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Materiaty termoelektryczne to grupa zwiazkow, ktorych wlasciwosci transportowe pozwalajg na
bezposrednig konwersje energii pomigdzy cieptem a elektryczno$cig. Znajduja one zastosowanie m.in.
w urzadzeniach chtodzacych oraz w generatorach termoelektrycznych, ktorych zadaniem moze by¢ odzysk
odpadowej energii cieplnej lub zasilanie urzadzen pracujacych w ekstremalnych warunkach, takich jak
przestrzen kosmiczna. Sprawnos$¢ takich urzadzen jest bezposrednio zwigzana z efektywnos$cig samych
materiatéw oraz temperaturg ich pracy i na chwilg obecna nie przekracza 5%. Z tego wzgledu poszukiwane
sa nowe materiaty, ktorych efektywno$¢ oraz mozliwa temperatura pracy beda lepsze od obecnie
stosowanych rozwigzan. Jest to jednak niezwykle trudne zadanie, przede wszystkim ze wzgledu na silne
powiazanie wykluczajacych si¢ wzajemnie wlasciwosci transportowych (np. przewodnictwa elektrycznego
i cieplnego) oraz skorelowanie ich z parametrami strukturalnymi. Do jednych z potencjalnie najlepszych
materialow termoelektrycznych zaliczane si¢ zwigzki miedzi, ktore oprocz niezwykle wysokiej wydajnosci,
cechujg si¢ takze niskg ceng oraz skltadem chemicznym przyjaznym dla §rodowiska naturalnego. W ciggu
ostatnich 7 lat, opracowano kilka materialdbw termoelektrycznych opartych na zwigzkach miedzi,
charakteryzujacych si¢ niezwykle wysoka efektywnoscia w wysokich temperaturach rzedu 750-1000 K.
Do najlepszych z nich naleza binarne zwigzki o wzorze ogdélnym Cu,X (gdzie X = S lub Se). Niestety,
doskonate parametry termoelektryczne tych materiatow sa $cisle powigzane z ich niskg trwaloscia
w warunkach pracy, tj. pod wptywem przeptywu pradu oraz gradientu temperatury.

W literaturze istnieje niewielka ilos¢ prac skupiajacych si¢ na opracowaniu technik poprawiajacych
stabilno$¢ materiatdw miedziowych. Do jednych z najlepszych propozycji nalezy domieszkowanie struktur
Cu,X, np. jonami zelaza (Fe) lub antymonu (Sb). Brakuje jednak kompleksowej analizy skupiajacej si¢ na
badaniach réznych sktadéw nominalnych Cu,X domieszkowanych Fe albo Sb, jak rowniez prob
zastosowania innych pierwiastkow. W moim projekcie zdecydowatem si¢ zaja¢ tym problemem ze znacznie
szerszej perspektywy. Planuje otrzymac¢ materiaty typu Cu,X za pomocg kilku réznych technik syntezy
(m.in. samorozwijajacej si¢ metody wysokotemperaturowej SHS czy metody hydrotermalnej) oraz
wysokotemperaturowego formowania (m.in. izostatycznego prasowania na goragco HIP czy spiekania
iskrowego wspomaganego pradem SPS), przez co mozliwe bedzie rzetelne okreslenie wptywu warunkow
otrzymywania na koncowe wlasciwosci materiatow. Ponadto, w projekcie przeanalizowane zostang
domieszki Fe, Sb, Zn oraz Mg, ktérych zadaniem bedzie ograniczenie migracji jondw miedziowych,
odpowiedzialnych za niskg trwato$¢ analizowanych materiatéw, przy zachowaniu ekstremalnie wysokich
parametréw termoelektrycznych. Domieszki bedg wprowadzane do uktadu za pomocg dwdch odmiennych
metod, w rdznych udziatach molowych. Otrzymane materialty beda kompleksowo charakteryzowane pod
katem strukturalnym oraz wilasciwosci transportowych, takich jak przewodnictwo elektryczne,
przewodnictwo cieplne czy wspotczynnik Seebeck’a. Reprezentatywne materialty o wybranych sktadach
nominalnych i pochodzace z réznych cykli pomiarowych, beda badane pod katem wlasciwosci
nano-mechanicznych w podwyzszonych temperaturach. Takie podejscie pozwoli na ocene trwatosci
materiatow o znanych wlasciwosciach termoelektrycznych w warunkach ich pracy.

Rownolegle do badan eksperymentalnych beda prowadzone analizy teoretyczne, skupiajace si¢ na
obliczeniach ab initio dla uktadow analogicznych do otrzymywanych w warunkach laboratoryjnych.
Wykorzystujac metode FP-LAPW, bazujaca na formalizmie teorii funkcjonatu gestosci elektronowej (DFT),
przeprowadzone zostang obliczenia majgce na celu zoptymalizowanie geometrii modelowych uktadow, ktore
nastgpnie postuza do oszacowania teoretycznych wartosci parametrow elektrycznych oraz termicznych, ktore
z kolei zostang porownane z wartosciami eksperymentalnymi.

Glownym celem niniejszego projektu jest poszerzenie obecnej wiedzy dotyczacej mechanizmow transportu
tadunku oraz ciepta w termoelektrycznych materiatach miedziowych, a takze opracowanie stabilnych
chemicznie 1 mechanicznie materiatow, charakteryzujacych si¢ wysoka wydajnosciag. W dalszej
perspektywie opracowane materialy moga w znaczacy sposob wplynaé na rozwoj nowoczesnych technologii
termoelektrycznych, majacych na celu m.in. odzysk bezpowrotnie traconej energii odpadowe;.



