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W dzisiejszych czasach ludzie borykaja si¢ z problemem malejacej ilosci paliw kopalnych, przy jednocze-
snym wzroscie zapotrzebowania na energi¢ elektryczng. Warto zaznaczy¢, ze dwie trzecie energii wytwarzanej
z paliw kopalnych jest dostarczane do srodowiska jako ciepto odpadowe. Odzyskanie nawet niewielkiej ilosci
utraconego ciepta pozwoliloby na znaczne oszczednosci w wykorzystaniu paliw kopalnych i zmniejszenie
emisji dwutlenku wegla do atmosfery. Wtasciwe wykorzystanie zjawiska termoelektrycznego, ktére polega na
konwersji energii cieplnej w elektryczng, moze by¢ jednym z wielu sposobow rozwigzania tego problemu.
Efekt termoelektryczny moze by¢ réwniez stosowany w urzadzeniach chtodzacych Peltiera, ktore nie zawie-
rajg szkodliwych dla §rodowiska cieczy i gazow. Przewage urzadzen termoelektrycznych nad klasycznymi
rozwigzaniami zapewnia brak ruchomych czesci, dzigki czemu sa ciche, wytrzymate i niezawodne. Ostatnie
postepy w dziedzinie rozwoju materiatdw i narzedzi obliczeniowych pokazuja, ze urzadzenia termoelektryczne
moga konkurowac¢ z tradycyjnymi technologiami chtodniczymi i wytwarzania energii.

Materiaty termoelektryczne moga pracowac w roznych zakresach temperatur zaleznie od ich zastosowania.
W przypadku niskich i §rednich temperatur zwykle stosuje si¢ chalkogenki (S, Se, Te) i antymonki. Siarka jest
jednym z najtanszych materiatow, dzigki czemu moze by¢ dobrym kandydatem na sktadnik materiatow ter-
moelektrycznych. Ponadto siarka jest jednym z produktow ubocznych wydobywania ropy naftowej. Z tego
wzgledu produkcja siarki znacznie przewyzsza jej konsumpcje. Wiele firm gromadzi siarke na sktadach, stwa-
rzajac ogromne zagrozenie dla §rodowiska. W zwiazku z tym niezbedne jest wykorzystanie siarki poprzez
wytwarzanie cennych produktow, takich jak np. materiaty termoelektryczne.

Ninigjszy projekt poswiecony jest badaniu zjawiska termoelektrycznego a jego gtdéwnym celem jest znale-
zienie odpowiedniego polprzewodnika magnetycznego, ktory sktada jest miedzy innymi z siarki. Przydatnosc
materiatu do zastosowan na elementy termoelektryczne opisuje wspotczynnik efektywnosci, zdefiniowany
jako ZT = 6S°/x, gdzie ¢ oznacza przewodno$¢ elektryczng, S — wspotczynnik Seebecka, T — temperature oraz
Kk — przewodnos¢ termalng. Wytworzenie materiatdow o wysokim wspotczynniku ZT jest duzym wyzwaniem,
poniewaz wartosci o, S i k sg determinowane przez te same zjawiska fizyczne. Dlatego zrozumienie zjawisk
fizycznych odpowiedzialnych za transport elektronow i fononéw w materiatach objetosciowych jest bardzo
wazne dla opracowania nowych strategii poprawy termoelektrycznego wspotczynnika efektywnosci ZT. Jedng
z mozliwos$ci zwiekszenia tego wspoOtczynnika jest poprawa whasciwosci elektrycznych materiatu.

W projekcie zostang przestudiowane dwa naturalne potprzewodniki magnetyczne: CuCr,Ss i CuFeS,. Spi-
nel CuCr,S, jest interesujacy ze wzgledu na odkryte niedawno wiasciwosci magnetyczne — czysty materiat ma
natur¢ metaliczng, natomiast nawet niewielki dodatek antymonu zmienia jego charakter na potprzewodni-
kowy, co znaczaco polepsza jego wlasciwosci termoelektryczne. Natomiast drugi zaproponowany materiat,
chalkopiryt CuFeS,, wykazuje interesujaca zalezno$¢ wspotczynnika Seebecka od temperatury — w niskich
temperaturach pojawia si¢ pik, a nastepnie, W zakresie temperatur powyzej piku, wspotczynnik ten pozostaje
bez zmian. Co wigcej, opisana zalezno$¢ zostata odwzorowana w obliczeniach w skali atomowej z wykorzy-
staniem metod obliczeniowych typu ab initio, jednak uzyskane wartosci r6znig si¢ od eksperymentalnych.

Gléwnym celem projektu jest przeanalizowanie za pomoca obliczeniowych metod ab initio wasciwosci
termoelektrycznych faz para-, ferro- i antyferromagnetycznych wspomnianych potprzewodnikéw magnetycz-
nych: CuCr.S; i CuFeS; oraz znalezienie domieszek typu p i n (odpowiednio antymonu, oraz domieszek
z grupy fluorowcow), ktdre znaczaco poprawilyby wlasciwosci termoelektryczne proponowanych materialow.
Pierwsze badania zostang przeprowadzone z wykorzystaniem obliczen ab initio, a nastepnie, najbardziej obie-
cujace materialy domieszkowane zostang zweryfikowany eksperymentalnie. Na podstawie wynikow uzyska-
nych w projekcie mozliwe bedzie rowniez przeanalizowanie korelacji miedzy wlasciwosciami termoelektrycz-
nymi a magnetyzmem.

Technologicznym wyzwaniem jest wytworzenie materiatow o duzej wydajnosci termoelektrycznej. Nato-
miast problemem naukowym projektu jest zrozumienie i rozwiniecie zdolnosci do przewidywania i optymali-
zacji wlasciwosci termoelektrycznych. Wyniki tego projektu moga by¢ niezwykle pomocne w identyfikacji
technologicznie istotnych strategii poprawy wydajnosci materiatow termoelektrycznych opartych na potprze-
wodnikach magnetycznych.



