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宁波材料所碳材料热电性能研究取得进展

 热电材料利用Seebeck效应和Peltier效应可实现热能和电能直接相互转换，具有无噪音、无污染、可靠性高和使用寿
命长等优点，在汽车尾气废热、工业余热和太阳能发电以及特殊制冷等领域具有广泛的应用前景。热电材料的转换效
率由无量纲的热电优值ZT（=S2σT/κ）来表征，其中S和σ是材料的Seebeck系数和电导率，T为绝对温度，κ为热导
率，S2σ称为功率因子。高ZT值的热电材料需要具备高Seebeck系数，高电导率以及低热导率（包括电子热导率κe和
晶格热导率κph）。

 近年来，实验上已经成功合成了碳纳米管、碳纳米线和石墨烯等碳基材料。相比于传统材料，碳材料具有环境相容
性好、碳源丰富且便于批量生产等优点。碳纳米管以其独特的结构和力学、电学和热学等性质引起了研究人员的广泛
关注。在具有优异导电性能的同时，碳纳米管的热导率也非常高，这极大地限制了在热电方面的应用。据报道，人们
尝试将碳纳米管制备成三维碳材料，试图通过管间的强相互作用降低其过高的热导率从而提高其ZT值。然而，在这
些三维碳材料中，碳纳米管的结构发生了显著的扭曲，其电学性能显著降低。

 中国科学院宁波材料技术与工程研究所结合了第一性原理计算、玻尔兹曼输运理论和分子动力学模拟研究了一种三
维杂化的有序碳纳米网络结构的热电输运性能。研究发现，这种有序的网络结构的能带结构类似于碳纳米管，在平行
管径方向能带色散明显而在垂直管径方向基本没有色散，这种能带决定了网络结构的电学性能接近于碳纳米管。并运
用玻尔兹曼输运理论计算验证了这种推测。在合适的掺杂条件下，碳网络结构可以表现出较高的Seebeck系数和适中
的电导率，功率因子可以优化到较高水平。

 在热导率方面，分子动力学模拟表明管间的成键作用使得碳网络结构的热导率比碳纳米管至少降低了一个数量级。
在900 K附近，(9,0)碳网络结构的最优化ZT值可达到0.8，这一结果比碳纳米管的最优化ZT值提高了一个量级。此外，
通过一定的方法可以进一步降低碳网络结构的热导率，这将进一步提高体系的热电性能。此项研究结果为碳材料应用
在环境友好的高性能热电材料方面提供了一种思路。相关成果已发表在国际期刊RSC Adv. 4, 42234 (2014)上。
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