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Propriétés thermoélectriques des composés de type 
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Composé
 

binaire Mo3
 

Sb7

Structure cristallographique 
Groupe d’espace Im3m

Sb1

Sb2

Mo

Mo3 (Sb1)4 (Sb2)3 40 atomes par maille élémentaire
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Composé
 

binaire Mo3
 

Sb7

Structure de bande et densité d’états (KKR, KKR-CPA, FP-KKR, SR-KKR)
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Propriétés métalliques, type p (ZT ~ 0,1 à

 

800 K)

Supraconducteur BCS Tc

 

~ 2,3 K

Interactions magnétiques complexes



Composés substitués Mo3
 

Sb7-x
 

Tex

Forte diminution de la densité

 

d’état totale et de la densité

 

d’état partielle du 

molybdène : augmentation de la resistivité

 

électrique et du pouvoir 

thermoélectrique (ZT ~ 0.8 à

 

1050 K* pour Mo3

 

Sb5,4

 

Te1,6

 

)

Substitution sur le site du molybdène

 

?

Evolution de la densité d’état au niveau de Fermi
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Structure de bande électronique 
des composés Mo3-x

 

Rux
 

Sb7
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Diminution de la densité

 

d’état totale lorsque 

la concentration en ruthénium augmente

Evolution rigide de la structure de bande

Etat semi-conducteur pour x = 1



Synthèse et caractérisation 
physico-chimique

Synthèse par métallurgie de poudre
 

(x = 0,25, 0,5 et 1)

Réaction des éléments purs à 750 °C pendant 10 jours

Broyage puis recuit à 750 °C pendant 15 jours

Frittage par pressage uniaxial à chaud

Caractérisation physico-chimique

Diffraction des rayons X

Diffraction de neutron à 300 K et à basse temperature (x = 0,25 et 0,8)

Microsonde de Castaing

Aucunes

 

phases secondaires détectées pour x = 0,25 et 0,5 

Présence

 

de RuSb2

 

( < 4 % en vol.) pour x = 1

Existence d'une limite de solubilité

 

du ruthénium : x ~ 0,8 
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Propriétés thermoélectriques

0

2

4

6

8

10

12

0 50 100 150 200 250 300 350 400

R
és

is
tiv

ité
 é

le
ct

riq
ue

 (μ
Ω
.m

)

Température (K)

0

10

20

30

40

50

60

70

0 50 100 150 200 250 300 350

P
ou

vo
ir 

th
er

m
oé

le
ct

riq
ue

 (µ
V

.K
-1

)

Température (K)

Propriétés à basse température
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x = 0 (○), x = 0,25 (□), x = 0,5 (∆), x = 0,8 (▼)

Augmentation de la résistivité

 

électrique et du pouvoir thermoélectrique lorsque la concentration 

en ruthénium augmente

Augmentation de la conductivité

 

thermique totale : d'un comportement exotique pour x = 0 vers un 

comportement classique pour x = 0,8
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Propriétés thermoélectriques
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Propriétés à haute température
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x = 0 (○), x = 0,25 (□), x = 0,5 (∆), x = 0,8 (▼)

Evolution linéaire de la résistivite électrique et du pouvoir thermoélectrique

La conductivité

 

thermique a tendance à

 

saturer pour x = 0, 0,25 et 0,5

Faibles valeurs atteintes à

 

haute température
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Propriétés thermoélectriques
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ZT ~ 0,3 à

 

800 K extrapolé

 

à

 

0,6 à

 

1000 K

Dépendance

 

linéaire

 

de la résistivité

 

électrique

 

et du pouvoir thermoélectrique

Matériaux

 

intéressants

 

pour la génération

 

d‘électricité



Conclusion

Possibilité

 

de substitution sur le site du molybdène

Nette amélioration des propriétés thermoélectriques avec la substitution du 

molybdène par du ruthénium

Existence d'une limite de solubilité: impossibilité

 

d'atteindre un état semi-

 conducteur

Composé

 

intéressant à

 

haute température pour la génération d’électricité
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