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Теоретически исследованы термоэлектрические характеристики теллурида свинца n- и p-типа
в широком интервале температур от 300 до 900 К при уровне донорного и акцепторного
легирования до 1 · 1019 см−3 . Для расчетов впервые использована трехзонная модель электронного
энергетического спектра. Вычислены кинетические характеристики материала, включая электро-
и теплопроводности и коэффициент Зеебека, а также термоэлектрическая эффективность. Рас-
считанные термоэлектрические характеристики находятся в хорошем согласии с имеющимися
экспериментальными данными.
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Введение

Термоэлектрики на основе теллурида свинца в на-
стоящее время являются одними из лучших для вы-
сокотемпературных применений (см. [1–3]). Их термо-
электрическая эффективность

ZT =
σS2T
κ

(1)

достигает 0.7 при T = 700–800 К. В этой формуле
σ — электрическая проводимость, S — коэффициент
Зеебека, а κ — теплопроводность материала.

PbTe — многозонный полупроводник (рис. 1), в ко-
тором многие примеси могут образовывать глубокие
уровни или примесные зоны как в запрещенной зоне,
так и на фоне разрешенных зон кристалла [5–9].

Рис. 1. Диаграмма изменения электронного энергети-
ческого спектра PbTe с температурой (по данным [4]).
Lc — минимумы зоны проводимости в L-точках зо-
ны Бриллюэна, Lv — максимумы валентной зоны
в L-точках, Σ — максимумы зоны тяжелых дырок

в Σ -точках. Энергия в эВ, температура в К

Быстрое изменение плотности состояний в окрестности
узкой примесной зоны может приводить к существенно-
му возрастанию коэффициента Зеебека и, следователь-
но, термоэлектрической эффективности в соответствии
с известной формулой Мотта [10], справедливой при
вырожденной статистике носителей:

S =
π2T
3e

∂ lnσ
∂E

∣∣∣∣
E=EF

=
π2T
3e

∂ ln
(
v2gτ

)
∂E

∣∣∣∣∣
E=EF

. (2)

В ней v — скорость носителей заряда, τ — их вре-
мя релаксации, а g — плотность состояний. И дей-
ствительно, существенное возрастание ZT до 1.5 при
700 К было экспериментально обнаружено в p-PbTe,
легированном Tl и Na. Это возрастание было объяснено
влиянием примесной зоны Tl [11].

С другой стороны, было показано, что аналогичное
возрастание термоэлектрической эффективности может
быть связано и с особенностями электронного спектра
самого кристалла PbTe. Дело в том, что плотность
состояний быстро увеличивается также вблизи края
разрешенной зоны кристалла, т. е. около особенности
Ван Хова. Чем тяжелее носители в зоне, тем быстрее
это возрастание, поэтому в PbTe наиболее интересна
с данной точки зрения Σ-зона тяжелых дырок (рис. 1).
Эта идея была высказана в [12, 13], и возрастание
ZT до величины 1.3 при 700 К было в самом деле
обнаружено в p-PbTe, сильно легированном K и Na,
так что уровень Ферми дырок располагался вблизи края
Σ-зоны [13]. Аналогичные результаты были получены
также в [14].

В настоящей работе построено теоретическое описа-
ние этой последней ситуации. Поскольку термоэлектри-
ческая эффективность PbTe максимальна при высоких
температурах около 700 К, для корректного описа-
ния электронной кинетики необходимо принимать во
внимание транспорт носителей заряда во всех трех
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энергетических зонах, расположенных вблизи уровня
Ферми. Это зоны электронов и легких дырок с экстре-
мумами в L-точках зоны Бриллюэна и зона тяжелых
дырок с максимумами в ее Σ-точках. Расчет тер-
моэлектрических характеристик в трехзонной модели
довольно громоздок, но он позволяет единым образом
описать термоэлектрические явления в широком диа-
пазоне температуры и уровня легирования (от 300 до
900 К при концентрации доноров или акцепторов до
1 · 1019 см−3 ).

1. Модель спектра

Теллурид свинца — кубический кристалл, и его
проводимость изотропна, поэтому мы используем для
вычислений изотропную модель его зонного спектра1.
Важной чертой спектра электронов и легких дырок
является его сильная непараболичность, которую мы
учитываем, используя модель спектра Лэкса в окрест-
ности L-точек. В представлении Латтинджера–Кона га-
мильтониан этой модели можно записать в формально
релятивистском виде

Ĥ(k) =
Eg

2
β̂ +V α̂k, (3)

напоминающем гамильтониан Дирака, в котором Eg/2
стоит на месте mc2 , а предельная электронная скорость
V ∼ 108 см/с заменяет собой скорость света, α̂i и
β̂ — матрицы Дирака, k — импульс, отсчитанный от
экстремума зон, т. е. от L-точки [16].

Этому гамильтониану отвечает следующий силь-
но непараболический закон дисперсии электронов и
дырок:

E∓(k) = ±

√
E2

g

4
+V 2k2, (4)

в котором верхние знаки соответствуют зоне проводи-
мости, нижние — валентной зоне. Энергия тут отсчи-
тывается от середины прямой щели в L-точках.

Электронные и дырочные состояния гамильтониа-
на (3) дважды вырождены в соответствии с теоремой
Крамерса. Вырожденные состояния в кинетике эквива-
лентны, и нам будет удобно, не различая их, описывать
оба с помощью матрицы плотности, содержащей их
в равной доле. В латтинджер-коновском базисе такая
матрица плотности имеет вид

ρ̂∓(k) =
Ĥ(k)−E±Î

Sp[Ĥ(k)− E±Î ]
=

E∓(k)Î + Ĥ(k)
4E∓(k)

, (5)

где Î — единичная матрица2. При таком описании
единственной характеристикой электронного состояния
в зоне, как электронной, так и дырочной, становится
его импульс k .

Другие важные величины, связанные со спектром,
суть плотность состояний g , скорость носителей заря-
да v , выражение импульса k через энергию и эффек-
тивная масса на дне зоны m∗ . Все четыре одинаковы

для электронов и дырок вследствие симметрии спек-
тра (4):

g(E) =
8π

(2πh̄)3
E2

g

V 3 ϵ
√

ϵ2 − 1/4, k(E) =
Eg

V

√
ϵ2 − 1/4,

(6)

v(E) =V

√
ϵ2 − 1/4

ϵ
, m∗ =

Eg

2V 2 , (7)

где введена относительная энергия ϵ = E/Eg . В плот-
ности состояний учтено крамерсовское вырождение.
При выбранных нами параметрах спектра эффектив-
ная масса электронов и легких дырок на поверхности
Ферми m∗(EF ) =

(
∂2E/∂k2

)−1∣∣
E=EF

лежит в интервале
(0.02÷ 0.15)m0 в зависимости от уровня легирования.

2. Концентрация носителей заряда

Введем безразмерные переменные x = E/T = (Eg/T )ϵ
и η = µ/T , где µ — химический потенциал. Используя
формулу (6) для плотности состояний, получаем сле-
дующее выражение для плотности электронов в зоне
проводимости:

n =
EgT 2

π2h̄3V 3

∞∫
Eg/(2T )

x dx
1 + exp(x− η)

√(
Tx
Eg

)2

− 1
4
. (8)

В этом выражении удобно сдвинуть начало отсчета для
энергии к краю зоны:

n =
E2

gT

π2h̄3V 3

∞∫
0

dx
1 + exp(x − η)

(
Tx
Eg

+
1
2

)√(
Tx
Eg

)2

+
Tx
Eg

.

(9)
Выражение для концентрации легких дырок совершен-
но аналогично, но с другим знаком η . Такую же
формулу мы используем и для тяжелых дырок, но, ра-
зумеется, с другой величиной Eg (см. конец раздела 4).

В состоянии термодинамического равновесия носи-
тели во всех зонах имеют единый уровень химического
потенциала. Он находится из уравнения электроней-
тральности

n− p− pΣ −Nd + Na = 0,

в котором n , p и pΣ — концентрации электронов и ды-
рок в L-экстремумах и дырок в Σ-зоне соответственно;
Nd и Na — концентрации доноров и акцепторов.

Уравнение электронейтральности решалось числен-
но, и из него находился химический потенциал µ
при каждом значении температуры и данном уровне
легирования. Найденное значение µ использовалось
в последующих вычислениях кинетических коэффици-
ентов.

3. Времена релаксации

При повышенных температурах даже рассеяние на
оптических фононах можно считать квазиупругим, по-
этому расчет кинетики можно производить в приближе-

1 Попытка расчета коэффициента Зеебека в PbTe с использованием анизотропной, но однозонной модели спектра была
недавно предпринята в [12, 15].

2 Формула (5) становится очевидной при использовании базиса собственных функций гамильтониана, в котором последний
диагонален.
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нии времени релаксации. Транспортное время релакса-
ции может быть найдено как

1
τ

=
∑
k′

W (k → k′)(1− cos θ), (10)

где W (k → k′) — вероятность внутризонного перехода
частицы из состояния k в k′ , θ — угол рассеяния,
т. е. угол между направлениями k и k′ . Это выражение
справедливо для любой зоны.

Рассеяние на примесях. Поскольку мы используем
смешанные электронные состояния, вероятность пере-
хода W в формуле (10) должна быть усреднена по
ветвям зон, i и j , начального и конечного состояний
электрона:

WI(k → k′) =
1
4

∑
i = 1, 2
j = 1, 2

wI(k, i → k′, j) =

=
2π
h̄

NI
1
4

∑
i = 1, 2
j = 1, 2

|V̂k,i;k′,j|2δ(E(k)−E(k′)) =

=
2π
h̄

NI|V (k− k′)|2 δ(E(k)−E(k′))
1
4

∑
i = 1, 2
j = 1, 2

|⟨k, i|k′, j⟩|2 =

=
2π
h̄

NI|V (k− k′)|2 |I (k,k′)|2 δ(E(k)− E(k′)), (11)

где NI — концентрация примесей, V̂k,i;k′,j — мат-
ричный элемент кулоновского потенциала примеси,
соответствующий переходу, V (k− k′) — фурье-образ
кулоновского потенциала V (k) =

(
4πe2/ε0

)
(h̄/k)2 , где

ε0 — статическая диэлектрическая проницаемость,
а |k, i⟩ ≡ Uk,i(r) — блоховская амплитуда электронной
волновой функции в i -й ветви зоны.

Возникший здесь усредненный интеграл перекрытия

|I (k,k′)|2 =
1
4

∑
i = 1, 2
j = 1, 2

|⟨k, i|k′, j⟩|2 =

=
1
4

∑
i = 1, 2
j = 1, 2

∫
d3rU∗

k,i(r)Uk′,j(r) =

= Sp[ρ(k)ρ(k′)] =
ϵ2(k) + kk′ + 1/4

4ϵ2(k)
(12)

описывает дополнительную угловую зависимость веро-
ятности рассеяния, обусловленную блоховскими ампли-
тудами электронных волновых функций. В нем ρ —
матрицы плотности соответствующей зоны, см. (5).
Ввиду малоуглового характера кулоновского рассеяния
|k− k′| ≪ k, k′ , |I |2 ≈ 1, но для других механизмов
рассеяния это не так.

Подставляя теперь (11) в (10) и используя формулы
(4), (7) и (6), получаем

1
τI

=
4πLNIe4

ε2
0vk2

=
4πLNIe4V ϵ

ε2
0E2

g
(
ϵ2 − 1/4

)3/2
, (13)

где L — так называемый кулоновский логарифм.
Поскольку лэксовский спектр зеркально-симметри-

чен, эта формула, очевидно, справедлива как для элек-
тронов, так и для легких дырок.

Снова вводя безразмерную переменную x = E/T
вместо ϵ = E/Eg , получаем

1
τI

=
4πLNIe4VT

ε2
0E3

g
x

[(
Tx
Eg

)2

− 1
4

]−3/2

(14)

и после сдвига начала отсчета энергии к краю зоны
приходим к окончательному выражению

1
τI

=
4πLNIe4V

ε2
0E2

g

(
Tx
Eg

+
1
2

)[(
Tx
Eg

)2

+
Tx
Eg

]−3/2

. (15)

Акустическое рассеяние. Рассмотрим теперь рас-
сеяние электронов на деформационных акустических
фононах. Гамильтониан электрон-фононного взаимодей-
ствия берем в форме

Ĥe-DA = C1 divU(r) · Î , (16)

где C1 — деформационный потенциал, U(r) — вектор
смещения решетки в приближении сплошной среды,
Î — единичный оператор по отношению к электронным
состояниям в базисе Латтинджера–Кона.

Пренебрегая неупругостью рассеяния и предполагая
фононы равнораспределенными, получаем из гамильто-
ниана (3) следующую вероятность рассеяния электро-
нов:

wDA(k, i → k′, j) =
2πT0C2

1

h̄Ωϱms2 |⟨k, i|k′, j⟩|2 δ(E(k)− E(k′)),

(17)
где T0 — температура решетки, ϱm и Ω — плотность
массы и объем кристалла, s — скорость звука.

Эта вероятность должна быть усреднена по зон-
ным индексам i и j , что сводится к подстановке
Sp[ρ̂∓(k)ρ̂∓(k′)] на место |⟨k, i|k′, j⟩|2 в уравнении (17),
причем верхние знаки относятся к зоне проводимости,
а нижние — к валентной. В результате приходим
к следующему выражению для усредненной вероятно-
сти перехода:

WDA(k → k′) =
πT0C2

1

2h̄ϱmΩs2

ϵ2(k) + kk′ + 1/4
ϵ2(k)

δ(E(k)−E(k′)).

(18)
Теперь нетрудно найти время релаксации (10) при

рассеянии на акустических фононах:

1
τDA

=
C2

1T0E2
g

6πh̄4ϱms2V 3

(2ϵ2 + 1)
√
ϵ2 − 1/4

ϵ
. (19)

Переходя к переменной x = E/T , получаем

1
τDA

=
C2

1E3
g

6πh̄4ϱms2V 3x

√(
Tx
Eg

)2

− 1
4

[
2
(

Tx
Eg

)2

+ 1

]
(20)

и, сдвигая здесь начало отсчета к краю зоны, имеем

1
τDA

=
C2

1E2
gT

6πh̄4ϱms2V 3

√(
Tx
Eg

)2

+
Tx
Eg

×

×

[
2
(

Tx
Eg

+
1
2

)2

+ 1

](
Tx
Eg

+
1
2

)−1

. (21)

Эта формула справедлива как для электронов, так и для
дырок.
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Рассеяние на полярных оптических фононах.
При повышенных температурах это наиболее эффек-
тивный механизм рассеяния в полярном кристалле
теллурида свинца. Пренебрегая неупругостью рассея-
ния, усредненную вероятность W (k → k′) = W (k,k±q)
электронных переходов с испусканием и поглощением
PO-фонона с частотой ω и импульсом q можно запи-
сать в следующем виде:

W (k → k′) = 4π2e2h̄2ω

(
1
ε∞

− 1
ε0

)
|I (k,k′)|2

q2 ×

× (2f0 + 1) δ(E(k)− E(k′)), (22)

где f0 = 1/[exp(h̄ω/T ) − 1] — функция распределения
PO-фононов, ε0 и ε∞ — статическая и высокочастотная
диэлектрические проницаемости соответственно.

Формула (22) отличается от стандартного выраже-
ния [17] тем, что она содержит интеграл перекрытия
для лэксовского спектра1.

В упругом приближении k′2 = k2 и q2 = (k′ − k)2 =
= k′2 − 2kk′ + k2 = 2k2(1− cos θ) , где θ — угол рас-
сеяния. Подставляя это равенство в вероятность (22)
и во время релаксации (10), получаем для последнего
выражение

1
τPO

=
∫

2d3k′

(2πh̄)3
2π2e2ωh̄2V 2

E2
g

(
1
ε∞

− 1
ε0

)
×

× ϵ2 + k2 cos θ+ 1/4
4ϵ2k2 (2f0 + 1) δ(E(k′)−E(k)). (23)

Член, пропорциональный cos θ , исчезает при угловом
интегрировании, а интеграл от δ -функции дает плот-
ность состояний, так что в результате получаем

1
τPO

=
2e2ω

h̄V

(
1
ε∞

− 1
ε0

)
(2f0 + 1)

ϵ2 + 1/4
4ϵk

. (24)

Вводя, как и выше, безразмерную энергию x =
= (E − Eg/2)/T = (Eg/T )(ϵ− 1/2), находим время ре-
лаксации при рассеянии на PO-фононах в окончатель-
ном виде

1
τPO

=
e2ω

2h̄V

(
1
ε∞

− 1
ε0

)
(2f0 + 1)

[(
xT
Eg

)2

+
xT
Eg

+
1
2

]
×

×

[√
xT
Eg

(
xT
Eg

+ 1
)(

xT
Eg

+
1
2

)]−1

. (25)

По найденным выражениям для времен релаксации,
отвечающих разным механизмам рассеяния, полное
время релаксации τ(E) может быть рассчитано с по-
мощью правила Матиссена.

4. Кинетические коэффициенты

Необходимые для вычисления термоэлектрических
характеристик материала кинетические коэффициенты
находятся в результате решения кинетического урав-
нения Больцмана в τ -приближении (см., напр., [19]).

Кинетические коэффициенты выражаются как интегра-
лы от ядра

Σ(E) =
∑

k

v2
x(k) τ(k) δ(E−E(k)) = g(E) v2

x(E) τ(E), (26)

где g(E) — плотность состояний, vx(k) — компонента
групповой скорости носителей заряда с импульсом k
в направлении x тянущей силы, τ — транспортное
время релаксации.

Найденные таким образом электропроводность σ ,
коэффициент Зеебека S и электронная теплопровод-
ность κ0 даются следующими формулами:

S =
e

Tσ

∞∫
−∞

dE
(
− ∂f
∂E

)
Σ(E) (E − µ), (27)

σ = e2

∞∫
−∞

dE
(
− ∂f
∂E

)
Σ(E),

κ0 =
1
T

∞∫
−∞

dE
(
− ∂f
∂E

)
Σ(E) (E − µ)2, (28)

где f (E) — электронная фермиевская функция распре-
деления.

Стоящая в уравнении (28) теплопроводность κ0 со-
ответствует неизменному уровню химического потенци-
ала в образце. Обычная электронная теплопроводность
κcarrier , которая отвечает нулевому электрическому току
и входит в термоэлектрическую добротность, связана
с κ0 в случае одной группы носителей заряда формулой
κcarrier = κ0−TσS2 . Но поскольку в электронном спектре
теллурида свинца имеются три разрешенные зоны и
в нем присутствуют три группы заряженных частиц —
электроны e в L-экстремумах, легкие дырки (lh) в тех
же точках зоны Бриллюэна и тяжелые дырки (hh)
в Σ-экстремумах, — то выражения для кинетических
коэффициентов с учетом всех трех типов носителей
заряда становятся довольно громоздкими [20–22]:

σ = σe + σlh + σhh, S =
Seσe + Slhσlh + Shhσhh

σe + σlh + σhh
,

κ = κlattice + κe + κlh + κhh +T
σeσlh

σe + σlh
(|Se|+ |Slh|)2 +

+T
σeσhh

σe + σhh
(|Se|+ |Shh|)2 +T

σlhσhh

σlh + σhh
(|Slh| − |Shh|)2,

(29)

где κlattice — теплопроводность решетки, для ко-
торой мы использовали приближенное выражение
κlatticeT = 4.75 Вт/см [23].

Вычисления по приведенным в этом разделе фор-
мулам были произведены численно с использованием
следующих значений материальных параметров [24–
28]: Eg,L[эВ] = 0.19 + 4 · 10−4T [К] , Eg,Σ = 0.36 эВ,
V = 108 см/с, s = 5 ·105 см/с, C1 = 10 эВ, h̄ω = 14 мэВ,
ε0 = 400, ε∞ = 33, ϱm = 8.5 г/см3 , L = 5. Эффективная
масса тяжелых дырок была взята равной массе свобод-
ного электрона m0 . Заметим, что параметры тяжелых

1 Интегралы перекрытия для каждого вида спектра свои. Например, аналогичное выражение для вероятности перехода
при PO-рассеянии в кейновском спектре [18] также содержит интеграл перекрытия, но он отличается от (12).
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дырок и даже само расположение их экстремумов
в зоне Бриллюэна установлены не очень надежно; мы
использовали данные, приведенные в книге [24].

5. Результаты расчетов

Результаты наших вычислений кинетических коэф-
фициентов и термоэлектрической добротности теллури-
да свинца представлены на рис. 2–5.

Электропроводность на рис. 2 при малой плотности
носителей заряда демонстрирует обычную полупровод-
никовую температурную зависимость при одинаковых
подвижностях электронов и дырок (у рисунков разный
масштаб). Дырки, пока их мало, находятся в L-экс-
тремумах, и их эффективная масса такая же, как
у электронов. Возрастание проводимости при повы-
шении температуры в слабо легированных образцах
обусловлено термической активацией собственных но-
сителей. При более сильном акцепторном легировании
уровень Ферми входит в зону тяжелых дырок, подвиж-
ность которых меньше, так что усредненная дырочная
подвижность падает. В сильно легированных матери-
алах и n- и p-типа проводимость уменьшается при
повышении температуры за счет усиления рассеяния на
фононах.

Температурная зависимость коэффициента Зеебе-
ка S показана на рис. 3. Видно, что, как и можно
было ожидать, максимум абсолютной величины S , от-
вечающий положению уровня Ферми вблизи края зоны,
смещается в сторону более высоких температур при
увеличении уровня легирования в материалах как с n-,
так и с p-типом проводимости. При температурах около
800 К наибольшая абсолютная величина коэффициента
Зеебека достигается при концентрации доноров пример-
но 1018 см−3 или акцепторов около 1019 см−3 . В по-
следнем случае уровень Ферми располагается вблизи
края Σ-зоны.

Наши вычисления показали умеренный, примерно
30%-й рост величины коэффициента Зеебека в p-PbTe
по сравнению с его абсолютным значением в n-типе
в области высоких температур вблизи 800 К.

Полная теплопроводность (рис. 4), разумееется, уве-
личивается при увеличении концентрации носителей
заряда за счет роста электронного вклада. При низких
уровнях легирования, когда носители заполняют только
L-экстремумы с их симметричным спектром, теплопро-
водности материалов n- и p-типа проводимости близки.
При высоких уровнях легирования становится заметно,
что легкие и быстрые электроны лучше проводят тепло,
чем тяжелые и медленные дырки из Σ-зоны, однако
разница оказывается меньше, чем можно было бы
ожидать, исходя из одних величин подвижностей. При-
чина этого заключается, во-первых, в заметном вкладе
легких дырок в теплопроводность материала p-типа
и, во-вторых, в наличии эффективного биполярного
механизма переноса тепла в полупроводнике с трех-
зонным спектром, описываемого последними членами
в формуле (29).

Рассчитанная на основании этих результатов тер-
моэлектрическая эффективность PbTe n- и p-типа
приведена на рис. 5. Максимумы ZT наблюдаются
примерно при тех же температурах, что и максимумы
абсолютной величины коэффициента Зеебека на рис. 3.

Расчетная максимальная величина термоэлектрической
эффективности в материале p-типа выше, чем в n-типе,
примерно на 30%. Разница оказалась не очень велика,
поскольку бо́льшая величина коэффициента Зеебека
сильно легированного материала p-типа частично ком-
пенсируется более низкой теплопроводностью умеренно
легированного материала n-типа, тогда как их электро-
проводности почти одинаковы.

Разумеется, трудно было бы ожидать, что использу-
емая здесь упрощенная однодолинная и изотропная мо-
дель электронного энергетического спектра PbTe поз-
волит количественно описать все экспериментальные
данные, полученные на самых разнообразных образцах
во всем рассмотренном широком интервале уровня
легирования, донорного и акцепторного, и температуры.
Тем не менее согласование расчетных и эксперимен-
тальных данных, в общем, вполне удовлетворительное
для простой модели, будучи лучше для одних величин
и несколько хуже для других. В целом модель точнее
описывает свойства материала p-типа, чем n-типа,
может быть, потому что Σ-экстремумы тяжелых дырок
имеют меньшую анизотропию, чем электронные L-экс-
тремумы.

Так, рассчитанные значения коэффициента Зеебека
в материале p-типа находятся в хорошем согласии
с экспериментальными данными [12, 15], где измере-
ния при 300 К дали величину S ≈ 180 мкВ/К при
p = 9 ·1018 см−3 и S ≈ 380 мкВ/К при p = 8 ·1017 см−3 .
Наши результаты близки также к значениям, получен-
ным в работе [13] на сильно легированных акцепторами
образцах с p = 2 · 1019 см−3 : S ≈ 100 мкВ/К при 300 К
и S ≈ 250–300 мкВ/К при 700 К.

Коэффициент Зеебека в материале n-типа был
найден экспериментально в [12, 29] при 300 К:
S ≈ −350 мкВ/К при n = 4 · 1017 см−3 и
S ≈ −120 мкВ/К при n = 9 · 1018 см−3 . Наши расчеты
качественно согласуются с этими данными, хотя вычис-
ления дают несколько меньшую абсолютную величину
коэффициента Зеебека, чем эксперимент.

Расчетные значения электро- и теплопроводности
в материале p-типа находятся в удовлетворительном
согласии с величинами, измеренными на сильно легиро-
ванных образцах в работе [13]: при 300 К проводимость
в них составляла от 1.5 · 103 до 3 · 103 1/(Ом · см) ,
а теплопроводность достигала 4.5 Вт/(м ·К). Однако
в n-типе наш расчет дает несколько завышенные ве-
личины проводимости по сравнению с оценками, осно-
ванными на экспериментальных значениях холловской
подвижности, которая при 300 К составляет обычно
около 3 · 103 см2 /(В ·с) [30]. Расчетная теплопровод-
ность также оказывается тут выше экспериментальной
величины, равной 2.2 Вт/(м ·К) при n = 3.4 · 1018 см−3

и при 300 К [31]. То и другое может быть связано
с отсутствием тяжелой массы в нашей изотропной
модели спектра, что приводит к понижению вероятно-
сти рассеяния и увеличению подвижности носителей
заряда. Заметим, однако, что одновременное возраста-
ние электро- и теплопроводности не влияет на тер-
моэлектрическую добротность (1), и найденные нами
значения ZT находятся в очень хорошем согласии
с типичными экспериментальными данными как для p-,
так и для n-PbTe [1, 2].
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Рис. 2. Температурная зависимость электропроводности PbTe n -типа (слева) и p -типа (справа) при трех
уровнях легирования: 1 · 1017 см−3 (кривые 1), 1 · 1018 см−3 (кривые 2), 1 · 1019 см−3 (кривые 3)

Рис. 3. Температурная зависимость коэффициента Зеебека PbTe n -типа (слева) и p -типа (справа) при трех
уровнях легирования: 1 · 1017 см−3 (кривые 1), 1 · 1018 см−3 (кривые 2), 1 · 1019 см−3 (кривые 3)

Рис. 4. Температурная зависимость полной теплопроводности PbTe n -типа (слева) и p -типа (справа) при
трех уровнях легирования: 1 · 1017 см−3 (кривые 1), 1 · 1018 см−3 (кривые 2), 1 · 1019 см−3 (кривые 3)

Рис. 5. Температурная зависимость термоэлектрической эффективности PbTe n -типа (слева) и p -типа (спра-
ва) при трех уровнях легирования: 1·1017 см−3 (кривые 1), 1·1018 см−3 (кривые 2), 1·1019 см−3 (кривые 3)
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Наши вычисления не показали существенного уве-
личения термоэлектрической добротности за счет влия-
ния тяжелой Σ-зоны. Нам не удалось воспроизвести
высокие значения ZT , полученные в работах [13,
14]: рассчитанная нами величина оказалась почти
вдвое меньше измеренной. Возможно, что это связано
с неудачным выбором неточно известных параметров
Σ-зоны, вариация которых, вероятно, в определенной
степени повлияла бы на результаты вычислений. Воз-
можно также, что высокие значения термоэлектриче-
ской добротности в исследованных в работах [13, 14]
образцах обусловлены физическим механизмом, не сво-
дящимся к одному лишь влиянию Σ-зоны.

Заключение
В работе рассчитаны термоэлектрические характе-

ристики PbTe с использованием изотропной трехзон-
ной модели его электронного энергетического спектра.
Учтены вклады в перенос легких электронов и дырок
в L-экстремумах и тяжелых дырок в Σ-экстремуме.
Такой подход позволил единым образом вычислить
термоэлектрические характеристики PbTe в широком
диапазоне донорного и акцепторного легирования и
температуры. Наибольшая расчетная величина термо-
электрической добротности составляла 0.56 в матери-
але n-типа и 0.71 в материале p-типа. Оба значения
очень близки к типичным экспериментальным данным
для этого материала [1, 2].

Авторы благодарны профессору В.А. Кульбачинско-
му за полезные обсуждения.
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thermoelectric quantities are in good agreement with the available experimental data.
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