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Fortran o) i 58 Al 45 Jleatinly Ly 5 Ly <Ly lesd o 3300 2 S

PROGRAM ZT
C programme pour calculer zt 1y, 1, et ],
C
IMPLICIT NONE
REAL*Z tr,e, oneoverkt, fd,ly,1;,1,,zt,x.h
INTEGER 1in
fd(e,x)=x / (exp(x*e / 2)+exp(-x*e / 2))**
WRITE(*,*)
READ(*,*)oneoverkt
OPEN(2 , FILE= )
READ(Z ,*)
READ(Z ,*)
READ(Z ,*)e, tr
X=e
ly=tr*fd(e,oneoverkt) /
l,=tr*fd(e,oneoverkt) *e /
l,=tr*fd(e,oneoverkt) *e*e /
DO i=I,
READ(Z ,*)e,tr
ly= 1y + tr*fd(e,oneoverkt)
;= 1, + tr*fd(e,oneoverkt) *e
l,= 1, + tr*fd(e,oneoverkt) *e*e
[F(i==1)h=e-x
ENDDO
READ(Z ,*)e,tr

lg= 1o+ tr*fd(e,oneoverkt) /

;= 1, + tr*fd(e,oneoverkt) *e /
l,= I, + tr*fd(e,oneoverkt) *e*e /
10: lo*h

11: ll*h

12: lz*h

zt=1/ (1o*L, / (1;*1))-1)
WRITE(*,*)Zt ) 10 ) 11 ) 12

END PROGRAM
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Abstract

In this study, we calculated the electronic thermal transport, and particularly the
figure of merit ZT in junctions with a nanometeric size. This theoretical study used
on the Landauer-Buttiker approach to electronic transport and by describing
electronic states using the density functional theory DFT, as well as the non-
equilibrium Green’s function NEGF for electrical transport. We investigated their
strengths as well as their limits of use. The numerical computation are done using
the SIESTA and SMEAGOL codes. The study showed that both insulators and
conductors have very low figure of merit ZT.While for thejunctions based on
semiconductors we can obtain ZT of the order of the unity (ZT~1). In this study,
we suggested and showed that the molecular junctions possess a very high value of
ZT and these values can tunned and manipulated easily in molecular junctions.

Key words: Electronic transport, thermal transport, Landauer- Buttiker approach,
density function theory, Non-equilibrium Green’s function, transmission
coefficient, figure of merit ZT, Molecular junctions.



Résumé

Dans cette étude, nous avons calculé le transport thermique électronique, et en
particulier le facteur de mérite ZT dans des jonctions de taille nanométrique. Cette
¢tude théorique est basée sur l'approche Landauer-Puttiker du transport
¢lectronique et en décrivant les états ¢€lectroniques en utilisant la théorie de la
fonctionnelle de la densit¢ DFT, ainsi que la fonction de Green hors équilibre
NEGF pour le transport ¢électrique. Nous avons étudié leurs points forts ainsi que
leurs limites d'utilisation. Les calculs numériques sont effectués a 1'aide des codes
SIESTA et SMEAGOL. L'étude a montré que les isolants et les conducteurs ont un
trés faible facteur de mérite ZT. Alors que pour les jonctions a base de semi-
conducteurs on peut obtenir des ZT de l'ordre de I'unité (ZT~1). Dans cette étude,
nous avons suggéré et montré que les jonctions moléculaires possédent une valeur
trés €élevée de ZT et que ces valeurs peuvent étre ajustées et manipulées facilement
dans les jonctions moléculaires.

Mots clés: Transport électronique, transfert thermique, approche Landauer-
Buttiker, théorie de la fonctionnelle de densité, fonction de Green hors d'équilibre,
coefficient de transmission, figure de mérite ZT, jonctions moléculaires.
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