
Winter 2025, Volume 27, Nummber 4

http:metalleng.ir/
236

Theoretical investigation of structural and thermoelectric properties of Ag2SiS3 
chalcogenide compound

Maryam Azizi1 , *Hamdollah Salehi2

1- Ph.D, Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran
2- Professor, Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran

Azizi M, Salehi H. Theoretical investigation of structural and thermoelectric properties of Ag2SiS3 chalcogenide compound, 
Metallurgical Engineering, 2025: 27(4): 236-246 https://doi.org/10.22076/me.2025.2018726.1396

 https://doi.org/10.22076/me.2025.2018726.1396

Citation:

Due to the increasing interest in the thermoelectric properties of materials and finding new materials that have 
thermoelectric applications, In this work, the structural and thermoelectric properties of Ag2SiS3 compounds with monoclinic 
crystal structures have been investigated using density functional theory in the LDA approximation with the quasi-potential 
method. In the investigation of the band structure, the value of the band gap was obtained in the approximation of LDA=1.21 
eV, LDA+U=1.42 eV and HSE=2.26 eV electron volts, which is in good agreement with the work of others and has an indirect 
band gap between the Γ and E dots. The thermoelectric properties of the Ag2SiS3 compound were also investigated, and 
the value of the figure of merit ZT=1 was obtained from the measured results. It was found that the application of Hubbard 
and the HSE hybrid function did not have a significant effect on the value of the figure of merit, but it affected other compound 
properties such as thermal conductivity and electrical conductivity. The Ag2SiS3 compound is a suitable compound for 
thermoelectric applications.
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چکیده
ــا توجــه بــه علاقــه روز افــزون بــه خــواص ترموالکتریکــی مــواد و یافتــن مــواد جدیــدی کــه دارای کاربــرد ترموالکتریــک می‌باشــند در ایــن کار بــه بررســی خــواص ســاختاری  ب
و ترموالکتریک�ـی ترکی�ـب Ag2SiS3 ب�ـا س�ـاختار کریس�ـتالی مونوکلینی�ـک ب�ـا اس�ـتفاده از نظری�ـه تابع�ـی چگال�ـی در تقری�ـب lda بــا روش شــبه پتانســیل پرداختــه شــده اســت کــه در 
بررســی ســاختار نــواری مقــدار گاف نــواری در تقریــب LDA=1.21 eV, LDA+U= 1.42 eV , HSE= 2.26 eV  بــه دســت آمــد کــه دارای تطبیــق خوبــی بــا کار دیگــران اســت و 
  ZT=1 پرداختــه شــد کــه مقــدار ضریــب عملکــرد Ag2SiS3 می‌باش�ـد. همچنی�ـن ب�ـه بررس�ـی خ�ـواص ترموالکتریک�ـی ترکی�ـب E و Γ دارای گاف ن�ـواری غیر‌مس�ـتقیم بی�ـن دونقط�ـۀ
ب�ـه دس�ـت آم�ـده اس�ـت ک�ـه از نتای�ـج اندازه‌گی�ـری ش�ـده، مش�ـخص ش�ـد ک�ـه اعم�ـال هاب�ـارد و تاب�ـع هیبری�ـدی HSE تأثیــری کــه بتــوان در نظــر گرفــت را بــر مقــدار ضریــب عملکــرد 
نداش�ـته اس�ـت، ام�ـا ب�ـر دیگ�ـر خ�ـواص ترکی�ـب مانن�ـد رس�ـانندگی حرارت�ـی و رس�ـانندگی الکتریک�ـی تأثی�ـر گ�ـذار ب�ـوده و ترکی�ـب Ag2SiS3 یــک ترکیــب مناســب بــرای کاربردهــای 

ترموالکتریکــی اســت.

واژه‌های کلیدی: DFT ، کلکوژنید، رسانندگی حرارتی، رسانندگی گرمایی، ضریب سیبک، ضریب عملکرد.

دریافت: 1402/10/04     پذیرش: 1404/07/04

1. مقدمه
امــروزه اســتفاده بیــش از حــد از مشــتقات نفتــی کــه دارای 
ــی  ــث نگران ــتند، باع ــی هس ــت محیط ــرب زیس ــرات مخ اث
بســیاری در جامعــه جهانــی شــده اســت. اســتفاده از 
ســوخت‌های فســیلی و افزایــش گرمایــش جهانــی، جامعــه 
جهانــی را بــه ســمت اســتفاده از منابــع انــرژی تجدیدپذیــر 
ســوق داده اســت. در میــان منابــع تجدیدپذیــر ســلول‌های 
ــی از  ــت. یک ــا اس ــن آن‌ه ــل اعتمادتری ــک از قاب فوتوولتایی
ــه  ــرژی ب ــاف ان ــت ات ــط زیس ــده محی ــل آلوده‌کنن عوام
ــن  ــش ای ــل کاه ــوان راه‌ح ــد، می‌ت ــا می‌باش ــورت گرم ص
نــوع آلودگــی را اســتفاده بهینــه از گرمــای اتلافــی دانســت، 
ــک  ــتگاه‌های ترموالکتری ــط دس ــه توس ــورت ک ــن ص ــه ای ب
ــرژی الکتریســیته تبدیــل شــود.  ــه ان گرمــای تلــف شــده ب
ــه  ــت ک ــک اس ــر فوتوولتایی ــن دیگ ــد و نوی ــاوری جدی فن

ــد و  ــل می‌کن ــیته تبدی ــه الکتریس ــیدی را ب ــرژی خورش ان
ــط  ــر روی محی ــار مخــرب ب ــدون آث ــه ب ــث می‌شــود ک باع
زیســت، انــرژی الکتریکــی، از در دســترس‌ترین، پایدارتریــن 
ــد شــود. ــرژی یعنــی خورشــید تولی ــع ان ــن منب و ارزان‌تری

 AgSbTe2 ،Mg2Te ،Bi2Te3 ، PbTe تاکنــون ترکیبــات
بـر�ای عملکرده��ای ترموالکتریک��ی اســتفاده شــدند )1-

ــتفاده در  ــرای اس ــات ب ــن ترکیب ــای ای 4(، از محدودیت‌ه
ــمی  ــر س ــه از عناص ــت ک ــن اس ــک ای ــایل ترموالکتری وس
ــرای  ــده‌اند. ب ــکیل ش ــر تش ــی کمت ــا فراوان ــر ب ــا عناص ی
ــه  ــد ب ــک، بای ــاوری ترموالکتری ــه فن ــتر ب ــی بیش دسترس
ــراوان  ــر ف ــه از عناص ـل ترکیبـا�ت نوظه��وری ب��ود ک دنباـ
ــل  ــه دلی ــان ب ــند. محقق ــده باش ــه تشــکیل ش ــم هزین و ک
پیشــرفت‌های  در  نیمرســانا  مــواد  متمایــز  کاربردهــای 
نــوری، فوتوولتاییــک و ترموالکتریــک بــه دنبــال مــواد 
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ــردی  ــایل کارب ــا در وس ــتفاده از آن‌ه ــرای اس ــانا ب ــد نیمرس کلکوژنی
هســتند. تاکنــون فناوری‌هایــی کــه امــکان برداشــت از منابــع پراکنــده 
انــرژی را فراهــم کردنــد، فوتوولتاییــک، ترموالکتریــک و پیزوالکتریــک 

ــد.  ــب کرده‌ان ــود جل ــه خ ــادی را ب ــه زی ــه توج ــد ک بوده‌ان
ــل  ــب حداق ــه از ترکی ــتند ک ــیمیایی هس ــات ش ــا ترکیب کلکوژنید‌ه
ــل  ــی( و حداق ــروه 16 جــدول تناوب ــوژن )عناصــر گ ــون کلک ــک آنی ی
ــات  ی��ک عنص��ر الکتروش��یمیایی دیگ��ر تش��کیل ش��ده‌اند )5(. ترکیب
ــات از راه دور،  ــه ارتباط ــیعی از جمل ــای وس ـ دارای کاربرده کلکوژنیدـ
ــوری و  ــازهای ن ــیمیایی، آشکارس ــگر‌های ش ــی، حس ــگرهای یون حس
ــی  ــرد عال ــودن عملک ــل دارا ب ــه دلی ــن ب ــتند )6(، همچنی ــه هس رایان
بــرای کاربردهــای فوتوکاتالیســتی، فوتولومینســانس، مغناطیســی، 
ــیار  ــوری بس ــش ن ــی و واکن ــای توپولوژیک ــی، عایق‌ه ــک غیرخط اپتی
ــا  ــادی از کلکوژنید‌ه ــداد زی ــد )7, 8(.  تع ــرار گرفته‌ان ــه ق ــورد توج م
ــی،  ــای تک ــورت کلکوژنیده ــه به‌ص ــتند ک ــانا هس ــواد نیم‌رس ج��زء م
 .)13-9( می‌شــوند  دســته‌بندی  چهار‌تایــی  و  ســه‌تایی  دو‌تایــی، 
رســانایی در مــواد نیمرســانا می‌توانــد بــا تغییــر دمــا، وجــود ناخالصــی 
ــات الکتریکــی  ــن تنــوع در خصوصی ــد، ای ــر کن ــوری تغیی و تحریــک ن
باعــث انتخــاب ایــن مــواد بــرای بررســی در دســتگاه‌های الکترونیکــی 
به‌طــور  ابتــدا  در  ژرمانیـو�م  برپای��ۀ  نیم‌رس��انا‌های  می‌ش��ود. 
می‌شــد،  اســتفاده  دیود‌هــا  و  ترانزیســتور‌ها  بــرای  گســترده‌ای 
در حــال حاضــر از ســیلیکون در ترانزیســتور‌ها، یکســو‌کننده‌ها و 
ــان  ــز می ــه تمای ــن وج ــود. مهم‌تری ــتفاده می‌ش ــع اس ــای مجتم مدار‌ه
ــن  ــد، ای ــرژی می‌باش ــواری ان ــا، گاف ن ــزات و عایق‌ه نیم‌رس��انا‌ها، فل
ــط  ــه توس ــت ک ــوری اس ــوج ن ــول م ــزان ط ــدۀ می پارامت��ر تعیین‌کنن

ــود. ــاطع می‌ش ــا س ــذب ی ــانا ج نیم‌رس
از میــان کلکوژنیدهــای نیم‌رســانا، در ایــن پژوهــش بــه بررســی 
 VI=S,( ــی ــول شــیمیایی کل ــا فرم ــب کلکوژنیــدی Ag2SiS3 ب ترکی
Se, Te , IV=Si, Ge, Sn و I2-IV-VI3 )I=Cu, Ag ، بــه منظــور 
ترموالکتریکــی پرداختــه می‌شــود  بررســی خــواص ســاختاری و 
ــون و  ــی آنی ــا جایگزین ــیمیایی ب ــب ش ــر ترکی ــا تغیی ــه ب )14(، ک
کاتیون‌هــا، مــواد نامتقــارن بــا خــواص قابــل کنتــرل تشــکیل 
می‌شــوند، ایــن ترکیــب جــزء ترکیبــات ســهتایی کلکوژنیــدی اســت. 
 X=Si,( تا‌کنوــن ترکیب��ات کلکوژنی��دی س��ه‌تایی فراوانـ�ی ماننــد
 CuXY2 (X= Sb, Bi; Y=S, Se, Ge, Sn , Y=S, Se Cu2XY3

شــده‌اند  شــناخته   Sn2SiS4  ,  Te), Ag2SnX3 (X=S, Se, Te
)15-28(. مطالعــات روی ترکیــب Ag2SiS3 کــه بــا اســتفاده از 
نرم‌افــزار کســتپ1 و در چارچــوب نظریــۀ تابعــی چگالــی انجــام شــد، 
ــرد در  ــرای کارب ــیل ب ــب دارای پتانس ــن ترکی ــه ای ــد ک ــان میده نش
ــی  ــتی و فوتوالکتریک ــک، فوتوکاتالیس ــیدی، فوتوولتایی ــلول خورش س

.)29  ,14( می‌باشــند 
ــش  ــن پژوه ــدی در ای ــات کلکوژنی ــای ترکیب ــه کاربرده ــه ‌ب باتوج
ــد  ــب کلکوژنی ــی ترکی ــواص س��اختاری و ترموالکتریک ب��ه بررس��ی خ
Ag2SiS3 بــا اســتفاده از نظریــۀ تابعــی چگالــی در بســتۀ محاســباتی 

ــه بررســی  ــون هیچگون ــا کن ــود ت ــه می‌ش ــو2 پرداخت ــوم اسپرس کوانت
ــب انجــام نشــده اســت. ــن ترکی ــر روی خــواص ترموالکتریکــی ای ب

1	  CASTEP
2	  Quantum Espresso
3	  Density Functional Theory
4	 BoltzTrap

2. روش تحقیق
ــی  ــۀ تابع ــتفاده از نظری ــا اس ــبات ب ــی محاس ــر تمام در کار حاض
اسپرســو  کوانتــوم  محاســباتی  بســتۀ  در   )DFT( چگالــی3 
ــم  ــن ـ ش ــادلات کوه ــد، مع ــن ک ــت )30(. در ای ــده اس ــام ش انج
خودســازگار بــا اســتفاده از روش امــواج تخــت )بهبودیافتــه( بــرای 
ــور  ــوند. به‌منظ ــل می‌ش ــت، ح ــرون ظرفی ــوج الکت ــع م ــط تواب بس
تقریــب  از   )XC( همبســتگی   - تبادلــی  تابعــی  درنظرگرفتــن 
ــتفاده  ــته اس ــار پایس ــیل ب ــی )LDA( و شبه‌پتانس ــی موضع چگال
ــه  ــد ک ــی می‌باش ــم غیرتجرب ــک فرمالیس ــی LDA ی ــود. تابع می‌ش
به‌خوبــی حل‌کننــده طیــف وســیعی از ســامانه‌های بســذرهایی 
اســت. از آن جــا کــه ویژگی‌هــای مــواد بــه شــدت بــه خصوصیــات 
ــی  ــاوت اندک ــه تف ــوری ک ــه ط ــت، ب ــته اس ــا وابس ــی آن‌ه الکترون
ــی در  ــرات بزرگ ــاد تغیی ــث ایج ــواد باع ــی م ــاختار الکترون در س
ــۀ  ــرای مطالع ــن کار ب ــن در ای ــردد، بنابرای ــا می‌گ ــن ویژگی‌ه ای
خــواص فیزیکــی ترکیــب Ag2SiS3 از تقریــب LDA+U ،LDA و 
ــرای محاســبه ســاختار  ــع هیبریــدی HSE اسـت�فاده می‌ش��ود. ب تاب
ــه  ــاط K ک ــی از نق ــبکه متراکم ــه ش ــا ب ــی حالت‌ه ــواری و چگال ن
ــاز  ــد، نی ــده باش ــع ش ــن توزی ــۀ بریلوئ ــت در منطق ــور یکنواخ بط
ــدی  ــتفاده از مش‌بن ــا اس ــک ب ــن بال ــۀ بریلوئ ــام منطق ــت. ادغ اس
ــن  ــالا در اولی ــارن ب ــا تق ــه K ب ــا 6×6×6 نقط ــک ب مونخوســت ـ پ
 ، )Z-Γ-Y-A-B-D-Ε-C( ــارن ــر تق ــیر پ ــا مس ــن ب ــۀ بریلوئ منطق
ــت.  ــده اس ــاب ش ــواری انتخ ــاختاری ن ــبات س ــام محاس ــرای انج ب
ــع  ــع تاب ــرژی قط ــی، ان ــی کاف ــت‌های همگرای ــام تس ــس از انج پ
ــوج تخــت انتخــاب شــد.  ــع م ــرای حــل بســط تاب مــوج Ry 55، ب
بــرای اینکــه در ترکیــب Ag2SiS3 بــه حداقــل انــرژی کــه انــرژی 
ــق  ــردن دقی ــش ک ــه واهل ــم، ب ــد، دســت بیابی ــه می‌باش ــت پای حال
ــه  ــر ازRy/a.u  3-10پرداخت ــا نیروهــای کمت موقعیت‌هــای اتمــی ت
ش�ـد. از پیکربندی‌ه�ـای اتم�ـی ب�ـرای تولی�ـد شبه‌پتانس�ـیل ب�ـار پایس�ـته 
 1s2/2s2:  Si  ;   Ag: 1s2/2s2 2p6/3s2 3p6 3d10/4s2 4p6 4d10/5s1(
ــن  ــده اســت، ای ــتفاده ش S: 1s2/2s2 2p6/3s2 3p4  ; 2p6/3s2 3p2( اس

ــی  ــروه فضای ــا گ ــک ب ــتالی مونوکلینی ــاختار کریس ــب دارای س ترکی
P21/C بــا ثابــت شــبکه a≠b≠c و β≠۹۰º می‌باشــد، کــه پــس از انجــام 
بهینه‌ســازی‌ها مقادیــر ثابــت شــبکه در جــدول )1( آورده شــد. شــکل 

)1( نشــان دهنــدۀ ســلول واحــد ترکیــب Ag2SiS3 اســت. 
خــواص  کــردن  پیــدا  بــرای  بهینه‌ســازی‌ها  انجــام  از  پــس 
ــه و  ــرای مطالع ــد. ب ــتفاده ش ــرپ4 اس ــد بولتزت ــی از ک ترموالکتریک
ــه یــک مــدل میکروســکوپی  ــرد الکترونــی ب بررســی ویژگی‌هــای تراب
از فراینــد ترابــرد مــورد نیــاز اســت، از نظریــۀ ترابــرد بولتزمــن 
ــای  ــا اســتفاده از کمیت‌ه ــدل میکروســکوپی ب ــک م ــرای توســعۀ ی ب
ــود )32(. از  ــتفاده می‌ش ــانندگی اس ــب رس ــل ضری ــکوپی مث ماکروس
ــل  کـد� بولتزت��رپ بـر�ای محاس��بۀ ویژگی‌ه��ای ترموالکتریـک� از قبی
رســانندگی الکتریکــی، رســانندگی گرمایــی و ضریب ســیبک اســتفاده 
ــا  ــن ب ــیک بولتزم ــه کلاس ــۀ نیم ــۀ نظری ــر پای ــد ب ــن ک ــود. ای می‌ش
ــرد  ــب تراب ــور ضرای ــت )33(، تانس ــت اس ــش ثاب ــان واهل ــب زم تقری
رســانندگی الکتریکــی، ضریــب ســیبک و رســانندگی گرمایــی ناشــی از 
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ــر به‌دســت می‌آینــد )34(: ــط زی ــه ترتیــب از رواب ســهم الکترون‌هــا ب

 

 

 
 

0 ( , , )1( , ) ( ) .f T
T d 

 
    


 = −       

 
 

0 ( , , )1( , ) ( )( )
( , )

f T
S T d

eT T 


 
     

  
 = − −     

 
 

2 0
, 2

( , , )1( , ) ( )( )el
f T

T d
e T 

 
      


 = − −      

  
 

 

 
 

( )/

( )
1KT

g dn
e  

 
−=

+  
 
 

2/32 2
*

2

8
33

bk
S m T

neh
  =  

   
 
 

,

,2

,

( )1( ) ( , ) ( , ) .
i k

i k

i k
e v i k v i k

N  

  
  


−

= 


                      )1(

 

 

 
 

0 ( , , )1( , ) ( ) .f T
T d 

 
    


 = −       

 
 

0 ( , , )1( , ) ( )( )
( , )

f T
S T d

eT T 


 
     

  
 = − −     

 
 

2 0
, 2

( , , )1( , ) ( )( )el
f T

T d
e T 

 
      


 = − −      

  
 

 

 
 

( )/

( )
1KT

g dn
e  

 
−=

+  
 
 

2/32 2
*

2

8
33

bk
S m T

neh
  =  

   
 
 

,

,2

,

( )1( ) ( , ) ( , ) .
i k

i k

i k
e v i k v i k

N  

  
  


−

= 


     )2(

 

 

 
 

0 ( , , )1( , ) ( ) .f T
T d 

 
    


 = −       

 
 

0 ( , , )1( , ) ( )( )
( , )

f T
S T d

eT T 


 
     

  
 = − −     

 
 

2 0
, 2

( , , )1( , ) ( )( )el
f T

T d
e T 

 
      


 = − −      

  
 

 

 
 

( )/

( )
1KT

g dn
e  

 
−=

+  
 
 

2/32 2
*

2

8
33

bk
S m T

neh
  =  

   
 
 

,

,2

,

( )1( ) ( , ) ( , ) .
i k

i k

i k
e v i k v i k

N  

  
  


−

= 


)3(

 

 

 
 

0 ( , , )1( , ) ( ) .f T
T d 

 
    


 = −       

 
 

0 ( , , )1( , ) ( )( )
( , )

f T
S T d

eT T 


 
     

  
 = − −     

 
 

2 0
, 2

( , , )1( , ) ( )( )el
f T

T d
e T 

 
      


 = − −      

  
 

 

 
 

( )/

( )
1KT

g dn
e  

 
−=

+  
 
 

2/32 2
*

2

8
33

bk
S m T

neh
  =  

   
 
 

,

,2

,

( )1( ) ( , ) ( , ) .
i k

i k

i k
e v i k v i k

N  

  
  


−

= 
                )4(

ــلول  ــم س ــرون، Ω حج ــار الکت ــور، e ب ــای تانس ــه α و β اندیس‌ه ک
یــک مولفــه ســرعت گــروه می‌باشــد. ( , )v i kα



واحــد، τ زمــان واهلــش و

3. نتایج و بحث

ساختار نواری

ســاختار نــواری نقــش بســیار مهمــی در درک خــواص فیزیکــی مــواد 
ــری  ــار، تحرک‌پذی ــی ب ــع چگال ــذب، توزی ــف ج ــن طی ــد تخمی مانن
ــواد و کاربردهــای فوتوولتاییــک آن دارد )35(.  ــره در م ــرون و حف الکت
ــانا  ــق و نیمرس ــز، عای ــز، نیم‌فل ــد فل ــواد مانن ــدی م ــی طبقه‌بن توانای
ــی اســت. ســاختار  ــوار الکترون ــا، مســتلزم درک ســاختار ن ــودن آن‌ه ب
ــواری  ــواری، توصیف‌کننــده بازه‌هــای انــرژی نوارهــای مجــاز و گاف ن ن
ــا رســم ویــژه مقادیــر الکترون‌هــا برحســب بردارهــای مــوج  اســت و ب
ــه دســت  ــرژی ب ــای ان ــه،) εn(k نواره ــن کاهش‌یافت ــۀ بریلوئ در منطق
می‌آینــد. بــرای محاســبة ســاختار نــواری ترکیــب موردنظــر در حالــت 
ــته،  ــار پایس ــیل ب ــتفاده از شبه‌پتانس ــا اس ــب LDA ب ــه از تقری انبوه
ــده  ــتفاده ش ــارد  LDA+U اس ــال ‌هاب �ـدی HSE و اعم �ـع هیبری تاب
ــه، در  ــن کاهش‌یافت ــۀ بریلوئ ــژه در منطق ــدی وی ــک مش‌بن ــت. ی اس
ــن  ــۀ اول بریلوئ �ـارن )Z-Γ-Y-A-B-D-Ε-C ( در منطق �ـر تق �ـیر پ مس
 Ag2SiS3 ـختار ن��واری ترکیــب ـ کار ساـ انتخ��اب ش�ـده اسـت�. در اینـ
 Γ در فــاز مونوکلینیــک مــورد بررســی قــرار گرفــت کــه بیــن دو نقطــۀ

زمستان 1403 . دوره 27. شمـاره 4مریم عزیزی و همکار: 236-246

 

 
 

  

HSE و LDA، LDA+U در تقریب Ag2SiS3 جدول1: مقادیر بهینه‌سازی‌شده ترکیب

 

 

ههای شبکپارامتر HSE LDA+U LDA (31, 14) کار دیگران  
671/6 515/6 552/6 577/6 ( )a A 

 درصد خطا 41/1 79/1 33/2 _ 
6567/6 362/6 5495/6 5263/6 ( )b A  

 درصد خطا 959/1 61/1 42/4 _ 
1748/13 16578/13 1786/13 2624/13 ( )c A 

 درصد خطا 665/0 02/0 902/0 _ 
658/118 6809/118 10404/118 6809/118  

 درصد خطا 0192/0 467/0 0192/0 _ 
 
  

 

.Ag2SiS3 شکل1: سلول واحد ترکیب
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ــت در  ــوار ظرفی ــر ن ــه حداکث ــوده ک ــواری ب و نقطــۀ Ε دارای گاف ن
ــوار رســانش در نقطــۀ Γ اســت. و بنابرایــن در  نقطــۀ Ε و حداقــل ن
هــر 3 روش اســتفاده شــده دارای گاف نــواری غیرمســتقیم در نقطــۀ 
 ،LDA می‌باشــد کــه ســاختار کلــی نوارهــای انــرژی در Ε.-Γ
ــا  ــواری ب ــدار گاف ن ــط در مق ــوده فق ــان ب LDA+U و HSE یکس
ــا پژوهش‌هــای پیشــین مطابقــت دارنــد  هــم اختــاف داشــته کــه ب
ــزان  ــود می ــاهده می‌ش ــکل )2( مش ــه از ش ــور ک )14, 36(. همانط
ــیل  ــتفاده از روش شبه‌پتانس ــا اس ــب LDA+U ب ــاف در تقری اخت
نســبت بــه کار دیگــران کمتــر اســت و بیشــترین مقــدار گاف نــواری 
ــران  ــا کار دیگ ــه ب ــد ک ــدی HSE می‌باش ــع هیبری ــه تاب ــوط ب مرب
همخوانــی دارد )14, 36(. در ج��دول )2( مقادیــر گاف نــواری بــرای 
 LDA , LDA+U , HSE ایــن ترکیــب در تقریب‌هــای مختلــف

آورده شــده اســت.
ویژگی‌های ترموالکتریکی

ــن  ــواد، در ای ــک م ــواص ترموالکتری ــراوان خ ــت ف ــه اهمی ــه ب ــا توج ب
بخــش بــه بررســی خــواص ترموالکتریکــی ترکیــب Ag2SiS3 پرداختــه 
می‌شــود کــه شــامل ضریــب ســیبک، رســانندگی الکتریکــی در زمــان 
ــی در زمــان واهلــش، ضریــب شایســتگی  واهلــش5، رســانندگی حرارت
و عامــل تــوانPF 6 اســت. اثــرات ترموالکتریــک در اکثــر مــواد رســانا 
 ،)ZT(7ــب عملکــرد ـار ضری �ـه مقدـ ـ بـا� توج��ه ب مشـا�هده می‌ش��ود اماـ

5	  Relaxation time
6	  Power Factor
7	  Figure of merit

ــه شــوند.  ــک در نظــر گرفت ــاده ترموالکتری ــوان م ــد بعن آن‌هــا می‌توانن
مقــدار ضریــب عملکــرد )بهــره( بــرای اینکــه یــک مــاده ترموالکتریــک 
باشــد بایــد بزرگتــر از ZT( 0/5 < 0/5 ( باشــد. مــواد ترموالکتریــک را 
�ـد  �ـته‌بندی می‌کنن �ـاد دس �ـط و زی �ـم، متوس �ـی ک �ـروه دمای �ـه گ �ـه س ب
کــه مــواد بــا دمــای پاییــن تــا 450 کلویــن، مــواد بــا دمــای متوســط 
ــای 1300  ــا دم ــالا ت ــای ب ــا دم ــواد ب ــن و م ــا 850 کلوی ــن 450 ت بی
کلویــن هســتند. ایــن مطالعــه بــر روی مــواد ترموالکتریــک بــا دمــای 
پاییــن و متوســط بــرای تولیــد انــرژی پــاک بــادوام و پایــدار متمرکــز 
ــواد  ــک در م ــواص ترموالکتری ــر خ ــر ب ــل موث ــد )37(.  عوام می‌باش
مقــدار گاف نــواری، میــزان هدایــت حرارتــی مــواد، جفت‌شــدگی 
الکتــرون ـ حفــره، جفتشــدگی الکتــرون ـ فونــون، وجــود ناخالصــی و 

ــد )38(. ــواد  می‌باش نق��ص در م
خــواص انتقالــی الکترونــی براســاس ســاختار نــواری بــوده و از نظریــۀ 
انتقالــی نیمه‌کلاســیک بولتزمــن و نظریــۀ نــواری جامــد صلــب 
ــال شــده‌اند و محاســبه  ــرپ اعم ــد بولتزت ــه در ک ــد ک اســتفاده می‌کن
رســانندگی  نــرخ  دارای  ترموالکتریــک  مــواد  بهتریــن  می‌شــوند. 
ــب  ــه موج ــند ک ــزرگ می‌باش ــی ب ــانندگی حرارت ــه رس ــی ب الکتریک
افزایــش بــازده دســتگاه می‌شــود. ترکیبــات ترموالکتریــک بــرای 
ــرا  ــد، زی ــیار مهم‌ان ــر بس ــرژی تجدید‌پذی ــتگاه‌های ان ــرد در دس کارب
ــرژی  ــد و مصــرف ان ــی در بســیاری از دســتگاه‌های تولی ــرژی گرمای ان

ــی‌رود.  ــت م از دس
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 دیگران   کار درصد خطا 
 تقریب گاف نواری  ( 36,  31,  14)

78/14 42/1 12/1 LDA 
0 42/1 42/1 LDA+U 
7 55/2 37/2 HSE 

 
 

HSE و LDA، LDA+Uدر تقریب Ag2SiS3 جدول2: مقادیر گاف نواری ترکیب

.HSE و LDA، LDA+U در تقریب Ag2SiS3 شکل2: ساختار نواری ترکیب
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اساســی‌ترین پارامتــر بــرای درک پاســخ یــک مــاده بــه شــیب دمــای 
)S=ΔV/ΔT( می‌باشــد، ضریــب  اعمــال شــده، ضریــب ســیبک 
ســیبک بــرای الکترون‌هــا دارای علامــت منفــی و بــرای حفره‌هــا 
دارای علامــت مثبــت اســت. در شــکل )3( ضریــب ســیبک برحســب 
دماهــای مختلــف )300 تــا 800 درجــه کلویــن( رســم شــده و انــرژی 
ــطح  ــر س ــیبک زی ــب س ــت. ضری ــده اس ــق ش ــر منطب ــر صف ــی ب فرم
فرمــی مربــوط بــه حامل‌هــای بــار حفــره و مقــدار آن مثبــت و ضریــب 
ــرون و  ــار الکت ــای ب ــه حامل‌ه ــوط ب ــی مرب ــالای ســطح فرم ســیبک ب
مقــدار آن منفــی می‌باشــد. همانطــور کــه شــکل )3( نشــان می‌دهــد 
ــش  ــا افزای ــره، ب ــرون و حف ــار الکت ــل ب ــرای دو حام ــب ســیبک ب ضری
ــای  ــیبک در دم ــب س ــدار ضری ــترین مق ــد. بیش ــش می‌یاب ــا کاه دم
اتــاق )300K( بــرای تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع هیبریــدی 
HSE بــه ترتیــب برابــر بــا )µV/K( ،76/2053 )µV/K( 97/2409 و

ــار  ــه حامــل ب ــوط ب µV/K) 7993/2520( مشــاهده می‌شــود کــه مرب
حفــره و بــرای حامــل بــار الکتــرون در دمــای اتــاق بــرای تقریب‌هــای 
 )µV/K( بــه ترتیــب برابــر HSE و تابــع هیبریــدی LDA+U ،LDA
.-83/2391.)µV/K( و   -401/2264  )µV/K(  ،  -1595/1907

ــرای  ــیبک ب ــب س ــزان ضری ــری می ــر 3 اندازه‌گی ــه در ه ــد، ک می‌باش
حامــل بــار الکتــرون از حفــره، کم‌تــر و مقــدار ضریــب ســیبک در تابــع 
ــوان  ــه می‌ت ــت، ک ــتر اس ــدی HSE از LDA و LDA+U بیش هیبری

گفــت بــه دلیـل� کاه��ش چگالــی حامــل بــار در HSE بــه دلیــل گاف 
ــر  ــواری بزرگت ــر چــه گاف ن ــع ه ــه در واق ــر می‌باشــد ک ــواری بزرگت ن
ــی  ــطح فرم ــی س ــی )g)ε در نزدیک ــای الکترون ــی حالت‌ه ــد چگال باش
ــار n طبــق  ــه کاهشــ چگالــی حام��ل ب کاه��ش می‌یاب��د کــه منج��ر ب

ــود: ــر می‌ش ــۀ زی رابط
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ــۀ  ــل رابط ــه دلی ــانا ب ــواد نیم‌رس ــار در م ــل ب ــی حام ــش چگال کاه
ــا ضریــب ســیبک دارد باعــث افزایــش ضریــب ســیبک  عکســی کــه ب
بــا افزایــش گاف نــواری می‌شــود، همچنیــن از شــکل )3( بــرای ســایر 

دماهــا نیــز چنیــن نتیجــه‌ای مشــهود اســت کــه طبــق رابطــۀ
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کــه*m جــرم موثــر، kB ثابــت بولتزمــن ، T دمــا و n چگالــی حامل‌هــا 
ــا T و رابطــۀ معکــوس  می‌باشــند، ضریــب ســیبک ارتبــاط مســتقیم ب
ــا  ــش دم ــا افزای ــا ب ــی حامل‌ه ــه چگال ــا دارد ک ــی حامل‌ه ــا چگال ب
افزایــش می‌یابــد. پــس افزایــش چگالــی حامل‌هــا تاثیــر بیشــتری بــر 

کاهــش ضریــب ســیبک نســبت بــه افزایــش دمــا دارد. 

زمستان 1403 . دوره 27. شمـاره 4 مریم عزیزی و همکار: 236-246

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

شکل3: نمودار ضریب سیبک در دمای  800-300 کلوین.
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بررسی نظری خواص ساختاری و ترموالکتریکی ترکیب کلکوژنیدی Ag2SiS3زمستان 1403 . دوره 27. شمـاره 4

کمیت‌هــای مهــم دیگــر کــه در ایــن مطالعــه بررســی می‌شــود 
رســانندگی حرارتــی و رســانندگی الکتریکــی اســت. رســانندگی 
ــی نشــان می‌دهــد،  ــاده را در رســانش گرمای ــک م ــی ی ــی توانای حرارت
ــای  ــود. در دماه ــن می‌ش ــار تعیی ــای ب ــا و حامل‌ه ــط فونون‌ه و توس
ــه  ــوند ک ــه می‌ش ــا برانگیخت ــی از الکترون‌ه ــداد کم ــن تع ــیار پایی بس
ــن  ــود، بنابرای ــم می‌ش ــی ک ــی الکترون ــانندگی گرمای ــه رس ــر ب منج
ــبکه  ــهم ش ــامل س ــط ش ــی فق ــانندگی گرمای ــه رس ــت ک ــن اس ممک
ــش  ــبکه نق ــات ش ــی از ارتعاش ــون ناش ــه فون ــی ک ــن معن ــد، به‌ای باش
عمــده را در رســانندگی گرمایــی ایفــا می‌کنــد. بــا افزایــش دمــا تعــداد 
الکترون‌هــای برانگیختــه بیشــتر میشــود و منجــر بــه رســانندگی 

ــود. ــی می‌ش ــی الکترون گرمای
ــا اســت،  ــا و حفره‌ه رســانندگی الکتریکــی ناشــی از حضــور الکترون‌ه
ــه  ــق ب ــی متعل ــانندگی الکتریک ــده در رس ــهم عم ــزات س ــه در فل ک
ــرون و  ــار الکت ــل ب ــر دو حام ــاناها ه ــا در نیم‌رس ــوده، ام ــا ب الکترون‌ه
حفــره در رســانندگی الکتریکــی ســهم دارنــد. در محاســبات ترابــردی 
بولتزمــن، در تقریــب زمــان واهلــش رســانندگی حرارتــی و رســانندگی 

الکتریکــی وابســته بــه زمــان واهلــش هســتند، امــا ضریــب ســیبک بــه 
زمــان واهلــش وابســتگی نــدارد.

ــش  ــان واهل ــد زم ــی در واح ــانندگی حرارت ــودار رس ــکل )4( نم  ش
برحســب انــرژی پتانســیل شــیمیایی بــرای ترکیــب Ag2SiS3 را 
 kel=LσT ــه ــط معادل ــی توس ــانندگی گرمای ــه رس ــد ک ــان می‌ده نش
ــوع  ــن موض ــدۀ ای ــان کنن ــه بی ــود ک ــان می‌ش ــس( بی ــت لورنت )L ثاب
ــانندگی  ــا رس ــا ب ــی از الکترون‌ه ــی ناش ــانندگی گرمای ــه رس ــت ک اس
ــخص  ــکل )4( مش ــه از ش ــور ک ــد. همانط ــب می‌باش ــی متناس الکتریک
ــد و در  ــش می‌یاب ــا افزای ــش دم ــا افزای ــی ب ــانندگی حرارت ــت رس اس
ــز و  ــی ناچی ــانندگی حرارت ــا در رس ــهم الکترون‌ه ــن س ــای پایی دماه
بیشــترین ســهم مربــوط بــه ارتعاشــات شــبکه می‌باشــد و بــا افزایــش 
ــوط  ــده مرب ــهم عم ــود، و س ــم می‌ش ــبکه ک ــات ش ــهم ارتعاش ــا س دم
ــش  ــا افزای ــی‌رود ب ــار م ــه انتظ ــور ک ــد. همانط ــا می‌باش ــه الکترون‌ه ب
دمــا تــا دمــای 800 کلویــن نیــز رســانندگی حرارتــی بیشــتر می‌شــود 
ــب  ــش را در تقری ــان واهل ــی در زم ــانندگی حرارت ــکل)4( رس ــه ش ک
HSE نشــان می‌دهــد کــه  تابــع هیبریــدی  و   LDA+U ،LDA

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  
شکل4: نمودار رسانندگی حرارتی در واحد زمان واهلش در بازۀ دمایی 800-300 کلوین.
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ــش در  ــان واهل ــب زم ــی برحس ــانندگی حرارت ــدار رس ــترین مق بیش
 W/Kms 1014 ( ــره‌ ــار حف ــای ب ــرای حامل‌ه ــن ب ــای 800 کلوی دم
W/Kms 1014 ( ،75/9 ) ( 4256/9 و ) W/Kms 1014 ( 6556/5 بــه 
ــدی HSE و در  ــع هیبری ــب LDA+U ،LDA و تاب ــب در تقری ترتی
 W/Kms 1014 ( ،24/130 ) W/Kms 1014 ( حامل‌هــای بــار الکتــرون‌
ــب  ــرای تقری ــب ب ــه ترتی ( 3348/13 و ) W/Kms 1014 ( 5415/8 ب
ــودار  ــه در نم ــدی HSE می‌باشــد، ک ــع هیبری LDA+U ،LDA و تاب
ــی  ــانندگی گرمای ــم رس ــا ه ــش دم ــا افزای ــه ب ــردد ک ــخص می‌گ مش
ــان  ــرون همزم ــای الکت ــم حامل‌ه ــره و ه ــای حف ــه حامل‌ه ــوط ب مرب
ــدار  ــه مق ــر چ ــه ه ــن مشــاهده می‌شــود ک ــد. همچنی ــش می‌یاب افزای
گاف نــواری بزرگتــر باشــد مقــدار رســانندگی حرارتــی کمتــر می‌باشــد 
ــع  ــب LDA+U ،LDA و تاب ــن تقری ــه بی ــکل )4( مقایس ــه در ش ک
هیبریــدی HSE در دمــای اتــاق آورده شــد و نشــان می‌دهــد کــه هــر 
ــود  ــر می‌ش ــانندگی کمت ــزان رس ــد می ــر باش ــواری بزرگت ــه گاف ن چ
زیــرا بــرای انتقــال الکتــرون از نــوار ظرفیــت بــه نــوار رســانش نیــاز بــه 
ــش  ــث کاه ــر باع ــواری بزرگ‌ت ــه گاف ن ــد ک ــتری می‌باش ــرژی بیش ان

ــود. ــال می‌ش ــن انتق ــزان ای می
ــش  ــان واهل ــد زم ــی در واح ــانندگی الکتریک ــودار رس ــکل)5( نم  در ش

برحســب انــرژی پتانســیل شــیمیایی در دماهــای 800-300 کلویــن آورده 
شــد، همانطــور کــه از شــکل )5( مشــخص میشــود تغییــرات رســانندگی 
الکتریکــی نســبت بــه دمــا کمتــر می‌باشــد کــه می‌تــوان ایــن تغییــرات 
انــدک را از رابطــۀ کلاســیکی σ=nµe نشــان داد کــه مشــخص‌کنندۀ ایــن 
اســت کــه رســانندگی الکتریکــی به‌طــور مســتقیم بــا چگالــی حامل‌هــا 
ــی  ــا چگال ــش دم ــا افزای ــتقیمی دارد، ب ــۀ مس ــری µ رابط و تحرک‌پذی
ــر یکدیگــر را  ــد کــه اث حامل‌هــا افزایــش و تحرک‌پذیــری کاهــش می‌یاب
تحت‌تأثیــر دمــا از بیــن می‌برنــد. از شــکل )5( مشــخص شــد هرجــا کــه 
میــزان حامل‌هــای بــار بیشــتر باشــد رســانندگی الکتریکــی نیــز بیشــتر و 
ــه الکترون‌هــا از حفره‌هــا بیشــتر اســت  ــوط ب رســانندگی الکتریکــی مرب
کــه نشــان‌دهندة غلظــت حامــل بــار بیشــتر در نــوار رســانش نســبت بــه 
 LDA+U نــوار ظرفیــت می‌باشــد. بیشــینه رســانندگی الکتریکــی بــرای
ــرای  ــع هیبریــدی HSE می‌باشــد. آســتانه رســانندگی الکتریکــی ب و تاب
حفــره در انــرژی 0/15- الکتــرون ولــت، 0/38- الکتــرون ولــت و 0/203- 
الکتــرون ولــت بــه ترتیــب در تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع هیبریدی 
HSE می‌باشــد و بــرای جامــل بــار الکتــرون در انــرژی 0/9185 الکتــرون 
ولــت، 0/9533 الکتــرون ولــت و 1/21 الکترونولــت به‌ترتیــب مربــوط بــه 

ــد.  ــدی HSE می‌باش ــع هیبری ــب LDA+U ،LDA و تاب تقری

زمستان 1403 . دوره 27. شمـاره 4 مریم عزیزی و همکار: 236-246

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

شکل5: نمودار رسانندگی الکتریکی در واحد زمان واهلش در بازۀ دمایی 800-300 کلوین.
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ــرد،  ــب عملک ــوان و ضری ــل ت ــی، عام ــواص ترموالکتریک ــی خ در بررس
ــا رابطــۀ  ــرای بررســی هســتند. عامــل تــوان ب پارامترهــای مهم‌تــری ب
PF=σS2 بیــان می‌شــود، کــه بــا ضریــب ســیبک و رســانندگی 

الکتریک��ی رابطــۀ مس��تقیم دارد. ماــده‌ای دارای ارزش بــرای کاربردهــای 
ــا افزایــش دمــا PF نیــز افزایــش یابــد کــه  ترموالکتریــک اســت کــه ب
از شــکل )6( .بــرای دماهــای مختلــف دیــده می‌شــود کــه در ترکیــب 
ــاهده  ــد و مش ــش می‌یاب ــدار PF افزای ــا مق ــش دم ــا افزای Ag2SiS3 ب

ــار  ــل ب ــره‌ بیشــتر از حام ــار حف ــل ب ــدار PF در حام ــه مق می‌شــود ک
الکترون‌هاســت کــه ایــن رونــد بــرای تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع 
هیبریــدی HSE یکــی بــوده کــه به‌دلیــل بیشــتر بــودن مقــدار ضریــب 
 PF ــدار ــواری مق ــدودۀ‌ گاف ن ــد. در مح ــا می‌باش ــیبک در حفره‌ه س
ــن  ــودن رســانندگی الکتریکــی در ای ــر ب ــل صف ــه به‌دلی ــوده ک ــر ب صف
محــدودۀ انــرژی اســت و بــا افزایــش دمــا ایــن مقــدار کم‌تــر می‌شــود 
ــدار  ــدار رســانندگی الکتریکــی و کاهــش مق ــش مق ــل افزای ــه به‌دلی ک
ضریــب ســیبک بــا دمــا می‌باشــد کــه نقــش بیشــتر را ضریــب ســیبک 

دارد. 
ــر دارد  ــی تأثی ــرد ترموالکتریک ــه در عملک ــری ک ــم دیگ ــر مه پارامت
ضری�ـب عملک�ـرد )ZT( اســت کــه دارای رابطــۀ ZT=S2σT/κ و یــک 

ــۀ  ــی رابط ــانندگی گرمای ــا رس ــه ب ــد ک ــد می‌باش ــدون بع ــت ب کمی
 ZT )7( ــکل ــتقیم دارد. در ش ــۀ مس ــوان رابط ــل ت ــا عام ــس و ب عک
ــه  ــکل )7-د( مقایس ــود و ش ــان داده می‌ش ــف نش ــای مختل در دماه
ــکل  ــه از ش ــه ک ــد. همانگون ــاق می‌باش ــای ات ــه روش در دم ــن س ای
)7-د( مشــخص اســت ZT در هــر 3 روش مقــدار یکســانی را می‌دهــد 
کــه از اندازه‌گیری‌هــای قبلــی مشــخص گردیــد کــه نســبت تغییــرات 
رســانندگی حرارتــی، رســانندگی الکتریکــی و مقــدار ضریــب ســیبک 
بــه یــک میــزان تغییــر کــرده کــه ایــن باعــث شــده مقــدار ZT ثابــت 
بمانــد کــه بیشــترین مقــدارZT  را در دمــای 300 کلویــن دارد و مقــدار 
آن در دمــای اتــاق بــه ترتیــب بــرای تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع 
ــوط  ــه مرب ــا 1/0038، 1/0036 و 1/0115 ک ــر ب ــدی HSE براب هیبری
ــار حفــره می‌باشــند. مــواد دارای ZT واحــد، ویژگی‌هــای  بــه حامــل ب
ــت  ــوان گف ــد و می‌ت ــان می‌دهن ــود نش ــی از خ ــی خوب ترموالکتریک
ــی می‌باشــد  کــه ترکیــب Ag2SiS3 دارای ویژگــی ترموالکتریکــی خوب
ــز 0/9978، 0/995 و  ــرون نی ــرای الکت ــاق ب ــای ات ــدار ZT در دم و مق
1/0042 بــه ترتیــب بــرای تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع هیبریــدی 
ــه  ــره ب ــار حف ــل ب ــودن ZT در حام ــر ب ــه بزرگت ــد ک HSE می‌باش

ــن ترکیــب اســت.  ــودن ای ــوع p-type( p( ب معنــی ن

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

شکل6: نمودار عامل توان در واحد زمان واهلش PF در دمای 800-300 کلوین.
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4. نتیجه‌گیری
ــی  ــواری و خــواص ترموالکتریک ــه بررســی ســاختار ن ــه ب ــن مقال در ای
ــی و تقریــب  ــه تابعــی چگال ــا اســتفاده از نظری ترکیــب Ag2SiS3 را ب
LDA+U ،LDA و HSE پرداختــه شــد. مقــدار گاف نــواری در 
ــا 1/2 الکتــرون  ــر ب ــه ترتیــب براب تقریــب LDA+U ،LDA و HSE ب
ولــت ، 1/42 الکتــرون ولــت و 2/37 الکتــرون ولــت بــه دســت آمــد کــه 
ــا گاف انــرژی غیرمســتقیم در نقطــۀ Ε.-Γ می‌باشــد.  یــک نیم‌رســانا ب
ــد  ــب مانن ــن ترکی ــی ای ــواص ترموالکتریک ــی خ ــه بررس ــن ب همچنی
ضریــب ســیبک ، عامــل تــوان PF، ضریــب عملکــرد ZT، رســانندگی 
ــازۀ  حرارتــی و رســانندگی الکتریکــی پرداختــه شــد و تأثیــر دمــا در ب
ــا  ــه مشــخص شــد ب ــن بررســی شــد ک ــن 800-300 کلوی ــی بی دمای
ــز  ــانندگی نی ــی و رس ــاننذگی الکتریک ــوان، رس ــل ت ــا عام ــش دم افزای
ــش  ــرد کاه ــب عملک ــیبک و ضری ــب س ــا ضری ــد ام ــش می‌یاب افزای
می‌یابــد. مقــدار ZT کــه مهمتریــن پارامتــر بــرای نشــان دادن خاصیــت 
ــه  ــن( ب ــاق ) 300 کلوی ــای ات ــاده اســت در دم ــک م ترموالکتریکــی ی
ترتیــب بــرای تقریــب LDA+U ،LDA و تابــع هیبریــدی HSE برابــر 
ــدۀ  ــان دهن ــه نش ــد ک ــت آم ــه دس ــا 1/0038، 1/0036 و 1/0115 ب ب
ایــن اســت کــه ترکیــب Ag2SiS3 دارای کاربــرد خــوب ترموالکتریکــی 

است.
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شکل7: نمودار ضریب عملکرد ZT در دمای 800-300 کلوین.
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