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Abstract 

Given the escalating global warming resulting from carbon emissions and rising 

energy expenses, it has become imperative to prioritize the exploration of clean, 

sustainable, and renewable energy alternatives in today's world. Thermoelectricity 

is a promising technology that has garnered significant interest from the scientific 

community which has the potential to produce clean energy by converting waste 

heat from various sources, including motor vehicles, nuclear plants, and computers, 

into useful electricity. Enhancing the efficiency of thermoelectric materials is a 

crucial aspect in realizing the practical application of these materials. While the 

thermoelectric transport properties of bulk materials have been intensively studied, 

the understanding of thin film-based nanostructure thermoelectric properties is still 

incomplete. Therefore, the present thesis work is focused on modulating the 

thermoelectric performance of one of the prominent TE materials, Sb2Te3 thin film, 

by implementing different mechanisms such as electron filtering, and density of 

states distortions and so on. The primary work in this direction is achieved by 

introducing controlled amounts of size-selected Au nanoparticles with a narrow size 

distribution utilizing an integrated gas phase synthesis approach. The examined 

nanocomposite exhibits a superior power factor in comparison to other well-

established thermoelectric materials, hence providing a strong impetus for further 

investigation into these compounds. Further, to achieve the desired outcome, a 

multi-component alloying strategy is adopted, enabling synergistic manipulation of 

charge carriers and phonon transport by introducing the AgSbTe2 secondary phases 

in Sb2Te3. The enhanced performance is discussed in terms of energy-dependent 

charge carrier filtering and band structure engineering, which is corroborated by 

the first-principal density functional theory-based electronic structure calculation. 

In addition, a novel approach utilising cross-sectional scanning thermal microscopy 

(xSThM) is employed to empirically determine thermal conductivity values in both 

the in-plane and cross-plane configurations. Further, a thorough microscopic 

analysis is conducted to examine the influence of oxygen on the phonon and charge 

carrier transport properties of the Sb2Te3 thin film. The inclusion of oxygen impurity 

at the grain boundary in the Sb2Te3 matrix has been demonstrated to lead to a 

substantial increase in the power factor resulting from grain boundary carrier 
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filtering and modifications in the band structure. Finally, a new strategy based on 

the utilization of the substrate effect as a means to improve the thermoelectric 

characteristics of various materials is also proposed. The results highlight the 

significance of the substrate's contribution to the thermoelectric (TE) transport as 

the dimensions are reduced. In addition, the film's TE characteristics are closely 

connected to the properties of the substrate. This approach provides a 

comprehensive understanding of the substrate effects, encompassing the 

underlying physics and offering a promising pathway for the utilization of 

thermoelectric power generation and cooling applications. 

Overall, the present thesis addresses the potential TE properties in Sb2Te3 

compounds by the application of different mechanisms. We believe that the 

experimental realization of this potential TE material would be very fascinating and 

would further help in predicting the ZT.  
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सार 

कार्बन उत्सर्बन और र्ढ़ते ऊर्ाब खर्चों के पररणामस्वरूप र्ढ़ती ग्लोर्ल वार्मिंग को देखते हुए, आर् की दुर्नया 

में स्वच्छ, र्िकाऊ और नवीकरणीय ऊर्ाब र्वकल्ोों की खोर् को प्राथर्मकता देना अर्नवायब हो गया है। 

थमोइलेक्ट्रि र्सिी एक आशार्नक तकनीक है र्र्सने वैज्ञार्नक समुदाय से महत्वपूणब रुर्र्च पैदा की है र्र्समें 

मोिर वाहनोों, परमाणु सोंयोंत्ोों और कों पू्यिरोों सर्हत र्वर्िन्न स्रोतोों से अपर्शष्ट गमी को उपयोगी र्र्र्ली में 

पररवर्तबत करके स्वच्छ ऊर्ाब का उत्पादन करने की क्षमता है। इन सामर्ियोों के व्यावहाररक अनुप्रयोग को 

साकार करने के र्लए थमोइलेक्ट्रिक सामर्ियोों की दक्षता र्ढ़ाना एक महत्वपूणब पहलू है। र्र्र्क थोक सामर्ियोों 

के थमोइलेक्ट्रिक पररवहन गुणोों का गहन अध्ययन र्कया गया है, पतली र्िल्म-आधाररत नैनोस्ट्िक्चर 

थमोइलेक्ट्रिक गुणोों की समझ अिी िी अधूरी है। इसर्लए, वतबमान थीर्सस कायब प्रमुख TE सामर्ियोों में से 

एक, Sb2Te3 पतली र्िल्म के थमोइलेक्ट्रिक प्रदशबन को सोंशोर्धत करने पर कें र्ित है, रै्से र्क इलेरि ॉन 

ऱ्िल्टररोंग, और राज्ोों के घनत्व र्वकृर्तयोों आर्द को लागू करके। इस र्दशा में प्राथर्मक कायब एक एकीकृत 

गैस र्चरण सोंशे्लषण दृर्ष्टकोण का उपयोग करके सोंकीणब आकार के र्वतरण के साथ आकार-र्चयर्नत एयू 

नैनोकणोों की र्नयोंर्त्त मात्ा को पेश करके प्राप्त र्कया र्ाता है। र्ाोंर्चा गया नैनोकम्पोर्र्ि अन्य अच्छी तरह 

से स्थार्पत थमोइलेक्ट्रिक सामर्ियोों की तुलना में एक रे्हतर शक्ट्ि कारक प्रदर्शबत करता है, इसर्लए इन 

यौर्गकोों में आगे की र्ाोंर्च के र्लए एक मर्रू्त पे्ररणा प्रदान करता है। इसके अलावा, वाोंर्ित पररणाम प्राप्त 

करने के र्लए, एक र्हु-घिक र्मश्रधातु रणनीर्त अपनाई र्ाती है, र्ो Sb2Te3 में AgSbTe2 र्ितीयक र्चरणोों 

को शुरू करके र्चार्ब वाहक और िोनन पररवहन के सहर्ियात्मक हेरिेर को सक्षम करती है। उन्नत प्रदशबन 

की र्चर्चाब ऊर्ाब-र्निबर र्चार्ब वाहक ऱ्िल्टररोंग और र्ैंड सोंरर्चना इोंर्ीर्नयररोंग के सोंदिब में की र्ाती है, र्ो पहले-

प्रमुख घनत्व कायाबत्मक र्सद्ाोंत-आधाररत इलेरि ॉर्नक सोंरर्चना गणना िारा पुर्ष्ट की र्ाती है। इसके अलावा, 

इन-पे्लन और िॉस-पे्लन कॉक्ट्फ़िगरेशन दोनोों में थमबल र्चालकता मूल्ोों को अनुिवर्न्य रूप से र्नधाबररत करने 

के र्लए िॉस-सेक्शनल सै्कर्नोंग थमबल माइिोस्कोपी (xSThM) का उपयोग करने वाला एक नया दृर्ष्टकोण 

र्नयोर्र्त र्कया र्ाता है। इसके अलावा, Sb2Te3 पतली र्िल्म के िोनन और र्चार्ब वाहक पररवहन गुणोों पर 

ऑक्सीर्न के प्रिाव की र्ाोंर्च करने के र्लए एक सोंपूणब सूक्ष्म र्वशे्लषण र्कया र्ाता है। Sb2Te3 मैर्ििक्स में 

अनार् सीमा पर ऑक्सीर्न अशुद्ता को शार्मल करने से अनार् सीमा वाहक ऱ्िल्टररोंग और र्ैंड सोंरर्चना में 

सोंशोधनोों के पररणामस्वरूप पावर िैरर में पयाबप्त वृक्ट्द् हुई है। अोंत में, र्वर्िन्न सामर्ियोों की थमोइलेक्ट्रिक 

र्वशेषताओों में सुधार के साधन के रूप में सब्सिि ेि प्रिाव के उपयोग पर आधाररत एक नई रणनीर्त िी 

प्रस्तार्वत है। पररणाम थमोइलेक्ट्रिक (िीई) पररवहन में सब्सिि ेि के योगदान के महत्व पर प्रकाश डालते हैं 

क्ोोंर्क आयाम कम हो र्ाते हैं। इसके अलावा, र्िल्म की िीई र्वशेषताएँ सब्सिि ेि के गुणोों से र्नकिता से 
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रु्डी हुई हैं। यह दृर्ष्टकोण सब्सिि ेि प्रिावोों की व्यापक समझ प्रदान करता है, अोंतर्नबर्हत िौर्तकी को शार्मल 

करता है और थमोइलेक्ट्रिक पावर उत्पादन और शीतलन अनुप्रयोगोों के उपयोग के र्लए एक आशार्नक मागब 

प्रदान करता है। 

कुल र्मलाकर, वतबमान थीर्सस र्वर्िन्न तोंत्ोों के अनुप्रयोग िारा Sb2Te3 यौर्गकोों में सोंिार्वत TE गुणोों को 

सोंर्ोर्धत करती है। हमारा मानना है र्क इस सोंिार्वत TE सामिी का प्रयोगात्मक अहसास र्हुत आकषबक 

होगा और ZT की िर्वष्यवाणी करने में और मदद करेगा। 
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