک منفی در نزديکی منفی 

ولت است و در بقيه مقادير انرژی تغييراتی ندارد و 

ر آن خيلی کم است. اين تقارن در دو پيک با مقدا

خاصيت ساختار تطابق کامل دارد زيرا هيچگونه 

تزريق حامل بار )حفره يا الکترون( صورت 

ميانگين غلظت حاملها در اطراف  پس، نگرفته

 سطح فرمی برابر هستند.  

ضريب سيبک  ،شد گفتههمانطور که در بالا

 ، پس،داردوابستگی شديدی به غلظت حاملهای بار 

تغييرات ضريب سيبک بر حسب غلظت حاملهای 

بار را در سه دمای مختلف مورد مطالعه قرار 

آمده است.  4گرفت. نتايج حاصله در نمودار شکل 

تغيير قابل  Nبه  Sگردد وابستگی ملاحظه می

تغيير ضريب سيبک   ای با دما ندارد ولیملاحظه

 نسبت به حاملهای بار با مرجعيت سطح فرمی

دارای يک پيک مثبت و يک پيک منفی است که 

شد بيانگر تساوی غلظت  گفتههمانطور که در بالا 

 . استحاملهای بار 
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: نمودار تغييرات ضريب سيبک بر حسب 4شکل 

 غلظت حاملهای بار

 

کميت ديگری که بيانگر کيفيت مواد ترموالکتريک 

  که با رابطه  استاست ضريب توان 

يي راستيابي به كار دبه منظو. شودف میتعري

بايستي ، بالاشايستگی لكتريك بالا يا ضريب اترمو

در اين  پس،شته باشيم. دالكتريك بالا اترمو ان تو

کار اين کميت نيز به صورت تابعی از انرژی و 

غلظت حاملها مورد مطالعه قرار گرفت که نتيجه 

 اند.( آمده5( و )4آن به ترتيب در شکلهای )

 

 

 : نمودارهای ضريب توان برحسب انرژی5شکل 

اساس نظر آلتنکيرچ که در بخش مقدمه آورده بر

ضريب ده داراي گر يک مااحالت کلی شده است در

-pاد موئ ست که جزاسيبک مثبت باشد بدين معنی 

type توسط ر آن باي کثريت حامل هاو است ا

دن منفی بورت صوم می پذيرد. و در نجااها هحفر

ر باي کثر حامل هااگفت که ان بک ميتوضريب سي

-nسمبليک  رت به صوهستند و ها ونلکترده  اما

type  نسبت ضريب سيبک و از آنجا که ست. ا

مستقيم با ضريب توان دارد بررسی تغييرات 

ضريب توان نسبت به غلظت حاملها می تواند 

ترموالکتريک  ويژگیشاخص خوبی برای شناخت 

ار اين تغييرات در سه در اين ک پس،مواد باشد. 

دمای مختلف مورد مطالعه قرار گرفت که نتايج آن 

 ( نشان داده شده است.6در شکل )

 

 

: نمودارضرايب توان بر حسب غلظت 6شکل 

 حاملها

ضرايب  مشخص است،همانظور که در نمودارها 

توان نسبت به غلظت حاملها به طور غير خطی 

مورد مطالعه،  بستگی دارند  و با توجه به آنکه مواد

ترکيب دو عنصر هستند پس هردوی  حفره ها و 

الکترونها در ضرايب سيبک و توان نقش آفرينی 

( کاملا پيداست 6می کنند که در نمودارهای شکل )

 ،همچنينو مطابقت کامل با تئوری اين بحث دارد. 

نتايج حاصل از اين کار با کاری که توسط 

Subrahmanyam Bandaru انجام  و همکارانش

مورد قياس قرار گرفت که دارای [، 32]شده است

 .تطابق خوبی هستند

ی دو بعدی با توجه به بحث های بالا اين ماده پس،

در ی مصارف ترموالکتريک از جمله جهت استفاده

 حسگرهای،ست، ا، ابررساناها، الکتروکاتاليهباتری

و  هازيستی، سنسورهای گازی، روان کننده

 شود.  ها توصيه میساينترفي ،نينچهم

 

 

 منابع. 4
[1] Treatise A, Semiconductors and 

Semimetals, Recent Trends in 

thermoelectric materials Research, 

(Academic Press, 2001).  

[2] Rowe: DM. Thermoelectrics handbook: 

macro to nano: ( CRC press; 2009)  

[3] Nolas G.S., Sharp J., Goldsmid J., 

Thermoelectrics: basic principles and new 

materials developments, vol. 45: (Springer 

Science & Business Media; 2013). 



 (1402)نوزدهمدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

27 

 
صلنامه 

ف
 

ی
علم

IS
C

 
ن

ی ایرا
ن نانو فناور

انجم
  

 دنیای
 نانو

[4] Carotenuto G. et al. Synthesis and 

thermoelectric characterisation of bismuth 

nanoparticles, J. Nanopart Res, 2009 ;11, 

1729-1738.  

[5] Heremans J. and C. M. Thrush, 

Thermoelectric power of bismuth 

nanowires, Phys. Rev B, 1999; 59, 12579.  

[6] Glatz A. and Beloborodov, I. S. 

Thermoelectric performance of granular 

semiconductors, Phys. Rev B, 2009; 80, 

245440.  

[7] Cheng Zheng Jin, Recent advances on 

thermoelectric materials, Front. Phys. 

China, 2008; 3, 269–279. 

 [8] Ioffe A. F, Semiconductor 

Thermoelements and Thermoelectric 

Cooling Infosearch (Ltd., 1965). 

[9] Markovic D.S., Zivkovic D., Cvetkovic 

D., Popovic R., Impact of nanotechnology 

advances in ICT on sustainability and 

energy efficiency, Renewable and 

Sustainable Energy Reviews; 2012. 16 , 

2966-2972. 

[10] Santos R., Yamini S.A., Dou S.X., 

Recent progress in magnesium-based 

thermoelectric materials. Journal of 

Materials Chemistry A; 2018, 6 , 3328-

3341.  

 

[11] Levi B.G., Simple compound 

manifests record-high thermoelectric 

performance, Physics Today; 2014, 67, 14–

16.  

[12] He J., Kanatzidis M. G., Dravid V.P., 

High performance bulk thermoelectrics via 

a panoscopic approach, Materials Today; 

2013, 16, 166–176.  

[13] Fiori G., Francesco B., Iannaccone G., 

Palacios T., Neumaier D., Seabaugh A., 

Banerjee, Colombo S.K., L., Electronics 

based on twodimensional materials, Nature 

nanotechnology; 2014,  9. 

 [14] Naguib M., Kurtoglu M., Presser V., 

Lu J., Niu J., Heon M., Hultman L., 

Gogotsi Y., Barsoum M.W., 

Two‐dimensional nanocrystals produced by 

exfoliation of Ti3AlC2, Advanced 

materials; 2011, 23, 4248-4253. 

[15] Anasori B., and Gogotsi Y., 

Introduction to 2D transition metal carbides 

and nitrides (MXenes), in 2D Metal 

carbides and nitrides 

(MXenes). 2019, Springer. p. 3-12. 

[16] Oyama S.T., et al., Preparation and 

characterization of early transition metal 

carbides and nitrides. Industrial & 

engineering chemistry research, 1988. 27 

(9): p. 1639-1648. 

[17] Levy R. and Boudart M., Platinum-

like behavior of tungsten carbide in surface 

catalysis. science, 1973. 181 (4099): p. 

547-549. 

[18] Halim J., Synthesis and Transport 

Properties of 2D Transition Metal Carbides, 

Linköping University Electronic Press, 

2018, 1953. 

[19] Persson I., Surface Characterization of 

2D Transition Metal Carbides (MXenes), 

2019, 1986. 

[20] Naguib M., Mochalin V.N., Barsoum 

M.W., Gogotsi Y., 25th Anniversary 

Article: MXenes: A New Family of Two-

Dimensional Materials, Advanced 

Materials; 2014, 26  992-1005. 

[21] Venkateshalu S., Grace  A.N., 

MXenes—A New Class of 2D Layered 

Materials: Synthesis, Properties, 

Applications as Supercapacitor Electrode 

and Beyond, Applied Materials Today; 

2020, 18,  100509. 

[22] Lei J.C., Zhang X., Zhou Z., Recent 

Advances in MXene: Preparation, 

Properties, and Applications, Frontiers in 

Physics; 2015, 10,  276-286.   

[23] Khazaei M., Mishra A., 

Venkataramanan  N.S., Singh A.K., Yunoki 

S., Recent Advances in MXenes: From 

Fundamentals to Applications, Current 

Opinion in Solid State & Materials Science; 

2019, 23, 164-178. 

[24] Ronchi R.M., Arantes J.T., Santos 

S.F., Synthesis, Structure, Properties and 

Applications of MXenes: Current Status 

and Perspectives, Ceramics International; 

2019, 45,  18167. 

[25] Perdew J.P., Burke, Ernzerhof,K., M. 



 هفتاد و یک(، شماره 1402) نوزدهمدنیای نانو، سال 

 

 

 

  
صلنامه

ف
 

ی
علم

 
IS

C
 

ن
ی ایرا

ن نانو فناور
انجم

 
 

28 

 دنیای
 نانو

Generalized Gradient Approximation Made 

Simple, Physical review letters; 1996 77,  

3865. 

[26] Giannozzi P., et al., A modular and 

open-source software project for quantum 

simulations of materials, Journal of 

Physics: Condensed Matter; 2009, 21, 

395502-395521.  

[27] Perdew J.P., Burke K., Ernzerhof M., 

Generalized Gradient Approximation Made 

Simple, Physical Review Letters; 1996, 77 

(18), 3865-3868. 

[28] Ding G., Gao G.Y., Yao K.L., 

Thermoelectric performance of half-

Heusler compounds MYSb (M = Ni, Pd, 

Pt), Journal of Physics D: Applied Physics; 

2014, 47,  385305(5).  

[29] Saeed Y., Singh N., Schwingenschlogl 

U., Superior thermoelectric response in the 

3R phases of hydrated NaxRhO2, Scientific 

Reports; 2014, 4 4390(5).  

[30] Hinsche N.F., et al., Thermoelectric 

transport in Bi2Te3/Sb2Te3 superlattices, 

Physical Review B; 2012, 86  085323(13). 

[31] Shi G., Kioupakis E., Quasiparticle 

band structures and thermoelectric transport 

properties of p-type SnSe, Journal of 

Applied Physics; 2015, 117 065103(10). 

[32] Bandaru S, Agnieszka M., Jastrzębska, 

and Birowska M., Recent progress in 

thermoelectric MXene-based structures 

versus other 2D materials. Condensed 

Matter > Materials Science, 2023.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 





 (1402)نوزدهمدنیای نانو، سال 

 

 
 

 

29 

 
صلنامه 

ف
 

ی
علم

IS
C

 
ن

ی ایرا
ن نانو فناور

انجم
  

 دنیای
 نانو

Investigating the thermoelectric properties of mxene titanium carbide 
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Abstract: 
The depletion of non-renewable energies for the future generations and the increasing 

temperature of the earth have forced researchers to investigate the alternatives of these 

energies. A lot of energy wastage in the devices used today led scientists to turn these 

energies into useful energies. The results of the research show that thermoelectric 

materials, which are a type of solid state energy converters with a combination of 

thermal electrical and semiconducting properties that lead to the conversion of waste 

thermal energy into electricity, can be a suitable alternative according to the definitions. 

Two-dimensional materials have attracted the attention of many researchers due to their 

unique features such as a very high specific surface. A group of two-dimensional 

materials that have been discovered are mxenes. Mxenes are a new range of materials 

obtained by using Max phases. These materials usually have a metal element from 

intermediate metals, generally titanium or chromium, along with carbon or nitrogen and 

a functional group such as fluorine, oxygen or hydroxide. According to Altenkirch's 

theory, the quality of thermoelectric materials is determined by coefficients of Seebeck 

and thermal conductivity. In this work, Boltzmann's semi-classical transport theory has 

been used in the form of "Boltztrap" software package to calculate transport 

coefficients. In many cases, this theory has answers that agree very well with 

experimental results. "Quantum Espresso" software package has been used to check the 

structural properties of titanium carbide and to use it in the input files of Boltz Trap 

code. 

 

Keywords: Quantum Espresso" ،"Boltz trap software package" ،" two-

dimensional material" ،"mxenes" ،"maxphases. 

     
 


