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 ترابرد گرما از طریق نانوسیم سیلیکون  
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بسیاری از  در ربردهای بالقوه آننانوسیم سیلیکون به دلیل خواص الکتریکی، مکانیکی و کا 

ا به خود محققین رهای اخیر توانسته توجه بسیاری از ها از قبیل بیوسنسورها، در سالزمینه

سیلیکون را، در حضور ناخالصی رابرد فونون از طریق نانو سیم  جلب کند. ما در این پژوهش ت

سیلیکون در   خواص ترابرد گرمایی نانو سیمایزوتوپ به صورت نظری مورد بررسی قرار دادیم. 

های ناخالصی، در گرین غیر تعادلی مطالعه شد و اتم ،  با استفاده از روش تابع <100>جهت 

 قسمت میانی ساختار قرار گرفتند.  

می یابد. خالصی ایزوتوپ، رسانندگی گرمایی کاهش نتایج این تحقیق نشان داد که در حضور نا

نیز، بیانگر این این مطالعه  قرار گرفت و نتایجچنین اثر جرم اتم ناخالصی نیز مورد بررسی هم

یابد؛ که تری میبیشصی، رسانندگی گرمایی کاهش مطلب بود که، با افزایش جرم اتم ناخال

 کرد.بایست در وابستگی فرکانس فونون به جرم بررسی علت آن را می
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 مقدمه

گیر فناوری نانو از دهه گذشته تا به امروز، حاکی های چشمپیشرفت

اهمیت فناوری نانو در طراحی قطعات گرمایی است. کوچک شدن  از

های نانو، گیر اثرات فونونی در اندازهابعاد قطعات و حضور چشم

ات نانو مقیاس تشویق دانشمندان را به مطالعه ترابرد گرما در قطع

ساختارها به علت دارا بودن  شود که نانوبینی میکرده است. پیش

از خواص ی های منحصر به فردنسبت بالای سطح به حجم، ویژگی

مکانیکی و مغناطیسی نمایش دهند. یک مشکل  الکترونیکی، اپتیکی،

 های الکترونیکی این استبزرگ با کاهش پیشرونده مقیاس دستگاه

کنند، که باعث مختل که گرمای زیادی در منطقه کوچکی تولید می

. بنابراین در طراحی [1]شوند شدن عملکرد و کارایی قطعه می

های الکترونیکی، چگونگی حذف و یا کاهش تولید دستگاه

های ترموالکتریک قادر گرما باید مورد توجه قرار گیرد. دستگاه

گرما را به الکتریسته مورد  هستند نقاط داغ را از بین ببرند و

های سیلیکون به خاطر سازگاری استفاده تبدیل کنند. نانوسیم

آل با فناوری مبتنی بر سیلیکون انتخاب خوبی برای مواد ایده

و همچنین به علت نسبت بالای [؛ 1]باشند ترموالکتریک می

ای از سطح به حجم نسبت به سیلیکون، طیف گسترده

های و به عنوان حسگر؛ مروز داردکاربردها در جهان ا

بیولوژیکی، شمیایی و همچنین ترانزیستورهای الکترونیکی و 

. [2]شوند ساخت قطعات الکترونیکی کوچک استفاده می

های نانوسیم سیلیکون یک ماده مناسب برای دستگاه

های ترموالکتریک کارامد نیاز باشد. دستگاهترموالکتریک می

وری ضریب بهره . وری  بالا دارندرهبه یک ماده با ضریب به
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2ها که نماد راندمان قطعه است به صورت آن
( )ZT S T K 

دمای  Tرسانندگی الکتریکی،  ضریب سیبک، Sکه  ؛باشدمی

وری در . ضریب بهره[3]رسانندگی گرمایی کل است  Kمطلق و 

ای کاربردهای ترموالکتریک باید بزرگتر از واحد باشد. سیلیکون کپه

و مقدار  به عنوان یک ماده ترموالکتریک نامرغوب شناخته شده است

کلوین( است  300در دمای اتاق ) 01/0آن حدود وری ضریب بهره

وری نزدیک به واحد در حالی که نانوسیم سیلیکون ضریب بهره[؛ 4]

وری از . این بهبود خوب در ضریب بهره[5]کلوین دارد 200در 

آید، که به علت کاهش در رسانندگی گرمایی فونون به وجود می

 اشد.بپراکندگی فونون می

 روش محاسبه  -1 

 میراست/ نانوس ییمقاله، ساختار مدل  به صورت منبع گرما نیدر ا

چپ در نظر گرفته شد. و با   در نظر گرفتن  ییمنبع گرما /کونیلیس

نامحدود،  مهین یبعد کی یها¬رهیبه صورت زنج ییمنابع گرما

 : میکرد یبررس ریسامانه را به صورت ز یلتونیهام

است  5/0وری نانوسیم  سیلیکون حدود در دمای اتاق ضریب بهره

اره وری را دوبچنان نیاز است که ضریب بهره. بنابراین هم[5و  6]

افزایش دهیم تا از نانو سیم سیلیکون در ساخت وسایل ترموالکتریک 

که برای انجام این کار نیاز به کاهش رسانندگی  ؛استفاده شود

های موثر برای کاهش رسانندگی گرمایی گرمایی است. یکی از روش

های یک ماده با که برخی از اتم؛ استفاده از ناخالصی ایزوتوپ است

شوند. این کاهش ماده با جرم متفاوت جایگزین می های آنایزوتوپ

و  8]ای و گرافن تایید شده است به صورت تجربی در سیلیکون کپه

. در این مقاله با استفاده از روش تابع گرین غیرتعادلی ابتدا خواص [7

ترابرد گرمایی نانوسیم سیلیکون در غیاب ناخالصی بررسی شد، 

ناخالصی در نانو سیم سیلیکون،  سپس با افزودن تراکم معینی از

تأثیر حضور ناخالصی بر خواص ترابرد گرمایی مورد بررسی قرار 

 گرفت.

RCRTCCLCTL

R,C,L

uV)u(uV)u(HH  



 (1                                              )

          (1                               ) 

ju
  انحراف از موقعیت تعادلی برایj  امین درجه آزادی در

به ترتیب برای ناحیه چپ، مرکز و راست  α꞊ L,C,Rناحیه 

(که  است
1 1

( ) (
2 2

T T
H U U U K U

   
   

 ونیک هر یک از مناطق است.نشان دهنده هامیلتونی هارم

K


)(ماتریس ثابت فنر است و  
LC CL T

V V ماتریس 

اتصال از منبع گرمایی چپ به ناحیه مرکز است و به طور 

CRمشابه برای 
V  .دینامیکی سیستم  سیماترنیز چنین است

 به صورت زیر است: 

L LC

CL C CR

RC R

K V 0

K V K V

0 V K

 
 

  
 



                       )2 (  

رمایی عناصر ماتریسی صفر نشان دهنده این است که منبع گ

سمت چپ و سمت راست نانو سیم سیلیکون با یکدیگر بر هم 

توان از حل معادله کنش ندارند. تابع گرین تاخیری را می

2
[( ) ]i I K G I    [9می توان بدست آورد       . ] 

 :[9آید ]های  فونونی از رابطه زیر بدست میحالت چگالی

1
( ) Im( [ ])DOS Trace G


 

  (3)              

جریان گرمایی بالستیک از طریق فرمول لانداور به صورت زیر  

 [:10شود ]بیان می

 





 RL ffT
d

I )(
2





 (  

4)                  (5)  

که 
1

exp[ / ] 1, ,f k TL R B L R


   تابع بوز انیشتن

)برای فونون است و  )T  ضریب انتقال فونون نامیده می-

شود. اگر اختلاف منابع گرمایی چپ و راست کم باشد، 

 [:9شود ]زیر تعریف می رسانندگی گرمایی توسط حد
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L RT T,T T
L R 0

I d f
(T) lim T( )

T T 2 T



 

 
    

  
      )5( 

 )6(
 

)تابع گسیل فونونی به صورت  ) [ ]
r a

T Tr G GL R    می-

rباشد که  a
G G  ،تابع گرین تاخیری برای ناحیه مرکزی است

L,و  R  نشان دهنده بر هم کنش بین منابع گرمایی و ناحیه مرکزی

 است.

 بحث  -2

با یک  ˂100˃خواص ترابرد گرمایی نانو سیم سیلیکون در امتداد 

بررسی شد، که طول کل آن  3×3سلول واحد با مقطع عرضی 

nm46.3 عدد بود. نانو  150های شبیه سازی شده و تعداد کل اتم

سیم سیلیکون از 
28

Si  ساخته شده و
29

Si و
30

Si  به عنوان اتم

یم سیلیکون قرار ناخالصی تعیین گردیدند و در قسمت میانی نانو س

 گرفتند.

 . اثر ناخالصی ایزوتوپ1-2

دهد. در این بخش ( ساختار نانو سیم سیلیکون را نشان می1شکل )

29
Si  به عنوان اتم ناخالصی تعیین گردید و اثر حضور ناخالصی

 یکون مورد بررسی قرار گرفت.برخواص ترابرد گرمایی نانو سیم سیل

 

که رنگ  ساختار نانو سیم سیلیکون در حضور اتم ناخالصی -(1شکل )

 باشد.   نشان دهنده اتم ناخالصی می نارنجی

 

های فونونی در غیاب و ( بیانگر  نمودار چگالی حالت2شکل )

10ncاتم ناخالصی ) 10حضور باشد. ( می 
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c
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بدون  -(aهای فونونی نانو سیم سیلیکون )چگالی حالت -(2شکل )

0ncناخالصی )  )- (b( در حضور اتم ناخالصی )
29

Si(  )

10nc 
 ) 

اتم ناخالصی تراکم  10، در حضورکه دهدنتایج نشان می

یابد؛ که در ها در فرکانس میانی و اپتیکی افزایش میحالت

 شود.فونون می-نهایت منجر به افزایش پراکندگی فونون

( رسانندگی گرمایی و جریان گرمایی را نشان 4( و )3شکل )

 دهد.می
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( بدون a) -رسانندگی گرمایی نانو سیم سیلیکون -(3شکل )

ناخالصی )
0nc 

)- (b( در حضور ناخالصی )
29

Si(  )
10nc 

  )  
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رسانندگی گرمایی کاهش  ( در حضور ناخالصی،3وجه به شکل )با ت 

کند که این کاهش به دلیل افزایش ای پیدا میقابل ملاحظه

ز در (( نی4باشد. جریان گرمایی )شکل )فونون می-پراکندگی فونون

یابد که به دلیل افزایش پراکندگی حضور اتم ناخالصی کاهش می

 باشد.فونون می-فونون
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(a)

( بدون ناخالصی  )a) -جریان گرمایی نانو سیم سیلیکون  -(4شکل )

0nc )- (b( در حضور ناخالصی )
29

Si  )
( 10)nc 

  

 

 لصی . اثر اختلاف جرم بین اتم اصلی و اتم ناخا2-2

باشد، در این بخش ایزوتوپ هر اتم دارای چندین ایزوتوپ می

تر )سنگین
30

Si به عنوان اتم ناخالصی در نظر گرفته شد. به این  )

صورت که، اختلاف جرم اتم اصلی )
28

Si ( و اتم ناخالصی )
30

Si )

 را افزایش داده، و اثر این اختلاف جرم بر خواص گرمایی نانو سیم

 سیلیکون مورد بررسی قرار گرفت. 

( رسانندگی گرمایی و جریان گرمایی را در غیاب و 6( و )5شکل )

 دهد.اتم ناخالصی نشان می 10حضور 

(، رسانندگی گرمایی هنگامی که ناخالصی با 5با توجه به شکل ) 

تر )جرم سنگین
30

Si یابد؛ نسبت تری می( حضور دارد کاهش بیش

تر )به زمانی که جرم اتم ناخالصی سبک
29

Si  است؛ که دلیل این )

چنین هرچه تفاوت باشد، همامر وابستگی فرکانس فونون به جرم می

ها سرعت گروه تر باشد، فونونجرم اتم اصلی و ناخالصی بیش

تری تری دارند؛ بنابراین رسانندگی گرمایی کاهش بیشکم

 کند.پیدا می
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( بدون ناخالصی aرسانندگی گرمایی نانو سیم سیلیکون ) -(5شکل )

(0nc ( )b در حضور ناخالصی )
29

Si (10nc ( )c در )

حضور ناخالصی 
30

Si (10nc   ) 
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(a)

   
 -( بدون ناخالصیa)-( جریان گرمایی نانو سیم سیلیکون 6شکل )

(bدرحضور ناخالصی )
29

Si  (
10nc 

  )- (c در حضور )

ناخالصی 
30

Si 
( 10)nc  

ور ( نیز گویای آن است که، جریان گرمایی در حض6شکل )

یابد که دلیل تری میتر کاهش بیشناخالصی با جرم سنگین

فونون -بایست در افزایش پراکندگی فونوناین امر را می

 جستجو کرد.

 . نتیجه گیری  3
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های اخیر به دلیل خواص الکتریکی، نانو سیم سیلیکون در سال

ند ها مانبسیاری از زمینه، در مکانیکی و کاربردهای بالقوه آن

له بیوسنسورها توجه زیادی را به خود جذب کرده است. در این مقا

ی نانو با استفاده از روش تابع گرین غیر تعادلی خواص ترابرد گرمای

اد سیم سیلیکون مورد بررسی قرار گرفت. نتایج بدست آمده نشان د

به  نی منجرهای فونوکه، در حضور اتم ناخالصی افزایش تراکم حالت

یان فونون شده، بنابراین رسانندگی و جر -افزایش پراکندگی فونون

م چنین اثر افزایش تفاوت جرم بین اتیابد. همگرمایی کاهش می

یج نشان میزبان و اتم ناخالصی بر روی ترابرد گرما بررسی گردید، نتا

ن داد که با افزایش جرم اتم ناخالصی، رسانندگی گرمایی و جریا

 کند که علت آن وابستگی فرکانستری پیدا میی کاهش بیشگرمای

 فونون به جرم است.
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Abstract 
 

Article details 

 

Silicon nanowires have attracted the attention of many 

researchers in recent years due to their electrical and 

mechanical properties and also its potential applications in 

many fields such as biosensors. In this study, we theoretically 

investigated the phonon transport through silicon nanowires 

in the presence of isotope impurities. Heat transfer properties 

of silicon nanowires in the <100> direction were studied 

using the non-equilibrium Green’s function method and the 

impurity atoms were placed in the middle part of the 

structure. 

 The results of this research showed that, in the presence of 

isotope impurity , thermal conductivity decreases. The effect 

of impurity atom mass was also investigated and the results 

of this study also indicated that with the increase in the mass 

of the impurity atom, the thermal conductivity decreases 

more and the reason for this should be investigated in the 

dependence of the phonon frequency on the mass . 

                          

 Keyword: Silicon nanowires, Impurity, Phonon transport, 

Thermal conductivity 
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