










































 图 7 在 b 轴应变作用下，750 K 时 n 型 SnSe 在 (a) a 轴和 (b) b 轴方向上的电子热导率随

载流子浓度的变化关系图．(c) 晶格热导率随应变程度的变化关系图 

Fig. 7.  Under strain along the b-axis, the relationship between electronic thermal conductivity 

and carrier concentration for n-type SnSe at 750 K in the (a) a-axis and (b) b-axis directions, and 

(c) the relationship between lattice thermal conductivity and the degree of strain. 

因为应变可能会对晶格热导率产生影响，所以我们对不同 b 轴应变下的晶

格热导率进行了计算．首先使用模守恒赝势通过第一性原理方法计算了弹性张

量，然后我们采用 Slack 模型[63,64]，用如下公式计算了晶格热导率： 
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其中，γ 是 Grüneisen 参数，Θα 是声学德拜温度，Mα 是平均原子质量，V 是晶胞

体积．γ 和 Θα 可以通过弹性张量计算得到[31]．计算所得到的−6%至 6%应变时

的晶格热导率，如表 3 和图 7 (c)所示．从图中可以看到，压缩应变对晶格热导

率的影响不大，可以近似认为−6%、−4%与−2%应变下的晶格热导率相同，

−2%至 6%应变下的晶格热导率随着应变的增加近似以线性关系下降．我们在

无应变时计算得到的杨氏模量 Y 和泊松比 υ 与 Li 等人[65]和 Zhang 等人[31]的结果

相似，Grüneisen 参数 γ、德拜温度 ΘD和声学德拜温度 Θα与 Zhang 等人[31]的计算

结果也类似．我们计算得到的晶格热导率为 1.16 W m−1 K−1，与 Guo 等人[60]得

到的 a 轴和 b 轴的晶格热导率 0.32 W m−1 K−1和 0.81 W m−1 K−1 相比，使用

Slack 模型计算得到的结果偏大，且显著高于 Chang 等人[11]的 a 轴和 b 轴的实

验值 0.22 W m−1 K−1 和 0.59 W m−1 K−1．这一偏差可能是因为 SnSe 材料中声子

输运的强各向异性[66]以及 Slack 模型自身存在的局限性．该模型在推导过程中

使用了近似，没有充分考虑微观结构细节．同时 Slack 模型仅考虑了三声子散

射过程，这会高估晶格热导率[67]．尽管如此，Slack 模型在热电性能的计算当中

被广泛使用[68-70]，仍能合理呈现晶格热导率的变化趋势．在此基础上，我们可



 
以合理地假设在应变作用下的实验晶格热导率与 Slack 模型计算出来的晶格热

导率的变化规律是相同的．因此在拉伸应变时晶格热导率将随着应变程度的增

加而减小，从而使拉伸应变作用下的实际 ZT 值可能比我们上面估算的值更

高． 

表 3 在 750 K 应变作用下计算的 SnSe 的杨氏模量 Y、横向声速 vt、纵向声速 vι、平均声速

vm、泊松比 υ、Grüneisen 参数 γ、德拜温度 ΘD、声学德拜温度 Θα和晶格热导率 κι 

Table 3. Young's modulus Y, transverse sound velocity vt, longitudinal sound velocity vι, average 

sound velocity vm, Poisson's ratio υ, Grüneisen parameter γ, Debye temperature ΘD, acoustic 

Debye temperature Θα, and lattice thermal conductivity κι of SnSe calculated under a strain of 750 

K. 

4 结  论 

通过第一性原理计算结合玻尔兹曼输运理论，系统地研究了−6%至 6%的 b

轴应变对 n 型 SnSe 在 750K 下热电性能的调控机制，并对比了常数弛豫时间近

似与非常数弛豫时间近似下的计算结果．这两种方法得到的 PF 随应变的变化

规律在定性上相似，但常数弛豫时间近似会高估 PF 及其峰值所对应的载流子

浓度区间．研究结果表明，b 轴应变可以使能带收敛，2%和 4%拉伸应变使导

Stain/% Y/GPa vt/km/s vι/km/s vm/km/s υ γ ΘD/K Θα/K κl/W m−1 K−1 

−6 41.36  1.72  2.83  1.90  0.206  1.31  185.58  92.79  1.23  

−4 42.03  1.73  2.85  1.92  0.207  1.31  187.02  93.51  1.25  

−2 42.02  1.73  2.86  1.91  0.209  1.32  186.87  93.44  1.23 

0 41.18  1.71  2.84  1.89  0.214  1.34  184.81  92.40  1.16  

2 39.21  1.67  2.79  1.85  0.222  1.37  179.99  90.00  1.01  

4 36.24  1.60  2.72  1.77  0.236  1.43  172.48  86.24  0.81  

6 31.45  1.48  2.61  1.64  0.264  1.57  159.55  79.78  0.53  



 
带底最小能量差分别降至 0.00873 eV 和 0.01601 eV，均远小于 750 K 时的热展

宽 2kBT ≈ 0.13 eV．多个能带协同参与载流子输运，简并度增加使得塞贝克系

数提升．基于非常数弛豫时间近似方法的研究结果表明，在拉伸应变作用下

SnSe 的 PF 和 ZT 得到明显地提升，特别是在 4%b 轴拉伸应变作用下其在 a 轴

方向和 b 轴方向上的 ZT 值为 3.2 和 1.6，与无应变相比分别提升了 40.07%和

54.10%．a 轴方向因更高的 PF 和更低的电子热导率，ZT 峰值明显优于 b 轴方

向．晶格热导率的计算结果表明，拉伸应变作用下晶格热导率随着应变增加逐

渐降低，因此拉伸应变作用下的实际 ZT 值可能比我们估算的更高．PFxx 和

PFyy 对应的最佳浓度区间分别为 2.1 至 4.4×1020 cm−3 与 0.2 至 1.8×1020 

cm−3．ZTxx 和 ZTyy 对应的最佳浓度区间分别为 2.1 至 7.8×1019 cm−3 与 0.84 至

2.2×1019 cm−3．这些结果表明，为了得到与实验值更接近的预测结果，非常数

弛豫时间近似是更好的选择．b 轴拉伸应变是提升 n 型 SnSe 热电性能的有效策

略，n 型 SnSe 在 a 轴方向具有更好的发展潜力． 
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Abstract 

n-type single-crystal SnSe intrinsically possesses low lattice thermal 

conductivity and a multi-band electronic structure, while also being 

environmentally friendly, earth-abundant, and cost-effective. In this work, 

the effect of b-axis uniaxial strain ranging from −6% to 6% on the 

thermoelectric properties of n-type SnSe at 750 K is systematically 

investigated by combining first-principles calculations with Boltzmann 

transport theory. Both the constant relaxation time approximation (CRTA) 

and the energy-dependent relaxation time approximation (EDRTA) are 

employed to calculate the electrical transport parameters. The EDRTA, 

with its carrier-concentration-dependent relaxation time (τ ∝ n−1/3) 

extracted from experimental data via the Seebeck coefficient calibration 

method, yields results in better agreement with experiments, as evidenced 

by a smaller root-mean-square deviation compared with CRTA. CRTA is 

found to significantly overestimate the power factor (PF) and the 

corresponding optimal carrier concentration. Within the EDRTA 

framework, a 2% tensile strain increases the maximum PF along the a-axis 

(PFxx) from 19.7 to 22.1 μW cm−1 K−2, corresponding to an 11.9% 

enhancement, while a 4% tensile strain enhances the maximum PF along 

the b-axis (PFyy) from 12.0 to 19.0 μW cm−1 K−2, corresponding to a 58.5% 

improvement. Band structure analysis reveals that tensile strain induces 

multi-conduction-band convergence. Under 2% and 4% tensile strains, the 

minimum energy offsets at the conduction band minimum are reduced to 



 0.00873 eV and 0.01601 eV, respectively, which are well below the energy 

convergence criterion ΔE < 2kBT (≈ 0.13 eV at 750 K). Such convergence 

of the conduction bands leads to an increased density-of-states effective 

mass and an improved Seebeck coefficient. Consequently, under 4% tensile 

strain, the maximum thermoelectric figure of merit ZT reaches 3.2 along 

the a-axis and 1.6 along the b-axis, corresponding to 40.07% and 54.10% 

improvements over the unstrained case, respectively. The lattice thermal 

conductivity, estimated using the Slack model, decreases gradually with 

increasing tensile strain, further contributing to the ZT enhancement. This 

work elucidates the physical mechanism by which b-axis tensile strain 

improves the thermoelectric performance of n-type SnSe through multi-

band convergence, and provides the optimal carrier concentration ranges 

for PF and ZT under various strain conditions: PFxx peaks at carrier 

concentrations between 2.1 and 4.4×1020 cm−3, while ZTxx reaches its 

maximum in the range of 2.1 to 7.8×1019 cm−3, offering clear theoretical 

guidance for experimental optimization of SnSe thermoelectric 

performance via doping and strain engineering. This study demonstrates 

that b-axis tensile strain can effectively enhance the thermoelectric 

performance of n-type SnSe, thereby strengthening its potential for 

thermoelectric applications. 

Keywords: SnSe, strain, thermoelectric performance, first-principles calculations 
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