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Abstract
[bookmark: _GoBack]The effect of Al dopants and sintering temperature on thermoelectric properties of ZnO was studied using the response surface method. The design of experimental work was performed with the response surface method used to determine the significant level of factors which are sintering temperature in the range of 800 – 1000 °C and Al dopants in the range of 0 – 4 wt.%. The thermoelectric properties of Al-doped ZnO were enhanced with increasing Al dopants and slightly decreased when increasing sintering temperature. Additional phase ZnAl2O4 was detected for 3 wt.% and 4 wt.% Al-doped ZnO pellets as the sintering temperature increased to 1000 °C. The presence of ZnAl2O4 phase slightly decreased the electrical conductivity compared to single ZnO phase samples. The optimum parameter values for this study was Al dopant (4 wt.%) and sintering temperature (800 °C). The effect of Al doping to the band structure of ZnO was studied using first-principles based on density functional theory (DFT). The calculated band structure of ZnO and Al doped ZnO shows that ZnO is a direct band gap semiconductor. The calculated band gap of ZnO (0.749 eV) become smaller with the concentration of Al doping increased to 4 wt.% (0.551 eV). The trend of the calculated band gap of Al-doped ZnO was in agreement with the electrical conductivity test results which increased with increasing Al content. However, it must be noted that the software predictions do not take into account the presence of additional ZnAl2O4 phases. The presence of these extra phases may lead to even lower electrical conductivity.
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Abstrak
Kesan Al dop dan suhu pembakaran ke atas termoelektrik ZnO dikaji dengan menggunakan kaedah gerak balas permukaan. Reka bentuk kerja eksperimen telah dilakukan dengan kaedah gerak balas permukaan untuk menentukan aras signifikan suhu pembakaran pada julat 800 – 1000 °C dan Al dop dalam lingkungan 0 – 4% berat. Sifat – sifat termoelektrik Al-dop ZnO telah dipertingkatkan dengan peningkatan Al dop dan pensinteran suhu. Fasa tambahan ZnAl2O4 dikesan bagi 3% berat dan 4% berat Al-dop ZnO bila suhu pembakaran meningkat daripada 800 °C hingga 1000 °C. Kekonduksian elektrik menurun dengan kehadiran fasa ZnAl2O4 berbanding sampel fasa ZnO tunggal. Nilai – nilai parameter optimum untuk kajian ini adalah Al pendopan (4% berat) dan suhu pensinteran (800 °C). Kesan Al doping kepada struktur jalur ZnO dikaji menggunakan prinsip pertama berdasarkan teori fungsi ketumpatan. Struktur jalur yang dikira pada ZnO dan Al dop ZnO menunjukkan bahawa ZnO adalah semikonduktor jurang jalur terus. Dengan Al dop, jurang jalur ZnO (0.749 eV) menjadi lebih kecil dengan peningkatan kepekatan Al dop pada 4 wt.% (0.551 eV). Trend jurang jalur yang dikira pada ZnO Al-didopkan adalah selari dengan keputusan ujian kekonduksian elektrik yang meningkat dengan peningkatan kandungan Al. Walau bagaimanapun, ia perlu diambil perhatian bahawa ramalan perisian tidak mengambil kira kehadiran fasa ZnAl2O4 tambahan. Kehadiran kedua – fasa tambahan boleh membawa kepada kekonduksian elektrik yang lebih rendah. 
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