
 

 

具有超低晶格热导率与优异热电性能的准一维
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准一维材料因维度降低和链间较弱的范德瓦耳斯相互作用, 为实现超低晶格热导率的热电应用提供了

优异平台. 本文利用第一性原理计算结合玻尔兹曼输运理论, 探究了准一维材料 Bi4RuI2 的热电输运性质. 计

算结果表明, Bi4RuI2 表现出极低的本征链间和链内晶格热导率, 温度为 300 (800) K时分别为 0.349和 1.851 (0.131

和 0.714) W/mK. Bi4RuI2 极低的热导率源于较小的声子群速度与较强的晶格非谐性, 这可以归因于较重的

组成元素、复杂的晶体结构、声子的避免交叉、孤对电子以及多种键合相互作用. 由于一维共价链间的范德

瓦耳斯相互作用较弱, Bi4RuI2 的晶格热导率表现出明显的各向异性, 链间方向的热导率明显低于链内方向.

此外, 较高的功率因子和较低的晶格热导率 , 使得 Bi4RuI2 具有高的热电优值 , 表现出良好的热电性能 . 在

n型载流子掺杂下, 温度为 800 K时链间和链内方向最大热电优值 ZT 分别可以达到 1.59和 2.54. 这些理论发

现表明, 准一维 Bi4RuI2 是一种潜在的高性能热电低维材料, 在亚纳米器件中有良好的应用前景.
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 1   引　言

ZT = S2σT/(κe + κL)

κe κL

在全球能源危机的背景下, 热电材料因具有能

够直接将热能转化为电能的特性, 为缓解日益严峻

的能源短缺与环境污染挑战提供了一条充满前景

的替代路径, 因此受到研究者们的广泛关注 [1–3]. 众

所周知, 热电材料的能量转换效率通常由无量纲的

热电优值  来表征, 其中 S, s,

T,    和   分别为塞贝克系数、电导率、绝对温

度、电子热导率和晶格热导率 [4]. 理想的热电材料

需要在较高的电导率、较大的塞贝克系数和较低的

热导率之间实现最佳平衡. 然而, 塞贝克系数、电

导率和电子热导率之间存在着复杂的相互耦合关

系, 使得大幅提升 ZT 值变得非常困难 [5]. 为了提

高热电性能, 研究者们采用缺陷工程 [6,7]、掺杂工程 [8]、

固溶体 [9]、界面工程 [10] 以及微观结构设计 [11] 等有

效策略来调控材料的晶格热导率. 尽管这些方法能

够有效地降低体系的晶格热导率, 但是同时会影响

材料的电输运性能. 因此, 寻找具有较低的本征晶

格热导率的热电候选材料显得尤为必要.

具有低晶格热导率的材料通常表现出复杂的

晶体结构、较强的非简谐振动、较弱的化学键、存

在孤对电子以及较重的组成元素等特点 [12–16]. 准

一维材料具有较强的链内共价键和较弱的链间范

德瓦耳斯相互作用, 其通过强烈的声子-边界散射
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 12264011)、广西重点研发计划 (批准号: 桂科 AB25069467)和桂林理工大学科研启动基金 (批准号:

RD2400003871)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: mingxing@glut.edu.cn

©  2026 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 8 (2026)    080806

080806-1

http://doi.org/10.7498/aps.75.20251736
https://cstr.cn/32037.14.aps.75.20251736
mailto:mingxing@glut.edu.cn
mailto:mingxing@glut.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


和各向异性输运, 能有效降低热导率 [17]. 例如, 准

一维范德瓦耳斯热电材料 Ta2PdS6 和 Ta4SiTe4 具

有高功率因子和低热导率, 具有良好的应用前景 [18].

又如, 准一维材料 TlCu3Te2 展现出优异的热电性

能, 这是由于独特的费米口袋结构带来了高功率因

子, 以及较强的非简谐晶格振动导致超低热导率

(1—2 W/mK), 温度为 400 K时其ZT 值高达 1.5[19].

Xiao等 [20] 的理论研究表明, 准一维材料 A2PdPS4I

(A = K, Rb和 Cs)中的超低晶格热导率和异常的

热输运源于平坦的声子带、低的群速度以及较强的

非简谐振动. 由平行排列的 CrSe6 八面体链构成的

准一维材料 SbCrSe3 在温度为 900 K时热导率低

至 0.56 W/mK[21]. 此外, 准一维材料的晶格热导

率经常表现出较强的各向异性. 例如, 由于其不对

称的晶体结构, 准一维材料 ZrTe5 单晶沿 b 轴 (面

外)方向的热导率低至 0.33 W/mK, 是 a 轴方向

热导率的 1/12[22]. TaSe3 和 BaTiS3 的热导率呈现

出较强的各向异性,  沿链内 (链间)方向分别为

0.167 (0.056)和 0.415 (0.186) W/mK[23]. 特别是当

准一维材料接近由独立原子链构成的真正一维

极限时, 可以实现更低的热导率, 在亚纳米器件中

有良好的应用前景. 例如, 一维材料 BiI3 通过协同

的声子散射和缩短相干时间, 其晶格热导率可以

低至 0.088 W/mK[24]; 由于原子链间更弱的范德瓦

耳斯相互作用, 一维 MoI3 沿链内和链间方向的热

导率表现出较强的各向异性,  分别为 0.324和

0.017 W/mK[23]. 因此, 探究准一维材料的输运性

质, 能够为深入理解范德瓦耳斯晶体中的热输运特

性提供见解, 并揭示维度降低在热电应用中的重要

意义.

Ruck[25] 在 1997年合成了亚卤化物 Bi4RuI2,

其独特的准一维结构、复杂的键合作用以及较重的

组成元素, 有望成为具有本征低晶格热导率的高性

能热电材料. 如图 1(a)所示, 准一维卤化物 Bi4RuI2
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图 1    Bi4RuI2 的晶体结构及电子局域化函数 (ELF)　(a) Bi4RuI2 的晶体结构模型; (b) 和 (c) 分别为穿过卤化物连接的 Bi4 正方

形与裸露 Bi4 正方形 [001]晶面的 ELF, 以及沿一维纳米管中心 Ru-Ru链 [110]晶面的 ELF

Fig. 1. The crystal structure and electron localization function (ELF) of Bi4RuI2: (a) The crystal structure models; (b) and (c) are

the slices of the ELF cutting through the [001] planes of the halide-bridged Bi4 square and bare Bi4 square, [110] plane along the

Ru-Ru chain in the center of the 1D nanotube.
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具有四方晶体结构, 空间群为 I4/m. 其一维 Bi4RuI2
原子链沿 c 轴方向排列, 并在 ab 平面内堆叠, 链间

通过较弱的范德瓦耳斯相互作用连接. 之前本课题

组的研究表明, 单个 Bi4RuI2 一维原子链可从其对

应的块体材料中剥离出来, 且其超高的载流子迁移

率和优异的光学特性使其在高性能纳米电子和光

电子器件中具有良好的应用前景 [26]. 本研究通过

第一性原理计算结合玻尔兹曼输运理论, 进一步研

究 Bi4RuI2 块体材料的声子及其输运性质, 发现

Bi4RuI2 表现出极低的晶格热导率, 在温度为 300

(800) K时晶格热导率仅为 0.349 (0.131) W/mK,

其超低的晶格热导率源于重的组成元素带来的较

小声子群速度, 以及复杂的晶体结构、孤对电子和

多种键合相互作用导致的较强晶格非谐性. 此外,

Bi4RuI2 的塞贝克系数超过 200 μV/K, 在 800 K

时热电优值 ZT 高达 2.54. 这些结果表明 Bi4RuI2
是一种具有优异热电性能和广阔应用前景的能源

转换材料.

 2   计算细节

本研究采用基于密度泛函理论框架的第一性原

理投影缀加平面波 (PAW)方法进行计算, 该方法

通过 VASP (Vienna ab-initio simulation package)

软件包实现 [27]. 准一维材料 Bi4RuI2 的晶胞中有 16

个 Bi原子, 4个 Ru原子和 8个 I原子, 它们的电

子 组 态 分 别为 [Xe]4f145d106s26p3 五 个 价 电 子 ,

[Kr]4d75s1 八个价电子和 [Kr]4d105s25p5 七个价电

子. 在计算过程中, 选取广义梯度近似 (GGA)的

PBE泛函处理交换关联能 [28], 采用Grimme框架 [29]

下的半经验色散校正方法 (DFT-D3)考虑链间的

范德瓦耳斯相互作用 [30].  平面波截断能设定为

520 eV, 布里渊区采样采用 Monkhorst-Pack方法

生成 k 点网格, 网格间距为 0.02 Å–1. 晶体结构进

行完全弛豫,  直至所有原子所受作用力小于

0.01 eV/Å, 能量收敛标准为 10–6 eV. 利用应力-应

变关系计算体系的弹性常数, 进而得到杨氏模量.

由于 Bi, Ru和 I均为重元素, 在电子结构计算中

明确考虑了自旋轨道耦合 (SOC)效应 .  采用

NVT系综和 2 × 2 × 3超胞, 在温度为 800 K下

进行第一性原理分子动力学 (AIMD)模拟. 通过

TransOpt程序 [31] 中的常数电子-声子耦合近似计

算载流子弛豫时间. 此外, 采用 PHONOPY程序 [32]

中的超胞方法计算声子色散关系,  通过 Sheng

BTE软件包 [33] 的声子玻尔兹曼输运理论求解晶

格热导率. 采用 2 × 2 × 3超胞来获取二阶和三阶

原子间力常数, 原子间作用考虑至第五近邻, 并使

用 21 × 21 × 31的 q 网格以确保得到收敛的晶格

热导率.

 3   结果与讨论

Bi4RuI2 的晶格常数优化后分别为 a = b =

11.870 Å, c = 6.798 Å, a = b = g = 90°, 与先前

的实验测量结果 [25] 及理论预测值 [26] 非常符合. 根

据应力-应变关系计算了 Bi4RuI2 的七个独立弹性

常数分别为: C11 = 25.26 GPa, C12 = 17.24 GPa,

C13 = 6.27 GPa, C16 = –7.50 GPa, C33 = 70.53 GPa,

C44  =  6.36 GPa,  C66  =  17.48 GPa.  它 们 满 足

Born弹性稳定性判据 : C11 > |C12|,  2 × C132 <

C33 × (C11 + C12), C44 > 0, 以及 2 × C162 < C66 ×

(C11 – C12)[34], 表明该体系具有良好的机械稳定

性. 如图 2(a)所示, 进一步计算了 Bi4RuI2 的声子

色散关系, 所有声子支在整个布里渊区内均没有负

的频率, 证明了该结构的动力学稳定性. 图 1(b)和

图 1(c)画出了 Bi4RuI2 的电子局域化函数 [35]. 可

以观察到,  Bi和 I原子周围具有较高的 ELF值

(图 1(b)), Bi原子 (Bi1和 Bi2)存在着两种成键环

境, 分别呈现+1和 0价态, 而 Ru原子周围和纳米

管中心 ELF值较低, 处于自由电子环境且呈电中

性金属态. 我们的理论计算结果与 Ruck通过晶体

结构键长分析、电荷平衡原理及 Extended-Hückel

电子结构计算确定的原子的价态一致 [25]. 在 I连接

的 Bi4 正方形中, I原子与 Bi原子通过离子键连接;

而在裸露的 Bi4 正方形中, Bi原子之间通过共价键

连接. 更重要的是, Bi原子周围黄色的“蘑菇状”

ELF区域表明了 Bi原子存在孤对电子. 原子的孤

对电子通过引发静态结构畸变, 形成高度各向异性

的势场, 能够显著增强原子相互作用的非谐项, 诱

发强烈的非简谐效应 [15,36].

如图 2(a)所示, 由于准一维材料 Bi4RuI2 的

组成元素较重, 最大声子频率小于 8 THz, 意味着

Bi4RuI2 具有较低的德拜温度. 此外, 低频区域 (0—

1.5 THz)声学支与低频光学支之间存在明显的杂

化, 这为声子提供了额外的散射通道. 从声子态密

度可以看出, 低频区域主要由较重的 Bi和 I原子
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贡献. 相比之下, 高频光学支几乎完全由质量较轻

的 Ru原子贡献. 图 2(b)给出了晶格热导率在 300

到 800 K温度范围内的变化. 可以发现, Bi4RuI2
的晶格热导率随温度单调下降, 并近似遵循 1/T

规律, 这表明声子的主要散射机制是 Umklapp过

程 [37]. 此外, 在温度为 300 K时, 沿链间和链内方

向的晶格热导率仅为 0.349和 1.851 W/mK, 在

800 K时进一步降低至 0.131和 0.714 W/mK. 较低

的晶格热导率与文献报道具有较高 ZT 值的热电

材料SnSe (0.77 W/mK)[38], Cu2Se (0.15 W/mK)[39]

和 Na2AgSb (0.36 W/mK)[40] 相当, 意味着准一维

材料 Bi4RuI2 将展现出优异的热电性能.

κL

κL =
1

V

∑
λ
Cλv

2
λτλ

Cλ vλ

τλ

晶格热导率  可以表示为所有声子模式 l 的

贡献之和, 其定义为:   
[41,42], 式

中 V 为单胞体积,   为模式比热,   为声子群速度,

 为声子弛豫时间. 为了阐明准一维材料 Bi4RuI2
较低晶格热导率的可能原因, 进一步分析声子群

速度和弛豫时间. 如图 3(a)所示, 该体系表现出较

小的声子群速度, 且在 2—4.5 THz范围内的光学

支群速度非常小, 这与图 2(a)中平坦的声子色散

关系一致. 此外, 室温下声学支的群速度平均值约

为 0.25 km/s, 小于一些性能优异的热电材料, 如

PbTe[43], Bi2Te3[44] 和 TlBiSe2[45]. 声子谱中出现的

低频光学支与纵向声学支之间的避免交叉 (图 2(a)

中的红色圆圈和放大的虚线视图)是导致平均声子

群速降低的重要原因. 低频光学支与纵向声学支之

间的避免交叉使得声学支显著平坦化, 对应高态密

度与极低群速度, 从而严重阻碍热输运 [46]. 此外,

该体系还表现出较低的声子弛豫时间, 尤其是光

学支, 其平均值约为 3 ps(图 3(b)), 表明 Bi4RuI2
具有较强的晶格非谐性进而表现出低晶格热导

率 [47–49]. 如图 3(c)所示, 在较宽的声子频率范围内,

格林艾森常数g 的绝对值非常大, 尤其是低频声子

的最大值达到 4.37. 此外, g 的平均值约为 1.61, 这

与许多低晶格热导率材料的格林艾森常数相当, 例

如 NaSbTe2(1.6)[50], Bi2Te3(1.4)[51] 和 SnSe(2.3)[52].

另外, 在 300—800 K的温度范围内, 原子位移常

数 (ADP)的计算结果表明, I(Ru)原子在平衡位

置附近的振动振幅最大 (最小)(图 3(d)). 究其原因

是位于纳米管中心的 Ru原子会形成二聚体, 导致

其 ADP小于 I和 Bi原子. 补充材料图 S1 (online)

绘制了按频率排序的低频光学声子 (从最低频率的

光学支 G4 到次低的四个低频光学声子 G7)的振动

模式, 进一步证实了 I原子在平衡位置附近的振动

振幅最大, Ru原子最小, Bi原子居中. 此外, Bi原

子周围的孤对电子以及 ELF所展示的复杂键合相

互作用 (图 1(b)和图 1 (c)), 也导致 Bi4RuI2 表现

出较强的非谐性 [15,53,54]. 因此, 强烈的晶格非谐性

是准一维材料 Bi4RuI2 具有较低本征晶格热导率

的根本原因.

另一方面, 准一维材料 Bi4RuI2 的晶格热导率

表现出较强的各向异性, 链间的晶格热导率明显低

于链内方向. 为了阐明各向异性晶格热导率的起

源, 补充材料图 S2 (online)给出了沿链间和链内

方向的声子群速度. 可以看到, 链间声子群速度明

显小于链内方向. 此外, 沿链间方向的弹性常数为

25.26 GPa, 明显小于链内方向的 70.53 GPa. 各向

异性的弹性常数与相邻原子链间较弱的范德瓦

耳斯相互作用, 以及链内较强的键合相互作用相
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一致, 这符合弹性常数越小化学键越弱从而导致晶

格热导率越低的规律 [55–57].

τ−1
nk =

2πkBTE
2
def

V Gℏ
∑

mk′
δ(εnk − εmk′)

2πkBTE2
def

V Gℏ
Edef kB V G ℏ

εnk

进一步使用 TransOpt程序 [31] 中的常数电

子-声子耦合近似方法计算了 Bi4RuI2 的载流子弛

豫时间 t. 在此方法中, 能量依赖的弛豫时间可表

示为:   . 这里,

 项与电子-声子耦合矩阵密切相关, 其中

 ,   ,   ,   和  分别为形变势常数、玻尔兹曼

常数、单胞体积、杨氏模量和约化普朗克常数. 此外,

 是能带能量, 其中 n 和 k 为能带指数和波矢.

如表 1所列, 导带底 (CBM)和价带顶 (VBM)的

n型 (电子)和 p型 (空穴)载流子的弛豫时间表现出

较强的各向异性. n型载流子的弛豫时间大于 p型

载流子的弛豫时间, 这主要是由于价带较弱的色散

导致的较大有效质量 (补充材料图 S3 (online)).

由于链内方向具有较大的杨氏模量 (68.68 GPa)

和较大的形变势常数, n型载流子沿链内方向的弛

豫时间为 68.95 fs, 明显大于链间方向 (5.26 fs). 此外,

p型载流子沿链间方向的弛豫时间 (0.59 fs)明显

低于链内方向 (11.79 fs), 这可以归因于其较小的

杨氏模量 (2.57 GPa)以及相对于链内方向 (0.66me)

更大的链间 p型载流子有效质量 (176.49me). 这些

计算结果表明, 准一维材料 Bi4RuI2 表现出较小的

载流子弛豫时间, 尤其是沿链间方向.
 
 

表 1    准一维材料 Bi4RuI2 在 CBM和 VBM处的形变

势常数 Edef、杨氏模量 G 和室温弛豫时间 t
Table 1.    The  deformation  potential  constant  Edef,

Young’s modulus G, and room-temperature relaxation time

t at the CBM and VBM of the quasi-1D Bi4RuI2.

Direction Edef/eV G/GPa t/fs

Electron
Interchain 2.01 2.57 5.26

Intrachain 2.87 68.68 68.95

Hole
Interchain 4.74 2.57 0.59

Intrachain 5.52 68.68 11.79
 

结合载流子弛豫时间与玻尔兹曼输运理论,

可以得到准一维材料 Bi4RuI2 的电输运系数. 如

图 4(a)所示, 由于价带色散较弱 (补充材料图 S3
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图 3    在温度为 300 K时, (a)准一维材料 Bi4RuI2 的群速度、(b)弛豫时间和 (c)格林艾森常数随声子频率的变化; (d)原子位移

常数 (ADP)随温度的变化

Fig. 3. (a)  The  group  velocity,  (b)  relaxation  time,  and  (c)  Grüneisen  parameter  as  a  function  of  phonon  frequency  at  300 K of

quasi-1D Bi4RuI2; (d) the atomic displacement parameters (ADP) as a function of temperature.
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PF = S2σ

(online)), 温度为 800 K时, 在较宽的载流子浓度

范围, p型掺杂的塞贝克系数绝对值大于 n型体

系 [58,59]. 此外, 在较宽的载流子浓度范围内, 塞贝

克系数超过 200 μV/K, 这与许多优异热电材料的

塞贝克系数相当,  例如Na2AgSb (179 μV/K)[40],

Bi2Te3  (230  μV/K)[60] 和 Mg3Sb2  (200  μV/K)[61].

p型体系沿相应输运方向的功率因子 (  )

小于 n型体系 (图 4(b)), 这是由于 p型体系具有

较小的载流子弛豫时间, 从而引起较小的电导率

(补充材料图 S4(a) (online)). 另一方面 ,  体系的

电子热导率表现出与电导率相似的行为 (补充材料

图 S4(b) (online)). 尽管准一维材料 Bi4RuI2 没有

较大的功率因子, 但是由于其极低的晶格热导率,

我们仍可预期该体系具有优异的热电性能.

ZT = S2σT/(κe + κL)

进一步计算准一维材料 Bi4RuI2 的热电优值

ZT (  ). 图 5(a)给出了 ZT 在

温度为 800 K时随载流子浓度的变化关系. 分别

优化 n型和 p型载流子浓度在 1020 和 1021 cm–3 左

右时, ZT 将达到最大值. 此外, 由于 n型掺杂体系

具有更高的功率因子, n型体系的 ZT 明显大于 p

型体系. 图 5(b)画出了优化的 ZT 值在 300—800 K
温度范围内的变化趋势, 可以发现 ZT 值随温度呈

线性增长. n型载流子掺杂体系的 ZT 值始终远高

于 p型体系, 并且前者在 600—800 K的高温区始

终大于 1.0. 此外, ZT 表现出对输运方向较强的依

赖性, 对于任何类型的载流子掺杂, 沿链间方向的

ZT 均低于链内方向. ZT 值的各向异性是功率因

子和晶格热导率的各向异性引起的. 表 2给出了

p型和 n型准一维材料 Bi4RuI2 在 800 K时优化

的 ZT 值, 同时列出了沿链间和链内方向相关的电

输运系数. n型载流子浓度分别优化到 8.38×1019

(8.06×1019) cm–3 时, 沿链内 (链间)方向在 800 K

时的 ZT 值为 2.54 (1.59), 要高于最近报道的准一

维材料 TlCu3Te2 (1.3 @300 K)[19] 和 In4Se3–d (1.48

@705 K)[62], 同时与一些典型的热电材料 Bi2Te3
(1.35 @300 K)[63], SnSe (2.6 @923 K)[52] 和 PbTe
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function of temperature.
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(1.8 @850 K)[64] 可以相媲美, 这表明准一维材料

Bi4RuI2 在热电能源转换领域有良好的应用潜力.

为了考察准一维材料 Bi4RuI2 在温度为 800 K时

的稳定性, 我们进行了 AIMD模拟. 如补充材料

图 S5 (online)所示 , 在整个 5 ps的模拟过程中 ,

原子在平衡位置附近波动较小, 晶体结构没有遭到

明显的破坏. 此外, 温度与总能量的波动均趋于平

缓稳定 (补充材料图 S5(a)  (online)和图 S5(b)

(online)), 表明准一维材料 Bi4RuI2 具有良好的热

稳定性. 需要指出的是, 第一性原理计算热电性质

存在一定的局限性, 难以精确计入多声子散射、缺

陷耦合等复杂机制, 导致电热输运系数的微小误差

被放大, 因此, 我们的预测是理论上的热电性能最

优结果. 尽管如此, 我们的理论预测结果对实验研

究仍具有指导意义.

 4   结　论

结合第一性原理计算与玻尔兹曼理论, 研究了

准一维材料 Bi4RuI2 的结构、电子、声子及热电输

运性质. 准一维 Bi4RuI2 表现出极低的晶格热导

率, 在 800 (300) K时沿链间和链内方向分别为

0.131 (0.349)和 0.714 (1.851) W/mK, 源于较小

的声子群速度和较短的弛豫时间, 归因于声子色散

的避免交叉、较重的原子质量以及由混合键和孤对

电子引起的较强非简谐性. 在 n型载流子浓度为

8.06 × 1019 (8.38 × 1019) cm–3 时, 800 K温度时

沿链间 (链内)方向的 ZT值最高可达 1.59 (2.54).

研究结果表明具有独特晶体结构的准一维材料

Bi4RuI2 可以实现极低的晶格热导率, 有望成为热

电应用的优秀候选材料, 可以应用于亚纳米器件.
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表 2    准一维材料 Bi4RuI2 在 800 K时的优化 ZT 值及相关的电输运系数
Table 2.    The optimized ZT values and the corresponding transport coefficients of the quasi-1D Bi4RuI2 at 800 K.

Direction Type n/(1020 cm–3) S/(μV·K–1) S 2s/(mW·mK–2) ke+kL/(W·mK–1) ZT

Interchain
n 0.806 268.294 0.406 0.074 + 0.131 1.59

p 13.350 185.862 0.023 0.008 + 0.131 0.13

Intrachain
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p 4.896 234.760 1.020 0.243 + 0.714 0.86
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Abstract

The quasi-one-dimensional  (quasi-1D) materials  serve  as  an excellent  platform to  realize  ultra-low lattice

thermal  conductivity  for  thermoelectric  applications,  attributed  to  their  reduced  dimensionality  and  weak

interchain  van  der  Waals  (vdW)  interactions.  Herein,  utilizing  first-principles  calculations  and  Boltzmann

transport  theory,  we explore  the  thermoelectric  transport  properties  of  the  quasi-1D Bi4RuI2.  Our calculation
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results  indicate  that  Bi4RuI2  exhibits  extraordinarily  low  intrinsic  interchain  and  intrachain  lattice  thermal

conductivity  of  0.349  and 1.851  (0.131  and 0.714)  W/mK at  300  (800)  K,  respectively.  The damped thermal

transport properties originate from the low phonon group velocity and large lattice anharmonicity due to the

heavy component elements, complex crystal structure, avoided-crossing effects, lone-pair electrons, and bonding

hierarchy. Notably, the lattice thermal conductivity exhibits pronounced anisotropy, which is obviously smaller

along  the  interchain  direction  than  that  along  the  intrachain  direction  due  to  the  weaker  vdW  interactions

between the 1D covalent chains. Furthermore, Bi4RuI2 achieves high figure-of-merit (ZT) values due to the high

power-factor  and low lattice  thermal  conductivity,  which  reaches  maximum values  of  about  1.59  and 2.54  at

800 K along the interchain and intrachain directions by n-type carrier doping. These findings establish quasi-1D

Bi4RuI2 as a promising candidate for high-performance low-dimensional thermoelectric materials.

Keywords: thermoelectric properties, first-principles study, Boltzmann transport theory, quasi-one-dimensional
materials
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