
宁波材料所热电转换技术研究获进展
链接：www.china-nengyuan.com/tech/74733.html 
来源：宁波材料技术与工程研究所

宁波材料所热电转换技术研究获进展

 热电转换技术作为一种清洁能源技术在国际上备受关注，有望为提高能源的利用率和缓解环境污染问题提供一种综
合协调的方案。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，S2σ称为功率因子，T为绝对温度，κ为热导率，包括电子热导率和晶格热导率。获得高热电优值可以通过
提高Seebeck系数和电导率，降低热导率来实现。

 近年来，铜基类金刚石结构化合物由于具有很低的晶格热导率引起了热电研究领域的关注。晶格热导率由声子热容
、声子群速度和声子寿命决定。Cu2GeSe3具有与Ge类似的四配位键合结构，它们具有差不多的热容，然而Cu2GeSe3
的室温热导率仅有2.4W/mK。之前的实验研究中，人们推测Cu2GeSe3中原子振动具有很强的非谐性，从而导致了如
此低的热导率。

 中国科学院宁波材料技术与工程研究所近期用第一性原理计算研究了Cu2GeSe3的晶格动力学和热学性质，计算得
到的声子谱、热容和热导率与实验相符。他们还计算了Cu2GeSe3中表征原子振动非谐性的格林爱森常数，发现其比
之前推测值低很多，他们认为强非谐性不足以解释其低热导率，进一步分析了其振动特性，发现决定热导率的低频振
动主要来自于Cu和Se振动的贡献，研究人员从成键特性出发探讨了Cu2GeSe3低热导率的来源，揭示了Cu-
Se弱共价键导致其低热导率的物理机理。相关结果发表于《欧洲物理快报》（EPL 109, 47004 (2015)）。
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