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Teoretyczne badania wplywu domieszkowania na strukture elektronowa i wlasnosci

transportowe stopow krzemku magnezu wykazujacych silny efekt Seebecka

Streszczenie:

Tematem rozprawy doktorskiej sa badania teoretyczne wybranych ukladéw termoelektrycznych w
oparciu o obliczenia struktury elektronowej, w celu poprawy elektronowych wilasnos$ci transportowych
(np. termosity). Rozprawa dotyczy zwigzkow Mg,X (X = Si, Ge, Sn) wykazujacych silny efekt
Seebecka. W pracy omowione zostaly podstawowe zjawiska fizyczne zachodzace w materiatach
termoelektrycznych oraz przedstawiona zostala prosta metoda obliczania wspdtczynnika Seebecka
(termosity) na podstawie funkcji gestoSci stanéw elektronowych. Zaprezentowano metode KKR-CPA
(Korringa-Kohn-Rostoker method with the coherent potential approximation) stuzaca do obliczen
struktury elektronowej ukladow nieuporzadkowanych. Zastosowanie przyblizenia koherentnego
potencjalu (CPA) pozwolilo na przywrécenie symetrii translacyjnej w badanych ukladach
zawierajacych nieporzadek chemiczny w postaci réznych defektéw punktowych (podstawienia,
domieszki, wakancje). W szczeg6lnosci przeanalizowano wplyw tego typu defektéw na pojawianie sie
elektronowego (lub dziurowego) przewodnictwa elektrycznego w ukladach Mg,X. Defekty
modyfikowaty zarowno ksztalt elektronowych gestosci stanow DOS, jak tez miaty wplyw na polozenie
poziomu Fermiego za skali energii. Zbadano takze strukture elektronowa stopow Mgx(Si-Ge) i Mg(Si-
Sn). Pokazano, ze Mg,Si«Snx wykazuje konwergencje (degeneracje) dwoch pasm przewodnictwa w
poblizu punktu X w strefie Brillouina dla krytycznego stezenia x~0.7. Ta cecha struktury elektronowej
jest jedna z przyczyn poprawy wiasnosci termoelektrycznych stopu w stosunku do analogicznych
wlasnosci obserwowanych w zwigzkach Mg,Si i Mg,Sn. Warto zauwazy¢, ze struktura elektronowa
stopu Mg,Si;«Ge, nie wykazuje podobnych zachowan. Przeanalizowano tez strukture elektronowa
kilkudziesieciu domieszek rozcienczonych na réznych pozycjach w Mg.Si, uzyskujac informacje o
charakterze przewodnictwa, tendencji w zachowaniach termosily, jak tez o stanie magnetycznym
domieszek. W ostatniej czeSci pracy przedstawiono wyniki obliczenn energii tworzenia wybranych
domieszek w Mg,Si. Energie tworzenia rozpatrywano w dwoch przypadkach granicznych, okreslonych
przez wiezy natozone na potencjaty chemiczne atomow magnezu i krzemu. Pozwolilo to na zbadanie
preferencji podsieci przy podstawianiu, jak tez analize stabilnoSci tych domieszek. Dodatkowo
przeanalizowano energie tworzenia stopow Mg,(Si-Ge) i Mg,(Si-Sn) wzgledem zwigzkéw bazowych
Mg.X (X = Si, Ge, Sn), ktora wskazata na termodynamiczne warunki sprzyjajace powstaniu odrebnych
faz w Mg,(Si-Sn). Dyskutowano tez wptyw defektéw punktowych, takich jak wakancje czy potozenie

atomow w pozycjach miedzywezlowych, na wlasnosci elektronowe tych zwigzkow.



