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【摘要】 In2Se3是一种常见的A2IIIB3VI型半导体,在不同温度下可表现出不同的物相,对应的晶格参数与物理性

质也会有所不同.在过去几十年间,In2Se3的多相性引起了人们的关注,各物相的晶体结构被广泛地研究.近年来,
研究发现α-In2Se3具有优异的光电、压电性能以及独特的铁电性能,可以预见它将在未来的半导体电子器件中发

挥出重要的作用.本文综述了一系列In2Se3化合物的晶体结构与电子特性,我们首先简要介绍了这些In2Se3 化合

物的基本知识,接着详细讨论了它们的晶体结构与电子特性,最后对In2Se3化合物的研究前景进行了展望.
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1 引  言

随着科技的不断发展,人们对高性能半导体功

能元器件的需求也日益增长.铟硒化合物是一类复

杂的III-VI族半导体材料,不同的原子配比可以形

成不同的化合物,目前已知的体系有InSe、In2Se3、

In4Se3、In5Se7、In6Se7 和In9Se11 等等[1-5].近年来,
铟硒化合物因其特殊的晶体结构、光电和热电特性

在半导体器件领域扮演着十分重要的角色,例如可

用作大容量的光存储器、光解水的催化剂以及光电

探测器等[6-10].
In2Se3是最常见的铟硒化合物之一,它在不同

的条件下会呈现出不同的物相,主要有α、β、γ、δ和

κ等五种[11-13].不同相In2Se3的晶体结构与物理、化
学性质均有所差异,当外界环境改变时,不同相之间

会发生程度各异的复杂相变,使之成为一种在相变

存储器方面具有潜在应用价值的材料.近几年来,随
着研究工作的不断深入,人们在理论和实验探索上

发现In2Se3 具有良好的光电、铁电、热电和压电性

能.2015 年,荷 兰 代 尔 夫 特 理 工 大 学 (Delft
UniversityofTechnology)的Island实验室研究了

In2Se3光电晶体管中栅控光电流的产生原理.通过

施加背栅电压,光门效应(thephotogatingeffect)产
生的光电流可以受到有效调制,进而获得超高的增

益(9.8×104A/W)[14].2017年,中国科学技术大

学朱文光课题组通过第一性原理计算,首次报道了

α-In2Se3室温下的自发面内及面外的铁电性[15].随
后,Xue、Wan和Cui等人分别验证了α-In2Se3 超薄

片层在室温时存在面内和面外自发铁电性[16-18],而
且它们之间具有独特的耦合效应,因而表现出潜在

的应用价值.2017年,宁波工程学院(NingboUni-
versityofTechnology)的Cui等人通过Li离子的

掺杂,测得γ-In2Se3 的热导率在923K 时仅为

0.32W/mK,其热电优值(ZT)可达0.67,大约为本

征γ-In2Se3的9倍[19].2018年,阿卜杜拉国王科技

大学(KingAbdullah UniversityofScienceand
Technology)的Xue等人研究了In2Se3 的面内外压

电响应,发现单层压电系数仅为0.34pm/V,且随

着厚度的增加,纵向和横向的压电信号显著增加直

至饱和[20].这些研究工作充分表明了In2Se3 在铁

电、光电、热电、压电材料器件中诱人的应用前景,其
不同晶体结构之间物理化学性质的差异也给未来的

研究方向带来了更多的可能[21-23].
丰富多彩的晶体结构,使得In2Se3 作为新一代

功能材料有着广阔的应用前景.本文综述了一系列

不同相In2Se3化合物的晶体结构、各相之间的转变

以及它们的电子特性.第2节首先详细地介绍了

In2Se3每个相的晶体结构,第3节我们讨论了它们

的电子特性,包括理论计算与实验研究结果.第4节

对全文进行了总结,并展望了In2Se3 的未来研究

工作.

2 In2Se3 的晶体结构

In2Se3是一种具有层状结构的半导体材料,每
个五原子层由Se原子和In原子交替排列,层内通

过较强的共价键相连,层间存在较弱的范德瓦尔斯

(VanderWaals,vdW)相互作用.原子排列的顺序

不同,就会使In2Se3呈现出不同的物相.2017年,中
国科学技术大学的朱文光课题组[15]首次提出了19
种In2Se3 可能的原子排列顺序(图1).他们通过密

度泛函理论计算得到了其中两种能量最低的晶体结

构,分别为FE-ZB'相和FE-WZ'相,也就是后来人

们常说的3R-α相和2H-α相.研究表明,In2Se3 具

有五种不同的物相—α、β、γ、δ和κ相.其中α相最

为常见,因其原子堆垛方式不同,又可以细分为3R-
α相和2H-α相.

图1 (a-s)19种In2Se3化合物所有可能的原子排列方式[15]
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图2(a)和(b)分别为块体2H-α 和3R-α 相

In2Se3的晶体结构.在这两种结构中,Se-In-Se-In-
Se五原子层分别按照ABBAC和ABBCA的方式堆

垛,图2(c)给出了这些原子的堆垛方式.对于每个

五原子层结构单元,中间层的Se原子处于不同的化

学环境中,使得上面的Se-In-Se三原子层形成了一

个规则的八面体结构,而下面的Se-In-Se三原子层

形成了一个规则的四面体结构.这种结构打破了中

心反演对称性,使得整个体系在面内和面外均可产

生自发电极化.同时,面内与面外的电极化互相耦

合,给α-In2Se3 带来了独特的铁电性质.1979年,

Popovic等人通过粉末衍射首次系统地测定了α、β、
γ、和δ相In2Se3的晶体结构[24].由于技术所限,他
们仅粗略给出了体系的晶格参数.在温度为298K
时,他们测定2H-α相的空间群为P63/mmc(No.
194),晶格参数a=4.025Å,c=19.235Å;3R-α相

的空间群为R3m (No.166),晶格参数a=4.025
Å,c=28.762Å.2018年,Michael等人结合X射线

衍射、透射电子显微镜观测和量子化学计算,重新测

量了2H-α和3R-α相的晶体结构,并给出了精确的

晶体结构模型与原子位置坐标[25].经过精密的计

算,他们最终测得2H-α-In2Se3 的空间群为P63mc
(No.186),原胞中有10个原子,晶格参数a=
4.023Å,c=19.217Å;3R-α-In2Se3 的空间群为

R3m(No.160),原胞是由5个原子构成的菱面体,
晶格参数a=4.026Å,c=28.750Å,这两种相的结

构单元(即五原子层)十分相似.同年,Li等人利用

第一性原理计算了α、β、γ、和δ相In2Se3的晶体结

构,结果发现α-In2Se3 的晶格常数与 Michael等人

在实验上测得的基本一致[26].Zhai等人于2010年

用化学气相沉积法(ChemicalVaporDeposition)首
次合成了高质量的α-In2Se3纳米线阵列,如图3(a)
和(b)所示.他们发现,通过调控纳米线的生长环境,
可以获得形貌各异的纳米材料,从而在光电领域发挥

重要的作用[27-28].2018年,Nilanthy等人通过物理气

相输运技术(PhysicalVaporTransport),利用管式炉

内的温度梯度,在ε-GaSe衬底的不同位置上分别长

出了α-、β-和γ-In2Se3薄膜,如图3(c)所示[29].
通常认为α-In2Se3 在室温下是能够稳定存在

的,如果将α-In2Se3 加热至473K以上,部分晶格

会发生畸变成为β-In2Se3.2019年,Liu等人通过第

一性原理分子动力学方法研究了α→β相的转变过

图2 (a)2H-α-In2Se3的晶体结构[25];(b)3R-α-In2Se3的

晶体结构[25];(c)相应的原子堆垛方式[26]

图3 (a-b)化学气相沉积法合成的α-In2Se3 纳米线阵

列;(c)物理蒸汽传输法在ε-GaSe衬底上外延生长出的

α-、β-和γ-In2Se3薄膜的电镜图[29]
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程[30].如图4所示,将温度从650K提高到750K
时,α-In2Se3的晶体结构在1ps内迅速变形,在1.5
ps后转变为β-In2Se3 的晶格;在更高温度下(~
1000K)可进一步转变成δ-In2Se3.需要指出的是,

β-和δ-In2Se3均为不稳定的高温晶体.Li等人通过

第一性原理计算了β-和δ-In2Se3的晶格参数[26],与
早期Popovic等人在实验上通过粉末衍射测得的数

据基本一致,图5(a)和(b)分别给出了β-和δ-In2Se3
的晶体结构示意图.β-In2Se3 的空间群为 R3m
(No.166),原胞是一个菱面体,包含5个原子,晶格

参数a=3.904Å,c=27.671Å.β-In2Se3 的结构单

元同样是由Se-In原子交错排列形成的五原子层.与
α-In2Se3不同的是,中间层的Se原子并未打破中心反

演对称性,这使得上下两部分的Se-In-Se原子均形成

标准的八面体结构,In原子位于Se原子形成的八面

体笼子内,因而体系不存在铁电性.δ-In2Se3 的空间

群为P3m1(No.164),原胞中有10个原子.Popovic
等人粉末衍射测得晶格参数为a=4.01Å,c=9.64
Å[24].Li等人用第一性原理计算,考虑vdW泛函后得

到的晶格参数为a=3.902Å,c=9.322Å[26].

图4 (a)第一性原理分子动力学模拟In2Se3相变过程中单层膜总能的变化;(b)α→β相变过程中原子位置随时间的变化[30]

图5 (a)β-In2Se3的晶体结构[26];(b)δ-In2Se3的晶体结构[26]

  γ-In2Se3在室温下是一种具有缺陷的纤锌矿结

构,其中三分之一的In原子空位沿垂直于平面内的

方向(z轴)以螺旋状有序排列.γ-In2Se3 可由β-In2Se3
加热至793K得到,同时亚稳态的γ-In2Se3 在2.8~
3.2GPa下可以转化为稳定的高压β相[31].1996年,
Pfitzner和Lutz通过孪晶X射线方法(TwinCrystalX-
RayMethod)测量了γ-In2Se3 的晶格参数并标定了原

子位置[32].2013年Yan等人成功制备了γ-In2Se3 薄

膜,他们通过磁控溅射在价格低廉的钠钙玻璃基板
(sodalimeglasssubstrates)上均匀长出了厚度为57.6
nm的纳米薄膜[33].图6(a)和(b)给出了γ-In2Se3的晶

体结构,其空间群为P61(No.169),原胞中有30个原

子.晶格参数a=7.129Å,c=19.381Å.In-Se原子组

成的四面体围绕z轴螺旋排列,这样的构型使得它更

容易被掺杂.

图6 (a)γ-In2Se3中Se-In-Se形成的四面体结构;(b)γ-In2Se3的晶体结构[32]
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  2001年,Groot等人[34]在In2Se3薄层上通过热

蒸发结晶(ThermalCo-evaporationCrystallize)制
备γ-In2Se3时,经过真空退火得到了一种此前从未

见过的单晶结构.卢瑟福散射实验证实了新结构与

γ-In2Se3有相同的原子配比,但X射线衍射峰却与

γ-In2Se3相差甚远,他们将这一新的结构命名为κ-
In2Se3.不久,Jasinski等人利用透射电子显微镜观

测和X射线衍射对κ-In2Se3 的晶体结构进行了表

征(图7)[35].虽然对κ-In2Se3 知之甚少,但是其结构

和对称性与2H-α-In2Se3 十分相似,被认为是一种不

稳定的六角层状结构.与α相不同之处在于它的晶胞

较大,晶格参数a=8.03±0.10Å,c=19.85Å.κ-
In2Se3的结构单元内原子排布方式与α相略有不同,
且需掺杂Ag+或Zn2+才能在室温下稳定存在.

图7 (a)γ-In2Se3的XRD图谱;(b)κ-In2Se3的XRD图谱;(c-f)γ-In2Se3与κ-In2Se3的电子衍射图像[35]

  综上所述,目前研究工作表明In2Se3存在α、β、
γ、δ和κ等五种不同的物相,其晶格参数、空间群及

研究方法总结至表1.

表1 五种不同In2Se3 化合物的晶格参数

年代 研究方法 空间群 a/Å c/Å

2H-α-In2Se3 1979 实验:粉末衍射[24] P63/mmc 4.025 19.235

2018 实验:TEM和XRD[26] P63mc 4.023 19.217

3R-α-In2Se3 1979 实验:粉末衍射[24] R3m 4.025 28.762

1998 实验:XRD[49] R3m 4.000 28.88

2018 实验:TEM和XRD[25] R3m 4.026 28.75

2018 计算:DFT+HSE06[26] R3m 4.066 30.368

2018 计算:DFT+HSE06+vdW[26] R3m 3.973 28.752

β-In2Se3 1966 实验:振荡X射线成像[50] R3m 4.05 29.41

1979 实验:粉末衍射[24] R3m 4.00 28.33

1988 实验:高温X射线粉末法[51] R3m 4.025 28.762

2018 计算:DFT+HSE06[26] R3m 3.978 29.89

2018 计算:DFT+HSE06+vdW[26] R3m 3.904 27.671

δ-In2Se3 1979 实验:粉末衍射[24] P3m1 4.014 9.64

2018 计算:DFT+HSE06[26] P3m1 3.978 10.195

2018 计算:DFT+HSE06+vdW[26] P3m1 3.902 9.322

γ-In2Se3 1979 实验:粉末衍射[24] P6122orP6522 7.133 19.58

1996 实验:孪晶X射线[32] P61 7.129 19.381

2016 计算:DFT+PBE[31] P61 7.169 19.294

κ-In2Se3 2002 实验:TEM和XRD[35] / 8.03±0.1019.85
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3 In2Se3 的电子特性

随着对α、β、γ、δ和κ相In2Se3 等晶体结构的

深入研究,人们发现这一系列In2Se3 化合物因其晶

体结构的不同而呈现出丰富多彩的电子特性.下面

详细分析各相In2Se3电子特性的研究进展与现状.
3.1 α-In2Se3 的电子特性

早在1986年,Julien等人[8]将纯度为99.999%
的铟、硒元素按原子比例在真空密封的石英器皿中

加热至1373K左右,烧制了约20个小时.石英器皿

以每分钟0.6摄氏度的速度缓慢冷却,在460K左

右得到了α-In2Se3 薄膜,并以10nm/s的恒定蒸发

速度沉积为厚度约0.5μm的片层.他们利用五探

针法测量了数个样本的电导率,图8给出了厚度为

0.48μm的In2Se3 薄膜的电导率和载流子浓度随

温度的变化关系.电镜观测发现,薄膜样本呈多晶结

构,晶粒尺寸因退火温度不同会受到不同程度的影

响.这个工作开启了对In2Se3 电子性质的研究之

路.2015年,Cui等人实验测量了一系列Zn掺杂的

α-In2Se3的迁移率和电导率[36],如图9所示,本征

α-In2Se3 是一种典型的宽带隙半导体材料(带隙值

1.42eV);平行(垂直)于平面方向的迁移率为7.93
×10-6m2V-1s-1(1.1×10-5m2V-1s-1).当Zn原子

掺杂比例为0.5%时,体系的载流子浓度、迁移率和

电导率达到最大值.可能是因为样本尺寸的原因,本
征α-In2Se3测量结果比前人的研究小了2~3个数

量级.

图8 厚度为0.48μm的In2Se3薄膜的 (a)电导率随温度的变化;(b)载流子浓度随温度的变化[8]

  α-In2Se3 有着类似辉碲铋矿族化合物的晶体结

构,理论计算发现,α-In2Se3也有与之相似的电子性

质[37].如图10(a)所示,第一性原理计算其间接带隙

值约为1.1eV.2018年,Nilanthy研究团队在GaSe
衬底上生长出了α-、β-和γ-In2Se3 片层并测得了它

们的电子结构[29],如图10(b)所示,其中α-In2Se3
的带隙值为1.39eV,略大于理论值.后来,Li等人

采用第一性原理计算进一步得到了单晶α-、β-和δ-
In2Se3 的电子结构[26].如图10(c)和(d)所示,α-
In2Se3具有间接带隙(1.27eV),导带底位于Γ点,
有着较大的能带色散,预示着较小的有效质量;价带

顶位于Z点,能带较平缓且具有多能谷特征;最低

导带和最高价带均有二重简并度.此外,从图11(a)
给出的Mulliken电荷分析图可以看出,红色标记的

In原子与周围的Se原子形成四面体结构,电荷分

布为0.41e;而蓝色标记的In原子与周围的Se原

子形成八面体结构,电荷分布为0.49e.结合其晶体

结构,我们发现四面体与八面体彼此会形成稳定的

共价键结构.与八面体对反键态微弱的贡献相比,四
面体结构在费米能级以下几乎没有显著的反键态贡

献,如图11(b)所示.需要指出的是,这种状态是不

稳定的,会随着相变而逐渐消失.图11(c)和(d)分
别给出了α-In2Se3的总态密度和分波态密度,我们

发现费米能级附近主要由Se原子的4p 轨道和In
·4320·
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原子的5s和5p轨道贡献.In原子的4d10价电子处

于局域态,而Se的4s2电子表现出很强的孤对电子

特性,In的5s2电子位于较低的价带.这样特殊的电

子结构使得α-In2Se3在外界条件改变时,很容易发

生电子转移从而形成新的化学键,导致相变的

发生[38].

图9 (a)α-In2Se3面内电导率随温度的变化;(b)α-In2Se3面间电导率随温度的变化;
(c)α-In2-xZnxSe3在室温时的载流子浓度、迁移率和电导率[36]

图10 (a)α-In2Se3的能带结构(PBE)[37];(b)α-In2Se3、β-In2Se3、γ-In2Se3的能带排列示意图[29];
(c)α-In2Se3的能带结构(HSE06);(d)α-In2Se3的第一布里渊区[26]
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图11 (a)3R-α-In2Se3、β-In2Se3和γ-In2Se3的Mulliken电荷分布图;(b)3R-α-In2Se3、β-In2Se3和γ-In2Se3的键合分析;
(c)3R-α-In2Se3、β-In2Se3和γ-In2Se3的态密度[25];(d)3R-α-In2Se3的态密度,不同颜色代表不同原子轨道的贡献[38]

3.2 β-In2Se3 和γ-In2Se3 的电子特性

如前所述,β-In2Se3 通常可由α-In2Se3 加热至

473K后得到.对于β-In2Se3的电子性质,一直以来

人们都存有争议.Igo等人认为,β-In2Se3 具有金属

性质,其电导率随温度的增加而降低,如图12(a)所
示[39].2018年,Michael等人基于密度泛函理论,考
虑PBE与D3-vdW泛函后计算了β-In2Se3 的电子

态密度,如图12(b)所示[25].从中我们可以看出,在
费米能级附近导带和价带几乎没有带隙,表现出金

属性.另一部分工作认为,β-In2Se3 与α-In2Se3 性质

相似,表现出窄带隙半导体的性质.基于密度泛函理

论的杂化泛函(HSE06)计算,Li等人得到了β-
In2Se3的能带结构[26],如图12(c)所示,体系具有明

显的间接带隙半导体性,带隙值为0.46eV.此外,

Debbichi等人利用第一性原理计算出β-In2Se3的带

隙值为0.21eV(GGA值)和0.70eV(GW值),进
一步证实了β-In2Se3 是一种具有窄带隙的半导体

材料[40].

图12 (a)α-In2Se3、β-In2Se3电导率随温度的变化关系[39],红色与黑色圆圈分别表示α相与β相;(b)β-In2Se3的电子态密度[25],

其中红色线条表示Se原子的贡献,蓝色线条表示In原子的贡献;(c)β-In2Se3的能带结构 [26]
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  γ-In2Se3在室温下是一种含有本征空位的半导

体材料[41-42],实验上测得其带隙为1.9eV,如图13
(a)所示.γ-In2Se3 的本征载流子浓度很低,大约为

1016cm-3;通过Li离子掺杂,载流子浓度可显著提

高到1.5×1019cm-3 [43].γ-In2Se3 的电阻率为2
×107Ω·cm,可与许多传统的高阻薄膜材料相媲

美[44].图13(b)和(c)给出了第一性原理计算的γ-
In2Se3的能带结构与态密度,从中我们可以看出,Γ
点处具有1.0eV的直接带隙,导带底能带色散较为

陡峭,而价带顶较为平缓.电子输运主要来自In原

子的s轨道和Se原子的p轨道之间的强耦合,而空

穴输运主要由Se原子的p轨道贡献.图13(d)展示

了γ-In2Se3电子局域函数(ELF)的三维图像,选取

的等值面分别为ELF=0.8和ELF=0.9.可以看

出,在Se2-附近有一个叶状分布的非对称局域电子

云,孤对电子围绕在其周围,可以预见γ-In2Se3 会

有较低的电子热导率[19].

图13 (a)α-In2Se3、β-In2Se3、γ-In2Se3的能带排列示意图[29];(b)γ-In2Se3的能带结构;(c)γ-In2Se3的分波态密度;
(d)γ-In2Se3电子局域函数的三维图像,其中等值面分别取为0.8和0.9[19]

3.3 δ-In2Se3 和κ-In2Se3 的电子特性

实验表明,δ-In2Se3是一种不稳定的高温晶体,
而κ-In2Se3也是一种亚稳晶体 (实验上仅合成了

κ-In2Se3纳米线)[45].2018年,Li等人基于密度泛

函理论计算了δ-In2Se3 的能带结构.如图14(a)所
示,杂化泛函给出δ-In2Se3 的带隙值较小,仅为

0.32eV.其导带底位于 M点,价带顶位于Γ-K方

向靠近Γ点的位置.导带底附近的能态主要由In原

子的s轨道贡献,价带顶附近主要由Se原子的p轨

道贡献.2019年,Jiang等人利用热注法(ahot-in-

jectionmethod)首次成功制备了κ-In2Se3 片层[46],
其电阻率为1×105Ω·cm,与γ-In2Se3相比小了两

个数量级.如图14(c)所示,本征κ-In2Se3 的带隙值

约为1.55eV,具有潜在的光电应用价值.为了进一

步提高κ-In2Se3的光电性能,Jiang等人利用超声波

法将其与 MoS2 片层组合,形成了II型vdW 异质

结,图14(d)给出了它们能带排列情况.
作为总结,表2列出了α、β、γ、δ和κ等五种不

同结构In2Se3的带隙值与电阻率.
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图14 (a)δ-In2Se3的能带结构;(b)δ-In2Se3第一布里渊区中的高对称点[26];
(c)实验测得的κ-In2Se3带隙示意图;(d)κ-In2Se3与MoS2的能带排列示意图[46]

表2 五种不同In2Se3 化合物的带隙值与电阻率

α β γ δ κ

Eg/eV 1.10~1.42 0.2~0.7 1.0~1.9 0.32 1.55

ρ/Ω·cm 103~105 10~103 104~107 / 102~105

4 总结与展望

铟硒化合物一直以来都是半导体材料领域的研

究热点,其中In2Se3 天然具有五个物相,各相均是

由Se-In-Se-In-Se五原子层为结构单元的层状结

构,不同相之间的晶体结构和晶格参数差异较为明

显.总的说来,各相In2Se3 电子带隙分布在0.2~
1.9eV的范围,它们通常都表现出n 型半导体性

质.其光学带隙适中,铁电性质优异,在半导体器件

上具有十分诱人的应用前景.
除了晶体结构与电子特性,目前In2Se3 研究的

重点是它们的铁电与光电性质,而对其热电输运性

质的研究鲜有报道.最近,我们课题组结合第一性原

理和玻尔兹曼输运理论,系统考察了3R-α-In2Se3
的电子、声子、热电性质.杂化泛函计算发现,3R-α-
In2Se3具有较小的电子带隙,费米能级附近的价带

呈现出多能谷特征,简并度较高,从而有利于大幅度

提高它的功率因子.图15给出了3R-α-In2Se3 的声

子谱与晶格热导率,可以看出声子谱没有虚频,说明

体系是动力学稳定的.声子谱的截止频率为250
cm-1,低于其它铟硒化合物,而且声学支与光学支

之间没有带隙,同时低频的光学支与声学支发生了

强烈的杂化,所有这些都表明3R-α-In2Se3 具有较

低的晶格热导率.我们的计算发现3R-α-In2Se3 沿z
方向的晶格热导率仅为0.68W/mK,低于另一类具

有 优 异 热 电 性 能 的 铟 硒 化 合 物 In4Se3
(1.00W/mK)[47].较大的功率因子和极低的热导

率预示着3R-α-In2Se3 可能具有良好的热电性能.
图16给出了温度为550K时n型3R-α-In2Se3沿z
方向的电输运系数(电导率、Seebeck系数、功率因

子、ZT 值)随载流子浓度变化的关系.可以看出,当
载流子浓度为5.8×1017cm-3 时,体系的ZT 值可

以优化到3.0,远高于其它铟硒化合物比如InSe[48]

和In4Se3[5].表3列出了3R-α-In2Se3的最优ZT 值

对应的电、热输运系数.需要说明的是,我们在计算

这些电输运系数时,载流子弛豫时间是由简单的

形变势理论给出.为了更加精确地预测体系的热

电性能,我们还可以采取较为复杂的电声耦合矩

阵元方法处理载流子弛豫时间,这部分工作目前

正在进行之中.总之,我们的理论计算表明,In2Se3
家族具有潜在的热电应用可能,值得我们进一步

深入探索.
表3 温度为550K时3R-α-In2Se3 化合物的电、热输运系数及ZT值

n(cm-3) μ(eV) S (μV/K)σ(S/m) Lorenzconstantκl+κe(W/m·K)PF(mW/m·K2) ZT

x-p 3.8×1020 -0.612 216.1 7.1×104 1.7×10-8 2.40+0.74 3.311 0.58

x-n 2.2×1018 0.469 227.9 9.7×104 2.1×10-8 2.40+1.01 5.022 0.81

z-p 2.0×1020 -0.576 296.9 3.5×104 1.8×10-8 0.37+0.47 3.052 2.00

z-n 5.8×1017 0.395 340.8 4.5×104 2.1×10-8 0.37+0.58 5.238 3.02
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图15 (a)3R-α-In2Se3的声子谱;(b)3R-α-In2Se3的晶格热导率随温度的变化关系

图16 温度为550K时,n型3R-α-In2Se3沿z方向的 (a)电导率;(b)塞贝克系数;
(c)功率因子;(d)ZT 值随载流子浓度的变化关系
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