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 چکیده
ىتزیه ٔیSb2Te3آ٘تیٕٛاٖ تّٛرایذ) . پزداختٝ ٔی ضٛداضذ. در ایٗ ٔماِٝ تٝ ٔحاسثٝ ٚ  تزرسی خٛاظ ایٗ ٔادٜ تز اساس ٘ظزیٝ تاتؼی چٍاِی ت( خشء تٟتزیٗ ٔٛاد تزٔٛاِ

ىتزٚ٘ی  تزرسی اتتذا خٛاظ اِىتزٚ٘ی تٝ تزرسی خٛاظ  تا استفادٜ اس ٘ظزیٝ تزاتزدی تِٛتشٔٗ سپس تؼییٗ ٔی ٌزدد.ٚ ٔمذار ٌاف ا٘زصی  رسٓٚ ساختار ٘ٛاری اِ
ىتزیىی ىتزٚ٘ی ٚ اس خّٕٝ ت تزٔٛاِ . در ٟ٘ایت ٔحاسثات پزداختٝ ٔی ضٛدتز حسة دٔا ػأُ تٛاٖ غییزات ضزیة سیثه، رسا٘ٙذٌی اِىتزیىی، رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی اِ

ٛدار پزوف   .ٔی آیذ تذست  ٚ ٔمادیز ٔزتٛط تٝ عیف فؼاَ رأاٖ ٙذٌی فٛ٘ٛ٘یٛ٘ٛ٘ی را ا٘داْ دادٜ ٚ ٕ٘
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Abstract  
 

Antimony telluride is one of the well known thermoelectric materials. In this paper properties of crystalline 

Sb2Te3 were calculated by the first principles calculation. At the first band structure and band gap were 
obtained. Then thermal properties such as seabeck coefficient, thermal and electrical conductivity and power 

factor with respect to temperature were calculated. Finally phonon dispersion and Raman activated modes were 

obtained. 
  

PACS No: 63,65,71,72           
 

  قدمهم
ذ استفادٜ در ِٔٛ خٟتتزٔٛاِىتزیه دارای پتا٘سیُ تالایی  ٔٛاد    

تاضٙذ. اٌزچٝ وارتزد ػّٕی ایٗ ٞا ٔی ٌزٔا ٚ یخچاَ تزق، پٕپاص

ٞا ٘سثت تٝ ِٔٛذٞای تا اد تٝ دِیُ پاییٗ تٛدٖ وارایی آٖ ٔٛ

است ِٚی تٝ ٞای وٕپزسٛری وٕتز ٞای فسیّی ٚ یخچاَسٛخت

 ا٘ذ. ٞایی وٝ دار٘ذ أزٚسٜ تیطتز ٔٛرد تٛخٝ لزار ٌزفتٝدِیُ ٔشیت 

تذٖٚ تؼذ ضزیة ارسضی  تٟزٜ ٔٛاد تزٔٛاِىتزیه تٛسظ وٕیت    

ZT=σs
2
T/K ٖدر آٖ ضٛد وٝدادٜ ٔی ٘طا σ، s ٚ T تٝ تزتیة 

 Kتاضٙذ ٚ ضزیة سیثه ٚ دٔای ٔغّك ٔی  رسا٘ٙذٌی اِىتزیىی،

ٞا ٚ وٝ ضأُ رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی اِىتزٖٚ رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی تٛدٜ 

. تاضذی فٛ٘ٛ٘ی ٘اضی اس ٘ٛسا٘ات ضثىٝ ٔی رسا٘ٙذٌی ٌزٔای

σsٕٞچٙیٗ 
تٝ تٟٙا ضٛد وٝ یٗ راتغٝ ػأُ تٛاٖ ٘أیذٜ ٔیدر ا 2

 .]1[خٛاظ اِىتزٚ٘ی تستٍی دارد

Sb2Te3اس لثیُ  ٔٛادی   
  ٚBi2Te3

تٝ خاعز  ٞاٚ آِیاصٞایی اس آٖ  

ضزیة سیثه تشري، ٔماٚٔت اِىتزیىی پاییٗ ٚ رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی 

در ىتزیه خٛب ضٙاختٝ ضذٜ ٔی تاضٙذ. د تزٔٛاِپاییٗ، خشء ٔٛا

حذٚد یه تزای ایٗ ٔٛاد در دٔای  ZTٔمذار  1950اٚاخز دٞٝ 
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آٔذٜ  تٛسظ ٔغاِؼات تدزتی تذست وٝ ایٗ ٔمذار اتاق ٌشارش ضذ

 .]1[است

٘ٛاری اِىتزٚ٘ی ٚ در ایٗ ٔماِٝ تٝ تزرسی ٚ ٔحاسثٝ ساختار     

Sb2Te3پزاوٙذٌی فٛ٘ٛ٘ی 
تا رٚش ٔحاسثات اصَٛ اِٚیٝ ٔثتٙی تز  

 Quantumٚ تا استفادٜ اس وذ ٘زْ افشاری  تاتؼی چٍاِی٘ظزیٝ 

ESPRESSO تز آٖ ضزایة تزٔٛاِىتزیىی ػلاٜٚ .ضٛدپزداختٝ ٔی

ىتزیىیاس خّٕٝ رسا٘ٙذٌی  ٚ ضزیة سیثه ٚ رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی  اِ

ٚ تٝ تِٛتشٔٗ  زیٝ تزاتزدیتا استفادٜ اس ٘ظ ػأُ تٛاٖٚ  ٞا اِىتزٖٚ

 .ٔی ضٛد ٔحاسثٝ BoltzTraPٚسیّٝ وذ 

 

 بلوریساختار 
Sb2Te3)آ٘تیٕٛاٖ تّٛرایذ      

پٛدری تیزٜ رً٘ ٔتطىُ اس ػٙاصز  (

آ٘تیٕٛاٖ ٚ تّٛریٓ است. ساختار فضایی ایٗ ٔادٜ ٔتؼّك تٝ ٌزٜٚ 
5

3dD  وٝ ختار ضثىٝ ٍٞشاٌٛ٘اَ تٛدتاضذ. ایٗ ٔادٜ دارای سأی ٜ

 تاضذٔی  zای ٚ در أتذاد ٔحٛر ٝ ٘ظٓ ساختاری آٖ تٝ صٛرت لای

لایٝ اتٕی تطىیُ ضذٜ است. لایٝ ٞای آٖ تٝ تزتیة ضأُ  15ٚ اس 

لایٝ تطىیُ  5ٔی تاضذ وٝ ایٗ  Te1-Sb-Te2-Sb-Te1اتٓ ٞای

دٞٙذ، تّٛن ٞا تٛسظ ٘یزٚٞای ضؼیف ٚا٘ذرٚاِسی یه تّٛن ٔی

 تّٛن ٔی 3ىذیٍز ٔتصُ ضذٜ ا٘ذ وٝ ٞز سَّٛ ٚاحذ ضأُ تٝ ی

اضارٜ تٝ ایٗ دارد وٝ ػٙصز تّٛریٓ در  Te1  ٚTe2تاضذ. ػٙاصز 

وٙذ. پیٛ٘ذ تیٗ ػٙاصز تار تا پیٛ٘ذٞای ٔتفاٚتی ضزوت ٔی ایٗ ساخ

Te1-Te1  اس ٘ٛع ٚا٘ذرٚاِسی است ، پیٛ٘ذSb-Te2  ٚ وٛٚالا٘سی

 تاضذ. ٘سی ٔی وٛٚالا-اس ٘ٛع یٛ٘ی Sb-Te1پیٛ٘ذ 

ساختار ایٗ ٔادٜ اغّة در ٔحاسثات تٛسظ سَّٛ ٚاحذ 

ضٛد. در  تٛصیف ٔی trigonalرٚٔثٛٞذراَ تا ساختار تّٛری 

تاضذ وٝ  اتٓ ٔی 5حاِت رٚٔثٛٞذراَ سَّٛ ٚاحذ اِٚیٝ آٖ ضأُ 

 .]3ٚ2[در ٔىاٖ ٞای سیز لزار دار٘ذ

 
                  Te1= ±(u,u,u) 

Sb= ±(v,v,v)                              
Te2= (0,0,0)                              

 

( ٘طاٖ دادٜ ضذٜ است ٚ 1ٔادٜ در ضىُ) ضىُ ساختار تّٛری ایٗ

پارأتزٞای ٔزتٛط تٝ ساختار ٍٞشاٌٛ٘اَ ٚ رٚٔثٛٞذراَ ایٗ ٔادٜ 

 ( ٌشارش ضذٜ است.1تٛسظ تؼذادی اس ٔحمماٖ ٔغاتك خذَٚ)
 

 ]Sb2Te3 ]3ٚ2 ٝ(: پارأتزٞای ضثى1خذَٚ)

 ٍٞشاٌٛ٘اَ رٚٔثٛٞذراَ

u v 
)a )درجه( A ) h( A ) a( A ) 

211/0 400/0 52/23 43/10 35/30 25/4 

 ٚ رٚٔثٛٞذراَتا سَّٛ ٚاحذ ٍٞزاٌٛ٘اَ  Sb2Te3 (: ساختارتّٛری1ضىُ)    
 

 و وتایج روش محاسبات
ٔحاسثات تا استفادٜ اس اصوَٛ اِٚیوٝ ٔثتٙوی توز ٘ظزیوٝ تواتؼی            

ٝ  DFTچٍاِی  ٚ در   (GGA)ٚ تٝ ٚسیّٝ تمزیة ضیة تؼٕیٓ یافتو

در ایوٗ  .ا٘دواْ ضوذ    Quantum ESPRESSOووذ ٘وزْ افوشاری    

اسوتفادٜ   fully relativistic تحمیك اس ضثٝ پتا٘سیُ ٞوایی اس ٘وٛع  

ٔذار ٘یوش ٔوی   -ٛط تٝ تزٕٞىٙص اسپیٗوٝ ضأُ ٔحاسثات ٔزت ذض

 ذ.تاض

تٝ صٛرت رٚٔثٛٞذراَ ٚ تا پارأتزٞای  Sb2Te3سَّٛ ٚاحذ اِٚیٝ 

. ا٘زصی خٙثطی لغغ ( در ٘ظز ٌزفتٝ ضذ1خذَٚ ) ضثىٝ ٔغاتك تا

. ٔحاسثات فزض ضذ eV 544ریذتزي ٔؼادَ  40صفحات ٔٛخی 

خٛد ساسٌار تا استفادٜ اس ٘ماط ضثىٝ ٚارٖٚ تا اتؼاد 

در  تذست آٔذٜساختار ٘ٛاری اِىتزٚ٘ی  .صٛرت ٌزفت11×11×11

 ( ٘طاٖ دادٜ ضذٜ است.2ضىُ )
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، ایٗ در ایٗ ٔحاسثات تاثیز تسشایی دارد ٔذار -تزٕٞىٙص اسپیٗ 

ف ضٛد ٌاٚ تاػث ٔیتٛدٜ  Te  ٚSbاثز تٝ دِیُ خزْ تشري ػٙاصز 

ٞا تا حذٚدی واٞص  ا٘زصی تٝ ٔمذار ٚالؼی ٘شدیىتز ضٛد ٚ تثٍٟٙی

ساختار ٘ٛاری  تا تٛخٝ تٝیاتذ. ٔمذار ٌاف ا٘زصی تذست آٔذٜ ٔی

تاضذ وٝ در تٛافك خٛتی تا ٔمذار ٔی  eV23/0تزاتز  اِىتزٚ٘ی

 .]5[تاضذٔی eV28/0تدزتی 

 
ىتزٚ٘ی 2ىُ)ض  Sb2Te3(: ساختار ٘ٛاری اِ

 

زایة تزٔٛاِىتزیىی اس ٘ظزیٝ تزاتزدی تِٛتشٔٗ در تزای ٔحاسثٝ ض 

. خٛاظ استفادٜ ضذ BoltzTraPٚ وذ  تمزیة سٔاٖ ٚاّٞص

 .]4[ٔحاسثٝ ٌزدیذ( 3( تا )1رٚاتظ ) تزاتزدی تز اساس

m

Ene f )(2
   (1 )                                      

  








E

B EE
Ee

k
S )(ln

3

2/1
22

(2)            

      


2

22

3e

k
K B                                            (3)     

 E، اِىتزٖٚ سٔاٖ ٚاّٞص τ ٞا،چٍاِی حأُ n  رٚاتظایٗ در 

٘طاٖ دٞٙذٜ   Kثاتت تِٛتشٔٗ است. kB،  اٞا٘زصی اِىتزٖٚ 

 تا تذست آٚردٖ ساختار ا٘زصیاست. اِىتزٚ٘ی رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی

اِىتزٚ٘ی اس ٘ظزیٝ تاتؼی چٍاِی ٚ لزار دادٖ آٖ در رٚاتظ تالا 

 آیذ.ضزایة تزٔٛاِىتزیىی تذست ٔی

 Sb2Te3  ٘طاٖ ٔی دٞذ وٝٞای تذست آٔذٜ ػلأت چٍاِی حأُ

ضزایة تزاتزدی تذست  .تاضذٔی  P٘یٓ رسا٘ای ٘ٛع  دارای رفتار

σs ػأُ تٛاٖٚ ٕٞچٙیٗ  آٔذٜ
( ٚ 5( ٚ )4( ٚ )3ٞای )در ضىُ 2

آٔذٜ ٔثثت تٛدٜ وٝ  ضزیة سیثه تذست .ا٘ذ ( ٘طاٖ دادٜ ضذ6ٜ)

وّٛیٗ  300است ٚ در دٔای  pرسا٘ای ٘ٛع ٘طاٖ دٞٙذٜ رفتار ٘یٓ

ٕٞچٙیٗ در ٕ٘ٛدارٞا ٔطاٞذٜ  تاضذ.ٔی V/K 125 ٔمذار آٖ تزاتز

ٔی ضٛد، ٔمذار رسا٘ٙذٌی اِىتزیىی ٚ رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی اِىتزٚ٘ی 

رسا٘اٞا ٔی ص ٔی یاتذ وٝ در تٛافك تا رفتار ٘یٓتا افشایص دٔا افشای

وّٛیٗ دارای  300تز حسة دٔا در دٔای ػأُ تٛاٖ تاضذ. ٕ٘ٛدار 

W/K)  ٔمذار
2
m) 3-10×26/5 ٔمذار  تاضذٔی(τ  ثا٘یٝ  10-14تزاتز

 .لزار دادٜ ضذٜ است(
 

 
 ٘سثت تٝ دٔا Sb2Te3(: تغییزات ضزیة سیثه 3ضىُ)

 

  
 ٘سثت تٝ دٔا Sb2Te3ٙذٌی اِىتزیىی (: تغییزات رسا4٘ضىُ)

 

 
ىتزٚ٘ی (:تغییزات رسا٘ٙذٌی ٌزٔایی5ضىُ)  ٘سثت تٝ دٔا Sb2Te3 اِ

 

ت
ِٚ ٖ

زٚ
ىت

ة اِ
حس

ز 
ی ت

زص
ا٘
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 تز حسة دٔا Sb2Te3 ػأُ تٛاٖ(:تغییزات 6ضىُ)

 

 ٔادٜ ِذا ایٗذ، تاض اتٓ در سَّٛ ٚاحذ ٔی 5دارای  Sb2Te3چٖٛ 

ٔذ ) یه  اوٛستیىیٔذ آٖ  3وٝ  استٔذ ٘ٛسا٘ی  15دارای در وُ 

ٔذ  8چٟار ٔذ عِٛی ٚ ) ذا٘اپتیىی ٔذ  12ٔذ ػزضی( ٚ  2عِٛی ٚ 

( gA12  ٚgE2)  ٔذ آٖ رأاٖ فؼاَ 4،  اپتیىیٔذ  12ػزضی(. اس 

 ٔی تاضٙذ.

ٕایص واٞص ٘اپذیز ، ٘ ٞا در ٘مغٝ دستٝ تٙذی فٖٛ٘ٛ  تز عثك 

5 ٔزتٛط تٝ ٘ماط ٌزٜٚ فضایی

3dD  تاضذ:تٝ صٛرت سیز ٔی 
 

)(3)(2 21 uugg AEEA  

تزای    در ٘مغٝ  رأاٖ فؼاَدایی ٔزتٛط تٝ ٔذٞای اٍِٛٞای خات

 gذٞای تا ا٘ذیس ٔ ( ٘طاٖ دادٜ ضذٜ است.7در ضىُ) ٔادٜایٗ 

ٔزتٛط تٝ عیف  uٔزتٛط تٝ عیف رأاٖ فؼاَ ٚ ٔذٞای تا ا٘ذیس 

IR  تاضٙذ. ٔذٞای فؼاَ ٔیA  ٝٞای اتٕی در راستای ػٕٛد تز لای

٘تایح  در أتذاد صفحات ٘ٛساٖ دار٘ذ. Eوٙٙذ ٚ ٔذٞای  ٘ٛساٖ ٔی

حاصُ اس ٔحاسثات فٛ٘ٛ٘ی تٝ صٛرت ٕ٘ٛدار پزاوٙذٌی در 

  ضذٜ است.( ٘طاٖ دادٜ 8ضىُ)
 

 Sb2Te3ٔذٞای رأاٖ فؼاَ در اٍِٛٞای خاتدایی (: 7ضىُ)
 

 
 

 Sb2Te3(: ٕ٘ٛدار پزاوٙذٌی فٛ٘ٛ٘ی8ضىُ)

 

را  اوٛستیىیسٝ ٔذ  (8)ضىُ ٔٙحٙی پزاوٙذٌی فٛ٘ٛ٘ی تذست آٔذٜ

ضذ. ایٗ تاتزیٗ فزوا٘س ٞا ٔی وٝ ٔز تٛط تٝ پاییٗ دٞذ ٘طاٖ ٔی

تٛدٜ ٚ ٍٞٙأی  Sb ٞایدایی ٞای اتٓ ٔذٞا ػٕذتا ٔزتٛط تٝ خات

 اوٛستیىیٔذٞای ضٛد. ٔٙتطز ٔی  ٞا است وٝ أٛاج ػٕٛد تز لایٝ

 فؼاَ رأأٖذٞای  تاضذ.ٔی uA2یه ٔذ ٚ uEٔذ تثٍٟٗ 2ضأُ 

-ٔی (2)ٔغاتك خذَٚدر ایٗ ٔحاسثات   Sb2Te3تذست آٔذٜ تزای

 .ضٙذتا
 

 ( cm/1ٞای ٔذٞای فؼاَ رأاٖ ) تز حسة (: ٔمادیز فزوا٘س2خذَٚ)
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