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Abstrakt

Niniejsza rozprawa doktorska stanowi kontynuacje badan prowadzonych w przesztosci
nad potencjalnym zastosowaniem zwigzkéw typu pot-Heulser (hH) jako materiatow

termoelektrycznych (TE) [1-3].

Przeprowadzone zostaty badania duzej skali z wykorzystaniem Teorii Funkcjonatu
Gestosci (DFT) dla ponad 150 faz hH z 18 elektronami walencyjnymi; uwzglednione zostaty dwie
parametryzacje funkcjonatu korelacyjno-wymiennego (XC): Perdew-Burke-Ernzerhof (GGA) oraz
zmodyfikowany potencjat Becke-Johnson GGA (MBJGGA) [4, 5]. Sposréd poczatkowego zbioru
badanych zwigzkéw hH, ponad 120 uktadéw okazato sie mie¢ charakter pétprzewodnikowy, przy
czym tylko 34 zostaty zakwalifikowane jako nowe oraz termodynamicznie stabilne [6].
Szczegobtowa analiza dla tych uktaddéw (np. struktury elektronowe) oraz ich wtasciwosci TE (w tym
uwzgledniajgca dwa funkcjonaty XC oraz dwa rezimy przewodnictwa) zostata zrealizowana w

niniejszej rozprawie doktorskiej.

Obliczenia ab initio zostaty uzupetnione metodami Uczenia Maszynowego (ML). Analiza
ML oraz predykcje zrealizowane zostaty dla szesciu wielkosci, w tym przerwy energetycznej [7]
oraz wydajnosci TE (termoelektryczny wspétczynnik mocy PF dla parametryzacji GGA w rezimie
typu p) [8]. Trendy chemiczne oraz potencjalne predyktory zostaty rozpatrzone i szczegétowo

zbadane.

Ogoblne wyniki uzyskane w ramach analizy DFT i ML dla rozwazanych faz hH wskazujg
nowych kandydatéw na materiaty TE, a ponadto umozliwiajg wglad w kluczowe predyktory

determinujgce korzystne wtasciwosci TE.



