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МЕХАНИЗМОВ ДЕГРАДАЦИИ ТЕРМОЭЛЕКТРИЧЕСКИХ 

МАТЕРИАЛОВ И ПРИКОНТАКТНЫХ СТРУКТУР 
 

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. 
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Введение 

Стремительное усовершенствование компьютерной техники и программного 
обеспечения открывает новые возможности исследования физических процессов в 
термоэлектрических материалах, приборах и устройствах. Компьютерные технологии все шире 
используются в термоэлектричестве [1]. Однако имеющийся их арсенал намного более 
широкий тех методов, которые уже нашли применение в этой области, как, например, методы 
конечных элементов и программные комплексы на их основе [2, 3].  

Численный эксперимент стал одним из основных инструментов исследования [4]. 
Разработка и использование современных компьютерных технологий – одна из актуальных 
проблем моделирования в термоэлектричестве.  

Одна из классификаций методов компьютерного моделирования приведена в работе [5], 
где рассмотрены: 

- методы конечных разностей [6, 7], 
- методы конечных элементов [8-11], 
- методы конечных объемов [12, 13], 
- моделирование методом частиц [5, 14, 15]. 
В процессе решения основных задач термоэлектричества [16], а именно генерирование 

электрической энергии, охлаждение/нагревание и создание сенсоров, приходится исследовать 
несколько полей разной природы на основе закона термоэлектрической индукции [1], 
рассматривать нелинейные модели, оптимизировать модели по многим параметрам, 

Анатичук Л. И. Лусте О.Я. 



Анатичук Л. И., Лусте О. Я. 
Модельные исследования механизмов деградации термоэлектрическихматериалов… 

ISSN 1726-7692 Термоэлектричество №4, 2017  63

исследовать надежность [17]. Для такого комплексного анализа возможно использование 
исключительно численных методов и современных компьютерных технологий на их основе. 

Цель этой работы – провести анализ современных численных методов и компьютерных 
технологий на их основе, указать перспективные методы моделирования и численного анализа 
для решения задач термоэлектричества. 

Общая классификация методов моделирования термоэлектрических приборов и 
материалов 

Основные методы моделирования физических полей – сеточные методы. Они 
преимущественно используются для компьютерного моделирования макрообъектов. Для 
полного и всестороннего анализа термоэлектрических материалов и приборов на их основе 
необходимы универсальные и комплексные методы компьютерного моделирования. 

На рис. 1 представлена схема общего подхода к компьютерному моделированию 
термоэлектрических объектов любой сложности на разных стадиях исследования, которая 
наглядно иллюстрирует взаимосвязь характерных длин и времен рассмотренных в 
компьютерных моделях физических процессов. 

 

Рис. 1. Компьютерное моделирование в термоэлектричестве от макро до нано. 

Общие принципы построения физических моделей на разных масштабах можно найти в 
[18]. Иерархия мультимасштабного моделирования, методы моделирования, которые 
применяются в термоэлектричестве [19] на основе объектно-ориентированного 
программирования [20], при разных характерных временах и длинах представлены на рис. 2.  

Моделирование системы частиц с первых принципов (ab initio) на сегодня возможно, 
когда количество частиц не превышает 100. Применению метода функций Грина, а также 
других методов моделирования наноприборов посвящены работы [21-23]. Обзор квантовых и 
классических методов молекулярной динамики можно найти в [24-26]. Классическим методам 
Монте-Карло посвящено работы [27-28], обзор квантовых методов Монте-Карло представлен в 
работе [29].  
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Описанию детерминистического моделирования полупроводников на основе уравнения 
Больцмана посвящены монографии [30-32]. Феноменологическим моделям 
термоэлектрических приборов посвященное множество работ, в частности [16, 33]. 

 

Рис. 2. Иерархия методов моделирования. 

2. Структурно-функциональное моделирование 

Традиционно методы компьютерного моделирования разделяют на две большие группы, 
которые представлены на рис. 3.  

 

Рис. 3. Основные группы методов компьютерного моделирования в термоэлектричестве. 

с
м
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Первая группа – структурно-функциональное моделирование объектов, которые 
описываются с помощью систем дифференциальных или интегро-дифференциальных 
уравнений.  

Классификация методов структурно-функционального моделирования представлена на 
рис. 4.  

 

Рис. 4. Классификация методов структурно-функционального моделирования. 

Другая группа – методы имитационного моделирования для систем многих тел будет 
рассмотрено ниже. 

В большинстве случаев термоэлектрические модели сводятся к дифференциальным 
(интегро-дифференциальным) уравнениям. Также задачу можно сформулировать в 
вариационной постановке поиска оптимума функционала, который, в свою очередь сводится к 
системе дифференциальных уравнений, если это возможно. С помощью аналитических методов 
можно решить узкий класс задач, которые преимущественно искусственны и трудоемки.  

Численным методам присуща универсальность, которая дает возможность решать задачи, 
для которых аналитическое решение невозможно или слишком трудоемко. Гранично-
разностные методы встречаются чаще всего, и к этой группе методов можно отнести 
большинство известных численных методов. Методы конечных элементов – широко 
распространенные методы решения задач моделирования физических полей в геометрических 
областях произвольной формы. На рис. 4 представлены только наиболее известные из них – 
метод Ритца и метод Галеркина. Метод конечных объемов используется редко, чаще всего в 
гидродинамике, иногда его не выделяют в отдельную группу.  

3. Конечно-разностные методы 

Метод конечных разностей (МКР) – простейший метод интерполяции, наиболее 
изученный и известный. Его суть состоит в замене бесконечно малых величин в 
дифференциальном уравнении конечными разностями искомых функций и переменных.  
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Основная идея метода состоит в том, что искомая непрерывная функция заменяется 
совокупностью приближенных значений в некоторых точках области – узлах. Совокупность 
узлов образует сетку. Для учета предельных условий строится система линейных/нелинейных 
(в случае коэффициентов, зависящих от независимых переменных) алгебраических уравнений 
относительно значений функции в узлах сетки. Полученная система решается одним из 
численных методов решения систем уравнений (Гаусса, релаксации, простой итерации, 
методами обращения, Якоби, Зейделя, прогона и т.д. [34]). Вопрос устойчивости таких схем 
обсуждаются в работе [35]. 

В случае рассмотрения моделей термоэлектрических приборов, в частности генераторов 
на основе термопарного термоэлемента [36], использованы несколько методов численного 
решения: точные, итеративные и методы усреднения. Рассмотрены одномерные стационарные 
уравнения для теплового потока и электрического тока. В качестве примера термоэлемента 
авторы выбрали термопарный термоэлемент в диапазоне температур 0 ÷  900 К. Результаты 
моделирования согласуются с классической аналитической теорией термопарного элемента 
[37]. МКР также использовались для исследования модели термоэлектрического охладителя 
[38], оптимизации концентрации носителей заряда в однодолинного полупроводнике [39]. На 
основе МКР исследовались термоэлектрический генератор рулонного типа [40], модели 
микрозонда для измерения потенциала в неизотермическом полупроводнике [41] и модели 
термоэлектрического холодильника [42, 43]. Разработана программа решения 
феноменологических уравнений, которые описывают эффекты Зеебека, Холла, Нернста, 
Пельтье, Эттингсгаузена и Риги-Ледюка для объектов разной геометрической формы [44], МКР 
применялись для исследования сегментных термоэлементов [45-46].  

Методы конечных разностей используются практически во всех теоретических 
исследованиях как вспомогательный либо основной инструменты. 

4. Методы конечных элементов (МКЭ) 

4.1. Суть методов 

Конечно-элементный анализ стал основным средством исследования во многих 
физических и инженерных задачах, в том числе и в термоэлектричестве. Свойства 
термоэлектрических приборов во многом зависят от геометрической формы компонентов 
прибора. Для моделирования физических полей разной сложности МКЭ-анализ дает 
универсальный и хорошо разработанный подход для решения прикладных задач 
термоэлектрического приборостроения. 

Общая схема алгоритма решения задачи моделирования физического поля методом 
конечных элементов состоит из таких этапов [11]: 

- дискретизация области решения; 
- выбор интерполяции решения на конечном элементе; 
- формирование базисных функций; 
- подсчет погрешности дифференциальной задачи с использованием приближенного 

решения в виде рядов; 
- формирование матриц жесткости для элементов, ортогонализация погрешности; 
- ансамблирование матриц твердости по элементам; 
- учет предельных условий; 
- решение системы алгебраических уравнений [47, 48]. 
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На рис. 5 представлена общая схема моделирования термоэлектрических приборов с 
помощью алгоритмов МКЭ. 

Вопрос генерирования конечно-элементной сетки обсуждается в работе [49]. Обзор 
методов триангуляции Делоне сделан в [50]. Рассмотрению алгоритма Рапперта, 
разработанного специально для МКЭ, посвящена работа [51]. Возможности построения 
конечно-элементной сетки для любой геометрической области, если как элементы избраны   
2D-треугольники/3D-тетраэдры, обсуждаются в работе [52]. Технологическим аспектам 
применения векторных конечных элементов для решения уравнений Максвелла посвященная 
работа [53]. 

 

Рис. 5. Общая схема решения задачи методами конечных элементов. 

Методы конечных элементов зарекомендовали себя, как универсальный инструмент 
исследования физических объектов и являются наиболее разработанными и универсальными. 

Использование МКЭ для исследования термоэлектрических моделей  

Методы конечных элементов широко 
используются для исследования 
термоэлектрических моделей. Если в работе [54] 
МКЭ рассматривается с одномерными элементами 
без учета контактного сопротивления с небольшим 
количеством итераций вследствие небольшой 
производительности компьютерной техники того 
времени, то в [55] рассматриваются трехмерное 

 

Рис. 6. Модель холодильника.  
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стационарное и нестационарное моделирования однокаскадного и многокаскадного 
холодильников Пельтье с помощью программного комплекса ANSYS 9.0. Даже при таких 
условиях в [54] проводится сравнительный анализ МКЭ с методами усреднения. Авторы 
работы делают вывод о том, какой из МКЭ точнее и обеспечивает лучшую оптимизацию. 
Можно утверждать, что МКЭ – наиболее универсальный, точный и перспективный метод 
моделирования для термоэлектричества. В 2009 году появилась новая 12 версия ANSYS, 
которая содержит отдельный термоэлектрический модуль, в состав пакета вошли также новые 
модули, процесс создания геометрии модели стал значительно более простым, а также 
появился ряд новых усовершенствований. В частности, в работе [56] для моделирования 
термоэлектрических льдогенераторов бытовых холодильников применялся модуль ANSYS 
FLUENT, предназначенный для решения задач вычислительной гидро-газодинамики. Высокая 
производительность и точность этого модуля дали возможность учитывать эффекты, которые 
до этого не принимались во внимание, и осуществлять моделирование прибора в целом. 
Экспериментальные данные хорошо согласуются с моделью. Примеры использования новой 
версии пакета Ansys, в том числе его термоэлектрического модуля, можно найти на сайте [57]. 

МКЭ нашел свое применение во многих областях, таких как механика деформированного 
твердого тела, теплообмен, гидродинамика и электромагнитные поля, а в последние годы и 
термоэлектричество. На примере холодильника Пельтье и на основе классических уравнений 
термоэлектричества построена конечно-элементная схема для нахождения температурного 
распределения и профиля распределения электрического потенциала [55]. Авторы 
подчеркивают, что ANSYS дает возможность моделировать сопряженные поля и что этот 
программный пакет уже заполнил пробел, которым было термоэлектрическое моделирование. 
На рис. 6 представлена модель охладителя. Моделирование термоэлектрических устройств 
нуждается в учете не только электромагнитных и температурных полей, а и обусловленных 
ими явлений термоупругости и пьезоэффекта. Работа [58] посвящена моделированию 
термоэлектрического поля в устройстве SP-100 и минимизации всех видов деформации с 
помощью МКЕ и программного комплекса ANSYS.  

В работе [59] представлен обзор функционально-градиентных материалов (ФГМ) – еще 
одного перспективного направления повышения термоэлектрической эффективности. Автор 
делает акцент на необходимости численного моделирования свойств ФГМ и их оптимизации. 
Экспериментальные данные очень хорошо согласуются с моделью, представленной 
феноменологическими уравнениями теплового баланса. Указывается на необходимость учета 
объемных эффектов Пельтье и Томсона и на возможность аппроксимации коэффициентов 
термоЭДС сплайнами. Сплайны использовались также для вычисления методом коллокации 
(один из видов МКЭ) термоЭДС разных термоэлектрических приборов [60]. Автор указывает 
на высокую точность МКЭ и согласованность теоретических расчетов с экспериментом. Таким 
образом, для решения задач термоэлектричества в случае их феноменологической постановки 
необходимо использовать окраинно-разностные методы и методы конечных элементов. 

В работе [61] рассматривается микроматричный термоэлемент, смоделированный с 
применением 3D МКЭ. На основе законов сохранения энергии и заряда строится алгоритм 
решения для нахождения профиля температуры. С помощью МКЭ исследуется термоэлемент 
матричного вида, каждая из ветвей которого отделена от других стеклом, и в конце концов 
делается непонятный вывод о том, что коэффициент теплопроводности такой конструкции 
уменьшается, но выходная мощность не увеличивается.  
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 Об еще одном применении трехмерного МКЭ и ANSYS речь идет в работе [62], в 
которой объект исследования – одновитковый термоэлемент Пельтье на основе Bi2Te3. 
Исследуется контактный эффект. Авторы делают сравнительный анализ 3D-модели и 
одномерной модели. Площадь контакта охлаждающей поверхности в первом случае меньше, и 
результаты моделирования совпадают с одномерным моделированием. Таким образом, 
уменьшение площади контакта даже при равномерном распределении напряжения не дает 
выигрыша в температуре охлаждения. Только равномерное распределение тока по площади 
контакта дает снижение температуры охлаждения на 21%. Авторы отмечают, что техническая 
реализация такого условия нуждается в использовании матричной структуры точечных 
контактов и этим можно достичь произвольного распределения потенциала в каждой ячейке и 
обеспечить максимальное охлаждение некоторых участков. 

На рис. 7 показана конечно-
элементная сетка модели контакта. Эта 
работа еще раз подтверждает 
необходимость использования именно 
трехмерного моделирования для 
адекватного, наиболее полного описания и 
учета термоэлектрических эффектов. 

Широкое использование ANSYS 
затенило другое окраинно-элементное 
программное обеспечение. Пакет Comsol 
Multiphysics в отличие от ANSYS дает 
возможность моделировать и исследовать 
без детального знания особенностей МКЭ. 
Интуитивно понятный интерфейс дает 
возможность исследователю сосредоточить внимание именно на физической задаче, не 
задумываясь над проблемами собственно программирования и алгоритмизации. Относительно 
малая распространенность Comsol Multiphysics привела к отсутствию статей, пособий и 
описаний, посвященных этому программному пакету. Исключением являются работы 
Института термоэлектричества, в котором уже несколько лет ведется систематическое 
исследование термоэлементов с помощью МКЭ и программного пакета Comsol Multiphysics: 
исследование прямоугольного спирального анизотропного термоэлемента [62], 
короткозамкнутых термоэлементов [63]. На основе результатов моделирования разработана 
теория зонально-неоднородного термоэлемента [3]. 

Возможности Comsol Multiphysics для термоэлектричества описываются в работе [64], в 
которой приводятся 4 примера использования МКЭ для различных термоэлектрических 
приборов – холодильника и генератора. Для моделирования температурного и электрического 
полей используется PDE-форма (в частных производных) уравнений термоэлектричества. В 
статье описаны разные возможности МКЭ для моделирования термоэлектрических объектов, а 
также возможность создания моделей как стационарных, так и нестационарных с разными 
геометриями и полями разной природы. Примерами использования объектно-
ориентированного программирования и МКЭ для создания моделей термоэлектрических 
генераторов и теплообменников есть работы [65, 66].  

Применению МКЭ в микроэлектронике, исследованию термоэлектрических эффектов в 
МЭМС посвящены работы [67-70], разработан специализированный модуль more4ANSYS на 

 

Рис. 7. Конечно-элементная сетка для контакта. 
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основе алгоритмов [71]. МКЭ также применялся для моделирования технологических 
процессов, в частности технологии спекания порошка [72].  

Хотя моделирование и использование компьютерных технологий на основе МКЭ в 
термоэлектричестве широко распространено, оно несистематично или носит вспомогательный 
характер, не являясь основным методом исследования. Кроме того, на сегодня нет 
специализированного программного обеспечения для моделирования термоэлектрических 
явлений и приборов. 

Таким образом, применение методов конечных элементов и компьютерных технологий 
на их основе открывает широкие возможности для исследования новых свойств 
термоэлектрических материалов, моделей и технологий. МКЭ – один из основных методов 
моделирования, который хорошо себя зарекомендовал, и является одним из наиболее 
перспективных методов компьютерного моделирования для термоэлектрического 
приборостроения. 

Конечно-объемные методы 

Метод конечных объемов широко используется в гидродинамике. В термоэлектричестве 
для ячеек с произвольным количеством граней (ребер) формулируются алгебраические 
соотношения, иногда существенно нелинейные и более похожие на формулы гидродинамики. В 
отличие от МКЭ и метода конечных разностей в них нет узловых определяющих параметров 
среды, предоставленое преимущество параметрам на ребрах и гранях. 

Наличие трехмерных эффектов приводит к необходимости использовать метод конечных 
объемов, алгоритм которого можно разделить на такие этапы [36]. 

1. Определение управляющих уравнений: 
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Для нахождения стационарного решения предлагается рассматривать нестационарную 
систему дифференциальных уравнений 
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где Tγ  и Uγ  – параметры. 
2. Дискретизация области. Область параллелепипеда разбивается на кубики. 
3. Замена дифференциальных уравнений в частных производных алгебраическими 

уравнениями.  
4. Алгоритм решения системы алгебраических уравнений.  
Произволдные переменных заменяют конечными различиями, учитываются также 

предельные условия. Отдельно строится разностная схема на границе области, которая 
приводит к системе нелинейных алгебраических уравнений тридиагонального вида. При этом 
желательно использовать неявные методы решения системы дифференциальных уравнений, 
которые в этом случае дают абсолютную сходимость, в отличие от явных методов Адамса или 
Рунге-Кутта [7]. Делается вывод о том, какое трехмерное моделирование методом конечных 
объемов дает возможность установить новые эффекты и воссоздавать истинную картину 
процесса в отличие от классических методов численного решения дифференциальных 
уравнений. 

Можно сделать вывод о том, какие конечно-объемные методы являются 
перспективными, но еще не адаптированными к термоэлектричеству средствами 
моделирования. Необходимы разработки специализированных алгоритмов и программного 
обеспечения для решения задач термоэлектричества.  

Имитационное моделирование 

Имитационное моделирование – это исследование математической модели в виде 
алгоритмов, которые воссоздают функционирование системы путем последовательного 
выполнения большого количества элементарных операций. Классификация методов 
имитационного моделирования для систем многих тел представлена на рис. 8.  

Другой путь улучшения свойств термоэлектрических приборов – это улучшения 
параметров материалов и изобретение новых. Для моделирования свойств материалов 
используются методы Монте-Карло и молекулярной динамики [73, 74].  

Этапы многоуровневого проектирования новых материалов на основе компьютерного 
моделирования представлены на рис. 8. Такой интегральный подход дает возможность 
проектировать новые материалы с заданными свойствами.  

 

Рис. 8. Классификация методов имитационного моделирования. 
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Традиционно методы моделирования разделяют на основные группы в зависимости от 
размера моделируемой системы. Методы молекулярной динамики, Броуновской молекулярной 
динамики, гибридные методы и гидродинамическое моделирование можно обозначить одним 
термином – моделирование методом частиц. 

Методы Монте-Карло. Общие свойства и классификация 

Однозначного определения методов Монте-Карло нет, но можно утверждать, что методы 
Монте-Карло – это численные методы решения математических задач (систем алгебраических, 
дифференциальных, интегральных уравнений) и прямое статистическое моделирование 
(физических, химических, биологических, экономических, социальных процессов) с помощью 
получения и преобразования случайных чисел. 

Первая работа, в которой систематически излагался метод Монте-Карло, опубликована в 
1949 году Метрополисом и Уламом [75]. В ней метод Монте-Карло применялся для решения 
линейных интегральных уравнений. Работы по методам Монте-Карло стали активно 
публиковаться после Международной Женевской конференции по применению атомной 
энергии в мирных целях. Одной из первых была статья Владимирова и Соболя [76]. 
Монография [77] – первая систематическая работа, посвященная рассмотрению статистической 
теории неидеальных систем, основанной на изучении систем многих частиц.  

Методы Монте-Карло разделяют на классические и квантовые. Выделяют также 
диффузный метод Монте-Карло [78]. 

Классические методы Монте-Карло для системы частиц основаны на стохастическом 
переборе точек фазового пространства с преобладающей выборкой тех областей, которые дают 
существенный вклад в интеграл:  

 ( ) ( )( )1A A p H
Z Ω

= ∫ R R ,  (8) 

где A  – функция состояния системы; ( )H R  – гамильтониан системы; ( )1,..., N=R r r  – задает 

одно состояние системы; , 1,i i N=r  – задает все степени свободы одной частицы; p  – функция 

распределения; ( )( )Z p H d
Ω

= ∫ R R  – статистическая сумма. В соответствии с функцией 

распределения генерируется последовательность состояний в фазовом пространстве, вдоль 
которой вычисляется интеграл (8). При стремлении количества элементов последовательности 
к бесконечности можно получить точное значение среднего. В случае конечного числа 
элементов последовательности можно получить значение интеграла (8) точнее, чем обычными 
методами интегрирования. 

Квантовые методы Монте-Карло применяются для моделирования квантовой системы 
многих тел, например, для решения уравнения Больцмана для системы фононов [79]. В 
основном группа этих методов применяется для интегрирования многомерных интегралов, 
которые возникают в процессе решения уравнения Шредингера: 

 ( ) ( ), ,i H∂
ϕ τ = ϕ τ

∂τ
R R

)
h .  (9) 
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Разные аспекты применения квантовых методов Монте-Карло рассмотрены в работах  
[31, 80].  

Моделирование термоэлектрических наноприборов и материалов 

В последнее время тема нанотехнологий стала очень популярной, в том числе и в 
термоэлектричестве [81-83], и методы Монте-Карло являются одним из инструментов 
моделирования и исследования свойств таких устройств и материалов. 

Как отмечалось выше, еще одним подходом к моделированию термоэлектрических 
объектов являются статистические методы или методы Монте-Карло. В работе [84] 
представлен алгоритм Монте-Карло для моделирования термоэлектрических свойств 
нанокомпозитов. Рассмотрены как двумерные, так и трехмерные модели для изучения переноса 
фононов. Трехмерное моделирование дало высокие значения эффективной теплопроводности. 
Авторы отмечают, что размещенные случайным образом наночастицы дают теплопроводность 
очень близкую к тому случаю, когда частицы размещены периодически. Трехмерное 
моделирование выявляет новые эффекты и определяет другие термоэлектрические свойства. 
Метод Монте-Карло применяется также для вычисления нелинейного коэффициента Пельтье 
[85] для Ingaas. Числовые значения хорошо согласуются с аналитическими выражениями. 
Метод Монте-Карло является также одним из мощных средств решения уравнения Больцмана. 

В работе [86] дается сравнительный анализ для двух моделей: аппроксимации времени 
релаксации для кинетического уравнения Больцмана и решения этого уравнения с помощью 
сферических гармоник. В результате исследования с учетом анизотропии эффективной массы 
сделан вывод, что в модели рассеяния электронного газа на ионизированных примесях влияние 
анизотропии эффективной массы на величину коэффициента Зеебека невелико. Даже с 
увеличением времени релаксации добротность материала не увеличивается.  

Несколько работ посвящены теоретическому исследованию термоэлектрических 
эффектов молекулярной электроники [87-90]; исследована возможность создания 
наноструктурных термоэлектрических приборов [91] и новых материалов [92];  
новые термоэлектрические эффекты [93, 94]; рассмотрены перспективы развития 
нанотехнологий в термоэлектричестве, в частности проведены исследования 
термоэлектрических свойств наноконтакта двух нанотрубок из Bi2Te3 и Sb2Te3 [95].  
В работе [96] смоделированы необратимые эффекты в термоэлектрических наноматериалах на 
примере решетки из квантовых точек. 

В работе [90] рассматривается термоэлектрический эффект в молекулярных соединениях. 
Исследуется модель металлический контакт-молекула-металлический контакт. На основе 
аналитических выкладок и численного моделирования показано, что термоэлектрический 
потенциал дает важную информацию о механизмах контроля движения электронов, включая 
слабое электрон-электронное взаимодействие и тепловое рассеяние. Показано, что при высоких 
температурах положение энергии Ферми относительно молекулярных состояний можно 
вывести из термоэлектрического потенциала. Термоэлектрическая мощность не зависит от 
материала, из которого сделаны контакты. 

Методы Монте-Карло привлекательны для компьютерного моделирования в 
термоэлектричестве. Их использование приводит к лучшему пониманию происхождения 
термоэлектрических явлений, а это открывает возможности для создания и прогнозирования 
свойств новых термоэлектрических материалов. 
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Моделирование методом частиц 

Моделирование методом частиц – относительно новый и мало разработанный в 
сравнении с МКЭ метод – в термоэлектричестве практически не использовался. 
Моделирование методом частиц состоит именно в имитации составляющих физического 
объекта. Описание моделей частиц в ячейке для термоэлектрических эффектов представлено в 
работе [97] для простейших геометрий (два провода). В качестве термоэлектрических 
материалов избраны металлы. Термоэлектрические явления рассматриваются как ансамбль 
частиц, а именно электронного газа. За состояния равновесия распределения удовлетворяет 
закон Ферми-Дирака. Рассматриваются эффекты Зеебека, Пельтье и Томсона. Вычислительная 
модель, а также разработанная программа отсутствуют. В нескольких работах на основе 
формализма Кубо исследована одномерная модель Хаббарда [98, 99]. Вычислены основные 
кинетические коэффициенты – электропроводность, теплопроводность и коэффициент 
термоЭДС.  

Хотя моделирование методом частиц используется в основном для исследования физико-
химических свойств сплошных сред, оно находит свое применение и для решения 
механических задач сильного неупругого деформирования и разрушения [100]. В работе сделан 
обзор по моделированию методом частиц скоростного разрушения твердых тел. Рассмотрены 

конкретные задачи: пробивание препятствий 
ударником, который деформируется; разрушение 
пласта под действием сферической волны 
растяжения; откольное разрушение в случае 
плоского ударного взаимодействия пластин (рис. 9). 
Излагаются основные положения этого метода. В 
случае моделирования методом частиц не 
обязательно рассматривать физические частицы 
(электроны, ионы, молекулы), а можно 
рассматривать виртуальные макрочастицы, 
взаимодействие которых описывается некоторыми 
потенциалами [101]. Каждая частица имеет свои 
специфические свойства. Использование метода 
частиц не требует описания сложной теории, многие 

эффекты появляеются автоматически. В этом значительное преимущество именно 
имитационного моделирования. Но метод частиц требует большой производительности 
компьютеров, поскольку для адекватного моделирования необходимое большое количество 
частиц (∼108). Для реализации такой имитационной программы необходимы уже 
многопроцессорные мейнфреймы. Исследование деформаций – перспективное направление для 
исследования надежности термоэлектрических приборов.  

Предметом обзора [102] является наномасштабный теплоперенос. Экспериментально 
изучена теплопроводность многих поверхностей раздела твердых тел, но диапазон 
наблюдаемых свойств намного уже  предусмотренного теорией. Стремительное развитие 
микроэлектроники согласно закону Мура обусловило необходимость исследования свойств 
наноматериалов. Микроэлектронные устройства слишком велики для прямого моделирования 
на атомном уровне, поэтому основным методом моделирования является кинетическое 
уравнение Больцмана: 

 

Рис. 9. Трехмерная модель откольного 
разрушения тела. Содержит 

 100 миллионов частиц. 
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столкновительный член (интеграл столкновений). 
Моделирование методом частиц – еще один перспективный метод компьютерного 

моделирования, открывающего возможности для выявления новых термоэлектрических 
эффектов и создания материалов с заданными свойствами. 

Моделирование интенсивности отказов термоэлектрических модулей в режиме 
генерации 

Как эффективный пример использования МКЭ и программного пакета Comsol 
Multiphysics приведем результаты исследования интенсивности отказов термоэлектрических 
модулей 3 типов ТЭС1 7107, ТЭС1 12715 и  ТЭС1 12704 в интервале температур 80 – 2800С. 

 
 

 

 
 

Рис. 10. Температурная зависимость интенсивности отказов, согласно теории надежности. 
1 – тип ТЭС1 7107 и ТЭС1 12715; 2 – тип ТЭС1 12704. 

Температурная зависимость интенсивности отказов М, согласно теории надежности, 
удовлетворяет с доверительной вероятностью Р = 0.9 закону Аррениуса с точками Кюри для 
температуры плавления припоя. Для трех типов модулей эти зависимости приведены на рис. 
10. 

Учитывая приведенную температурную зависимость интенсивности отказов, по 
экспериментальным данным были получены зависимости убывания электрической мощности и 
КПД модулей в зависимости от времени наработки (рис. 11-16). 
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Рис. 11. Зависимость электрической мощности модулей типа ТЭС1 7107  
от времени наработки (в часах). 

 

Рис. 12. Зависимость КПД модулей типа ТЭС1 7107  
от времени наработки (в часах). 

 

Рис. 13. Зависимость электрической мощности модулей типа ТЭС1 12704 
от времени наработки (в часах). 
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Рис. 14. Зависимость ККД модулей типа ТЭС1 12704 от времени наработки (в часах). 

 

Рис. 15. Зависимость электрической мощности модулей типа ТЭС1 12715 
от времени наработки (в часах). 

 

Рис. 16. Зависимость ККД модулей типа ТЭС1 12715 от времени наработки (в часах). 

Выводы 

1. Компьютерные технологии и осуществление вычислительных экспериментов – 
основной инструмент теоретического исследования термоэлектрических моделей. 
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2. Показано, что методы конечных элементов – наиболее разработанные и 
универсальные методы создания и исследования феноменологических моделей термоэлементов 
и термоэлектрических приборов. 

3. Необходима разработка алгоритмов метода конечных элементов для 
термоэлектрических явлений, в частности векторного МКЭ и специализированного 
программного комплекса для моделирования термоэлектрических приборов.  

4. Метод конечных объемов – перспективный метод моделирования физических полей, 
но на сегодня не применяется в термоэлектричестве. Необходима разработка алгоритмов МКО 
и программного обеспечения, реализующих этот метод.  

5. Моделирование методом частиц и другие статистические методы моделирования 
перспективны для изучения, моделирования и выявления новых термоэлектрических эффектов 
и исследования уже известных.  

6. Методы частиц, Монте-Карло и молекулярной динамики открывают возможности для 
проектирования новых термоэлектрических материалов с заданными свойствами. Необходима 
разработка алгоритмов, соответствующего программного обеспечения и моделей, реализующих 
метод частиц. Большие вычислительные трудности в случае использования метода частиц 
приводят к необходимости использования алгоритмов параллельных вычислений. 

7. Основной вывод заключается в том, что все описанные модели термоэлектрических 
модулей являются детерминированными, и что до сих пор не рассмотрены возможности 
компьютерного моделирования случайных отказов термоэлектрических модулей. Все 
компьютеры оборудованы генераторами псевдослучайных чисел, что является мощным 
средством изучения случайных процессов детерминированными неслучайными компьютерами. 
Алгоритмы работы генераторов псевдослучайных чисел являются секретом фирм, который 
известен разве что компиляторам программ, написанных на языках высокого уровня. Уже 
доказана высокая эффективность исследования случайных процессов с помощью генераторов 
псевдослучайных чисел. Приходит время использования таких компьютерных программ для 
потребностей термоэлектричества. 
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