Domieszki rezonansowe w materialach termoelektrycznych — struktura
elektronowa i wlasnosci transportowe.
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W referacie przedstawi¢ wybrane wyniki z serii 12 prac, stanowiacych podstawe toczacego si¢
obecnie postgpowania habilitacyjnego. Przedmiotem moich badan bylo formowanie si¢ i wpltyw
standw rezonansowych na wiasnosci elektronowe, transportowe i termoelektryczne materialow
zawierajacych tzw. domieszki rezonansowe. Badanymi materialami byly, w glowne] mierze,
domieszkowane potprzewodniki, majace zastosowanie w modutach termoelektrycznych. Obliczenia
teoretyczne ab initio wykonywane byly w oparciu o teori¢ funkcjonatu gestosci (DFT — density
functional theory) i przy wykorzystaniu dwoch komplementarnych metod, tj. KKR-CPA (Korringi-
Kohna-Rostokera z przyblizeniem potencjalu koherentnego) oraz LAPW (zlinearyzowanych
dotaczonych fal ptaskich). Badania teoretyczne w znacznej czesci prowadzone byly we wspoétpracy z
grupami doswiadczalnymi, zatem zaprezentowane zostana réwniez najciekawsze wyniki
eksperymentalne.

Stany rezonansowe charakteryzuja si¢ powstawaniem waskiego maksimum w parcjalnej
gestosci stanow  elektronowych na atomach domieszki. Jesli koncentracja domieszek zostanie
zwigkszona, moze nastgpowaé hybrydyzacja stanéw domieszki ze stanami elektronowymi
macierzystego materiatu, prowadzac do silnej zmiany struktury elektronowej materialu wyjsciowego,
poza ramy modelu ,,sztywnego pasma”. Dodatkowo, stany rezonansowe powoduja silne rozpraszanie
no$nikéw tadunku, znacznie wptywajac na wlasnosci transportowe materialu, mogac tez modyfikowaé
jego termosilg. Omodwienie tematu zaczng od kanonicznego przykladu materialu ze stanami
rezonansowymi, tzn. stopu Cu:Ni (konstantan), gdzie poziom rezonansowy powstaje na atomach Ni.
Obecnos¢ rezonansu prowadzi do bardzo dobrych wtasnosci termoelektrycznych stopu Cu-Ni,
wykorzystywanego do budowania termopar. Nastgpnie, aby wykaza¢, ze stan rezonansowy moze
podnosi¢ termosite w potprzewodnikach, omowig wiasnosci poiprzewodnika PbTe domieszkowanego
talem (T1). Jako kontrprzyktad materiatu z domieszka nierezonansowa, postuzy PbTe domieszkowany
sodem (Na). Zaprezentowane zostana wyniki obliczen Blochowskich funkcji spektralnych,
resztkowego przewodnictwa elektronowego, elektronowych czaséw zycia, masy efektywnej oraz
termosity. Poza dostarczeniem informacji na temat podstawowych wlasnosci elektronowych w/w
materialow, obliczenia potwierdzaja i wyjasniaja doswiadczalnie obserwowany wzrost termosity w
PbTe:T1 w poréwnaniu z PbTe:Na. W dalszej czgsci przedstawi¢ wyniki teoretyczne i doswiadczalne
badan nad bizmutem domieszkowanym indem, galem i cyna. Badania te pokazuja inny aspekt
formowania stanu rezonansowego, ktory moze by¢ interpretowany jako nowy mechanizm
domieszkowania materiatéw, pozwalajacy w ogdlnosci unikna¢ rozpraszania na zjonizowanych
atomach domieszek. W koncowej czg$ci zaprezentuj¢ wyniki poszukiwan nowych domieszek
rezonansowych, prowadzonych dla materiatow z rodziny Mg, X, Bi-Sb i tetradymitéow (Bi,Te;, Bi>Ses,
BizTeQSe, ASQTC3).
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