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Rosnace na $wiecie zapotrzebowanie na energi¢ i wyczerpywanie si¢ zasobow naturalnych
stanowig silng motywacje do lepszego wykorzystania dostepnych zasoboéw energii i rozwoju nowych
zrodel energii. Materialy i urzadzenia termoelektryczne s3 zwigzane z ekologicznymi zrodtami
energii ze wzgledu na mozliwos¢ konwersji ciepta odpadowego na energie elektryczng lub odwrotnie.
Jedynym niezaleznym parametrem, ktory silnie wplywa na wlasciwosci termoelektryczne
materiatow, jest ich sieciowe przewodnictwo cieplne. Znalezienie sposobu na powigzanie transportu
ciepta z aspektami struktury krystalicznej ma kluczowe znaczenie dla projektowania nowych
materiatdw o ultraniskim sieciowym przewodnictwie cieplnym do termoelektrycznej konwersji
energii.

Badania struktury krystalicznej i wlasciwosci transportu ciepta W materiatach o sieci ggsto
upakowanych tetracdréw (TCP, z ang. tetrahedrally close-packed) (zwigzki typu -Mn i argyrodytu)
pokazuja, ze prawdopodobnie wystepuja interakcje par elektronéw niewigzacych, niejednorodnos¢
wigzan chemicznych i nieuporzadkowanie strukturalne jako gltéwne powody ich ultraniskiego
sieciowego przewodnictwa cieplnego. Jednak ewidentny zwigzek migdzy tymi zjawiskami a
transportem ciepta w strukturach TCP nadal nie zostat ustalony.

W tym projekcie chcemy znalezé zwigzek migdzy wihasciwosciami strukturalnymi a
transportem ciepta obiecujgcych materiatow termoelektrycznych opartych na CusTesS i Cug1TeSbs
o sieci gesto upakowanych tetraedréw. Szczegdlna uwaga zostanie po§wigcona wptywowi struktury
krystalicznej i wigzan chemicznych na wlasciwos$ci transportu ciepta tych obiecujgcych materiatow
termoelektrycznych. Co wiegcej, takie odkrycie powinno sugerowaé wigcej przyczyn chemicznych
przewidywania niskiego przewodnictwa cieplnego w krystalicznych ciatach statych.

Aby rozwiaza¢ te problemy, zostang zrealizowane nastepujace cele:

« Systematyczne badanie struktury krystalicznej materialdow na bazie CueTesS i Cug1TeShs
oraz analiza wigzan chemicznych pomigdzy atomami.

 Badanie wtasciwosci transportu elektrycznego i cieplnego w materiatach na bazie CugTesS
I Cug.1TeSha.

» Poszukiwanie nowych przyczyn strukturalnych, ktore sg gtownie odpowiedzialne za
transport cieplny we wszystkich badanych zwigzkach o sieci gesto upakowanych tetracdrow w celu
przewidywania materialow o niskim sieciowym przewodnictwie cieplnym.

Przypuszczamy, ze niejednorodnos¢ wigzan chemicznych w materiatach na bazie CugTesS i
Cug.1TeShz moze by¢ glownie odpowiedzialna za niskie sieciowe przewodnictwo cieplne. Efektywna
inzynieria wigzan chemicznych pomoze obnizy¢ transport ciepta i dostroi¢ wtasciwosci elektronowe
w kierunku wysokiej wydajnosci termoelektrycznej badanych materiatow. Zastosowanie
zaawansowanych technik eksperymentalnych i teoretycznych pozwoli odkry¢ pochodzenie
ultraniskiego sieciowego przewodnictwa cieplnego w zwigzkach o sieci gesto upakowanych
tetraedrow, w tym materialow na bazie CusTesS i Cug.1 TeShs, a takze zwigzkoéw z typem struktury -
Mn i argyrodytu.

Ze wzgledu na zlozono$¢ struktury krystalicznej zwigzkéw TCP, rozwigzanie struktury
krystalicznej pozwoli nam znalezé mozliwe sposoby jej modyfikacji w celu kontrolowania
wlasciwosci fizycznych. Co wigcej, doktadnie okreslona struktura krystaliczna pozwolitaby nam
zrozumie¢ pochodzenie wlasciwosci transportu cieplnego badanych zwigzkéw i przeprowadzié
optymalizacje sktadu chemicznego w celu poprawy ich wydajnosci termoelektryczne;.

Wierzymy, ze w trakcie realizacji projektu odkryjemy nowe deskryptory chemiczne
materiatow 0 ultraniskim sieciowym przewodnictwie cieplnym. Co wiecej, koncowe wnioski z
projektu pomoga nam zrobi¢ krok dalej w chemicznym zrozumieniu transportu elektronowego i
cieplnego w materiatach funkcyjnych.



