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Introducere. In ultimii ani, se observd o crestere tot mai intensi a
cercetarilor materialelor organice pentru aplicéri in dispozitive electronice. Pe
noi ne intereseaza aplicarea materialelor organice cvasiunidimensionale in
dispozitive termoelectrice, destinate pentru a transforma direct energia
termica in energie electrica, sau energia electrica in racire. A fost demonstrat
(a se vedea [1] si referintele de acolo) cd, fiind optimizati parametrii unora
din aceste cristale, ele pot avea proprietati termoelectrice mult mai bune decat
materialele termoelectrice cunoscute.

Sunt studiate, in mod teoretic si experimental, mai multe cristale organice
cvasiunidimensionale, spre exemplu cele de TTF-TCNQ (tetrathiofulvali-
nium-tetracyanoquinodimethane) si TTT,I; (iodurd de tetratiotetracena). in
lucrarea de fata este studiat cristalul de TTT213.

Intrucat nu toti parametrii acestor cristale sunt bine determinati, este
important a largi numdrul de experimente, din care prin compararea
rezultatelor teoretice cu cele obtinute experimental, s-ar putea de concretizat
valorile unor parametri ai acestor cristale. in lucrarea de fatd, se propune a
utiliza in acest scop fenomenul tranzitiei structurale Peierls [2]. Este de
mentionat cd fenomenul tranzitiei Peierls este actualmente studiat in multe
lucrari.

Analiza rezultatelor. Cristalele organice cvasiunidimensionale de tetra-
thiotetracene iodide, TTT,I;, sunt constituite din coloane sau lanturi de mole-
cule plane de tetratiotetracena si ioni de iod. Compusul dat are valenta mixta:
doud molecule de TTT doneaza un electron lantului format de ionii de iod

15 . Numai lanturile de TTT poseda conductivitate electrica, iar purtatorii de

sarcind sunt golurile. Aceste cristale permit o structura nestoichiometrica de
forma TTT,ls.5 cu un surplus sau insuficientd de iod. Intrucat iodul joaca rol
de acceptor, concentratia golurilor depinde de concentratia iodului §i poate fi
mai mare sau mai mica decat concentratia stoichiometrica n = 1.2*10*' cm”.
Variatia concentratiei golurilor este foarte importantd pentru optimizarea
concentratiei purtatorilor in scopul atingerii eficientei maxime.

Se tine cont de doua interactiuni electron-fononice mai importante. O
interactiune este de tipul potentialului de deformatie. Cea de a doua este de
tipul polaronului, numai cé se are in vedere polarizatia indusa a moleculelor,
care inconjoara electronul de conductie. Raportul amplitudinilor acestor doua
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interactiuni caracterizeaza parametrul y. Cand y = 0, ramane numai primul
mecanism de interactiune.

A fost calculata frecventa renormata ((g) a fononilor acustici longitudinali ca
functie de proiectia ¢ a cvasiimpulsului fononului pe directia firelor de TTT,l;.
In Fig.1 si 2 este prezentat cazul cand y = 0, considerat anterior in [2].

Rezultatele calculului lui Q(g) pentru diferite valori ale parametrilor
cristalului si diferite valori ale impulsului Fermi sunt prezentate in Fig. 1, 2, 3
si 4. Se considera ca banda de conductie unidimensionald este plind pana la
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Fig. 1. Spectrul renormat al fononilor Fig. 2. Spectrul renormat al fononilor
ungfgrpdinrzeraoBritleuimpe B, unde 8 eSyy peiatia vimpPulsterirddhthodsio-
ndluFbardin $ininspdpdziirepesstel k= /48Pt RE JeRARAEIE SRS -
portul amplitaeiHiblleiui de-al doilea mecanism dd RIS electron-fo-
nonica fata de primul.

In Fig.1 este reprezentat cazul pentru y = 0 si ks = 1/4+0,01. In acest caz,
temperatura de tranzitie Peierls este de 87 K.

In Fig. 2-4 este reprezentat spectrul renormat al fononilor pentru cazurile
cand modulul vectorului de unda kg este variat cu 0,04, 0.1 si 0,15.

Din grafice se observa ca odata cu marirea impulsului Fermi temperatura
de tranzitie Peierls se micsoreaza. Corespunzator se obtine pentru & = 0,04,
Tp= 81K, pentru 6 = 0,1, 7p= 71K si pentru & = 0,15, 7p = 63K. Se observa
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Fig.3. Spectrul renormat al fononilor Fig.4. Spectrul renormat al
Q(q) pentruy =0 si k= 1/4+0,1. fononilor Q(q) pentruy =0 si k=
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Concluzie. In lucrarea data, sunt studiate unele proprietati ale cristalului
de TTT,l; (tetrathiotetracene iodide), pentru cazul cand concentratia elect-
ronilor de conductie variaza si banda de conductie este plind pana la putin
mai mult de un sfert din zona Brillouin. A fost obtinuta ecuatia de dispersie a
fononilor renormati in aproximatia fazelor aleatorii, care a fost rezolvata in
mod numeric la calculator. Au fost construite dependentele frecventei
fononilor de proiectia cvasiimpulsului pe directia firelor conductive pentru
diferite temperaturi. A fost determinata temperatura critica Peierls.

Recent o echipa de cercetitori de la catedra de mecanica teoretica a Universitatii
Tehnice a Moldovei, impreund cu o echipa de savanti de la Institutul de Chimie a
suprafetei al Academiei de Stiinte a Ucrainei, au castigat prin concurs un proiect
international, finantat de Uniunea Europeana prin intermediul STCU (Science and
Tehnology Centre in Ukraine) destinat obtinerii i cercetarii materialului organic
nanostructurat de iodurd de tetratiotetracend conform parametrilor, calculati la
Chisinau. Proiectul este prevazut pentru o perioada de doi ani.

In acelasi timp, studierea teoretici si experimentald a proprietatilor
cristalelor organice de TTT,l;, purificarea, sintetizarea cristalelor, depunerea
straturilor subtiri si crearea dispozitivelor termoelectrice bazate pe acest
material sunt puse ca scop in cadrul proiectului european FP7 ,, H2ESOT ”,
la fel castigat prin concurs de echipa de cercetatori de la catedra de Mecanica
Teoretica a Universitatii Tehnice a Moldovei.

Se asteapta ca cercetarile intense in acest domeniu vor da posibilitatea de
a obtine in scurt timp materiale termoelectrice performante si ieftine.

Referinte:

1. CASIAN, AL, GORELOV, B.M., DUBROVIN, LV. State of art and prospects of

thermoelectricity on organic materials. In: J. of Thermoelectricity. 2012, no. 3, p.7-16.

2. BYJIAEBCKUW, JLH. Crpykrypusiii (ITafiepiacoBckuii) mepexox B KBa3HOIHO-
MepHBIX KpHucTauiax. B: V@H. 1975, 1. 115, ¢.263.

114


http://www.tcpdf.org

