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теплопровідності χ, термоелектричної потужності α2σ, добротності Z та безрозмірної добротності ZТ 
кристалів селеніду свинцю n-типу провідності із врахуванням домінуючих механізмів розсіювання носіїв 
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Халькогеніди свинцю відносяться до 
перспективних матеріалів для створення 
термоелектричних перетворювачів енергії, а також 
приладових структур, що функціонують в 
інфрачервоній області оптичного спектру [1]. 
Детальне дослідження зонної структури і нові 
підходи у поясненні існуючих механізмів 
розсіювання носіїв струму є необхідними умовами 
для створення ефективних матеріалів та оптимізації 
характеристик активних елементів на їх основі.  

Кінетичні параметри напівпровідникових 
матеріалів у значній мірі визначаються механізмами 
розсіювання носіїв струму. З літературних джерел 
відомо [1-3], що в інтервалі низьких температур 
(~ 4,2 К) домінує розсіювання на вакансіях, а при 
високих – на теплових коливаннях кристалічної 
ґратки. Детальний теоретичний розрахунок внеску 
кожного із видів розсіювання носіїв струму суттєво 
залежить від вибору закону дисперсії [1,5-10]. 

Проведені авторами розрахунки рухливості 
носіїв струму та коефіцієнтів термо-е.р.с. і 
електропровідності [6-14] показали, що у кристалах 

селеніду свинцю n-типу провідності домінуючими 
механізмами розсіювання є розсіювання на 
екранованому кулонівському потенціалі вакансій, 
короткодіючому потенціалі вакансій, деформаційних 
потенціалах акустичних та оптичних фононів, 
поляризаційному потенціалі оптичних фононів, а 
також електрон-електронні зіткнення. Метою даної 
роботи було дослідження впливу вказаних механізмів 
розсіювання на основні термоелектричні параметри 
кристалів n-PbSe. 

Розрахунки коефіцієнтів термо-е.р.с., 
електропровідності та теплопровідності проводились 
згідно виразів [6-14]: 
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де r – показник степеня в загальному виразі для часу 
релаксації, який визначається механізмом 
розсіювання; k0 – постійна Больцмана, e – заряд 
електрона,  – постійна Планка, m0 – маса вільного 
електрона, m(ζ) – маса електронів на рівні Фермі, T – 
температура, n – концентрація вільних носіїв, εG – 
ширина забороненої зони, ζ – енергія Фермі; 
 е грχ = χ + χ , (4) 

де е L Tχ = σ  – електронна складова 
теплопровідності, яку можна знайти із закону 
Відемана-Франца, ґраткову складову χґр обраховано 

із виразу для термо-е.р.с. 0 е

гр

k2 1
e
⎛ ⎞χ

α = +⎜ ⎟⎜ ⎟χ⎝ ⎠
. 

Як видно із рис. 1, крива 5, яка враховує сумарне 
розсіювання носіїв добре узгоджується з 
експериментальними даними по термо-е.р.с., 
електро- та теплопровідності. Сумарне значення 
термо-е.р.с. пропорційне алгебраїчній сумі 
коефіцієнтів термо-е.р.с. кожного окремого 
механізму розсіювання. Для електропровідності 
картина інша: між сумарним значенням σ і 
значеннями σі існує обернено пропорційна 
залежність. Вираз для коефіцієнта теплопровідності χ 
складніший, оскільки у нього входять як термо-е.р.с. 

 
 

а) б) 

  
в) г) 

  
д) е) 

Рис. 1. Концентраційні залежності коефіцієнтів термо-е.р.с. α (а), електропровідності σ (б), 
теплопровідності χ (в) термоелектричної потужності α2σ (г), добротності Z (д) та  

безрозмірної добротності ZT (е) для кристалів n-PbSe при 77 К з врахуванням розсіювання на: 
1 – короткодіючому потенціалі вакансій, 2 – деформаційному потенціалі акустичних фононів, 
3 – деформаційному потенціалі оптичних фононів, 4 – поляризаційному потенціалі оптичних фононів, 
5 – сумарне розсіювання, 6 – кулонівському потенціалі вакансій. 
Суцільні лінії – теорія, ∆, o – експеримент [1,5,17]. 
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α, так і електропровідність σ. Але у всіх цих випадках 
сумарне значення вказаних коефіцієнтів суттєво 
залежить від врахування кожного механізму 
розсіювання (рис. 1, а,б,в). 

Ефективність термоелектричних матеріалів 

визначається високим значенням термоелектричної 
добротності Z [15-16] 

 
2

Z α σ
=

χ
. (5) 

  

а) б) 

 

Рис. 2. Концентраційні залежності коефіцієнтів термо-
е.р.с. α (1), електропровідності σ (2) та 
теплопровідності χ (3) для кристалів n-PbSe при 77 К з 
врахуванням розсіювання на:  
а) вакансіях; б) фононах; в) сумарне розсіювання. 

в)  

  
а) б) 

 

Рис. 3. Концентраційні залежності термоелектричної 
потужності α2σ (4), добротності Z (5) та безрозмірної 
добротності ZT (6) для кристалів n-PbSe при 77 К з 
врахуванням розсіювання на:  
а) вакансіях; б) фононах; в) сумарне розсіювання. 

в)  
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Згідно (5), для отримання високих значень 
добротності Z слід підбирати матеріал із малими 
значеннями теплопровідності χ та високими 
значеннями термо-е.р.с. α і електропровідності σ. Як 
видно із рис. 1 (а,б,в), цим умовам у випадку селеніду 
свинцю відповідає область низьких концентрацій. 

Із аналізу значень по термо-е.р.с. видно, що 
максимальні α отримуються при сумарному 
врахуванні всіх існуючих механізмів розсіювання. 
Аналогічно, мінімальне значення χ теж відповідає 
сумарному розсіюванню. У зв’язку із цим, у таблиці 
наведено значення термоелектричних параметрів 
кристалів n-PbSe при сталих значеннях концентрації, 
які відповідають оптимальним величинам 
теплопровідності та термо-е.р.с. Коефіцієнт 
електропровідності взято як для випадку сумарного, 
так і для кожного окремого виду механізмів 
розсіювання носіїв струму. Максимальне значення σ 
відноситься до розсіювання вільних електронів на 
короткодіючому потенціалі вакансій (КПВ). Звісно, 
що отримані при цьому дуже високі значення 
добротності не відображають реально існуючої 
картини у напівпровідниках. Але проведені 
дослідження вказують на те, що створення матеріалу, 
наприклад, із великим числом іонізованих вакансій 
може призвести до досягнення значно вищих значень 
Z, ніж отримані на теперішній час.  

На рис. 2, 3 показано значення термоелектричних 
параметрів при врахуванні окремих видів 

розсіювання: на вакансіях (рис. 2, 3, а), фононах 
(рис. 2,3, б) та для порівняння їх сумарне врахування 
(рис. 2,3, в).  

Сучасні технології дають можливість плавно 
керувати властивостями напівпровідникових 
матеріалів. Тому детальний аналіз рис. 1, 2, 3, а 
також наведеної таблиці дозволяє впливом на 
переважаючі механізми розсіювання здійснити 
оптимізацію основних термоелектричних параметрів 
як селеніду свинцю, так і інших халькогенідів 
(керуванням концентрацією вакансій, легуванням, 
створення твердих розчинів, тощо). 
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Concentration dependence of the thermal-e.m.f. α, conductivity σ, thermal conductivity χ, thermal-electricity 
power α2σ, thermal-electriciry quality Z та dimensionless factor of thermal-electriciry quality ZТ of lead selenide of 
the n-type of conductivity are research with account of the dominate carrier scattering: screen Coulomb potential of 
vacancies, short-range potential of vacancies, deformation potential both of acoustic and optic phonons, polar 
potential of optic phonons, and inter-electron collisions. 


