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摘  要：热电材料可以实现热能和电能的直接相互转换，在温差发电和固态制冷等领域具有重要应用，受到了学术界和工业

界的广泛关注。本工作首先简述了热电材料研究的相关背景，然后根据材料工作的温度，对室温附近、中温区以及高温区一

些典型热电材料的最新研究进展进行了概述，重点介绍了材料的晶体结构特点和性能优化策略。在此基础上阐述了热电能量

转换技术在材料、器件和研发模式等方面所面临的困难和挑战。最后，对热电材料未来的发展方向提出了展望。 
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Development and Prospects of Thermoelectric Materials 
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Abstract: Thermoelectric materials (TE), which enable the direct energy conversion between heat and electricity, have attracted 
global attention in both academic and industrial sections, due to their significant applications in power generation and refrigeration. In 
this review, the research background of thermoelectrics will be introduced first, while the recent progress on several widely studied 
thermoelectric materials will be overviewed according to their working temperatures. In particular, their crystal structure 
characteristics and performance optimization strategies will be highlighted. The difficulties and challenges faced in thermoelectric 
technology, in terms of materials development, device fabrication and R&D modes, will be discussed. Finally, the prospect and 
expectation for the further development of thermoelectrics will be put forward. 
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热电材料又称为温差电材料，是一种依靠材料

内载流子的运动来实现热能和电能直接相互转换的

新型半导体功能材料。当材料两端存在温差时，温

度会驱动载流子从高温端移动至低温端，产生电势

差，用导线与负载相连即可对负载供电，此发电效

应称为泽贝克效应(Seebeck effect)；反之，若给材料

通电，载流子在移动的同时会携带热能，从而不断

将材料一端的热量吸收并传输到另一端释放，产生

冷却的效果，此制冷效应称为佩尔捷效应(Peltier 

effect)。将 n 型和 p 型半导体热电材料按电串联、

热并联的方式组合起来即可制成温差发电器或热电

制冷器，可通过叠加单个材料的热电效应，满足不

同应用场合的需求。热电能量转换技术需要同时具

有性能优异且相匹配的 n 型和 p 型材料来实现高效

的能量转换[1–2]。 

热电能量转换效率主要由材料的性能优值 zT(=  
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S2σT/κ)决定，优良的热电材料需要具有高 Seebeck

系数以产生大的电势差，高的电导率 σ以减少 Joule

热损失，同时还需要低的热导率 κ以防止热量散失。

这几个性能参数相互依赖，相互耦合，难以进行独

立调控，这也是热电材料的性能难以提高的本质原

因。对上述热电参数进行解耦从而实现高热电优值

zT 一直是本领域长期以来的核心目标和难点。热电

材料种类繁多，按工作温度区间可分为 3 种：室温

附近 (300~500 K)，中温区 (600~900 K)和高温区   

(>1 000 K)热电材料，如图 1 所示。其中，室温附近

热电材料主要包括传统的 Bi2Te3 基材料[3–4]和近几

年开发的 MgAgSb[5]和 Mg3Bi2
[6]材料等；中温区热

电材料主要包括 PbTe[7]、CoSb3基方钴矿[8]、GeTe[9]、

Mg2Si1–xSnx
[10]、类金刚石化合物 [11–12]、SnSe[13]、

Mg3Sb2
[14]、BiCuSeO[15]等；高温区热电材料除传统

的 SiGe 合金[16]外，还包括近年来开发出的高性能

半哈斯勒(half-Heusler)合金[17]、La3Te4
[18]和Cu2X(X= 

S, Se, Te)[19]等。 

 

图 1  典型热电材料的热电优值随温度的变化 
Fig. 1  Dimensionless figure of merit zT vs. temperature for 

some typical thermoelectric materials 

 热电效应的发现已有近 200 年，由于早期材料

制备技术的限制，热电效应首先在金属材料中被发

现。然而，金属材料载流子浓度太高，导致它们的

Seebeck 系数极小，热电性能差，热电能量转换效

率低，只在探温热电偶方面获得了应用。进入 20

世纪 50~60 年代，随着固体物理等学科的发展以及

大量半导体材料的发现，热电材料迎来了第 1 个快

速发展高峰。Bi2Te3 基、PbTe 基、SiGe 基化合物是

这一时期高性能热电材料的典型代表。它们具有合

适的禁带宽度、大的载流子迁移率、高晶体结构对

称性导致的理想能带结构以及由重元素或复杂结构

构成导致的低热导率等，因此热电优值 zT 历史性地

达到 1.0 左右，成为迄今为止最重要也是应用最广

泛的热电材料。20 世纪 70 年代起，由于电热输运

参数的强烈耦合作用，被动式寻找具有较好电热解

耦的半导体热电材料遇到了极大的挑战和瓶颈，热

电材料的研究陷入长期停滞的阶段。直到 20 世纪

90 年代，一些可将电子和声子的输运进行分离进而

独立调控的新思路、新理论相继被提出，新的热电

材料体系以及新的性能优化方法的研究迎来了又一

黄金时期。其中，Slack 提出的“声子玻璃–电子晶

体”[20]概念热电材料和 Hicks 提出的低维化、纳米化

策略[21]是最具代表性的两个方向性工作，前者希望

通过晶体结构的设计和优化将热电材料中电子和声

子的输运进行剥离进而分别优化，而后者则利用低

维化和纳米化的手段对电子和声子进行针对性的调

控。上述两种策略均获得了极大成功，经过 10 余年

的发展，材料的热电优值从1.0逐步提高到2.0左右。

进入 21 世纪，诸多热电输运新效应、新机制、新材

料以及合成新方法相继被发现，为热电材料的高性

能化提供了新的研究思路及解决方案。通过多尺度

多层次微观结构的设计与调控，有效引入声子和电

子不同尺度的选择性散射机制，实现了电热输运的

协同优化和热电性能的显著提升。利用该方法，

PbTe[22]和填充方钴矿材料[23]的热电优值 zT 分别提

升至 2.0 左右。采用能带工程策略如能带简并、能

级共振可有效优化材料的电输运性能。由于共振能

级的出现，p 型 PbTe 的热电优值 zT 可从 0.7 提高到

1.5[24]。此外，“声子玻璃–电子晶体”的概念进一步

被拓展至“声子液体–电子晶体”，突破了晶格热导率

在晶态材料中的限制，并引出一大批新型高性能热电

材料[19,25–29]，如 Cu2Se 和 Cu2S 的最高 zT 值分别达到

2.6[27]和 1.9[28]。近年来，一些新型热电材料体系也表

现出优异的电热输运特性，如 Mg3(Sb, Bi)2
[6,14,30–33]、

SnSe[13,34–37]、BiCuSeO[15]、类金刚石材料[11–12,38–42]

等在室温附近或中温区均表现出较为优异的热电性

能。同时，柔性电子的迅速发展催生了 Ag2S 基无

机热电材料的研究热潮，它兼顾高电子输运性能和

高柔性特征，将两者的优点融为一体，展现出极高

的学术价值和应用前景[43–44]。 

1  研究现状 

1.1  室温附近热电材料 

 Bi2Te3 基化合物是最经典的热电材料体系之

一，也是目前室温附近综合性能最好、真正实现商

业化应用的热电材料。Bi2Te3 是一种典型的窄禁带
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半导体，带隙约 0.15 eV，属于菱方晶系(空间群

3R m )，原子呈层状排列，层与层之间通过较弱的

Te–Te van der Waals 力连接。因此，该材料具有明

显的各向异性，在层间和层内方向表现出截然不同

的电热输运性能。目前 Bi2Te3 基热电材料的研究主

要是通过制备工艺创新来精细调控晶体缺陷和微观

结构，进而实现性能的优化和提升[3–4, 45–49]。主要研

究方向之一是纳米化，如通过机械合金化/高能球

磨、熔融甩带等方法结合快速烧结技术(放电等离子

烧结)制备晶粒细小、包含多种晶体缺陷(点缺陷、

位错等)的块体材料以降低热导率。采用球磨和热压

获得的 Bi2Te3 块体材料热电性能优异，室温热导率

比区熔法生长的材料低 30%左右，373 K 时 zT 值达

到 1.4[4]。主要研究方向之二是织构化，如通过热锻

等方法制备具有高度取向的多晶块体材料，利用面

内方向良好的综合性能提高材料整体的 zT 值。Hu

等通过多次热变形处理，在增强晶粒取向度的同时，

引入了多尺度的微观缺陷，获得的 p 型材料 zT 值达

到 1.3[45]，n 型材料 zT 值可以达到 1.2[48]。目前 p 型

Bi2–xSbxTe3材料的 zT值有文献报道达1.86(320 K)[3]，

但普遍认为其值在 1.3~1.4 左右[46–49]。 

 由于 Bi2Te3基材料成本较高，特别是 Te 元素地

壳丰度非常低，加之 Bi2Te3 晶体材料容易发生解理

断裂，因此人们一直在寻找新型室温区高性能热电

材料。其中 Ag2Se 为最具代表性的热电化合物，其

室温相为正交结构(空间群 1 1 12 2 2P )。n 型 Ag2Se 基

体材料的室温 zT 值可达 0.6，通过对 Ag 和 Se 元素

配比的优化可将 zT 值提高至 0.8 以上[50]。最近 Jood

等揭示了 Ag2Se 中单斜结构的亚稳相对材料性能的

影响，并通过引入轻微过量的的 S 和 Se，抑制了亚

稳相的生成，显著提高了迁移率，同时缺陷结构导

致了材料低的热导率，使其室温附近 zT 值达到

0.9~1.0[51]。2019 年发现了另一种有望取代 Bi2Te3

基材料的体系，即 Mg3Bi2 基热电材料。美国休士顿

大学和麻省理工学院的研究团队基于 n 型 Mg3Bi2

半金属材料通过固溶 Sb 制备出一种新型室温热电

材料，其热电优值在 350 K 时达到 0.9，与商用

Bi2Te3–xSex 材料相当[6]。利用 n 型 Mg3Bi2 与 p 型

Bi2Te3 组成的制冷装置可产生约 91 K 的温降，有望

推动热电制冷技术的发展和应用[6]。 

 p 型 MgAgSb 基化合物也是室温附近高性能热

电化合物之一，具有复杂的相变结构，其中室温 α

相为四方结构，空间群为 4I c2。2014 年，研究人

员通过 2 步球磨法和热压工艺，在 Ag 和 Sb 少量缺

位时，成功制备出 MgAg0.97Sb0.99 纯相材料。因晶粒

细化和大量点缺陷的存在，具有较低的热导率，因

此室温 zT 值达到 0.7，Ni 掺杂后，热导率进一步降

低，室温 zT 值提高到 0.9，在 475 K 达到 1.4[5]。此

后，多个团队开展了 MgAgSb 基材料的研究工作，

zT 值在 550 K 以下普遍突破了 1.0[52–53]。 

 近年来，多个新兴行业的发展对热电材料和技

术提出了更多要求，如可穿戴、异型化、智能化等，

急需超级制冷器、柔性供电技术、微型能量供给与

管理技术等，因此开发对应的多功能高性能室温热

电材料及其器件集成技术也成为本领域研究的新

兴热点。其中，有机热电材料因其良好的柔性吸引

了广泛关注，通过导电聚合物新体系的发现、分子

链的有序化、有机–无机复合等方法，其热电优值

zT 不断提高，在室温已达 0.2 以上。然而，有机材

料较低的电输运性能(低的功率因子)严重影响了

电热转换和电能的输出，而高性能的无机材料因其

脆性限制了其在新兴领域的应用。2018 年，中国

科学院上海硅酸盐研究所发现了第一种室温无机

柔性半导体材料 Ag2S
[43]，可以轻易地弯曲和扭折，

如图 2a 所示。其室温相为单斜结构，空间群为

12 /cP 。它在变形过程中，滑移的能量势垒小，同

时一直维持着 Ag–S 的成键状态，不易解理，从而

导致了其特殊的力学性能。该团队还开发出了基于

Ag2S 柔性半导体的新型高性能无机柔性热电材料

和器件[44]，具有高电输运性能，在室温时热电优值

最高为 0.44。由 6 对 n 型 Ag2S0.5Se0.5 热电臂和 p

型 Pt–Rh 线构成的面内型热电发电器件，结构设计

见图 2b，在 20 K 温差下，其最大归一化功率密度

达到 0.08 W·m–1，比目前最好的纯有机热电器件高

1~2 个数量级，如图 2c，有望在以分布式、可穿戴

式、植入式为代表的新一代智能微纳电子系统等领

域获得广泛应用。 

1.2  中温区热电材料 

 中温区热电材料种类繁多，研究最为活跃。其

中 PbX(X= S, Se, Te)是中温区性能良好的传统热电

材料，此类材料的研究在 2012~2015 年期间达到高

峰。PbX(X=S, Se, Te)均为 NaCl 型面心立方结构，

m3mF 空间群。这类材料本征载流子浓度较低，一

般通过调节 PbX 的化学计量比及施主(碱金属元素

和 Tl 等)、受主(Al、Ga、In 以及卤族元素等)掺杂

的方式改善电性能。此外，还可以通过能带工程[7]、

纳米工程[22]等多种手段，协同调控材料的电热输运

性质，优化热电性能。比如 Biswas 等在 PbTe–SrTe: 
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Na 体系中利用原子尺度的晶格畸变，纳米尺度的析

出相以及介观尺度的晶界等多层次结构散射声子，

极大地降低了晶格热导率，其热电优值在 915 K 时

达到 2.2[22]。目前 p 型 PbTe 基材料 zT 值最高可达

2.3~2.5[54–56]。最近，南方科技大学何佳清团队研发

了一种低成本高性能的 n 型 Pb0.93Sb0.05S0.5Se0.5 热电

材料，900 K 时 zT 值为 1.7，该材料制备的单级热

电发电元器件转换效率为 8%，与商用 Bi2Te3 材料

组合设计的分段热电发电器件可以实现 11.2%的转

换效率[57]。 

 

(a) Ag2S-based materials twisted to various shapes   (b) Design of the Ag2S-based flexible TE device  (c) Performance of the Ag2S-based and other flexible TE devices 

图 2  Ag2S 基柔性热电材料及器件[44] 
Fig. 2  Ag2S-based flexible TE materials and the fabricated flexible TE device[44] 

 CoSb3 基方钴矿材料是中温区另一种性能优

异、较为成熟的热电材料，且其元素丰度高、环境

友好、化学稳定性好。方钴矿材料具有笼状开放式

结构，是一种具有“声子玻璃–电子晶体”特征的热电

材料。二元方钴矿，化学通式为 MX3(M = Co, Rh, Ir; 

X=P, As, Sb)，具有体心立方结构，空间群为 Im 3 。

单位晶胞由 8 个 MX3 单元组成，中心有一个由 12

个 X 原子组成的二十面体晶格孔洞，可以填充外来

原子，称为填充方钴矿。对方钴矿热电性能的研究

主要集中在 CoSb3 基材料上，多以稀土金属、碱土

金属以及碱金属元素为填充原子。这些填充原子在

晶格孔洞中产生局域的非简谐振动，强烈散射低频声

子[8,23,58–59]。10 余年来，中国科学院上海硅酸盐研究

所、武汉理工大学、华盛顿大学、上海大学等单位

开展了大量研究工作[8,58–63]。2005 年，中国科学院

上海硅酸盐研究所团队揭示了方钴矿孔洞内原子填

充的物理机制，并指导了多种填充方钴矿材料的研

究[8]。当前，单原子，双原子及多原子填充 CoSb3

基方钴矿材料最高 zT 分别达到 1.2[58]、1.4[59]和

1.7~2.0[8,23]。最近，武汉理工大学发现了方钴矿中

的电–热–磁协同作用，发展了超顺磁性协同调控电

热输运新方法，Ba0.3In0.3Co4Sb12/TM(TM = Fe, Co, Ni)

纳米复合材料的 zT 值在 850 K 达到 1.8[61–62]。中国

科学院上海硅酸盐研究所开发了多壁碳纳米管

(MWCNT)复合的方钴矿材料 Yb0.3Co4Sb12/MWCNT，

最高 zT 值达到 1.43，热电器件在 558 K 温差下转换

效率达到了 9.3%[63]。 

 除 PbX(X=S, Se, Te)和方钴矿以外，多种新型中

温区热电材料也相继被发现。SnTe 与 PbX 同为

IV–VI 族岩盐矿结构半导体，且不含 Pb 元素，对环

境友好。研究人员主要通过二价离子取代，诱导价

带能带收敛，同时利用原位析出的纳米第二相降低

热导率，多个成分的 zT 值突破了 1.2[64–65]。SnSe 是

最近几年研究较多的新型高性能热电材料体系，为

正交晶系，空间群为 Pnma，呈层状结构，各向异

性明显。这类材料具有很强的非谐振效应，因此晶

格热导率极低。有报道单晶材料的 zT 值在 923 K 时

达到 2.6[13]，通过 Br 掺杂等获得 n 型单晶，zT 值在

773 K 达到 2.8[35]。SnSe 单晶容易发生解理，无法直

接应用。在多晶 SnSe 中通过掺杂、微结构调控、纳

米复合、工艺优化创新等多种手段实现了热电性能

的提升，p 型和 n 型 SnSe 多晶材料的最高 zT 值普

遍在 1.0~1.2 左右[36–37]。目前关于 SnSe 材料中的极

低热导率和超高 zT 值存在较多争议，有待进一步的

研究验证。同为 IV–VI 族的 GeTe 化合物在上个世

纪已被广泛研究，GeTe–AgSbTe2固溶体又称TAGS，

是用于同位素热电发电器(RTG)的重要材料。GeTe

室温下为菱方相(空间群 R3m)，在 700 K 附近转变为

立方相(空间群 Fm 3 m)，并伴随体积剧烈变化，因

此器件研制非常困难。近两年，GeTe 材料的研究再
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次活跃起来，其 zT 值很快达到甚至突破 2.0[9,66–69]，

450 K 温差下理论转换效率可达 12%以上。同济大

学裴艳中教授团队另辟蹊径，通过元素掺杂调控

GeTe 的晶体结构对称性，改变结构转变温度，在对

称性较低的菱方相中实现了高达 2.4 的热电优值[9]。

陈志刚等发现 Sn 掺杂能在 GeTe 材料中产生强的

Rashba 效应，优化能带结构，并通过 Sb 合金化调

节载流子浓度，在 Ge0.87Sn0.05Sb0.08Te 材料中 zT 值

突破 2.2[68]。最近 GeTe 材料器件的开发也有了新突

破。中国科学院上海硅酸盐研究所的研究团队发现

Mg 和 Sb 元素的共掺可减弱 GeTe 基化合物在相变

前后的体积变化，Ni/Ti/Ge0.85Mg0.05Sb0.1Te 热电单偶

经历 450 次热循环后(热端温度 473~800 K)，输出电

压和功率保持稳定，表现出良好的服役稳定性[69]。 

 类金刚石结构热电材料也受到了研究者的广泛

关注。该类材料由元素交叉取代金刚石结构中的碳

元素而来，继承了金刚石的高对称结构，具有较高

的电学性能。自 2009 年开始，大量三元和四元类金

刚石结构材料被发现报道，如 1–1–2 型化合物

CuGaTe2、CuInTe2
[11–12]，2–1–3 型 Cu2SnSe3

[39]、3–1–4

型 Cu3SbSe4
[40]、2–1–1–4 型 Cu2ZnSnSe4

[41]等。其中

CuGaTe2 和 CuInTe2 的 zT 值分别达到 1.4(923 K)和

1.18(850 K)。此类化合物一般本征电导率较低，热

导率较高，因此研究人员常通过掺杂、固溶等方式

进行性能优化。Ag、Sn 共掺杂的 Cu2SnSe3 的 zT 值

在 823 K 达到 1.42[39]，(Cu/Ag)(In/Ga)Te2固溶体的

最高 zT 值达到 1.6[42]。 

 Zintl 相 Mg3Sb2 基化合物绿色廉价，是一种极

具应用前景的中温区热电材料，为三方晶系(空间群

3mF )。这类材料结构复杂，共价键和离子键共存，

具有本征低热导率。纯的 Mg3Sb2 迁移率低，电阻率

大，早期作为 p 型材料被研究。2016 年，Tamaki

等发现在镁过量的 Mg3+δSb1.5Bi0.5 中引入 Te 元素可

以获得高性能的n型材料，716 K时 zT值达到1.5[30]，

几乎同时Zhang 等也在Mg3Sb1.48Bi0.48Te0.04材料中实

现了同样优异的热电性能[31]。通过 Y、Nb 等元素掺

杂，n 型材料的 zT 值在 700~800 K 可达 1.5~1.8[14,32]。

目前利用 Na、Zn 共掺，p 型材料的热电优值可达

0.8[33]。此外，Mg2X(X=Si, Sn, Ge)[10,70]、BiCuSeO[15]

等也是性能优良的中温区热电材料。图 3 为典型的

中温区热电材料最佳热电优值[9–12,14–16,22,35,39–41,61,64,70]。 

1.3  高温区热电材料  

 在高温区热电材料研究方面，传统材料 SiGe

的研究目前较少，而两类新兴的热电材料体系：类

液态材料和半哈斯勒合金的进展显著。 

 

图 3  典型中温区热电材料最佳热电优值对比 
Fig. 3  Comparison of the peak zT among some typical 

mid-temperature thermoelectric materials 

 2012 年中国科学院上海硅酸盐研究所发现，二

元化合物 Cu2Se 在高温下为快离子导体，Cu 离子亚

晶格表现为类液态特征，具有“横波阻尼效应”，在

增强声子散射的同时，降低了比热，导致材料具有

极低的热导率和很高的热电性能，由此开发了一系

列高性能铜基二元和多元类液态材料[19,25–26]。通过

亚晶格结构、相结构和微观组织结构等多尺度结构

调控，多种 Cu 基类液态热电材料的 zT 值在高温下

突破 2.0，如图 4a。文献报道 Cu2Se 中引入 1%(摩

尔分数) In 其热电优值最高可达 2.6[27]。针对材料实

际应用中的面临的阳离子析出和材料失稳问题，中

国科学院上海硅酸盐研究所深入研究了类液态阳离

子的迁移和析出机制[71]，通过化学成分调控和多段

结构设计，大幅提高了类液态材料的稳定性[29,72]；

在此基础上，研制了 Cu2Se/Yb0.3Co4Sb12 热电器件，

在 680 K的温差下转换效率达到 9.1%，同时在 520 K

的温差下 420 h 内具有良好的稳定性[73]，见图 4b。 

半哈斯勒合金的化学式为 XYZ(X、Y 为过渡金

属元素，Z 为主族元素)，具有面心立方结构，空间

群为 43mF ，其中 X 和 Z 原子形成 NaCl 的晶体结

构，Y 原子占据一半的四面体间隙位置。目前研究

最多的体系是 MNiSn、MCoSb(M=Ti, Zr, Hf)和

RFeSb(R=V, Nb, Ta)。这类材料电学性能优异，然而

本征高的晶格热导率制约了其热电性能的提升，可

以采用纳米化和合金化等方法进行优化。麻省理工学

院结合球磨和热压工艺，获得了晶粒尺寸 200 nm 左

右的块体材料，通过增强晶界散射减小热导率。制

备的 p 型 Zr0.5Hf0.5CoSb0.8Sn0.2样品 zT 值在 700 ℃时

能达到 0.8[74]，n 型 Hf0.75Zr0.25NiSn0.99Sb0.01 样品 zT

值在 600~700 ℃时接近 1.0[75]。浙江大学设计出
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(Nb1–xTax)0.8Ti0.2CoSb 材料，由于等电子 Ta 固溶引

起了较大的质量场涨落，显著降低了晶格热导率，

同时还保持了高的电输运性能，zT 值在 1 200 K 下

达到 1.6[76]。在器件方面，浙江大学与中国科学院

上海硅酸盐研究所合作，研制了 ZrNiSn/NbFeSb 热

电器件，转换效率达到 6.2%[77]，最大输出功率达到

8.9 W；(Zr,Hf)NiSn、(Zr,Hf)CoSb 材料与 Bi2Te3 材

料构成的 2 级器件，在热端温度 1 013 K、温差 698 K

下转换效率达到 12.4%[78]。另外，中国科学院上海

硅酸盐研究所还通过“器件设计”指导“材料优化”的

反向设计策略，开发了同时具有高转换效率和高功

率密度的双高热电发电器件，如图 4c 和图 4d，单

级器件在温差为 680 K 时最大转换效率达到 10.5%，

最大功率密度达到 3.1 Wcm–2[79]。 

 

(a) zT of typical high-temperature thermoelectric materials       (b) Maximum TE conversion efficiency for the Cu2Se/Yb0.3Co4Sb12 module 

 

(c) Design principle of the double-high TE module              (d) Maximum conversion efficiency and maximum power  

density of the double-high module and other advanced modules 

图 4  典型高温区热电材料和高性能器件[73,79] 
Fig. 4  Typical high-temperature thermoelectric materials and high-performance devices[73,79] 

2  面临的挑战 

 综上所述，热电材料的研究总体体现在 3 个方

面：1) 发展新概念、新方法协同调控电子和声子的

输运性能，实现性能优值的提高；2) 探索和发现热

电材料新体系，重点聚焦成分组成丰度高的元素以

取代贵金属；3) 发现电热输运新现象、新机制，拓

展现有热电材料的研究领域和范畴。具体研究热点

为：1) 电热输运的解耦调控新机制、新策略和新方

法；2) 有助于筛选高性能新材料的材料基因数据库

的建立、储备以及分析应用；3) 多尺度缺陷与多重

界面结构对电子、声子的散射机理；4) 有序/无序

亚结构设计与电子/声子结构调控原理；5) 功能基

元的修饰及其序构调控；6) 表界面应力、微观结构

及电子结构对电热输运的作用机制；7) 材料合成的

新工艺和新方法。 

 热电材料的研究在近几十年取得了显著的发展

和卓越的成绩，热电优值在多种材料体系中获得了
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明显提高，新的原理方法和实验结果使科研人员对

电子和声子输运有了更深入的理解。然而，热电能

量转换技术距离工业化尚有较大的距离，热电材料

的性能还需更进一步的优化和提高，热电器件的研

究亟需加强。同时，一些新领域、新行业、新应用

的出现也对热电材料和技术的发展提出了新的挑战

和要求，这些都迫使研究人员不断正视热电材料的

发展现状。目前，热电能量转换技术在材料、器件、

制造工艺、应用等方面仍面临着极大的困难和挑战。

主要体现在以下 3 个方面。 

2.1  宽温域和室温高性能热电材料 

 当前，多个材料体系的 zT 值已突破 2.0。然而，

这些高性能往往在高温下取得，材料在宽温域、特

别是室温附近的性能仍然较低。热电器件要求材料

在整个工作温度区间具有较高的 zT 值来实现高能

量转换，同时要求热电性能不随温度剧烈变化，这

对热电材料的研发是一个巨大的挑战，也是热电发

电材料研究亟待解决的重要问题之一。另一方面，

电子信息器件的发展对热电制冷提出了更高的要

求，高效制冷器件要求材料在室温甚至更低温度下

具有良好的热电性能。目前，室温下综合性能最好

的体系仍然是 Bi2Te3 基合金，室温 zT 值在 0.9~1.1

之间。但是 Bi2Te3 基材料的元素价格较高，且材料

容易发生解理断裂，导致成本居高不下，极大地限

制了热电制冷技术的推广。因此，探索成本低廉、

环境友好的室温高性能热电材料也是热电制冷技术

需要解决的重要问题。 

 获得宽温域和室温高热电性能的关键在于实现

电输运和热输运的解耦调控。上世纪 90 年代提出的

“电子晶体–声子玻璃”设计思想和“低维化/纳米化”

优化策略共同引领了延续至今的热电材料研究热

潮；2010 年以来，能带工程、功能化亚晶格、电声

临界散射效应、高熵效应、赝立方准则、磁–热–电

耦合作用等多种电热输运新物理效应被陆续发现，

将多种材料的热电性能提高到一个新的高度。时至

今日，热电材料的研究有可能进入另一个瓶颈期。

唯有诞生具有普适性的基础理论大突破，发现一些

电热输运新原理、新效应，发展相应的材料设计方

法，实现电热输运的持续解耦和协同调控，才可以

为热电性能的下一次飞跃奠定基础。 

2.2  高效热电器件 

 器件技术作为热电技术规模化应用的瓶颈技

术，其发展严重滞后于热电材料的发展。器件的高

性能化面临着更多更复杂的科学与技术问题：器件

拓扑结构的优化设计方法有待进一步完善，高可靠、

低损耗的电极制备技术有待突破，器件可靠性与寿

命的预测方法尚不健全。此外，与现有能量转换技

术相比较，热电转换技术的成本优势还不显著，亟

需发展器件批量制造与低成本化技术，这是热电技

术大规模产业化的关键。 

 与此同时，电子信息领域蓬勃发展，人工智能

时代悄然来临，现有热电技术面临着新兴行业信息

化和智能化的发展要求。电子、5G/6G 通信、物联

网等行业急需超级制冷器、小功率无源供电技术、

柔性供电技术、微型能量供给与管理技术等。热电

能量转换技术具有分散型、小功率、低能量密度、

长时可靠等特征，有望在上述领域发挥重要甚至决

定性的作用。然而，面对复杂多样的应用场合与严

苛的服役条件对热电材料和器件提出了柔性化、微

型化、高能量密度等更高的要求，亟待在多功能材

料研制、新型器件设计和集成制造方面取得突破。 

2.3  研发模式 

 新型热电材料的探索与性能优化研究大多采用

传统的试错法模式，周期长、成本高。探索一种新

热电材料从起初的工艺摸索到成分固定，最后到性

能的研究和优化等至少需要 2~3 a 的时间，极大限

制了新材料的研发速度和进程。热电研究中理论计

算、材料研发和器件研制 3 部分尚未能很好地融合。

理论计算筛选材料的准确度和效率需要提高，材料

性能的快速优化亟待理论指导和高通量实验实现，

从材料到器件全链条研发模式和全周期综合评价体

系有待建立。 

3  展望 

 热电能量转换技术关联材料、物理、化学和计

算材料学等多个学科，涉及与热电器件设计、制造

以及应用等相关的热工程管理、电子工程等多个领

域。针对热电能量转换技术面临的挑战与问题，应

积极探索和发现对电热输运具有颠覆性的研究思路

和策略，整合资源，在材料、器件、研究方法以及

工程应用等方面取得革命性突破。从其发展趋势以

及相关行业需求来看，未来热电材料的研究主要集

中在以下关键方向： 

1) 发展电热输运协同调控新原理和新方法，开

发宽温域和室温高性能热电材料。融合材料、物理、

化学等多学科研究思想与方法，探索半导体材料电

热输运新效应，发掘电热输运解耦新原理和新机制；

研究外场作用及多场耦合对电热输运的影响规律与
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机制；开展基于多级功能化基元构筑与序构设计的

热电材料结构调控与性能优化。重点研究宽温域和

室温条件下电热输运协同调控新机制、新方法，实

现宽温域热电性能突破；开发环境友好、成本低廉

的室温与宽温域高性能热电材料；推进热电材料制

备方法与技术创新，重点关注单晶/薄膜与非均质非

平衡材料这两个极端情况，发展完善多种热电材料

的单晶和薄膜生长技术，发展非平衡非均质块体材

料可控制备技术，为新材料和新机制的研究提供有

力支撑。最终实现室温附近 zT 值达到或接近 2.0。 

2) 聚焦新兴行业需求，扩展应用领域，加快推

进高效热电器件研究。推动多种高性能热电材料的

器件研制，重点面向具有高电学性能和稳定性的新

型材料体系，开发配套的电极材料、界面材料和防

护材料；建立器件结构设计新方法，提高计算效率

与可靠性；大力发展器件集成制造技术，着力突破

批量制造与低成本化技术，提高热电器件的市场竞

争力；开展热电器件的服役行为和性能演变研究，

完善热电器件可靠性评价与寿命预测方法；整合各

方资源，发掘热电技术潜在市场，拓展应用领域，

建立需求导向的热电材料和器件研发体系。 

 面向智能化、可穿戴、异型化等发展要求，开

展从材料至器件以及工程应用的全链条全方位研

究。重点研究热电性能与力学性质的耦合关系与协

同调控方法等关键科学问题，开发兼顾良好力学性

能和热电性能的新材料体系；发展满足特定工况条

件的块体、薄膜和晶体等多形态材料的可控制备与

加工技术；开展多功能新型器件的模拟仿真，建立

多参数、多功能热电器件的结构设计方法；研究适

用于新型材料和器件的电极材料、阻挡层材料，发

展可靠连接技术；发展器件的高效、低成本集成制

造技术。 

3) 探索建立热电材料与器件研究新模式。突破

传统试错法研究范式，重点开展基于高通量计算、

高通量制备与表征，以及大数据库分析与机器学习

的材料基因组研究方法，缩短研发周期，提高研发

效率。融合物理原理创新与计算机科学技术创新，

开发兼具速度与精度的电热输运高通量算法和软件

系统，实现对潜在热电材料的高效筛选与理性设计；

发展热电材料高通量制备与多参数快速表征技术，

实现高通量计算和高通量实验的有机结合；研究决

定材料热电性能的关键基元，精细调控关键结构基

元进行性能优化；加快推进从材料到器件的全链条

研究；建立完善热电材料和器件数据库，在较大范

围内实现数据共享，开展基于大数据分析和机器学

习等方法的热电材料高通量筛选和设计。 

4  结束语 

 热电材料及热电能量转换技术已经成功应用于

众多具有特殊限制的专业领域(如深空探测器供电

和小空间制冷)，也初步应用于利用回收工业以及汽

车尾气等余废热进行发电，体现出其潜在的巨大商

用价值。随着世界各国越来越倡导绿色环保、节能

减排的生产和生活方式，以及一些新兴行业的兴起，

热电能量转换技术将作为高新技术之一广泛应用于

航天、军事、能源、环境、电子、通讯等各个领域，

对我们的生活品质和生存环境产生更多的积极作

用。相信随着越来越多高性能热电材料的发现，以

及高效热电器件的持续发展热电直接转换技术将会

越来越完善、越来越成熟，未来将会拥有更多、更

广阔的发展和应用。 
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