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由于能够实现热能和电能的直接转换, 中高温区热电器件在深空探测、工业余废热回收等领域具有巨大

的应用潜力. 半赫斯勒合金由于优异的机械性能、热稳定性和良好的热电表现, 成为中高温区热电器件制作

的有潜力的候选材料. 然而与半赫斯勒热电材料的研究相比, 相应的器件研究还远远滞后, 制约了其大规模

的工业应用. 本文首先制备了高性能 P型和 N型半赫斯勒合金, 采用自主设计的石墨模具成功钎焊组装了单

对半赫斯勒热电器件. 之后采用有限元分析方法对单对器件进行三维仿真建模, 同时建立一维数值模型进行

对比. 除此之外, 开发了一套自主集成的综合测试系统, 系统地表征了单对器件的输出功率、转换效率等关键

热电性能. 两种模型仿真预测结果与实验测量数据高度一致, 在工作温差达到 538 K时, 最大输出功率和最

大转换效率分别为 0.28 W和 7.34%, 能够与目前报道的器件最佳性能相媲美. 本研究结果可以为半赫斯勒热

电器件的实际制作、仿真建模和表征测量提供参考.
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1   引　言

随着世界经济的发展, 能源短缺问题日益严

重, 目前的化石能源燃烧获得能量的效率只有不

到 40%, 大量余废热资源直接流失到环境中. 热电

转换技术能够利用塞贝克效应, 实现电能与热能转

换 [1–9]. 因此热发电技术被认为是利用余废热资源,

减缓能源消耗的直接、环保的途径 [10]. 目前在交

通、化工、冶金等领域存储大量的余废热资源, 且

余热温度多集中在 400—800 ℃ 温度范围 [11–13]. 在

航空航天领域, 中高温区热电器件还被用于制作同

位素热电发电机, 为深空探测器、着陆器等提供动

力 [14,15]. 因此, 基于中高温区的热发电技术的研究具

有重要价值. 在中高温用途的热电材料中, PbTe[16]、

方钴矿 [17] 和半赫斯勒 [18] 被最多的研究, 在相应的

温区均有良好的热电表现. 然而, 对于大规模工业

应用而言, PbTe具有毒性和机械性能差的缺点 [19],

方钴矿主要受低热稳定性的影响 [20], 相较而言, 半

赫斯勒合金显示出良好的热电性能, 且拥有优异的

机械性能和热稳定性, 其被报道在系列热电材料中

拥有最好的硬度和弹性模量 [21] 和热循环后良好的

热电性能再现性 [22], 因此成为中高温区热电器件

制作的有潜力的候选材料. 近年来, 通过调整元素

组成, 微结构设计和能带工程等方法半赫斯勒热电

材料的性能获得了很大的提升, 2013年以来, P型

和 N型半赫斯勒材料的最大 ZT 值从 1上升到接

近 1.5[23].

与针对热电材料的研究相比, 有关相应热电器

件的研究还相对滞后, 推动热电转换技术从热电材
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料的基础研究到热电器件的应用化研究对热电转

换技术的发展有至关重要的作用 [24]. 近年来, 研究

者们针对半赫斯勒合金热电器件的制作做了一系

列研究, 例如 Nozariasbmarz等 [25] 采用直接钎焊

的方法连接铜电极和热电臂, 实现了在 670 K温差

下 11.5 W·cm–2 的高功率密度和 9.5%的高转换效

率. Yu等 [26] 在热侧端采用 Ag-Cu-Zn基焊料焊接,

在冷侧端采用锡基焊料焊接, 组装了具有 8个热电

对的热电模块, 在冷侧和热侧温度分别为 997 K

和 342 K时获得 8.3%的转换效率和 2.11 W·cm–2

功率密度. Xing等 [27] 通过焊接工艺制作的半赫斯

勒单级模块在温差 663 K时实现了 9.6%的转换

效率和 1.41 W·cm–2 的功率密度. 然而当前半赫斯

勒热电器件的建模分析和实验表征仍面临诸多挑

战, 包括多物理场耦合建模、界面效应模拟、器件

级测试、长期稳定性验证等. 要推动半赫斯勒器件

更广泛的商业应用, 还需要针对上述问题开展进一

步研究 [28].

本研究自主制备了高性能 P型和 N型半赫斯

勒热电材料, 并采用自制石墨模具成功实现了钎焊

组装, 确保了器件界面结合的稳定性和低接触电

阻. 在此基础上, 本研究采用有限元分析方法对半

赫斯勒单对热电器件进行三维多物理场耦合建模,

同时建立了相关一维数值模型, 之后采用建立的仿

真模型探究了几何尺寸对于器件输出性能的影响.

此外, 开发了一套自主集成的综合测试系统, 系统地

表征了单对器件的输出功率、转换效率等关键热电

性能, 并发现两种模型仿真预测结果与实验测量数

据高度一致, 验证了建模方法与测试方法的准确性.

实验结果表明, 当工作温差达到 538 K时, 单对器件

的最大输出功率和最大转换效率分别达到 0.28 W

和 7.34%, 可与目前报道的最优性能相媲美. 综上,

本研究构建了从材料制备、器件组装、建模仿真到

实验表征的系统化研究框架, 为半赫斯勒热电器件

的高效设计、优化和性能评估提供了重要参考.
 

2   单对半赫斯勒器件制作方法

图 1为单对热电器件的完整制作流程图. 图 1(a)

展示了半赫斯勒热电材料的制作流程. 高纯度元素

Hf(99.99%, 粒状), Zr(99.99%, 粒状), Co(99.99%,

粒状),  Ni(99.99%, 粒状),  Sn(99.99%, 粒状),  Sb

(99.99%, 粒状)被用于制备 Hf0.5Zr0.5CoSb0.8Sn0.2
(P型)和 Hf0.75Zr0.25NiSn0.99Sb0.01(N型)热电臂材

料. 称量特定化学计量比的元素在氩气气氛下进行

电弧熔炼, 翻转重复三次以上, 以确保均匀性. 合成
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图 1    (a) 半赫斯勒热电臂制作流程; (b) 合成材料的热电优值 ZT; (c) 单对半赫斯勒热电器件焊接流程

Fig. 1. (a) Fabrication process of half-Heusler thermoelectric legs; (b) the ZT values of the synthesized materials; (c) the soldering

process of the single-pair half-Heusler thermoelectric device.
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κ = D · Cp · ρ

铸锭在玛瑙研钵中手工研磨, 随后粉末通过 200

目筛过滤并填充直径为 15 mm的石墨模具, 通过

火花等离子体烧结 (SPS)再次固结为大块样品. 烧

结步骤分别在压力为 50 MPa, 温度为 1200 ℃ 保

温 5 min (P型)和 1100 ℃ 保温 10 min (N型), 升温

速度为 600 ℃ 以下 100 ℃/min, 随后为 50 ℃/min.

制备出的 P型和 N型半赫斯勒材料的 X射线衍射

图谱如图 2所示, 与标准卡片吻合良好. 制备材料

的电导率 s 和塞贝克系数 S 由电阻率/塞贝克系数

测量系统 (ZEM-3, ULVAC Technology, Inc.)测

量. 热导率 k 通过公式   计算, 密度 r

采用阿基米德法测定. 热扩散率 D 通过激光闪射

法 (LFA 457, NETZSCH Group)测量, 比热容 Cp
由 Dulong-Petit定律计算. 最终得到的材料的热

电优值 ZT 如图 1(b)所示.
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图 2　(a) P型和 (b) N型半赫斯勒热电材料 XRD图谱

Fig. 2. XRD  patterns  of  (a)  P-type  and  (b)  N-type  half-

Heusler thermoelectric.
 

随后采用直接钎焊的方法组装单对热电器件.

如图 1(c)所示, 将烧结得到的样品切割、抛光、清

洁后放入按照电极、焊料、热电臂、焊料、电极的顺

序放置, 采用自制的石墨模具分步固定. 将模具和

器件共同放入管式炉, 在真空环境下进行钎焊. 钎

焊焊料采用 Ag72Cu28, 钎焊温度和保温时间分别

为 825 ℃, 15 min. 

3   半赫斯勒单对器件三维及一维建模
方法

 

3.1    三维有限元模型
 

3.1.1    控制方程

本文采用 COMSOL有限元分析软件中的热

电效应和电磁热多物理场对单对热电器件进行三

维建模和仿真分析. 温差发电的原理为塞贝克效

应, 当器件冷热端存在温差时, 塞贝克效应产生电

动势, 电流密度的传输方程为 

J = σE − σS∇T, (1)

式中, J 为电流密度; s 为材料的电导率; S 为材料的

塞贝克系数. E 为电场强度, 可由 (2)式获得. (1)式

右边第一项表示欧姆定律, 第二项表示塞贝克效应. 

E = −∇
(

µ

−e
+ φ

)
, (2)

φ式中, e 为电荷,   为电位, μ为费米能级.

传导热流方程为 

q = −κ∇T + STJ, (3)

式中, k 为材料的热导率. 对应的热方程为 

Q = ρC
∂T

∂t
+∇(−κ∇T + STJ), (4)

式中, C 为材料比热容.

当热电器件达到稳态状态时, 温度以及电势的

分布都是稳定的, 则在上述方程中不考虑暂态项,

可以得到下面的方程: 

∇J = 0, (5)
 

∇(κ∇T ) + J2/σ − TJ · ∇S = 0. (6)

∇S

∇S

(6)式表示全部的能量方程式: 第一项描述的是傅

里叶热传导, 中间一项表示焦耳热, 而最后一项同

时包含了帕尔贴效应 (接点处的   )与汤姆孙效

应 (温度梯度中的   ). 根据以上公式, 便可以对

复杂温差发电系统中的稳态电压与温度特性进行

求解.

接触电阻与接触热阻存在于热电器件中热电

材料与电极之间的各个接触面中, 因此仿真中需要

设置接触电阻与接触热阻的参量. 仿真中引入对应

薄层的表面阻抗 rs 来模拟接触电阻 rcont, 其用公
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式表示为 

J1 =
1

ρs(V2 − V1)
, (7)

式中, J1 为电流密度在接触面上的法向分量, V1 为

接触薄层一侧的电势, V2 为接触薄层另一侧的电

势. 薄层两侧由于接触电阻而存在电势差.

使用两个接触元件界面之间的热传导系数 h

来表示接触热阻 Rc: 

qd = h(Tu − Td), (8)

式中, qd 为传导热流在接触面上的法向分量, Tu 为

接触薄层的上侧温度, Td 为接触薄层的下侧温度.

接触热阻导致薄层两侧存在温度差. 

3.1.2    模型参数

图 3展示了单对半赫斯勒器件的构成, 一个单

对器件由冷热端电极和 P, N型热电臂组成. 冷热

端电极由起支撑和绝缘作用陶瓷基板和起导电作

用的覆铜层组成, 元件的几何参数如表 1所列, 两

条热电臂之间间距 1 mm. 由于影响热电器件的输

出性能的因素有热电器件几何结构、各组成部分的

材料参数、器件冷热端温度、各接触面间的接触热

阻、各接触面间的接触电阻、负载条件等, 因此本

节根据热力学、半导体热电和能量守恒定律等理

论建立了热电器件的仿真模型. 在实际实验环境

中, 存在复杂的热电效应、电磁热、热传导、热对

流、热辐射等情况, 同时热端温度与冷端温度变化

时, 热电器件中各组成部分的材料特性可能会发生

变化. 考虑到本测试系统为热电器件测试提供了高

真空环境, 对高温辐射传热采取了热辐射屏蔽措

施, 本文对高温单对热电器件的仿真模型进行了如

下简化:

1)汤姆孙效应属于塞贝克效应的二级效应,

汤姆孙热相较于焦耳热非常小一般可以忽略 [29–31],

仿真模型中忽略汤姆孙效应;

2)热电性能测试系统为热电器件提供了 10–2 Pa

的高真空测试环境, 因此模型中不考虑热对流传热;

3)本系统对高温加热器已经采取了热辐射屏

蔽罩的措施, 极大地削弱了辐射传热的影响, 因此

模型中不考虑热辐射传热;

4)高温单对热电器件中除热电材料外的其余

各部分材料物理特性不随温度变化而变化;

5)实验中的负载是用直流电源直接连接热电

器件模拟的, 因此仿真模型中热电器件负极直接通

入电流不再连接负载.

计算中所使用的塞贝克系数 S, 电导率 s 和热导

率 k 的物性参数如表 2所列. P型热电臂和 N型

热电臂与电极之间的界面电阻率为 3.1×10–9 W·m2. 

3.1.3    边界条件

由于本文测试系统为热电器件提供了高真空

的测试环境以及对高温加热器采取了热辐射屏蔽

措施, 模型中不考虑热电器件与环境之间的热对流

与热辐射的传热方式. 本模型中对 P, N型半赫斯

勒热电材料、上电极板与下电极板设置电流物理

场, 在热电器件的负极边界面设置接地电势为零,

正极和负极的边界面设置法向电流密度, 电流从负

极流入正极流出. 其他的边界面设定为电绝缘. 热

电器件模型的热端与冷端的边界面设定温度值,

获取器件两端电压、输出功率和转换效率随负载

 


p

陶瓷基板

半霍斯勒热电臂

覆铜层

Cu
Cu


n

s s

s

Cu

p n

图 3    单对器件三维建模图

Fig. 3. Schematic  diagram  of  3D  modeling  of  single  pair

device.

 

表 1    单对器件建模参数
Table 1.    Single pair device’s modeling parameters.

参 数 数 值

陶瓷基板长度Ls/mm 8

陶瓷基板宽度Ws/mm 3

陶瓷基板厚度Ds/mm 0.6

覆铜层长度LCu/mm 7

覆铜层宽度WCu/mm 3

覆铜层厚度DCu/mm 0.3

P型热电臂宽度Wp/mm 2.1

P型热电臂高度Hp/mm 6

N型热电臂宽度Wn/mm 2

N型热电臂宽度Hn/mm 6
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电流变化曲线. 本工作分别研究了热端温度在 300,

400, 500和 600 ℃ 工况下单对器件的输出热电性

能, 仿真结果与实测结果的比较见第 4节, 仿真结

果与实验结果的良好吻合验证了建模的准确性. 

3.1.4    仿真结果

图 4(a)展示了热端温度在 600 ℃, 电流负载为

3 A(即功率和转换效率最大处)工况下器件的温度

分布仿真结果. 根据实验测量, 热端电极上侧和冷

端电极下侧的温度分别为 599.30 ℃ 和 61.02 ℃,

理想温差为 538.28 K. 实际上由于热源与电极, 电

极与热电臂等接触面间接触电阻的存在, P型和 N

型热电臂冷热端的温度分别为 88.50 ℃, 569.97 ℃

和 89.57 ℃, 568.43 ℃, 实际温差分别为 481.47 K

和 478.86 K. P型和 N型两端温差是因为两者之

间热导率的差异. 图 4(b)展示了器件的电势分布,

在该工况下, 器件两端电势差为 0.09 V, 从 N型热

电臂的冷端到热端, 以及 P型热电臂的热端至冷

端, 电势逐渐升高, 这与 P型和 N型热电臂中载流

子的流向有关, 在电导率较高的电极上, 压降基本

可以忽略. 

3.2    一维数值模型

本工作中同时建立了考虑所有热电效应、空间

和温度相关的热电材料特性以及相关多重不可逆

性的一维热电模块数学模型. 模型中的控制方程给

出器件热参数和电参数之间的解析关系, 以在给定

温差和负载条件下对器件的热和电参数进行求解.

对于热电臂, 冷热端热流与温度的关系为
 

Qh = Th· |S| ·I +
κ·A·(Th − Tc)

H
− 1/2I2

H

σ·A
, (9)

 

Qc = Tc· |S| ·I +
κ·A·(Th − Tc)

H
+ 1/2I2

H

σ·A
. (10)

方程右边的三项分别是由珀尔贴效应、热传导和焦

耳热产生的热流. Qh 和 Qc 分别为热电臂热端和冷

端的热流, Th 和 Tc 分别为热电臂热端和冷端的温

度. S, k, s 分别对应于材料塞贝克系数、热导率和

电导率的拟合函数. I 是通过热电臂的电流, H 和

A 分别是热电臂的高度.

器件内部存在接触热阻, 会对温度分布产生影

响, 本文模型的热阻设置于冷热端铜电极与陶瓷板

之间, 接触热阻为 rc, 并具有以下热流与温度关系:
 

 

表 2    热电材料物性参数
Table 2.    Physical parameters of thermoelectric materials.

　 参数 温度相关表达式

P型

S/(μV·K–1) −2.37478× 10−13T 3 + 2.00399× 10−10T 2 + 1.45119× 10−7T + 0.0000646145

s/(S·cm–1) −6.40884× 10−9T 3 + 0.0000127913T 2 − 0.00898933T + 6.35472

k/(W·m–1·K–1) −0.000461149T 3 + 1.02189T 2 − 825.929T + 327500.0

N型

S/(μV·K–1) 2.37915× 10−13T 3 − 1.39249× 10−10T 2 − 2.14638× 10−7T − 0.0000648974

s/(S·cm–1) −1.25489× 10−8T 3 + 0.0000285845T 2 − 0.0223619T + 10.403

k/(W·m–1·K–1) 0.0000727835T 3 + 0.0782446T 2 − 271.589T + 266246.0
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图 4    三维仿真得到的单对半赫斯勒器件温度分布图 (a)和电势分布图 (b)

Fig. 4. Temperature  (a)  and  voltage  (b)  distribution  diagram  of  single  pair  half-Heusler  thermoelectric  device  obtained  from  3D

simulation.
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Qsh =
Thsl − Thch

rc
, (11)

 

Qsc =
Tccl − Tcsh

rc
, (12)

其中 Qsh 和 Qsc 分别为器件热端和冷端的热流; Thsl
和 Tcsh 分别为器件热端陶瓷板下表面温度和冷端

陶瓷板上表面温度; Thch 和 Tccl 分别为器件热端铜

电极上表面温度和冷端铜电极下表面温度.

由热电臂产生的塞贝克电压为 

Us = (|SP|+ |SN|) · (Th − Tc). (13)

器件电流需要考虑热电臂与铜电极间的接触电阻,

接触电阻为 Rc, 电流 I 为 

I =
Us

RP +RN + 4Rc + 2Rcu +Rex
, (14)

其中 RP, RN, Rcu 和 Rex 分别为 P型热电臂电阻、

N型热电臂电阻、铜电极电阻和负载电阻. 三维模

型和一维模型以及实验测量的结果对比见第 4节,

两种建模方法结果相互吻合同时能与实际测量结

果保持高度一致. 

4   器件几何尺寸优化、性能测试结果
与讨论

 

4.1    单对器件几何尺寸优化

根据第 3节建立单对器件三维及一维仿真模

型, 探究了几何尺寸对于器件转换效率和输出功率

的影响. 图 5(a)展示了器件转换效率随热电臂高

度和 P型/N型热电臂面积比变化的趋势, 可以看

出, 随着热电臂增高, 器件转换效率增高. 而随着

面积比增加, 转换效率先增加后减小, 这意味着存

在一个最佳面积比使得转换效率最高. 对于输出功

率来说, 相关规律有所不同, 它随着面积比增加而

增加, 随着热电臂高度增加而降低. 可以通过简单

推导验证上述规律, 器件输出功率 P表示为 

P =

(
Us

Ri +RL

)2

RL, (15)

其中 Ri 和 RL 分别为热电臂电阻和负载电阻, 当

Ri = RL 时, 达到最大输出功率: 

Pmax =

(
Us

2Ri

)2

Ri =
(S∆T )

2

4Ri
. (16)

因此可以得知, 当热电臂高度增加时, 热电臂电阻

增加, 最大输出功率减小. 器件转换效率 h 可以表

示为 

η =
P

Q
=

(S∆T )
2

4Ri
S2Th∆T

2Ri
+ κ

A

H
∆T +

S2∆T 2

8Ri

, (17)

其中 Ri = H/sA, 考虑接触电阻 Rc 和接触热阻 rc,

则有 

η =
P

Q
=

(S∆Teff)
2

4
S2Th∆Teff

2
+

κ∆Teff

σ
+

S2∆Teff
2

8(1 +Rc/Ri)

,

(18)

其中有效温差 DTeff≈DT/(1+rc/r), 在焦耳热占

热流部分不大的情况下, 可以认为增加热电臂的高

度可以减小 rc/r, 从而轻微增加器件效率, 与图 5

所示结果一致.

对于 P, N型热电臂面积比对器件输出功率

和转换效率的影响,  根据 Ouyang和 Li的研究
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图 5    随热电臂高度和 P型 N型热电臂面积比 (AP/AN)变化而变化的单对器件 (a) 转换效率和 (b) 输出功率

Fig. 5. Variation of conversion efficiency (a) and output power (b) of a single pair of devices with variation of thermoelectric arm

height and P-type/N-type thermoelectric arm area ratio (AP/AN).
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结果 [32], 单对热电器件在理想条件下, 最佳面积比

近似表达为 

AP/AN =
√

σPκN/σNκP. (19)

在该条件下整个器件的电流和热流在 P型与 N型

热电臂之间达到匹配, 可以最小化接触处温度梯度

差异, 最大化有效温差. 在本工作中, 我们的优化

目标是寻求热端温度为 600 ℃ 时的效率最大值,

近似地取整个热电臂的平均温度为 300 ℃, 在该温

度下, (19)式的计算值为 1.151, 接近于更准确的

优化结果 1.1.

根据不同的优化目标, 可以选择不同的几何尺

寸. 为了使转换效率更高, 我们选择了最高的热电

臂高度 6 mm和面积比 1.1. 

4.2    单对器件输出性能测试

采用自主研发的热电器件综合性能测试系统

(型号: TE-X-MS)对制作好的单对半赫斯勒器件

进行输出性能测试, 图 6为测试系统实物图和测量

示意图. 该系统的主要设备包括真空测试腔体、水

冷机、加热器电源、测试电源、数据记录仪、温控仪、

空气压缩机及主控电脑等. 对于小尺寸 (3 mm ×

7 mm)热电器件的测试, 其压力系统采用手拧螺

丝加压的方式, 并采用直流电源模拟各个工况下的

负载值, 同时通过数据采集器记录器件输出端的电

压值, 热源系统采用了电加热模块提供高温热源,

真空及冷源系统分别通过分子泵于大功率水冷机

实现. 实验中, 保持真空测试腔体内部真空度维持

10–3 Pa, 手拧螺杆施加预压力 30 N, 采用自制热流

计对热流进行测量和记录, 冷源设置温度–10 ℃,

热源温度分别升温并维持 300 ℃, 400 ℃, 500 ℃,

η =
P

P +Q
· 100%

600 ℃, 调节直流电源施加直流电流大小从 0 A开

始间隔 0.2 A增加, 直到测量出热电器件的最大输

出功率与最大转换效率点. 记录相应热源温度、热

流传感器冷热端温度、直流电源电流、器件输出电

压等参数, 根据数据结果可以得到热电器件的 U-I

曲线、Q-I 曲线、P-I 曲线以及 h-I 曲线, 其中器件

输出功率 P = UI, 其中 U 是器件两端电压, I 是器

件电流. 器件的转换效率由器件输出功率和器件冷

端测量的热流计算, 转换效率   ,

其中 Q 是器件冷端热流计测量的热流.

图 7为实际测量得到的单对器件输出热电性

能和第 3节得到的建立的三维模型和一维模型的

仿真输出性能, 实测曲线与两条仿真曲线吻合良

好, 效率曲线的微小偏差可能来源于材料性能测试

时热导率的测量误差, 导致器件整体热阻评估略有

偏差. 图 7(a)展示了不同温度下器件两端电压随

负载电流变化曲线, 器件开路电压随热端温度升高

而升高. 图 7(b)和图 7(c)展示了不同工作温差下,

器件输出功率和转换效率随电流变化曲线. 在每个

固定的工作温差下, 当外部负载与内阻相同时, 器

件达到最大输出功率和效率. 器件最大输出功率和

效率随工作温差的上升而上升. 当热源温度达到

600 ℃, 工作温差达到 538 K时, 器件的最大效率

达 7.34%. 对比其他文献报道的半赫斯勒器件在不

同温差下的最大效率 (图 7(d)), 说明本工作中制

作的单对器件效率可以媲美目前报道的器件最好

水平. 上述结果证明本工作中器件制作方法的是行

之有效的, 且所建仿真模型与表征测量方法是准确

的. 由于本工作中不涉及材料本身性能的提升, 如

果后续能进行材料本身性能的优化, 器件效率将会

有进一步的提升. 
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图 6    自制热电器件综合性能测试系统

Fig. 6. Self-made comprehensive performance testing system for thermoelectric devices.
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5   结　论

本文制备了 P型Hf0.5Zr0.5CoSb0.8Sn0.2 和N型

Hf0.75Zr0.25NiSn0.99Sb0.01 半赫斯勒热电材料, 并采

用自主设计的石墨模具成功将热电臂和电极经过

直接钎焊组装成半赫斯勒热电单对器件, 证明了该

种器件制作方法的可行性. 采用 COMSOL有限元

分析和一维数值模型对单对器件进行仿真建模, 仿

真结果能够与实验结果很好的匹配, 验证了仿真模

型的准确性. 采用建立的仿真模型探究了器件几何

尺寸对于输出性能的影响, 发现要获取最大转换效

率需要提高热电臂高度和采用最佳面积比. 采用自

制的热电器件综合性能测试系统对制作的单对器

件进行性能表征, 在工作温差达到 538 K时, 最大

输出功率和最大转换效率分别为 0.28 W和 7.34%,

能够与目前报道的最好性能比较. 本研究结果可以

为半赫斯勒热电器件的实际制作、仿真建模和表征

测量提供参考.
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Fig. 7. Characteristic  curves  of  a  single  pair  of  devices  under  different  current  loads  when  the  hot  end  temperatures  are  300  ℃,

400 ℃, 500 ℃ and 600 ℃ respectively: (a) Voltage; (b) output power; (c) conversion efficiency. (d) Comparison between the max-
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Abstract

Due to the ability to directly convert thermal energy into electrical energy, thermoelectric devices operating

in  the  medium-to-high  temperature  range  hold  significant  potential  for  applications  such  as  deep  space

exploration and industrial waste heat recovery. Among candidate materials, half-Heusler alloys have emerged as

promising  options  for  device  fabrication  in  this  temperature  range,  owing  to  their  excellent  mechanical

properties, thermal stability, and favorable thermoelectric performance. However, research on half-Heusler-based

thermoelectric  devices  remains  far  behind  study  of  the  materials,  which  limits  their  large-scale  industrial

application.  In  this  study,  high-performance  P-type  Hf0.5Zr0.5CoSb0.8Sn0.2  and  N-type  Hf0.75Zr0.25NiSn0.99Sb0.01
half-Heusler alloys are firstly synthesized. Then the single-pair thermoelectric module is successfully brazed and

assembled by using the graphite mold designed by ourselves. After that, three-dimensional (3D) finite element

modeling and one-dimensional (1D) numerical  modeling are conducted to simulate the module behaviors,  and
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their  results  are  highly  consistent  with  experimental  measurements,  thereby  validating  the  accuracy  of  the
simulation models.  Using the established simulation models,  the influence of  geometric  parameters  on module
performance  is  investigated.  The  result  shows  that  optimizing  the  leg  height  and  cross-sectional  area  ratio  is
critical  for  achieving  maximum  conversion  efficiency.  Additionally,  a  self-integrated  comprehensive  testing
system (Model:  TE-X-MS) is  developed to systematically characterize key thermoelectric properties,  including
output power and conversion efficiency. The fabricated device achieves a maximum output power of 0.28 W and
a peak conversion efficiency of  7.34% at a temperature difference of  538 K, which is  comparable  to the best-
performing  devices  reported  to  date.  These  results  provide  valuable  reference  for  fabricating,  modeling,  and
characterizing the half-Heusler thermoelectric devices in practical applications.

Keywords: half-Heusler alloy, thermoelectric generator, finite element simulation, numerical simulation
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