


Motivation

- Elles nécessitent parfois des quantités énormes de temps de calcul, de   
Mémoire, et d'espace disque. 

Théorie de la Fonctionnelle de la Densité ou DFT: 

Une des méthodes les plus utilisées dans les calculs quantiques de la 
structure électronique de la matière (atomes, molécules, solides) aussi 
bien en physique de la matière condensée qu'en chimie quantique. 

+ Moins de paramètres que les modèles traditionnelles.

+ Plus de précision.

+ Capacité de traiter les nouveaux matériels et Nanostrctures.



ab initio: Configuration électronique

Quantum ESPRESSO: Codes informatiques pour les calculs de structure 
électronique, basé sur la théorie de la fonctionnelle de densité, des ondes 
planes, et de pseudopotentiels. 

Two equipotential surfaces in k-space
(E = 6.8454 eV (bleu) and E = 6.7962 eV (red)) 

lowest conduction band of silicon



L'équation de Boltzmann

Approximation linéaire :

modèle discontinu (matrix form):



Probabilité de Diffusion 

carrier concentration = 2.2x1018cm-3 (at 300K)



Paramètres thermoélectriques 



Deux facteurs déterminent les propriétés thermoélectriques : 
la température et le dopage 

Dopage +

Dopage -



Comparaison de résultat avec l’expérience

La mobilité des électrons en fonction de la concentration de porteurs de n-Si dopé à T = 
300K. Les symboles sont des résultats expérimentaux et les lignes continues montrent des 
résultats théoriques calculés. 



Comparaison 2: coefficient Seebeck 

Coefficient de Seebeck versus concentration des porteurs pour les n-Si dopé à T = 300K.



Propriétés thermoélectriques des n-Si dopé à températures différentes. (A) la mobilité d'électrons. 
(B) la conductivité électrique. (C) Coefficient de Seebeck . (D) Conductivité thermique. 

Thermoélectrique paramètres vs. température 



Thermoélectrique paramètres en fonction du dopage

Propriétés thermoélectriques des n-Si dopé à quatre températures différentes. (A) la mobilité d'électrons. (B) la 
conductivité électrique (échelle logarithmique). (C) Coefficient de Seebeck. (D) la conductivité thermique. 



Calcul de conductivité thermique des nanofils de Si-Ge



Conductivité thermique des nanofils de Si-Ge

La conductivité thermique par 
rapport à la température T de 
nanofils de SiGe. x est la
concentration de germanium et 
D est le diamètre de nanofils. 
Les lignes montrent les 
résultats de calcul, les 
symboles représentent les 
résultats expérimentaux. 

La conductivité thermique par rapport à la concentration de 
germanium pour Si-Ge alliage et des nanofils de Si-Ge avec 
différents diamètres. 

0.09,



Conductivité thermique des nanofils de Si-Ge



Conclusions

1. mis en œuvre une approche ab-initio pour calculer les coefficients 
thermoélectriques des semi-conducteurs. 

2. Les influences de la température et du dopage sur la mobilité d’électrons, 
coefficient de Seebeck et les conductivités électronique et thermique.

3. Les calcules numériques sont en accord raisonnable avec les résultats 
expérimentaux, particulièrement dans le région de haute concentration de 
porteur.

4. mis en œuvre un modèle théorique simple pour le calcul de la conductivité
thermique de nanofils à base d'alliages. 

5. Un bon accord quantitatif a été obtenu entre les données expérimentales et 
nos résultats de calcul, illustrant l'effet de la température sur la conductivité
thermique de nanifils de Si-Ge.
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