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摘 要 本文采用简化的共轭梯度法优化多级热电材料发 电模块的效率 。 研究中考虑到热电材料的材料特性会随着温度

变化
， 为了得到更高的发电效率采取在温度区段采用不同的材料 ，

比如在髙温段采用钴化合物 ，
低温段采用 Ｂ

ｉ 2
Ｔｅ

3 。 研究

中上下两部分材料的 总高度
一

定 ， 需要优化的参数为下半部分热 电材料的髙度 ａ
，
优化目 标是在不同热边温度下获得最佳

效率 。 优化结果表 明效率的提升幅度相 比初始值最多增加了 3 0 ％
？
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ｏ 引 言

目前的热 电材料主要有两种用途 ：

一

种是热性能较好的热电材料

电发电 （
ＴＥＧ

） ， 原理是通过赛贝克效应 （
Ｓ ｅｅｂｅｃｋ目前的研究的另外

一

个方向是几何结构对于热

Ｅｆｆｅｃ ｔ ）
Ｗ 把热能转化为 电能 。 第二种热电制 冷电材料发电与制冷性能的影响 。 Ｃｈｅｎ 等人 ［

5
1 提出

（
ＴＥＣ ） ， 刚好与第

一

种相反 ， 热电制冷是通过帕尔贴了
一种新的多模块化的系统 ， 他们主要通过对热电

效应 （
Ｐｅｌｔ ｉｅｒＥｆｆｅｃｔ

）

＾ 把电能转化为热能 。 近年来系统的几何结构优化来提高系统的性能 ．
Ｃｈｅｎ ｌ

6
！ 通

随着热 电材料的制备工艺的提升 ， 尤其是纳米工艺过使用拉格朗 日算子的方法研究了太阳能热电发电

的加入使得材料的性能有了很大的提升 。 同时由 于系统的理论最大效率。 对于一个固定了基底面积的

热电材料发电过程中没有使用机械传动部件 ， 这就热 电材料发电模块来说 ， 影响系统性能的结构参数

使得其发电在某些领域变得很有吸引力 。
主要有半导体模块数量 ， 半导体模块的高度 ， Ｐ 型与

一个热电材料发电模块是 由
一

些半导体连件以ｎ 型半导体的面积 比 。 这几个参数对热 电材料性能

电串联热并联的方式连接起来 ， 并且每
一

个热电模影响是存在相互作用的 ， 但是我们可以 面定其他参

块由
一

个 ｐ 型半导体与
一

个 ｎ 型半导体组成 。 热 电数来研究单一参数变化时对于热电材料发电系统效

材料发电或者制冷的性能优劣主要和材料的性能因率的影响 。

子 ＺＴ 值有关 ， 其中 ａ 是赛 贝克系数 ，

Ｔ 是绝对温Ｃｈｅｎｇ 等
Ｗ 人采用遗传算法来优化单级热 电

度
，

ａ 是电导率 ，

ｋ 是热导率 。
ＺＴ 值越高 ， 材料的材料制冷系统 。 在他们的研究中 ， 热电材料的长度 ，

性能越好 ， 所以高的 ａ 与值 ， 低的 ｋ 值可以获得一种截面积 ，
以及模块的数量都是待优化的变量 。
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等 ［

8
］ 人研究出 了

一

种更为普遍的三维热 电材料仿真真过程中是处于稳态 ，
ｎ 型与 Ｐ 型半导体材料特性

模型 。 这个模型与之前的模型不太
一

样 ， 在这个模型是随温度变化的 ； 忽略接触热阻与接触电阻 ； 忽略

中联合了导热方程还有 电势方程 ， 同时考虑 了赛 贝辐射与对流换热 ；
上下两层之间只 有热量传递并且

克效应 ， 帕尔贴效应 ， 汤姆森效应 ， 焦耳热效应 ， 傅电绝缘 。

里 叶导热方程 ，
以及向环境 中的散热损失 。

而在之 1 ．
2

．
1 导热方程

前的模型里
一

般都是焦耳热或者汤姆森效应作为热ｈＷＴ ＿ ｎｎ
．

源的
一

维或者三维的导热方程 ， 电势方程则被忽略 ，


乂 “＇＋
—

同时假设电流密度 在在整个半导体的截面上是均一—

衡的 。
▽ ．

…Ｗ ） 
＋

＾
－

／Ｖ
．

． Ｗ＝  0 （
2

）

本文主要工作是采取简化后的共轭梯度法来优”？

化多级热电材料发 电模块的结构 以达到不同工作温
Ｖ ．

｛
＼
ｎ
＼7 Ｔ

、
＋

 7
ｎ

－

0 ｎ ：＞
々Ｔ二

、 、（
3

）

度下的最大效率 ． Ｃｈｅｎｇ
Ｍ 等人最先提出简化共轭梯ｉ ． 2 ． 2 电势方程

度法 。 本文主要通过研究热 电材料模块高度这
一

参

数的变化来获得最佳效率 。 在仿真模型采用 了实际Ｖ
＿－

ａＶＴ
） ）
＝ 0 （

＾
）

边界条件 ， 同时采用基于温度变化的材料参数特性 ，在上述方程里 Ａ 是导热率 ，
ａ 是电导率 ， Ｐ 是汤

并且材料的参数特性都输入到了仿真软件 ＣＯＭＳＯＬ
姆森系数 ， ／ 是 电流密度 向量 ，

ａ 是赛贝克系数 ， ｐ

？是电势 。 脚标 ｉ
’Ｐ ，ｎ 分别指代 内连接体 ， ｐ 型半导

1体
，

ｎ 型半导体 。 汤姆森系数跟赛贝克系数之间的关

系如下 ：

1 ． 1 优化几何结构参数（
5

）

娜电势 巳 知那么电流密度向量就可以 用下面的方
选取的是钴化合物 ， 下部分的材料选取的是 Ｂ ｉ

2
Ｔｅ 3 。

这是因为 Ｂ
ｉ 2 Ｔｅ 3 在低温段

（
2 0 0

°

Ｃ
） 的性能较好 ，

而
￥＃ ：

钴化合物的性能在高温段
（

5 0 0
°

Ｃ
）
较好 。 每

一

级都］
＝ ａＥ＝ａ

（

－▽
＃＋ａＶＴ

）（
6

）

由
一

个 ｎ 型半导体和 ｐ 型半导体 ， 以及三个铜质的 7ｔ抽 由 措ｗｕＶｒ Ｔ？
、

九ａａ
ｉ

连接体组成 。 两级 中间 的材料采用 了 电绝缘的石英 ＾曰 ，

ｖＨ＾ Ｔ

板 。
ｎ 型与 ｐ 型半导体的高度

－

样 ， 但是需要注■

是 ｎ 型 ， Ｐ麵料的赛贝克系数 ， 电导率 ，
热导率都

不一样 所以
一

个在 比较好的设计里 ｎ 型与 ｐ 型应
的

’ 并且其他表面都疋绝… 、面 。

1 － 2 － 4 材料特性参数 材料特性曲线是根据 Ｂｅｄ

齡采用不＿截面积 。 本文的优化 目 标王要是±［

1 Ｑ
1 ［

ｕ
］ ＿ｔ 由 于？

料的高度 ， 所以假设 ｎ 型与 Ｐ 型材料＿＿连接 热^ 电效＾非常低 ， ／以我们忽略其随温
面积相Ｒ 。

度的变化 。

1 ． 3 简化的共轭梯度法模型

ｐ ｉｓ钴化合物、 型钴化合物材的研究 目标是优化热 电材料发电模块上下
＼乂两级的高度以使整个系统达到最大效率 。 模块的上

铜
＾

下两级的总高度是固定的 ，
这是为了方便将来的模

石英板块组的制作生产 。 采用 的优化方法为简化共辄梯度

ｐ
Ｊ

ｆＪ Ｂ ｉ
3
Ｔｅ

，法
， 但足 由 ｆ

？

简化共轭梯度法是寻找最小值 ， 所以
一

优化 目 标 ．／ 是总效率的倒数 ， 其表达式为 ：

Ｊ＝ｌ
／

＼ｒ
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—
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图 1 两级热电材料结构图
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ｐ

ｌｅ其 中 ， 取 ，
ｔ
？
2 分别为上半部分的效率和下半部分的

效率 ， 其表达式为 ：

1 ． 2模型建立Ｔｈ 
－ Ｔｃｙ

／ ｌ ＋ＺＴｍ
－

 1

我们在建立模型的时候提出几点建设 ，
如在仿

‘

1 

—

Ｔｈ
．

＋ＺＴｍ＋ Ｔｃ／
Ｔｈ（
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1
． 4 高 ， 所以总效率直到 6 0 0

°

Ｃ 以后才下降 。 电压则是

1 ． 2

ｙ
／
＼随着温度

一

直升高 。
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图 2 低温段的 Ｂ ｉ 2 Ｔｅ 3 以及高温段的钴化合物材料的 之了 值 0 ． 0 4
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简化共轭梯度法的优化步骤如下 ： 2 （Ｋ＞ 4 0 0

ｒｈ ／

ｏ

ｃ
6 0 0 8 0 0

1
） 给待确定变量 ａ 还有搜索幅度 ／

？ 各
一

个初
ｈ

；

Ｓ 3 墟几舰肝热 电浦跳鮮隨餓变化趋势
＾Ｆｉｇ

． 3Ｔｈｅｅｆｆｅｃ ｔｏ ｆｈｏｔｓ
ｉ
ｄｅｔｅｍｐｅｒａｔ ｕｒ ｅ ｏｎＴＥＧ

2
） 用变量 ａ 建立几何模型并绘制网格 ， 并设置ｐｅ ｒｆｏｒｍａｎｃｅ ：Ｅｆｆｉｃ ｉｅｎｃ

ｙ

边界条件 ， 然后联立方程
（

1
）

？
（

6
）
解方程 。



3
） 根据解得的方程结果计算 目标函数 Ｊ

。 当 目 0 ． 1 2 
．

Ｆｉ

＾

ｅｄ
Ｐ
ａｒｅｍｅ ｔｅｒｓ

／
？

标函数 ｊ 达到最小时迭代终止 ，
否则继续执行步

骤 ⑷
Ｔｏｔ

ａ ｌｈｅ ｉ

ｇ
ｈｔ ： 3ｍｍ，

4
） 采用直接数值敏感性分析来计算梯度方程

｛ｄＪｌｄａｙ＼ 计算原理如下 ： 首先给给待确定变量
一

 0 ． Ｑ 6
．

个扰动 △叫
，
然后计算由 扰动 △叫 导致 目标方程 Ｊ 0  0 4

－卜／Ｌ＾Ｓｋｕｔ ｔ
ｅｒｕｄ ｉ ｔ

ｅｓ

的改变量 ＡＪ
。 这样梯度方程就可以 由直接数值微分广

0  0 2
＇ ‘ ‘̄ ■

￣￣
■

￣
‘￣■“ ■“ “￣

̄

、… 、 士ｄＪＡＪ 2 0 0 4 0 0 6 0 0 8 0 0

计算出来Ｈ
。ｒ

＂
／

ｏ

ｃ

5
） 计算共轭梯度系 数 7 与搜索方向 7 Ｔ图 4 初始几何机构下热电材料发电电势随温度的变化趋势
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7

（
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^

（
？

） 2 ． 2 初始几何条件下待搜索变量对系统的影响

＾
（

ｎ＋ 1
）＝＋ 7

（
ｎ

）＾
＂
＂ 1

）（

1 0
）如图 5 所示 ，

优化之前我们要分析 ａ 的变化对

、于整个系统效率的影响 。 在计算中我们 固定冷边温
上标 ｎ 和 ｎ

：

1 代表计算步数 ，
ｎ＝ 1 时 ’ 7 

＝ 0 。

度 Ｔ
ｃ 为 2 0

。

Ｃ
，
总高度 3ｍｍ

，
上半部分材料的高度

6
） 更新待搜索变量则为 3 

—

ａｍｍ
。 在图 5 中我们看到最大效率随着热

ａ
（
？＋ ｌ

）＝ａ
（
ｎ

）＿ ｇ ｘｎ
（
ｎ

）（
ｎ

）边温度 Ｔｈ 的升高向着高度 ａ 减少的趋势发展 ，
也

就是说热边温度 Ｔｈ 越高
，
最佳效率越偏向于较小的

ＭＳａ ．ａＴ
ｈ？胃＠ 日十

2候系统效率降低的幅度非常大 。 图 6 选取了热边温

1 ． 2 初始几何机构下热电材料发电模块性能分析度 凡 为 4 0 0
°

Ｃ 时上下两级各个材料的效率随着高

设置初始几何结构下部分的材料长度 ａ＝ 1 ． 5度 ａ 变化时的情况 。
随着下半部分材料 Ｂ＾Ｔｅｓ 的高

ｍｍ
，
总高度是 3 ｍｍ

， 所以上部分的材料长度就为 度 ａ 逐渐增加 ， 效率也随之增加 ， 而上半部分材料

3 
－

ａｍｍ
． 冷端温度 Ｔ

ｃ 固定为 2 0
。

Ｃ
。 图 3

， 图 4 是 钴化合物的效率则逐渐下降 。 当 ａ 大约为 1ｍｍ 时

关于 Ｔ －

ｒｕＴ
－ Ｅ 的走势 图 。 总效率随着热边温度 Ｔ

ｈ系统的总效率达到最大 。

在
一

定范围 内升高 ， 而到 了接近 6 0 0
。

Ｃ 后幵始下降 2 ． 3 优化几何尺寸

这是因为 Ｂ ｉ
2
Ｔｅ 3 的效率随着温度在超过 5 0 0

°

Ｃ 后在图 7 和图 8 显示了 总效率和下半部分材料高

下降 。 但是因为钴化合物随着温度升高效率还在升度 ａ 在优化过程中的变化情 ，
图 9 对比 了优化前后
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效率 。后的高度 ａ 为 1 ． 2 ｍｍ
， 相 比未优化前减小了 2 0％

；
Ｔｈ

＝ 7 0 0
。

Ｃ 时 ， 优化后的高度 ａ 为 0 ． 6 0 4 5 ｍｍ
， 相比未

° － 2 0
ｒ
－

Ｉ Ｆ—誦咖ｓ＋  7 0 0
。

ｒ ｜优化誠小了  6 0％
。 不同热边温度 Ｔｈ 优化后增加或者

0 － 1 8
：Ｔ ＝

2 0
°
Ｃ＋ 6 5 0

。
Ｃ减小的幅度不

一

样主要是因为在热边温度 几 ＝ 3 5 0
。

Ｃ

0 1 6
ｈ 6

1 ｇｈｔ
： 3ｍｍ

：
Ｉ＾Ｃ附近初始几何尺寸 ＂ 1 ． 5ｍｍ 接近此温度下的最优

＾ 0
＂
Ｃ值 ， 所以优化后改变的幅度较小 。
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Ｃ
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图 7 中效率随着搜索步数的增加而增加 ， 但搜索
Ｍ
 0 2 0 4 0 6 0 8 0 1 0 0

一

定步数后效率基本不变 。 当热边温度 Ｔｈ＝ 2 0 0
° ＣＳ ｔｅ

ｐ

时 ， 在 9 0 步后的效率达到最大值 8 ． 0 7％
， 相比未优

『 8ｖ
．
Ｋ

8

ｂ  ｉｇ ． 8Ｖａｒ ｉ ａｔ ｉｏ ｎｓｏ ｒｌ ｏｗｅｒｓｔ ａｇｅ ｓ ｌｅｎｇ ｔｈｄｕｒ ｉｎｇｏｐｔ ｉｍ ｉｚａｔ ｉ ｏｎ

化前的 7 ． 2 1 ％提升了 1 2 ％
；Ｔｈ

＝
 4 5 0

°

Ｃ 时 ， 在 6 0 步

后效率达到最大值 1 4 ． 2 8％
， 相比未优化前 1 3 ． 7 4％提 0 ． 2 0

＾＾


ｆ
ｉｘｅｄ

ｐ
ａｒａｍｅｔ ｅｒｓａ

升了 4％
；Ｔｈ

＝ 7 0 0
°

Ｃ 时同样在 7 0 步后效率达到了Ｑ ．

ｉ ｓ
．

ｒｃ

＝
2 0

°

Ｃ^

1 8 ． 9 3％
， 相 比于未优化前的 1 4 ． 5 7％提升了 3 0％ 。 不ｏ ．

ｌ 6
．Ｔｏ ｔ

ａ
Ｉｈｅ ｉｇｈｔ

： 3ｍｍ

．

Ｘ

同 的热边温度 巧 优化后提升的幅度不
一

样主要是ｙ
：
－
－


因为初始设定的高度 ｆｔ＝ 1 ． 5ｍｍ
， 该几何尺寸接近 0 ．

1 2 
？

ａ－ａ－Ｏ
ｐ

ｔｉｍａ ｌ ｄｅ ｓ ｉ

ｇ
ｎ

热边温度 Ｔ
ｈ
＝

 4 0 0
。

Ｃ 下的最优值 ， 所以优化后提升 0 ．

1
0 

“

／
— Ｉ ｎ ｉ ｔｉａ ｌ ｄｅ ｓ ｉ

ｇ
＂

的幅度较小 。^

图 8 显示在优化过程中 ，
下半部分 的材料高度° ． 0 6

丨 ＇

2 0 0

＇ ‘ ＇

4 0 0

＇． ＇

6 0 0



 8 0 0

在 Ｔｈ＝ 3 5 0
°

Ｃ 附近优化后基本未有太大变化 ；
在低Ｔ，Ｃ

温区段
（

Ｔｈ＜ 3 5 0
。

Ｃ
）

， 下半部分的材料高度 ａ 的趋图 9 优化前后的效率对 比

势是增加
，
温度越低优化后增加的幅度越大 ； 在高温

Ｆ ｉ

ｇ
． 9Ｃ ｏｍｐａ ｒ ｉｓ ｏｎ 。 ｆｔ ｈｅＴＥＧｅｆｆｉｃ ｉｅｎ ｃｙ ｂ ｅ ｔｗｅｅｎｔ ｈｅｉｎ ｉｔ ｉ ａｌ

ａｎｄｏｐ ｔ ｉｍａ
ｌｄ ｅｓ ｉｇｎｓ

区段
（

Ｔ
ｈ＞ 3 5 0

°

Ｃ
） ， 下半部分材料髙度 ａ 趋势是减

小 ，
温度越高优化后减小的 幅度越大 。 例如当 几 ＝

ｏ＞Ａ

2 0 0

°

Ｃ 时 ， 优化后的高度 ａ 为 2 ． 9 3 ｍｍ
， 相 比于未优

—口

化前的 1 ． 5 ｍｍ 提高了 9 5 ％
； 在 几 ＝ 4 0 0

°

Ｃ 时 ，
优化本文采用简化的共轭梯度法优化三维的二级热
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电材料发电模块 。 该模块上下两级总高度为 3 ｍｍ ，Ｎａｎｏｓｔｒｕｃｔ ｕｒ ｅｄＴｈｅｒｍｏｅｌ ｅｃｔ ｒｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ ：ＣｕｒｒｅｎｔＲｅ－

下半部分的高度ａ＝ 1 ． 5ｍｍ
，

上半部分的高度为
ｓｅａｒｃｈａｎｄＦｕｔｕｒ ｅＰｒ ｏｓｐｅｃｔ ｓ［
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，
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（
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4 7 9
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ａｍｍ
。 为 了优化得到最大的效率 ， 本文用下半ＣｈｅｎＪ

，
Ｌ ｉｎＢ

， 
Ｗａｎ

ｇ 
Ｈ

，
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ｇ
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部分 Ｂｉ
2
Ｔｅ 3 的高度 ａ 作为待优化变量 ， 总效率作为 Ｃｏｕｐｌｅ Ｔｈｅｒｍｏｅ ｌｅｃ ｔｒ ｉｃＧｅｎｅｒａｔｏｒ
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