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МОДЕЛЬНІ ДОСЛІДЖЕННЯ МЕХАНІЗМІВ  
ДЕГРАДАЦІЇ ТЕРМОЕЛЕКТРИЧНИХ МАТЕРІАЛІВ  

І ПРИКОНТАКТНИХ СТРУКТУР 

Проведено аналіз сучасного стану і перспектив фізичних і комп'ютерних моделей 
деградації термоелектричних матеріалів і приконтактних структур. Розроблено  
класифікацію наявних комп'ютерних технологій, розглянуто актуальні напрямки їх 
використання для дослідження і розробки надійних термоелектричних модулів. Бібл. 102, 
Рис. 16. 
Ключові слова: надійність, деградація, термоелектричні матеріали. 

Вступ 

Стрімке вдосконалення комп'ютерної техніки й програмного забезпечення відкриває нові 
можливості дослідження фізичних процесів у термоелектричних матеріалах, приладах і 
пристроях. Комп'ютерні технології усе ширше використовуються в термоелектриці [1]. Однак 
наявний їх арсенал набагато ширший за ті методи, які вже знайшли застосування в цій галузі, 
як, наприклад, методи скінчених елементів і програмні комплекси на їх основі [2, 3].  

Чисельний експеримент став одним з основних інструментів дослідження [4]. Розробка й 
використання сучасних комп'ютерних технологій – одна з актуальних проблем моделювання в 
термоелектриці.  

Одну з класифікацій методів комп'ютерного моделювання наведено у праці [5], де 
розглянуті: 

- методи скінчених різниць [6, 7], 
- методи скінчених елементів [8-11], 
- методи скінчених об'ємів [12, 13], 
- моделювання методом часток [5, 14, 15]. 

Під час розв’язання основних задач термоелектрики [16], а саме генерування електричної 
енергії, охолодження/нагрівання й створення сенсорів, доводиться досліджувати кілька полів 
різної природи на основі закону термоелектричної індукції [1], розглядати нелінійні моделі, 
оптимізувати моделі за багатьма параметрами, досліджувати надійність [17]. Для такого 
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комплексного аналізу можливе використання винятково чисельних методів і сучасних 
комп'ютерних технологій на їх основі. 

Мета цієї роботи – провести аналіз сучасних чисельних методів і комп'ютерних 
технологій на їх основі, виявити перспективні методи моделювання й чисельного аналізу для 
розв’язку задач термоелектрики. 

Загальна класифікація методів моделювання термоелектричних приладів і 
матеріалів 

Основні методи моделювання фізичних полів – сіткові методи. Вони переважно 
використовуються для комп'ютерного моделювання макрооб'єктів. Для повного й всебічного 
аналізу термоелектричних матеріалів і приладів на їх основі необхідні універсальні й 
комплексні методи комп'ютерного моделювання. 

На рис. 1 подано загальний підхід до комп'ютерного моделювання термоелектричних 
об'єктів будь-якої складності на різних стадіях дослідження, що наочно ілюструє взаємозв'язок 
характерних довжин і часів розглянутих у комп'ютерних моделях фізичних процесів. 

  
Термоелектрика: від макро до нано

Розмір

Час,

квантовий
рівень

Елементарні
процеси

кінематика,
динаміка
дислокацій,
площин та ін.

урахування 
структури матеріалу

властивості складних
конструкцій і процесів

атомний
рівень

мікро
рівень

мезо
рівень

суцільне
середовище

МД і МК

нм, 10м
-9

мкм, 10м
-6

мм, 10м
-3

с

мс

мкс

нс

пс

 

Рис. 1. Комп'ютерне моделювання в термоелектриці  
від макро до нано. 

Загальні принципи побудови фізичних моделей на різних масштабах можна знайти в [18]. 
Ієрархія мультимасштабного моделювання, методи моделювання, які застосовуються в 
термоелектриці [19] на основі об’єктно-орієнтованого програмування [20], за різних 
характерних часів і довжин подано на рис. 2.  

Моделювання системи часток з перших принципів (ab initio) на сьогодні можливе, коли 
кількість часток не перевищує 100. Застосуванню методу функцій Гріна, а також інших методів 
моделювання наноприладів присвячені праці [21 – 23]. Огляд квантових і класичних методів 
молекулярної динаміки можна знайти в [24 – 26]. Класичним методам Монте-Карло присвячено 
праці [27 – 28], огляд квантових методів Монте-Карло подано у праці [29].  
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Рис. 2. Ієрархія методів моделювання. 

Опису детерміністичного моделювання напівпровідників на основі рівняння Больцмана 
присвячено монографії [30 – 32]. Феноменологічним моделям термоелектричних приладів 
присвячено багато праць, зокрема [16, 33]. 

Структурно-функціональне моделювання 
Традиційно методи комп'ютерного моделювання поділяють на дві великі групи, які 

подано на рис. 3.  

 

Рис. 3. Основні групи методів комп'ютерного  
моделювання в термоелектриці. 

Перша група – структурно-функціональне моделювання об'єктів, які описуються за 
допомогою систем диференціальних або інтегро-диференціальних рівнянь.  

Класифікацію методів структурно-функціонального моделювання подано на рис. 4.  
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Рис. 4. Класифікація методів структурно-функціонального моделювання. 

Другу групу – методи імітаційного моделювання для систем багатьох тіл буде розглянуто нижче. 
У більшості випадків термоелектричні моделі зводяться до диференціальних (інтегро-

диференціальних) рівнянь. Також задачу можна сформулювати у варіаційній постановці пошуку 
оптимуму функціонала, що у свою чергу зводиться до системи диференціальних рівнянь (якщо це 
можливо). За допомогою аналітичних методів можна розв’язати вузький клас задач, які переважно 
штучні й трудомісткі.  

Чисельним методам властива універсальність, що дає можливість розв’язувати задачі, для 
яких аналітичний розв’язок  знайти неможливо або занадто трудомістко. Кінцево-різницеві методи 
трапляються найчастіше, і до цієї групи методів можна віднести більшість відомих чисельних 
методів. Методи скінчених елементів – широко розповсюджені методи розв’язку задач 
моделювання фізичних полів у геометричних областях довільної форми. На рис. 4 подано тільки 
найвідоміші – метод Рітца й метод Гальоркіна. Метод скінчених об'ємів використовується рідко, 
найчастіше в гідродинаміці, іноді його не виділяють в окрему групу.  

Скінчено-різницеві методи 
Метод скінчених різниць (МСР) – найпростіший метод інтерполяції, найбільш вивчений і 

відомий. Його суть полягає в заміні нескінченно малих приростів у диференціальному рівнянні 
скінченими різницями шуканих функцій і змінних.  

Основна ідея методу в тому, що шукана неперервна функція замінюється сукупністю 
наближених значень у деяких точках області – вузлах. Сукупність вузлів утворює сітку. Для 
урахування граничних умов утворюється система лінійних/нелінійних (у випадку коефіцієнтів, що 
залежать від незалежних змінних) алгебраїчних рівнянь щодо значень функції у вузлах сітки. 
Утворена система розв’язується одним із чисельних методів розв’язку систем рівнянь (Гауса, 
релаксації, простої ітерації, методами обертань, Якобі, Зейделя, прогону і т.д. [34]). Питання 
стійкості таких схем обговорюються в роботі [35]. 

У випадку розгляду моделей термоелектричних приладів, зокрема генераторів на основі 
термопарного термоелемента [36], використано кілька методів чисельного розв’язку: точні, 
ітеративні й методи усереднення. Розглянуто одновимірні стаціонарні рівняння для теплового 
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потоку й електричного струму. Як приклад термоелемента автори вибрали термопарний 
термоелемент у діапазоні температур 0 ÷ 900 К. Результати моделювання узгоджуються із 
класичною аналітичною теорією термопарного елемента [37]. МКР також використовувалися для 
дослідження моделі термоелектричного охолоджувача [38], оптимізації концентрації носіїв заряду 
однодолинного напівпровідника [39]. На основі МКР досліджувалися термоелектричний генератор 
рулонного типу [40], моделі мікрозонда вимірювання потенціалу в неізотермічному 
напівпровіднику [41] і моделі термоелектричного холодильника [42, 43]. Розроблено програму 
розв’язку феноменологічних рівнянь, які описують ефекти Зеєбека, Холла, Нернста, Пельтьє, 
Еттінгсгаузена й  Риги-Ледюка для об'єктів різної геометричної форми [44], МКР застосовувалися 
для дослідження сегментних термоелементів [ 45 – 46].  

Методи скінчених різниць використовуються практично у всіх теоретичних дослідженнях і 
як допоміжний та основний інструмент. 

Методи кінцевих елементів (МСЕ) 
Суть методу 

Скінчено-елементний аналіз став основним засобом дослідження в багатьох фізичних і 
інженерних задачах, у тому числі й у термоелектриці. Властивості термоелектричних приладів 
багато в чому залежать від геометричної форми компонентів приладу. Для моделювання фізичних 
полів різної складності МСЕ-аналіз дає універсальний і добре розроблений підхід для розв’язку 
прикладних задач термоелектричного приладобудування. 

 

Рис. 5. Загальна 
схема  

розв’язку задачі 
методами 
скінчених 
елементів. 

Загальна схема алгоритму розв’язку задачі моделювання фізичного поля методом 
 скінчених елементів складається з таких етапів [11]: 

- дискретизація області розв’язку; 
- вибір інтерполяції розв’язку на скінченому елементі; 
- формування базисних функцій; 
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- підрахунок похибки диференціальної задачі з використанням наближеного розв’язку у 
вигляді рядів; 

- формування матриць жорсткості для елементів, ортогоналізація похибки; 
- ансамблювання матриць жорсткості за елементами; 
- урахування граничних умов; 
- розв’язок системи алгебраїчних рівнянь [47, 48]. 

На рис. 4 подано загальну схему моделювання термоелектричних приладів за допомогою 
алгоритмів МСЕ. 

Питання генерування сітки скінчених елементів обговорюються у праці [49]. Огляд 
методів тріангуляції Делоне зроблено в [50]. Розгляду алгоритму Рапперта, розробленого 
спеціально для МСЕ, присвячено працю [51]. Можливості побудови сітки скінчених елементів 
для будь-якої геометричної області, якщо як елементи обрані 2D-трикутники/3D-тетраедри, 
обговорюються в роботі [52]. Технологічним аспектам застосування векторних скінчених  
елементів для розв’язання рівнянь Максвелла присвячено працю [53]. 

Методи кінцевих елементів зарекомендували себе як універсальний інструмент 
дослідження фізичних об'єктів і є найрозробленішими й найуніверсальнішими. 

Використання МКЕ для дослідження термоелектричних моделей  
Методи кінцевих елементів широко 

використовуються для дослідження термо-
електричних моделей. Якщо у праці [54] МСЕ 
розглядається з одномірними елементами без 
урахування контактного опору з невеликою 
кількістю ітерацій через невелику потужність 
комп'ютерної техніки того часу, то в [55] 
розглядається тривимірне стаціонарне й 
нестаціонарне моделювання однокаскадного й багатокаскадного холодильника Пельтьє за 
допомогою програмного комплексу ANSYS 9.0. Навіть за таких умов у [54] проводиться 
порівняльний аналіз МСЕ з методами усереднення. Автори праці роблять висновок, що МСЕ 
точніший і дає кращу оптимізацію. Можна стверджувати, що МСЕ – найбільш універсальний, 
точний і перспективний метод моделювання для термоелектрики. В 2009 році з'явилася нова 12 
версія ANSYS, яка містить окремий термоелектричний модуль, до складу пакета ввійшли також 
нові модулі, створення геометрії моделі стало значно легшим, а також з'явилася низка нових 
удосконалень. Зокрема, у праці [56] для моделювання термоелектричних льодогенераторів 
побутових холодильників застосовувався модуль ANSYS FLUENT, призначений для розв’язку 
задач обчислювальної гідро-газодинаміки. Висока продуктивність і точність цього модуля дали 
можливість враховувати ефекти, які до цього не бралися до уваги, і здійснювати моделювання 
приладу в цілому. Експериментальні дані добре узгоджуються з моделлю. Приклади використання 
нової версії пакета ANSYS, у тому числі й термоелектричного модуля, можна знайти на сайті [57]. 

МСЕ знайшов своє застосування в багатьох областях, таких як механіка деформованого 
твердого тіла, теплообмін, гідродинаміка й електромагнітні поля, а в останні роки й 
термоелектрика. На прикладі охолоджувача Пельтьє й на основі класичних рівнянь 
термоелектрики побудована кінцево-елементна схема для знаходження температурного 
розподілу й профілю розподілу електричного потенціалу [55]. Автори підкреслюють, що 

 
Рис. 6. Модель охолоджувача.  
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ANSYS дає можливість моделювати спряжені поля і що ANSYS уже заповнив прогалину, 
якою було термоелектричне моделювання. На рис. 5 подано модель охолоджувача. 
Моделювання термоелектричних пристроїв потребує урахування не тільки електромагнітних і 
температурних полів, а й викликаних ними ефектів термопружності й п’єзоефекту. Робота [58] 

присвячена моделюванню термоелектричного 
поля в пристрої SP-100 і мінімізації всіх видів 
деформації за допомогою МСЕ й програмного 
комплексу ANSYS.  

У праці [59] подається огляд 
функціонально-градієнтних матеріалів 
(ФГМ) – ще одного перспективного 
напрямку підвищення термоелектричної 
ефективності. Автор наголошує на 
необхідності чисельного моделювання 
властивостей ФГМ і їх оптимізації. 
Експериментальні дані дуже добре 
узгоджуються з моделлю, описаною 
феноменологічними рівняннями теплового 

балансу. Вказується на необхідність урахування об'ємних ефектів Пельтьє, Томсона й на 
можливість апроксимації коефіцієнтів термоЕРС сплайнами. Сплайни використовувалися 
також для обчислення методом колокації (один з видів МСЕ) термоЕРС різних 
термоелектричних приладів [60]. Автор указує на високу точність МСЕ й узгодженість 
теоретичних розрахунків з експериментом. Таким чином, для розв’язання задач 
термоелектрики у випадку феноменологічної постановки задачі необхідно використовувати 
методи скінчених різниць та методи скінчених елементів. 

У праці [61] розглядається мікроматричний термоелемент, змодельований із 
застосуванням 3D МСЕ. На основі законів збереження енергії і заряду будується алгоритм 
розв’язку для знаходження профілю температури. За допомогою МСЕ досліджується 
матричного виду термоелемент, кожна з віток якого відділена від інших склом, і зрештою 
робиться незрозумілий висновок, що коефіцієнт теплопровідності такої конструкції менший, 
але вихідна потужність не збільшується.  

Про ще одне застосування тривимірного МСЕ й ANSYS йдеться в роботі [62], у якій 
об'єкт дослідження – одновитковий термоелемент Пельтьє на основі Bi2Te3. Досліджується 
контактний ефект. Автори роблять порівняльний аналіз 3D-моделі й одновимірної моделі. 
Площа контакту охолоджувальної поверхні в першому випадку менша, і результати 
моделювання збігаються з одновимірним моделюванням. Таким чином, зменшення площі 
контакту навіть за рівномірного розподілу напруги не дає виграшу в температурі охолодження. 
Лише рівномірний розподіл струму по площі контакту дає збільшення температури 
охолодження на 21 %. Автори відзначають, що технічна реалізація такої умови потребує 
використання матричної структури точкових контактів і цим можна досягти довільного 
розподілу потенціалу в кожній комірці й забезпечити максимальне охолодження деяких 
ділянок. 

На рис. 7 подано сітку скінчених елементів для моделі контакту. Ця робота ще раз 
підтверджує необхідність використання саме тривимірного моделювання для адекватного, 
найбільш повного опису й урахування термоелектричних ефектів. 

 
Рис. 7. Сітка скінчених елементів для контакту. 
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Широке використання ANSYS затінило інше програмне забезпечення на основі скінчених 
елементів. Пакет Comsol Multiphysics  на відміну від ANSYS дає можливість моделювати й 
досліджувати без детального знання особливостей МСЕ. Інтуїтивно-зрозумілий інтерфейс дає 
можливість дослідникові зосередити увагу саме на фізичній задачі, не замислюючись над 
алгоритмічно-програмістськими проблемами. Відносно мала поширеність Comsol Multiphysics 
призвела до відсутності статей, посібників і описів цього програмного пакету за винятком 
Інституту термоелектрики, у якому вже кілька років ведеться систематичне дослідження 
термоелементів за допомогою МСЕ й програмного пакета Comsol Multiphysics: дослідження 
прямокутного спірального анізотропного термоелемента [62], короткозамкнених 
термоелементів [63]. На основі результатів моделювання розроблено теорію зонально-
неоднорідного термоелемента [3]. 

Можливості Comsol Multiphysics для термоелектрики описуються у праці [64], у якій 
подаються 4 приклади використання МСЕ для різних термоелектричних приладів – 
охолоджувача й генератора. Для моделювання температурного й електричного полів 
використовується PDE-форма (partial differential equation) рівнянь термоелектрики. У статті 
описано різні можливості МСЕ для моделювання термоелектричних об'єктів, а також 
можливість створення моделей як стаціонарних, так і нестаціонарних з різними геометріями й 
полями різної природи. Прикладами використання об’єктно-орієнтованого програмування і 
МСЕ для створення моделей термоелектричних генераторів і теплообмінників є праці [65, 66].  

Застосуванню МСЕ в мікроелектроніці, дослідженню термоелектричних ефектів у МЕМС 
присвячені роботи [67-70], розроблений спеціалізований модуль more4ANSYS на основі 
алгоритмів [71]. МСЕ також застосовувався для моделювання технологічних процесів, зокрема 
технології спікання порошку [72].  

Хоча моделювання й використання комп'ютерних технологій на основі МСЕ у 
термоелектриці широко використовується, воно несистематичне або допоміжне, а не є 
основним методом дослідження. Окрім того, на сьогодні немає спеціалізованого програмного 
забезпечення для моделювання термоелектричних явищ і приладів. 

Таким чином, застосування методів скінчених елементів і комп'ютерних технологій на їх 
основі відкриває широкі можливості для дослідження нових властивостей термоелектричних 
матеріалів, моделей, технологій. МСЕ – один з основних методів моделювання, який добре себе 
зарекомендував, і є одним із найперспективніших методів комп'ютерного моделювання для 
термоелектричного приладобудування. 

Скінчено-об'ємні методи 
Метод скінчених об'ємів широко використовується в гідродинаміці. У термоелектриці 

для комірок з довільною кількістю граней (ребер) формулюються алгебраїчні співвідношення, 
іноді суттєво нелінійні й більш схожі на гідравлічні формули. На відміну від МСЕ й методу 
скінчених різниць у них немає вузлових визначальних параметрів середовища, надано перевагу 
параметрам на ребрах і гранях. 

Наявність тривимірних ефектів призводить до необхідності використовувати метод 
скінчених об'ємів, алгоритм якого можна розділити на такі етапи [36]. 

1. Визначення керуючих рівнянь: 

 ( ) ( )2
* 0

T
T pJ T J T

T
∂α⎡ ⎤∇ χ ∇ = − ∇ + ∇α =⎢ ⎥∂⎣ ⎦

,   (1) 
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 q T J T= α −α∇ , (4) 

 ( ) ( ) ( ) ( ), , ,T T T p p Tα = α χ = χ δ = δ = ,  (5) 

з граничними умовами  
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= =
  (6) 

Для знаходження стаціонарного розв’язку пропонується розглядати нестаціонарну 
систему диференціальних рівнянь 
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γ ∂

 (7) 

де Tγ  й Uγ  – параметри. 
2. Дискретизація області. Область паралелепіпеда розбивається на кубики. 
3. Заміна диференціальних рівнянь у частинних похідних алгебраїчними рівняннями.  
4. Алгоритм розв’язку системи алгебраїчних рівнянь.  

Похідні заміняють кінцевими різницями, ураховуються також граничні умови. Окремо 
будується різницева схема на границі області, що призводить до системи нелінійних 
алгебраїчних рівнянь тридіагонального виду. При цьому бажано використовувати неявні 
методи розв’язку системи диференціальних рівнянь, які в цьому випадку дають абсолютну 
збіжність, на відміну від явних методів Адамса або Рунге-Кутта [7]. Робиться висновок, що 
тривимірне моделювання методом скінчених об'ємів дає можливість установити нові ефекти й 
відтворювати справжню картину процесу на відміну від класичних методів чисельного 
розв’язку диференціальних рівнянь. 

Можна зробити висновок, що методи скінчених об'ємів – перспективні, але ще не 
адаптовані до термоелектрики засобами моделювання. Необхідні розробки спеціалізованих 
алгоритмів і програмного забезпечення для розв’язку задач термоелектрики.  

Імітаційне моделювання 
Імітаційне моделювання – це дослідження математичної моделі у вигляді алгоритмів, що 

відтворюють функціонування системи шляхом послідовного виконання великої кількості 
елементарних операцій. Класифікацію методів імітаційного моделювання для систем багатьох 
тіл подано на рис. 8. Інший шлях покращення властивостей термоелектричних приладів – це 
покращення параметрів матеріалів і винайдення нових. Для моделювання властивостей 
матеріалів використовуються методи Монте-Карло й молекулярної динаміки [73, 74].  

Етапи багаторівневого проектування нових матеріалів на основі комп'ютерного 
моделювання подано на рис. 8. Такий інтегральний підхід дає можливість проектувати нові 
матеріали із заданими властивостями.  
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Рис. 8. Класифікація методів імітаційного моделювання. 

Традиційно методи моделювання поділяють на основні групи залежно від розміру 
модельованої системи. Методи молекулярної динаміки, Броунівської молекулярної динаміки, 
гібридні методи й гідродинамічне моделювання можна позначити одним терміном – 
моделювання методом часток. 

Методи Монте-Карло. Загальні властивості й класифікація 
Однозначного визначення методів Монте-Карло немає, але можна стверджувати, що 

методи Монте-Карло – це чисельні методи розв’язку математичних задач (систем алгебраїчних, 
диференціальних, інтегральних рівнянь) і пряме статистичне моделювання (фізичних, хімічних, 
біологічних, економічних, соціальних процесів) за допомогою одержання й перетворення 
випадкових чисел. 

Перша праця, у якій систематично викладався метод Монте-Карло, опублікована 
1949 року Метрополісом і Уламом [75], де метод Монте-Карло застосовувався для розв’язку 
лінійних інтегральних рівнянь. Праці з методів Монте-Карло стали активно публікуватися 
після Міжнародної Женевської конференції із застосування атомної енергії в мирних цілях. 
Однією з перших була стаття Владимирова й Соболя [76]. Монографія [77] – перша 
систематична робота, присвячена розгляду статистичної теорії неідеальних систем, заснованій 
на вивченні систем багатьох часток.  

Методи Монте-Карло поділяють на класичні й квантові. Виділяють також дифузійний 
метод Монте-Карло [78]. 

Класичні методи Монте-Карло для системи часток засновані на стохастичному переборі 
точок фазового простору із переважною вибіркою тих областей, які дають істотний внесок в 
інтеграл вигляду 

 ( ) ( )( )1A A p H
Z Ω

= ∫ R R ,  (8) 

де A  – функція стану системи, ( )H R  – гамільтоніан системи, ( )1,..., N=R r r  – задає один стан 

системи, , 1,i i N=r  – задає всі ступені свободи однієї частки, p  – функція розподілу, 

( )( )Z p H d
Ω

= ∫ R R  – статистична сума. Відповідно до функції розподілу генерується ланцюг 

станів у фазовому просторі, уздовж якого обчислюється інтеграл (8). За прямування кількості 



Анатичук Л.І., Лусте О.Я. 
 Модельні дослідження механізмів деградації термоелектричних матеріалів і приконтактних структур 

 Термоелектрика №4, 2017 ISSN 1726-7714 72

елементів у ланцюзі до нескінченності можна одержати точне значення середнього. У випадку 
кінцевого числа елементів ланцюга можна одержати значення інтеграла (8) точніше, ніж 
звичайними методами інтегрування. 

Квантові методи Монте-Карло застосовуються для моделювання квантової системи 
багатьох тіл, наприклад, для розв’язку рівняння Больцмана для системи фононів [79]. В 
основному група цих методів застосовується для обчислення багатовимірних інтегралів, що 
виникають під час розв’язання рівняння Шредінгера – 

          ( ) ( ), ,i H∂
ϕ τ = ϕ τ

∂τ
R R .  (9) 

Різні аспекти застосування квантових методів Монте-Карло розглянуті у працях [31, 80].  

Моделювання термоелектричних наноприладів і матеріалів 
Останнім часом тема нанотехнологій стала дуже популярною, у тому числі й у 

термоелектриці [81 – 83], і методи Монте-Карло є одним із інструментів моделювання й 
дослідження властивостей таких пристроїв і матеріалів. 

Як відзначалося вище, ще одним підходом до моделювання термоелектричних об'єктів є 
статистичні методи або методи Монте-Карло. У роботі [84] подано алгоритм Монте-Карло для 
моделювання термоелектричних властивостей нанокомпозитів. Розглянуто як двовимірні, так і 
тривимірні моделі для вивчення переносу фононів. Тривимірне моделювання дало високі 
показники ефективної теплопровідності. Автори відзначають, що розміщені випадковим чином 
наночастки дають теплопровідність дуже близьку до того випадку, коли частки розміщені 
періодично. Тривимірне моделювання виявляє нові ефекти й визначає інші термоелектричні 
властивості. Метод Монте-Карло застосовувався також для обчислення нелінійного коефіцієнта 
Пельтьє [85] для InGaAs. Чисельні значення добре узгоджуються з аналітичними виразами. 
Метод Монте-Карло є також одним з потужних засобів розв’язку рівняння Больцмана. 

У праці [86] дається порівняльний аналіз для двох моделей: апроксимація часу релаксації 
для кінетичного рівняння Больцмана й розв’язок цього рівняння за допомогою сферичних 
гармонік. У результаті дослідження з урахуванням анізотропії ефективної маси зроблено 
висновок, що в моделі розсіювання електронного газу на іонізованих домішках вплив 
анізотропії ефективної маси на величину коефіцієнта Зеєбека невеликий. Навіть зі збільшенням 
часу релаксації добротність матеріалу також не збільшується.  

Ряд праць присвячено теоретичному дослідженню термоелектричних ефектів 
молекулярної електроніки [87 – 90]; досліджено можливість створення наноструктурних 
термоелектричних приладів [91] і нових матеріалів [92]; нові термоелектричні ефекти [93, 94]; 
розглянуто перспективи розвитку нанотехнологій у термоелектриці, зокрема проведено 
дослідження термоелектричних властивостей наноконтакту двох нанотрубок з Bi2Te3 і Sb2Te3 

[95]. У праці [96] змодельовано незворотні ефекти в термоелектричних наноматеріалах на 
прикладі ґратки із квантових точок. 

У роботі [90] розглядається термоелектричний ефект у молекулярних сполуках. 
Досліджується модель металевий контакт-молекула-металевий контакт. На основі аналітичного 
опису і чисельного моделювання показано, що термоелектричний потенціал дає важливу 
інформацію про механізми контролю руху електронів, включаючи слабку електрон-електронну 
взаємодію й теплове розсіювання. Показано, що за високих температур положення енергії 
Фермі відносно молекулярних станів можна вивести з термоелектричного потенціалу. 
Термоелектрична потужність не залежить від матеріалу, з якого зроблені контакти. 
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Методи Монте-Карло привабливі для комп'ютерного моделювання в термоелектриці. Їх 
використання веде до кращого розуміння походження термоелектричних явищ, що відкриває 
можливості для створення й прогнозування властивостей нових термоелектричних матеріалів. 

Моделювання методом часток 
Моделювання методом часток – відносно новий і мало розроблений порівняно із МСЕ 

метод – у термоелектриці практично не використовувалось. Метод часток моделює саме 
імітуванням складових фізичного об'єкта. Опис моделей часток в комірці для 
термоелектричних ефектів подано в роботі [97] для найпростіших геометрій (два дроти). Як 
термоелектричні матеріали обрані метали. Термоелектричні явища розглядаються для 
ансамблю часток, а саме електронного газу. За стану рівноваги розподіл задовольняє закон 
Фермі-Дірака. Розглядаються ефекти Зеєбека, Пельтьє й Томсона. Обчислювальна модель, а 
також розроблена програма відсутні. У кількох працях на основі формалізму Кубо досліджено 
одновимірну модель Хаббарда [98, 99]. Обчислено основні кінетичні коефіцієнти – 
електропровідність, теплопровідність і коефіцієнт термоЕРС.  

Хоча моделювання методом часток використовується в основному для дослідження 
фізико-хімічних властивостей суцільних середовищ, воно знаходить своє застосування й для 
розв’язку механічних задач сильного непружного деформування й руйнування [100]. У праці 
зроблено огляд з моделювання методом часток швидкісного руйнування твердих тіл. 
Розглянуто конкретні задачі: пробиття перешкод ударником, який деформується, руйнування 
шару під дією сферичної хвилі розтягу, відкольне руйнування у випадку плоскої ударної 
взаємодії пластин (рис. 9). Даються основні положення цього методу. У разі моделювання 
методом часток не обов'язково розглядати фізичні частки (електрони, іони, молекули), а можна 
розглядати віртуальні макрочастки, взаємодія яких описується деякими потенціалами [101]. 
Кожна частка має свої специфічні властивості. Використання методу часток не вимагає опису 
складної теорії, багато ефектів з'являється автоматично. У цьому значна перевага саме 
імітаційного моделювання. Але метод часток вимагає великої потужності комп'ютерів, оскільки 
для адекватного моделювання необхідна велика кількість часток (∼108). Для реалізації такої 
імітаційної програми необхідні вже багатопроцесорні мейнфрейми. Дослідження деформацій – 
перспективний напрямок для дослідження надійності термоелектричних приладів.  

Предметом огляду [102] є наномасштабне 
теплоперенесення. Експериментально вивчено 
теплопровідність багатьох поверхонь розділу 
твердих тіл, але діапазон спостережуваних 
властивостей набагато менший за передбачений 
теорією. Стрімкий розвиток мікроелектроніки 
відповідно до закону Мура зумовив до 
необхідність дослідження властивостей 
наноматеріалів. Мікроелектронні пристрої 
занадто великі для прямого моделювання на 
атомному рівні, тому основним методом 
моделювання є кінетичне рівняння Больцмана  

( ),
coll

f f f ft
t m t

∂ ∂ ∂ ∂
+ ⋅ + =

∂ ∂ ∂ ∂
p F x

x p
,  (10) 

 
Рис. 9. Тривимірна модель відкольного 

руйнування тіла. Містить 
 100 мільйонів частинок. 
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де ( ),tF x  – поле зовнішніх сил, ( ), ,f tx p  – функція розподілу густини в одночастковому 

фазовому просторі, p  – імпульс, x  – координата, m  – маса, 
coll

f
t

∂
∂

 – член зіткнень. 

Моделювання методом часток – ще один перспективний метод комп'ютерного 
моделювання, що відкриває можливості для виявлення нових термоелектричних ефектів і 
створення матеріалів із заданими властивостями. 

Моделювання інтенсивності відмов термоелектричних модулів в режимі генерації 

Як ефективний приклад викорисання МСЕ й програмного пакета Comsol Multiphysics 
наведемо результати дослідження інтенсивності відмов термоелектричних модулів 3 типів 
ТЕС1 7107, ТЕС1 12715 та  ТЕС1 12704в інтервалі температур 80 – 280 0С. 

Рис. 10. Температурна залежність 
інтенсивності відмов, згідно з теорією 

надійності.  
1 – тип ТЕС1 7107 та ТЕС1  
12715; 2 – тип ТЕС1 12704 

Температурна залежність інтенсивності відмов М, згідно з теорією надійності, 
задовольняє з довірчою ймовірністю Р = 0.9 закону Ареніуса з точками Кюрі для температури 
плавлення припою. Для трьох типів модулів ці залежності наведено на рис. 9. 

Враховуючи наведену температурну залежність інтенсивності відмов з 
експериментальних даних було отримано залежності спадання електричної потужності та ККД 
модулів від кількості напрацьованих годин (рис. 10 – 15). 

Рис. 11. Залежність електричної 
потужності модулів типу ТЕС1 
7107 від кількості напрацьованих 

годин. 
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Рис. 12. Залежність ККД модулів типу ТЕС1 7107 від  

кількості напрацьованих годин. 

 
Рис. 13. Залежність електричної потужності модулів типу  

ТЕС1 12704 від кількості напрацьованих годин. 

 
Рис. 14. Залежність ККД модулів типу ТЕС1 12704 

 від кількості напрацьованих годин. 
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Рис. 15. Залежність електричної потужності модулів типу ТЕС1 12715  
від кількості напрацьованих годин. 

 

Рис. 16. Залежність ККД модулів типу ТЕС1 12715  
від кількості напрацьованих годин. 

Висновки 
1. Комп'ютерні технології і здійснення обчислювальних експериментів – основний інструмент 

теоретичного дослідження термоелектричних моделей. 
2. Показано, що методи скінчених елементів – найбільш розроблені й універсальні методи 

створення і дослідження феноменологічних моделей термоелементів і термоелектричних 
приладів. 

3. Необхідна розробка алгоритмів методу скінчених елементів для термоелектричних явищ, 
зокрема векторного МСЕ й спеціалізованого програмного комплексу для моделювання 
термоелектричних приладів.  

4. Метод скінчених об'ємів – перспективний метод моделювання фізичних полів, але на 
сьогодні не застосовується в термоелектриці. Необхідна розробка алгоритмів МСО й 
програмного забезпечення, що реалізують цей метод.  

5. Моделювання методом часток та інші статистичні методи моделювання перспективні для 
вивчення, моделювання і виявлення нових термоелектричних ефектів і дослідження вже 
відомих.  
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6. Методи часток, Монте-Карло й молекулярної динаміки відкривають можливості для 
проектування нових термоелектричних матеріалів із заданими властивостями. Необхідна 
розробка алгоритмів, відповідного програмного забезпечення й моделей, що реалізують 
метод часток. Великі обчислювальні труднощі у випадку використання методу часток 
призводять до необхідності використання алгоритмів паралельних обчислень. 

7. Основний висновок полягає в тому, що всі описані моделі термоелектричних модулів є 
детермінованими, і що досі не розглянуто можливості комп’ютерного моделювання 
випадкових відмов термоелектричних модулів. Усі комп’ютери обладнані генераторами 
псевдовипадкових чисел, що є могутнім засобом вивчення випадкових процесів 
детермінованими невипадковими комп’ютерами. Алгоритми роботи генераторів 
псевдовипадкових чисел є секретом фірм, який відомий хіба що компіляторам програм, 
написаних на мовах високого рівня. Вже доведено високу ефективність дослідження 
випадкових процесів за допомогою генераторів псевдовипадкових чисел. Настає час 
використання таких компютерних програм для потреб термоелектрики. 
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Проведен анализ современного состояния и перспектив физических и компьютерных 
моделей деградации термоэлектрических материалов и приконтактных структур. 
Разработана классификация имеющихся компьютерных технологий, рассмотрены 
актуальные направления их использования для исследования и разработки надежных 
термоэлектрических модулей. Библ 102, Рис 16. 
Ключевые слова: надежность, деградация, термоэлектрические материалы. 
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MODEL STUDIES OF DEGRADATION MECHANISMS OF  
THERMOELECTRIC MATERIALS AND NEAR-CONTACT STRUCTURES 

Analysis of current status and prospects of physical and computer models of degradation of 
thermoelectric materials and near-contact structures is carried out. Classification of available 
computer technologies is developed, the relevant lines of their use for the research and 
development of reliable thermoelectric modules are considered. Bibl. 102, Fig. 16. 
Key words: reliability, degradation, thermoelectric materials 
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