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Наведено результати теоретичних дослiджень впливу непараболiчностi, описуваної мо-
деллю Фiваза, на властивостi шаруватих функцiональних матерiалiв iз замкненими
поверхнями Фермi. Теоретичнi розрахунки поздовжнiх кiнетичних коефiцiєнтiв для ря-
ду моделей часу релаксацiї як у квантуючому магнiтному полi, перпендикулярному до
шарiв, так i за його вiдсутностi, виконано для двох випадкiв: моделi Фiваза та набли-
ження ефективної маси. Показано, що ефекти, пов’язанi з непараболiчнiстю, можуть
виявлятися не лише у випадку вiдкритих поверхонь Фермi, як це традицiйно вважаєть-
ся, але й у випадку замкнених поверхонь Фермi. Це є сприятливим фактором для дiа-
гностики таких матерiалiв за польовими та температурними залежностями їх кiне-
тичних коефiцiєнтiв. Загальнi спiввiдношення, на основi яких виконувалися розрахун-
ки, не можуть бути отриманi в рамках традицiйних пiдходiв. Додатково дослiджено
вплив непараболiчностi, описуваної моделлю Фiваза, на властивостi монокристалiчних
та порошкових термоелектричних матерiалiв. На основi цих дослiджень запропоновано
термоелектричнi матерiали, оптимiзованi за гранулометричним складом порошку та
зонним спектром.

Застосування функцiональних матерiалiв для створення тих або iнших елементiв, прила-
дiв i систем передбачає опис, пояснення та прогнозування їх властивостей, в тому числi
на основi певних модельних уявлень про зонний спектр матерiалiв. У рядi випадкiв зон-
на структура матерiалу прямо визначає сферу його застосування. Зокрема, важливу роль
у функцiональнiй електронiцi вiдiграють шаруватi матерiали, або матерiали з надграткою,
описуванi моделлю Фiваза [1].

ε(~k) =
~2

2m∗
(k2x + k2y) + ∆(1− cos akz). (1)

У данiй формулi kx, ky, kz — вiдповiднi компоненти квазiiмпульсу; m∗ — маса носiїв струму
в площинi шарiв; ∆ — ширина вузької мiнi-зони провiдностi, яка описує рух носiїв струму
в площинi шарiв; a — вiддаль мiж трансляцiйно еквiвалентними шарами; решта позначень
загальноприйнятi.
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Цi матерiали застосовуються при створеннi нелiнiйних функцiональних елементiв, зокре-
ма пiдсилювачiв електромагнiтних хвиль, приймачiв електромагнiтного випромiнювання,
якi грунтуються на радiоелектричному ефектi, генераторiв та змiшувачiв терагерцового дi-
апазону, приладiв, що базується на використаннi солiтонiв та бризерiв, а також на явищi
самоiндукованої прозоростi [2, 3]. В багатьох випадках квазiдвовимiрнi провiдники, опису-
ванi моделлю Фiваза або моделями, близькими до неї, розглядаються як потенцiйнi висо-
котемпературнi надпровiдники [4].

Бiльшiсть дослiдникiв вважає, що ефекти непараболiчностi, пов’язанi з вузькiстю мi-
нi-зони, виявляються лише тодi, коли енергiя Фермi ζ0 носiїв заряду при абсолютному нулi
температури задовольняє умову ζ0/2∆ ≫ 1, тобто коли поверхнi Фермi (ПФ) цих матерi-
алiв є сильно вiдкритими. Саме для таких шаруватих матерiалiв побудовано, наприклад,
теорiї провiдностi та термоЕРС у квантуючому магнiтному полi [5, 6]. Такi матерiали по-
рiвняно просто дiагностуються при наявностi биття осциляцiй Шубнiкова-де Гааза (ШДГ)
та де Гааза-ван Альфена (ДГВА), а також термоЕРС. В той же час достовiрних критерiїв
розрiзнення функцiональних матерiалiв iз замкненими або перехiдними ПФ, описуваних
моделлю Фiваза, тобто таких, для яких ζ0/2∆ 6 1, на даний час не встановлено. Однак
для функцiонування ряду приладiв, зокрема таких, якi грунтуються на радiоелектричному
ефектi, а також на явищi самоiндукованої прозоростi, важлива така концентрацiя носiїв
заряду, при якiй їх ступiнь виродження невеликий або вони є невиродженими. Тому дану
роботу присвячено опису деяких теоретичних засад дiагностики та аспектiв застосування
функцiональних матерiалiв, описуваних моделлю Фiваза, за умови замкненостi їх ПФ.

Дiагностика функцiональних матерiалiв iз замкненими ПФ, описуваних мо-
деллю Фiваза. Загальнi спiввiдношення. У роботi [7] автор даного повiдомлення отримав
такий вираз для поздовжньої електропровiдностi шаруватого функцiонального матерiалу
у квантуючому магнiтному полi для випадку, коли квантуюче магнiтне та електричне поля
перпендикулярнi до площини шарiв, а час релаксацiї поздовжнього квазiiмпульсу (з точки
зору залежностi вiд квантових чисел) залежить лише вiд цього квазiiмпульсу i не осцилює
зi змiною магнiтного поля:

σzz = σ0 + σos + σmr. (2)

У цiй формулi вiдповiднi складовi електропровiдностi визначаються так:

σ0 =
16π2e2m∗a

h4

∫

W (x)6ζ

τ(x)W ′2(x) dx, (3)

σos =
32π2e2m∗a

h4

∞∑

l=1

(−1)lfσl

∫

W (x)6ζ

τ(x)W ′2(x) cos

(
πl
ζ −W (x)

µ∗B

)
dx, (4)

σmr =
16π2e2m∗a

h4

∞∑

l=1

(−1)lhσl

[ ∫

W (x)6ζ

τ(x)W ′2(x) exp

(
l
W (x)− ζ

kT

)
dx−

−
∫

W (x)>ζ

τ(x)W ′2(x) exp

(
ζ −W (x)

kT

)
dx

]
. (5)
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У формулах (3)–(5) x = akz , τ(x) — час релаксацiї поздовжнього квазiiмпульсу; W (x) —
закон дисперсiї носiїв заряду у напрямку, перпендикулярному до шарiв; µ∗ = µBm0/m

∗,
µB — магнетон Бора; B — iндукцiя магнiтного поля, крiм того,

fσl =
π2lkT/µ∗B

sh(π2lkT/µ∗B)
, hσl =

lµ∗B/kT

sh(lµ∗B/kT )
. (6)

Таким чином, повна поздовжня провiднiсть шаруватого функцiонального матерiалу
у квантуючому магнiтному полi мiстить три складовi: сталу, осцилюючу i неосцилюючу
вiдносно магнiтного поля. Зауважимо, що формула (4) для осцилюючої частини електро-
провiдностi явним чином враховує той факт, що при зникненнi ПФ, тобто у невиродженому
газi носiїв заряду, осциляцiї ДГШ вiдсутнi. Формули (3)–(5) не можуть бути отриманi у тра-
дицiйному квазiкласичному наближеннi, для якого не є iстотними нi конкретний характер
закону дисперсiї носiїв заряду у напрямку, перпендикулярному до шарiв, нi скiнченна про-
тяжнiсть ПФ уздовж напрямку магнiтного поля.

Дiагностика за ефектом Шубнiкова–де Гааза (ШДГ). З метою встановлення
критерiїв розрiзнення функцiональних матерiалiв iз замкненими ПФ, описуваних моделлю
Фiваза, всi розрахунки за формулами (3)–(5) виконувались для двох випадкiв, а саме: для
випадку, коли у вiдповiдностi з (1) W (x) — косинусоїдальний закон, i для випадку, коли
у W (x) зроблено наближення ефективної маси. При цьому розглядалося чотири випадки
модельних залежностей τ(x): наближення сталого часу релаксацiї τ(x) ≡ τ0, наближен-
ня сталої довжини вiльного пробiгу, коли τ(x) ∝ v−1

f (x), а також моделi τ(x) ∝ vf (x) та
τ(x) ∝ vz(x) [8]. Наближення τ(x) ≡ τ0 є найпростiшим, але воно часто застосовується для
опису розсiювання носiїв заряду у кристалах з надграткою, оскiльки вважається пiдтвер-
дженим експериментально. Наближення τ(x) ∝ v−1

f (x), де vf (x) — швидкiсть носiїв заряду
на ПФ, застосовне для випадку розсiювання на iонiзованих домiшках при низьких темпе-
ратурах. Наближення τ(x) ∝ vf (x) справедливе у випадку розсiювання на деформацiйному
потенцiалi акустичних фононiв. Наближення τ(x) ∝ vz(x) застосовне для обох зазначених
випадкiв поблизу ультраквантової границi. Крiм того, у квазiкласичнiй областi магнiтних
полiв, тобто при µ∗B/∆ ≪ 1, зазначенi розрахунки доповнювались розрахунками осцилю-
ючої частини поздовжньої електропровiдностi в рамках традицiйного квазiкласичного пiд-
ходу [9], коли час релаксацiї вважається обернено пропорцiйним до повної щiльностi станiв
у магнiтному полi, i, отже, є осцилюючою функцiєю магнiтного поля та залежить вiд енергiї
носiїв заряду в цiлому, а не вiд їх поздовжнього квазiiмпульсу. Однак традицiйна методи-
ка модифiкувалася шляхом явного врахування конкретного закону дисперсiї носiїв заряду
та скiнченної протяжностi ПФ уздовж напрямку магнiтного поля. Встановлено, що в усiх
випадках замкнених ПФ за умови сталостi концентрацiї носiїв заряду в рамках моделi Фi-
ваза має мiсце зменшення частоти осциляцiй ШДГ i їх вiдставання за фазою порiвняно
з наближенням ефективної маси. Це явище зумовлене тим, що при однiй i тiй же енергiї
щiльнiсть станiв в моделi Фiваза бiльша, нiж у наближеннi ефективної маси. Форма осци-
ляцiй та їх вiдносний вклад iстотно залежать не лише вiд конкретного закону дисперсiї
W (x), а й вiд того, як саме моделюється залежнiсть τ(x). Значна вiдмiннiсть даних резуль-
татiв вiд результатiв, отриманих у рамках модифiкованого традицiйного пiдходу, полягає
в тому, що при умовi τ = τ(x) вiдносний вклад осциляцiй ШДГ у рамках моделi Фiваза
бiльший, нiж у наближеннi ефективної маси, в той час як в рамках традицiйного пiдхо-
ду цей вклад менший. З iншого боку, як у моделi Фiваза, так i у наближеннi ефективної
маси, вiдносний вклад осциляцiй ШДГ, отриманий у рамках модифiкованого традицiйного
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пiдходу, при умови µ∗B/∆ ≪ 1 є бiльшим, нiж у рамках будь-якої з розглянутих моделей
τ = τ(x). Таким чином, виконання умов справедливостi традицiйного пiдходу до розгляду
розсiювання носiїв заряду у квантуючому магнiтному полi не заважає, а сприяє дiагностицi
функцiональних матерiалiв iз замкненими ПФ, описуваних моделлю Фiваза. В усiх випад-
ках вiдмiннiсть мiж залежностями, одержаними в рамках моделi Фiваза i в наближеннi
ефективної маси, зростає зi збiльшенням концентрацiї носiїв заряду.

Дiагностика у полях поблизу ультраквантової границi. Поряд з осциляцiями
провiдностi у слабких квантуючих магнiтних полях розглядалась її залежнiсть вiд магнi-
тного поля у бiльш сильних магнiтних полях, коли моделi τ = τ(x) справедливi. Виявилось,
що в цьому випадку для моделi Фiваза має мiсце локальний максимум електропровiднос-
тi [8, 10], який виражений тим краще, чим бiльша концентрацiя носiїв заряду. У наближеннi
ефективної маси такий максимум не спостерiгається. Цей максимум найбiльш яскраво ви-
ражений у випадку τ(x) ∝ vf (x), тобто за умови розсiювання носiїв заряду на акустичних
фононах, а найменш яскраво — у випадку τ(x) ∝ v−1

f (x), тобто за умови розсiювання носiїв
заряду на заряджених домiшках. Однак навiть i у випадку розсiювання носiїв заряду на
заряджених домiшках в областi найбiльш яскравого прояву непараболiчностi, описуваної
моделлю Фiваза, зменшення електропровiдностi при зростаннi магнiтного поля в моделi
Фiваза бiльш повiльне, нiж у наближеннi ефективної маси. При розгляданнi провiдностi
в сильних магнiтних полях у виродженому газi носiїв заряду враховувався також стиск
ПФ у напрямку квантуючого магнiтного поля, пов’язаний з конденсацiєю носiїв заряду на
найнижчому рiвнi Ландау. Цей стиск веде до рiзкого зниження поздовжньої електропровiд-
ностi матерiалу пiсля максимуму провiдностi, причому залежнiсть провiдностi вiд iндукцiї
магнiтного поля є степеневою i показник степеня залежить вiд моделi часу релаксацiї. При
цьому вiн однаковий як у моделi Фiваза, так i в наближеннi ефективної маси, але коефiцiєн-
ти пропорцiйностi рiзнi внаслiдок вiдмiнностi енергiй Фермi за умови сталостi концентрацiї
носiїв заряду.

Дiагностика за неосцилюючою частиною магнiтоопору. За умов слабкого i про-
мiжного виродження, коли осциляцiї ШДГ вираженi слабко або вiдсутнi, залежнiсть по-
здовжньої електропровiдностi вiд магнiтного поля цiлком визначається залежнiстю вiд ньо-
го неосцилюючої складової у вiдповiдностi з формулою (5). В цьому випадку знак i величина
магнiтоопору визначаються двома конкуруючими процесами теплової активацiї носiїв за-
ряду: з нижнiх рiвнiв Ландау на рiвень хiмiчного потенцiалу i з рiвня хiмiчного потенцiалу
на верхнi рiвнi Ландау. Якщо домiнує перший процес, магнiтоопiр є вiд’ємним, а якщо дру-
гий — додатним. На спiввiдношення мiж цими процесами впливає не лише зонна структура
матерiалу, а й вiдношення вiдстанi мiж рiвнями Ландау до енергiї теплового руху. Вияв-
ляється, що при певних температурах порядку ширини мiнi-зони в моделi Фiваза при всiх
концентрацiях носiїв заряду має мiсце стiйкий вiд’ємний магнiтоопiр, в той час як у набли-
женнi ефективної маси вiн може бути додатним, а якщо вiн i є вiд’ємним, то виражений
iстотно слабше, нiж у моделi Фiваза [8].

Дiагностика за польовими залежностями термоЕРС та фактора потужностi.
Керування властивостями термоелектричних матерiалiв за допомогою поздов-
жнього магнiтного поля. Дiагностика матерiалiв iз замкненими ПФ, описуваних модел-
лю Фiваза, можлива також за польовими залежностями поздовжньої термоЕРС та фактора
потужностi. Розрахунки показують, що для всiх розглянутих моделей τ = τ(x) у квазiкла-
сичнiй областi магнiтних полiв в моделi Фiваза має мiсце вiдставання осциляцiй термоЕРС
за фазою i збiльшення їх вiдносного вкладу порiвняно з наближенням ефективної маси,
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хоча в цiлому термоЕРС у наближеннi ефективної маси бiльша, нiж в моделi Фiваза. Та-
ка вiдмiннiсть зумовлена тим, що будь-яке обмеження розкиду носiїв заряду за енергiями
повинно зменшувати модуль термоЕРС. В бiльш сильних магнiтних полях поблизу уль-
траквантової границi iснує такий iнтервал магнiтних полiв, де вiдмiнностi мiж моделлю
Фiваза i наближенням ефективної маси вираженi найяскравiше. Так само, як i у випадку
з електропровiднiстю, цi вiдмiнностi найбiльше вираженi за умов розсiювання носiїв заря-
ду на акустичних фононах, а найменше — за умов розсiювання на iонiзованих домiшках.
Цi вiдмiнностi тим бiльшi, чим бiльша концентрацiя носiїв заряду. В бiльш сильних маг-
нiтних полях модуль термоЕРС має максимум, тому що, з одного боку, цей модуль малий
при низьких температурах у слабких магнiтних полях, а з iншого, — вiн повинен змен-
шуватись i у сильних магнiтних полях за рахунок стиску ПФ. Однак концентрацiя носiїв
заряду i характер їх руху перпендикулярно до площини шарiв слабко впливають на вели-
чину i положення цього максимуму. Проте, в моделi Фiваза вiн дещо бiльший i змiщений
у бiк слабших магнiтних полiв у порiвняннi з наближенням ефективної маси. В ультракван-
тових магнiтних полях внаслiдок стиску ПФ для всiх моделей τ = τ(x) термоЕРС спадає
зi зростанням iндукцiї магнiтного поля за законом оберненого квадрата.

Дiагностика за польовими залежностями фактора потужностi в квантуючих магнiтних
полях за умови сильного виродження електронного газу грунтується на тому, що, як по-
казують розрахунки, у квазiкласичних магнiтних полях для всiх моделей τ = τ(x) в мо-
делi Фiваза має мiсце вiдставання осциляцiй фактора потужностi за фазою i збiльшення
їх вiдносного вкладу порiвняно з наближенням ефективної маси. В бiльш сильних полях
непараболiчнiсть, описувана моделлю Фiваза, за умови замкненостi ПФ веде до зменшення
величини максимуму фактора потужностi i округлення форми вiдповiдного пiку порiвняно
з наближенням ефективної маси [11].

За умов слабкого i промiжного виродження модуль термоЕРС та величина фактора
потужностi визначаються тими ж процесами теплової активацiї носiїв заряду, що й неосци-
лююча частина поздовжньої електропровiдностi. Тому iснують такi, взагалi кажучи, рiзнi
за величиною, оптимальнi значення iндукцiї магнiтного поля, при яких модуль термоЕРС
i величина фактора потужностi вiдповiдно досягають максимуму. Тому, якщо ефективнi
маси носiїв заряду в площинi шарiв незначнi, то iснує можливiсть керування власти-
востями шаруватих термоелектричних матерiалiв за допомогою поздовжнього (вiдносно
градiєнта температури та електричного струму) магнiтного поля. Однак, оскiльки непа-
раболiчнiсть, описувана моделлю Фiваза, знижує величину максимуму фактора потужностi
та ступiнь його вираження в порiвняннi з наближенням ефективної маси, то з цiєї точки
зору бiльш вигiдними є термоелектричнi матерiали з параболiчним або слабко вiдмiнним
вiд параболiчного законом дисперсiї носiїв заряду.

Дiагностика за температурними залежностями кiнетичних коефiцiєнтiв за
вiдсутностi магнiтного поля. Дiагностика матерiалiв iз замкненими ПФ, описуваних
моделлю Фiваза, за залежнiстю їх поздовжнiх кiнетичних коефiцiєнтiв вiд температури за
вiдсутностi магнiтного поля, як показують розрахунки, може грунтуватись на наступному.
По-перше, анiзотропiя електропровiдностi шаруватих матерiалiв, описуваних моделлю Фi-
ваза, iстотно бiльша, нiж у наближеннi ефективної маси. По-друге, термоЕРС матерiалiв,
описуваних моделлю Фiваза, у напрямку, перпендикулярному до шарiв, за iнших рiвних
умов повинна бути меншою, нiж у наближеннi ефективної маси. По-третє, враховуючи
протилежний характер змiн термоЕРС та електропровiдностi з температурою, на темпе-
ратурнiй залежностi фактора потужностi повинен спостерiгатися максимум, який в моделi
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Фiваза має меншу величину i менше рiзко виражений, нiж у наближеннi ефективної маси.
Основна причина усiх зазначених вiдмiнностей полягає в тому, що врахування скiнчен-
ностi ширини мiнi-зони провiдностi зменшує як термоЕРС, так i провiднiсть у напрямку,
перпендикулярному до шарiв. Зауважимо, що розрахунки, на пiдставi яких зроблено данi
висновки, виконувались для моделей сталого часу релаксацiї i часу релаксацiї, обернено
пропорцiйного до густини станiв носiїв заряду за вiдсутностi магнiтного поля.

Дiагностика зарядово-впорядкованих функцiональних матерiалiв. Зарядо-
во-впорядкованi шаруватi функцiональнi матерiали можна подiлити на матерiали з впо-
рядкуванням у площинi шарiв i матерiали з мiжшаровим впорядкуванням. Вважається, що
в основному має мiсце впорядкування у площинi шарiв, але в попереднiх роботах, зокре-
ма [12], показано, що може мати мiсце i мiжшарове впорядкування, яке полягає у простому
чергуваннi шарiв з рiзними електронними густинами i яке розглядається у данiй роботi.
Причиною останнього є взаємодiя носiїв заряду з коливаннями шарiв як цiлого в їх площинi.
Вiдрiзнити два типи впорядкування можна, зокрема, за характером змiни анiзотропiї елект-
ропровiдностi в процесi фазового вiдповiдного переходу другого роду. Якщо вона зростає,
має мiсце мiжшарове зарядове впорядкування, якщо ж спадає — впорядкування у площинi
шарiв. За умови фазового переходу з невпорядкованого стану у зарядово-впорядкований
вiдбувається топологiчний перехiд вiд замкненої поверхнi до вiдкритої зi зменшенням ши-
рини вузької мiнi-зони провiдностi. Внаслiдок цього при температурах, нижчих за критичну
температуру переходу, має мiсце бiперiодичний характер осциляцiй ШДГ у квазiкласичних
магнiтних полях та збiльшення їх вiдносного вкладу. У бiльш сильних магнiтних полях,
в тому числi внаслiдок польової залежностi хiмiчного потенцiалу та параметра впорядку-
вання, який описує нерiвномiрнiсть заповнення шарiв електронами, повинна спостерiгатись
послiдовнiсть максимумiв та нулiв поздовжньої електропровiдностi [13]. З цiєї точки зо-
ру поведiнка зарядово-впорядкованого шаруватого матерiалу у магнiтному полi подiбна до
поведiнки системи з напiвпровiдникових та дiелектричних шарiв, якi чергуються. Отже,
прозорiстю зарядово-впорядкованого кристала можна керувати за допомогою магнiтного
поля.

Осциляцiї термоЕРС у квазiкласичних магнiтних полях також мають бiперiодичний ха-
рактер. У бiльш сильних магнiтних полях термоЕРС зарядово-впорядкованого матерiалу
рiзко зростає i має мiсце ряд послiдовних перемикань її полярностi, узгоджених з польо-
вою залежнiстю хiмiчного потенцiалу. Пiсля останнього перемикання полярностi термоЕРС
зарядово-впорядкованого функцiонального матерiалу рiзко знижується за законом оберне-
ного квадрата [14].

У випадку, коли осциляцiї ШДГ вiдсутнi, має мiсце монотонна залежнiсть поздовжнього
магнiтоопору зарядово-впорядкованого матерiалу вiд магнiтного поля, причому спостерi-
гається iнверсiя магнiтоопору залежно вiд величини вiдношення W0/ζ02D, де W0 — величи-
на ефективної притягуючої взаємодiї, яка веде до мiжшарового зарядового впорядкування;
ζ02D — енергiя Фермi iдеального двовимiрного Фермi-газу при абсолютному нулi температу-
ри. А саме, у випадку 1 < W0/ζ02D 6 2 магнiтоопiр є додатним, а при подальшому зростаннi
взаємодiї вiн спочатку зменшується до нуля, а потiм стає вiд’ємним. Модуль термоЕРС та
фактор потужностi в цьому випадку є монотонно спадними функцiями магнiтного поля.

За вiдсутностi магнiтного поля для всiх розглянутих моделей часу релаксацiї при темпе-
ратурах, нижчих за критичнi, електропровiднiсть, термоЕРС та фактор потужностi набага-
то меншi, нiж при вищих температурах. Це вiдбувається тому, що у зарядово-впорядковано-
му станi має мiсце сильне обмеження руху носiїв заряду у напрямку, перпендикулярному до
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шарiв, а також обмеження їх розкиду за енергiями. При досягненнi температури фазового
переходу на всiх зазначених залежностях спостерiгаються злами, характернi для фазових
переходiв 2-го роду.

Вплив непараболiчностi, описуваної моделлю Фiваза, на властивостi термо-
електричних матерiалiв на основi порошкiв. Аналiз впливу класичних розмiрних
ефектiв на властивостi термоелектричних матерiалiв, отримуваних на основi порошкiв, свiд-
чить, що принаймнi в рамках моделi Дебая для густини фононних станiв при кожнiй темпе-
ратурi iснує такий оптимальний найбiльш ймовiрний радiус частинки порошку, при якому
термоелектрична добротнiсть матерiалу найбiльша. Однак цей результат можна одержати
лише за умови врахування впливу частоти фононiв на розсiювання їх на межах части-
нок матерiалу та контактiв мiж ними. В рамках моделi сталої довжини вiльного пробiгу
фононiв оптимального радiуса частинок не iснує. Все перелiчене дає можливiсть запро-
понувати новий клас функцiонально-градiєнтних термоелектричних матерiалiв на основi
порошкiв змiнного гранулометричного складу, крупнiсть яких узгоджено зi змiною темпе-
ратури вздовж термоелектричної гiлки [8, 15].

Однак слiд зазначити, що непараболiчнiсть, описувана моделлю Фiваза, внаслiдок обме-
ження мiжшарового руху носiїв заряду та їх розкиду за енергiями негативно впливає на
фактор потужностi та добротнiсть термоелектричного матерiалу. Розрахунки показують,
що якщо закон дисперсiї носiїв заряду параболiчний i зона провiдностi вважається нескiн-
ченною, то шляхом оптимiзацiї гранулометричного складу порошкового матерiалу його вiд-
носну термоелектричну ефективнiсть можна пiдвищити у 1,2–1,7 раза порiвняно з моно-
кристалiчним матерiалом. Але непараболiчнiсть, описувана моделлю Фiваза, знижує цей
показник до рiвня 0,8–1,2 порiвняно з монокристалiчним матерiалом з параболiчним зон-
ним спектром.

Оптимiзацiя термоелектричних матерiалiв за типом непараболiчностi зонної
структури. Враховуючи вищесказане, поряд з моделлю Фiваза було проаналiзовано так
звану модель iдеальної непараболiчностi, у вiдповiдностi з якою мiнi-зона, що описує рух
носiїв заряду мiж шарами, має скiнченну ширину, але параболiчний закон дисперсiї зберi-
гається в усьому iнтервалi поздовжнього квазiiмпульсу аж до меж одновимiрної зони Брiлю-
ена. Така мiнi-зона, на вiдмiну вiд описуваної моделлю Фiваза, не має дiлянок з вiд’ємною
ефективною масою. Внаслiдок цього, як показано розрахунками в рамках моделi сталої
довжини вiльного пробiгу носiїв заряду, при зростаннi вiдношення ефективних мас пер-
пендикулярно до шарiв i в площинi шарiв термоЕРС в площинi шарiв зменшується, але
електропровiднiсть в цiй площинi iстотно зростає. Тому зростає як фактор потужностi, так
i термоелектрична добротнiсть такого матерiалу. З одного боку, отриманi результати по-
яснюють вiдсутнiсть стабiльних, позитивних з прикладної термоелектричної точки зору,
зрушень у дослiдах з надгратками та наногетероструктурами з квантовими ямами. Суть
тут полягає в тому, що зонний спектр таких квазiдвовимiрних систем описується моделлю
Фiваза. З iншого боку, якби можна було реалiзувати цiлком аналогiчнi системи, зонний
спектр яких описувався б моделлю iдеальної непараболiчностi, добротнiсть термоелектрич-
них матерiалiв, у тому числi на основi порошкiв, можна було б iстотно збiльшити.

Ще один важливий аспект застосування термоелектричних матерiалiв з непараболiч-
ним зонним спектром пов’язаний з електричним контактним опором метал–термоелектрич-
ний матерiал, величина якого може iстотно впливати на вихiднi параметри та характеристи-
ки термоелектричних генераторiв та охолоджувачiв. Вважається, що за iнших рiвних умов
зазначений контактний опiр тим менший, чим менший питомий опiр термоелектричного
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матерiалу. Отже, з цiєї точки зору застосування матерiалiв, описуваних моделлю Фiваза,
як “генераторних” або “охолоджувальних” недоцiльне. Однак з цiєї ж причини застосуван-
ня для створення генераторiв або охолоджувачiв матерiалiв, описуваних моделлю iдеальної
непараболiчностi, уявляється вельми доцiльним.
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Диагностика функциональных материалов с замкнутыми
поверхностями Ферми, описываемых моделью Фиваза, и некоторые
аспекты их применения

Представлены результаты теоретических исследований влияния непараболичности, опи-
сываемой моделью Фиваза, на свойства функциональных материалов с замкнутыми по-
верхностями Ферми. Теоретические расчеты продольных кинетических коэффициентов для
ряда моделей времени релаксации как в квантующем магнитном поле, перпендикулярном
слоям, так и в его отсутствие,выполнены для двух случаев: модели Фиваза и приближения
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эффективной массы. Показано, что эффекты, связанные с непараболичностью, могут про-
являться не только в случае открытых поверхностей Ферми, как традиционно считается,
но и в случае замкнутых поверхностей Ферми. Это является фактором, благоприятст-
вующим диагностике таких материалов по полевым и температурным зависимостям их
кинетических коэффициентов. Общие соотношения, на основе которых выполнялись расче-
ты, не могут быть получены в рамках традиционных подходов. Дополнительно исследо-
вано влияние непараболичности, описываемой моделью Фиваза, на свойства монокристал-
лических и порошковых термоэлектрических материалов. На основании этих исследований
предложены термоэлектрические материалы, оптимизированные по гранулометрическому
составу порошка и зонному спектру.

P.V. Gorskyi

Diagnostics of functional materials with closed Fermi surfaces described
by the Fivaz model and some aspects of their application

The results of theoretical studies of the influence of a nonparabolicity in the Fivaz model on the
properties of functional materials with closed Fermi surfaces are presented. Theoretical calculations
of the longitudinal kinetic coefficients in the relaxation time approximation in a quantizing magnetic
field perpendicular to layers and in the absence of a magnetic field are performed for two cases,
such as the Fivaz model and the effective mass approximation. It is shown that the nonparabolicity
effects may be well observed not only for highly open Fermi surfaces, as the majority of researchers
believe, but for transient or closed Fermi surfaces. This is favorable factor for the diagnostics of
such materials by the temperature and field dependences of their kinetic coefficients. Additionally,
we investigated the nonparabolicity influence in the Fivaz model on the properties of thermoelectric
materials in single crystals and powders. On this basis, some thermoelectric materials optimized
by a powder grain size composition and a band spectrum are proposed.
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