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МОДЕЛЮВАННЯ ТЕРМОЕЛЕКТРИЧНИХ 
ВЛАСТИВОСТЕЙ МОДУЛЬОВАНИХ НАНОКОМПОЗИТІВ 

Нанокомпозитні матеріали мають потенціал поліпшення термоелектричних (ТЕ) 
властивостей у порівнянні із матеріалами об'ємного типу. Основний вплив на властивості 
переносу електронів і фононів виявляє розсіювання на границях/поверхнях розділу та 
енергетичних бар'єрах. У наноструктурах з 1D моделюванням концентрації легуючих 
домішок прогнозувалося поліпшення ТЕ фактора потужності за наявності двох фаз для 
переносу електронів і неоднорідної теплопровідності. Нами досліджено вплив розмірності 
композитної наноструктури на поліпшення ТЕ ефективності. Дво- і тривимірні 
неоднорідні наноструктури було змодельовано за допомогою мережевої моделі. Наші 
результати показують два режими, залежно від розподілу неоднорідності в 
наноструктурах. Властивості переносу можна пояснити або усередненими 
властивостями, або утворенням перколяційних шляхів провідності. Наше дослідження 
показує, що мережевий аналіз може бути корисним при проектуванні термоелектричних 
композитних матеріалів та для інтерпретації експериментальних даних. 
Ключові слова: моделювання, термоелектричні властивості переносу, нанокомпозити; 
мережевий аналіз. 

Nanocomposite materials are promising for improved thermoelectric (TE) properties compared to 
the constituent bulk-like materials. Main effects on electrons and phonons transport properties 
originate from scattering on boundaries/interfaces and energy barriers. In nanostructures with a 
1D doping concentration modulation, a TE power factor enhancement was predicted in the 
presence of two phases for the electron transport and non-uniform thermal conductivity. We have 
explored the influence of the composite nanostructure dimensionality on the TE efficiency 
enhancement. The two- and three- dimensional non-uniform nanostructures have been modeled by 
a network model. Our results indicate two regimes depending on the distribution of the non-
uniformity in the nanostructures. The transport properties can be interpreted by either average 
properties or by the formation of percolation paths for conduction. Our study indicates that a 
network analysis could be useful in designing thermoelectric composite materials and to interpret 
experimental data. 
Key words: modeling, thermoelectric transport properties, nanocomposites, network analysis. 

Вступ 
Ефективні термоелектричні матеріали вимагають покращених властивостей електронного 

переносу й слабкої теплопровідності. Нанокомпозитні матеріали є перспективними 
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матеріалами для поліпшення термоелектричної ефективності. У нанокомпозитах властивості 
електронів і фононів розділені завдяки структурній і/або композиційній неоднорідності. 
Дотепер основою для високоякісних ТЕ установок служили неорганічні матеріали/металоїди 
або їх композити [1]. Після відкриття ТЕ властивостей полімерів із власною провідністю, таких 
як поліаніліни, поліпіроли, політиофени або їх похідні, ведеться їх активне дослідження тому, 
що вони мають порівняно низьку теплопровідність, добру електричну провідність, прості у 
виготовленні, стійкі на повітрі, легковагі й набагато дешевші у виробництві порівняно з 
неорганічними аналогами [2, 3]. Недавно було продемонстровано, що впровадження 
низькорозмірних наноструктур в органічні композитні матеріали [4-5] суттєво поліпшило ТЕ 
характеристики завдяки міжкомпонентним сполукам, викликаючи розсіювання фононів і 
перескоки носіїв заряду [6, 7]. До того ж, застосування органічних/неорганічних 
нанокомпозитів привертає велику увагу завдяки їх винятковим електричним, тепловим і 
механічним характеристикам [8-16].  

Раніше нами було досліджено перспективи поліпшення термоелектричної ефективності в 
неоднорідних наноструктурах вище режиму квантового обмеження [17-18]. У цьому режимі 
електрони й фонони можна розглядати як носії об'ємного типу, що відчувають вплив 
неоднорідностей при русі через наноструктуру. Основний вплив на їх властивості переносу 
виявляє розсіювання на границях/поверхнях розділу та енергетичних бар'єрах. В одномірних 
модульованих наноструктурах (нанодротах) поліпшення ТЕ фактора потужності 
прогнозувалося за наявності двох фаз для переносу електронів і неоднорідної теплопровідності 
[18]. Ми досліджували вплив розмірності наноструктури на поліпшення ТЕ ефективності. 
Двох- і тривимірні неоднорідні наноструктури було змодельовано за допомогою мережевої 
моделі [19]. Опис моделі наведено у розділі II. У розділі III ми показуємо досліджені нами 
структури й результати розрахунків властивостей переносу. Основні висновки наведено в 
розділі IV. 

Модель 

Нами використано програму мережевої моделі для розрахунків термоелектричних 
властивостей, тобто загального електричного й теплового опору й загального коефіцієнта 
Зеєбека модульованих композитних матеріалів [19]. Реальна структура композитного зразка 
переведена в піксельну сітку, де кожному пікселю привласнюються локальні властивості 
переносу, включаючи об'ємні властивості, а також контактні властивості із сусідніми 
пікселями, які можна регулювати з урахуванням реальних границь розділу. Отримані мережі 
вбудовуються між лівим і правим контактом за постійної температури та з постійним 
електростатичним потенціалом. За допомогою аналізу методом вузлових потенціалів отримано 
загальний тепловий і електричний опір структури, а також локальні напруги або різниці 
температур між пікселями. Як додатковий етап використовуються локальні різниці температур 
для моделювання локальних напруг Зеєбека, як джерел напруги між пікселями, для одержання 
загальної напруги Зеєбека й, таким чином, коефіцієнта Зеєбека структури.  

Результати й обговорення 

Ми змоделювали нанокомпозитні матеріали, що складаються із двох фаз: ТЕ-фази, 
диспергированної в M-фазі: M-фаза складається з матричного матеріалу із властивостями 
матеріалу об'ємного типу. TЕ-фаза cкладається з матеріалу з поліпшеним коефіцієнтом Зеєбека. 
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Що стосується провідності, ми розглядаємо ТЕ-фазу як дисперговану в (i) провідній M-фазі або 
в (ii) ізолюючій M-фазі. У першому (останньому) випадку провідність ТЕ-фази нижча (вища), 
ніж провідність M-фази. 

Досліджується залежність властивостей переносу від сполуки нанокомпозиту, 
вираженого у вигляді процентного співвідношення (%) фази об'ємного типу (M-фази) у 
композитному матеріалі. На рис.1 показано три схеми нанокомпозитного матеріалу з різним 
процентним вмістом фази об'ємного типу. 

 

Рис. 1. Двофазний нанокомпозит зі збільшенням процентного вмісту ТЕ-фази 
(червоний колір) у порівнянні з M-фазою (блакитний колір) зліва направо 

(i) ТЕ-фаза, диспергована в провідній M-фазі 

Властивості переносу композитного матеріалу показано на рис. 2 і 3 відносно властивостей 
переносу M-фази об'ємного типу. На лівій панелі рис. 2 показано провідність нанокомпозитного 
матеріалу. Провідність зростає зі збільшенням процентного вмісту більш провідної M-фази.  Нами 
розглянуто наступні випадки для властивостей переносу двох складових фаз: (a) постійні коефіцієнт 
Зеєбека й теплопровідність (блакитні квадрати), (б) поліпшений коефіцієнт Зеєбека в ТЕ-фазі й 
постійна теплопровідність (зелені крапки), (в) поліпшений коефіцієнт Зеєбека й трохи знижена 
теплопровідність у ТЕ-фазі, κTE=0.8 κM (малинові трикутники) і (г) поліпшений коефіцієнт Зеєбека й 
значно знижена теплопровідність у ТЕ-фазі, κTE =0.1 κM (червоні ромби). Провідність композитного 
матеріалу у всіх випадках виявилася однаковою (a)-(г). У всіх цих випадках вона зростає від 
провідності ТЕ-фази до провідності М-фази зі збільшенням процентного вмісту M-фази. На правій 
панелі рис. 2 показано, що теплопровідність композитного матеріалу також зростає від 
теплопровідності ТЕ-фази до теплопровідності M-фази зі зростанням процентного вмісту M-фази.  

  
Рис. 2. Електрична провідність (ліва панель) і теплопровідність (права панель) композитного 

 матеріалу як функція процентного вмісту фази об'ємного типу (M-фази).  
Пояснення символів дане в тексті статті. 
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Коефіцієнт Зеєбека композитного матеріалу показано на лівій панелі рис.3. Коли 
теплопровідність ТЕ-фази така ж (зелені крапки) або трохи нижча (малинові трикутники), ніж 
теплопровідність M-фази, коефіцієнт Зеєбека композиту знижується майже лінійно зі 
збільшенням процентного вмісту M-фази. Менш різке зниження спостерігається, коли 
теплопровідність ТЕ-фази значно нижча (червоні ромби). У цьому випадку композитний 
матеріал має поліпшений коефіцієнт Зеєбека навіть за низьких концентрацій ТЕ-фази. На 
правій панелі рис. 3 показано, що в цьому випадку ТЕ фактор потужності композитного 
матеріалу суттєво поліпшений. Ефективний ТЕ фактор потужності приблизно в 4 рази вищий, 
ніж у матеріалу об'ємного типу, коли ~ 10% ТЕ фази диспергировано в композитному 
матеріалі. 

  
Рис. 3. Коефіцієнт Зеєбека (ліва панель) і фактор потужності (права панель) композитного  

матеріалу  як функція процентного вмісту фази об'ємного типу (M-фази).  
Символи такі ж, як на рис. 2 і пояснюються в тексті статті. 

(ii) ТЕ-фаза, диспергирована в ізолюючій M-фазі 

Вважається, що σTE =60 σM, а теплопровідність постійна. Властивості переносу 
композитного матеріалу показано на рис.4 і 5 відносно властивостей переносу ТЕ-фази. 
Провідність композитного матеріалу показано на рис. 4 для структур 3D (блакитні ромби), 2D 
(зелені крапки) і 1D (червоні квадрати). Як і очікувалося, ефективна провідність знижується зі 
збільшенням процентного вмісту M-фази. Можна помітити, що зниження відбувається різко й 
демонструє поріг перколяції, який залежить від розмірності структури матеріалу. В 3D 
перколяційний шлях формується зі швидкістю концентрації ~0.20-0.30. В 2D перколяційний 
шлях проявляється за ~0.5. В 1D перколяційний поріг відсутній, оскільки перколяційний шлях 
не може бути сформований. У цьому випадку провідність пояснюється ефективною 
провідністю 1D послідовного резистивного ланцюга. Провідність знижується плавно зі 
зростанням процентного вмісту ізолюючої M-фази.  

Коефіцієнт Зеєбека показано на лівій панелі рис.5. Така ж поведінка перколяційного 
порогу спостерігається для коефіцієнта Зеєбека, як і для провідності в 2D і 3D. Лінійне 
зростання проявляється у випадку 1D аналогічно провідній M-фазі. Властивості переносу 
пояснюються в обох випадках (i) і (ii) властивостями ефективного середовища, а не 
властивостями перколяційного шляху.  

ТЕ фактор потужності показано на правій панелі рис. 5. Дуже низький ТЕ фактор 
потужності наявний нижче порогу перколяції для 3D і 2D. ТЕ фактор потужності швидко 
зростає вище порогу перколяції та визначається властивостями переносу перколяційного шляху 
(властивостями ТЕ-фази). Для 1D зниження ТЕ фактора потужності пояснюється 
властивостями переносу ефективного середовища.  
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Рис. 4. Провідність композитного матеріалу відносно провідності ТЕ-фази 

 для структур 1D (червоні квадрати), 2D (зелені точки) і 3D (блакитні ромби). 

  
Рис. 5. Коефіцієнт Зеєбека (ліва панель) і ТЕ фактор потужності (права панель) 

 композитного матеріалу відносно відповідних властивостей ТЕ-фази для структур 1D 
 (червоні квадрати), 2D (зелені точки) і 3D (блакитні ромби). 

Висновки 

Нами досліджено термоелектричні властивості переносу композитного матеріалу за наявності 
двох фаз: об'ємної фази (M-фази) і фази з поліпшеними термоелектричними властивостями (ТЕ-
фази). Для розрахунків термоелектричних властивостей композитного матеріалу ми застосували 
модель мережевого аналізу. Встановлено, що термоелектричні властивості композитного матеріалу 
значною мірою залежать від складу матеріалу. Більше того, вони залежать від відносних 
властивостей переносу обох фаз. Ми визначили два різних режими. Коли M-фаза є провідною, 
термоелектричні властивості композитного матеріалу можна оцінити за властивостями ефективного 
середовища із середнім складом двох фаз. Коли M-фаза є ізолюючою, термоелектричні властивості 
композитного матеріалу дуже низької якості, нижче порогу перколяції. Вище порогу перколяції 
вони швидко поліпшуються й визначаються властивостями перколяційного шляху. Наше 
дослідження показує, що мережевий аналіз може бути корисний для проектування 
термоелектричних композитних матеріалів і для інтерпретації експериментальних даних. 

Подяка Автори висловлюють подяку за підтримку Європейському суспільному фонду – 
Європейські союзи й Національні ресурси в рамках гранту за відмінні успіхи «АРІСТЕЯ». 
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