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摘要：化学工业中余热废热的再利用是解决当下能源问题的重要方式。热电材料是具有热效应和电效应且能相互转换作用的
功能性新型材料，利用这种性质可以将低品质的余热废热转化为优良品质的电能。Half-Heusler 热电材料具有优异的耐高温
性和电气性能是一种新型的热电材料。本文主要综述 Half-Heusler 热电材料的研究热电和潜在应用。 
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1 前言 
随着科技文化、政治经济的不断进步，能源消耗巨大，

由于化石燃料的不可再生性以及因化石能源燃烧导致的环
境污染问题频发，人类开始有意识的寻找新型可再生资源。
除了利用太阳能、风能等可再生能源外，热电材料的研究是
近些年来的主流。热电材料是能将电效应与热效应作用相互
转换的功能性新型材料[1]，可以实现能量之间的相互转换。
在全部工业能耗中，超过 50％的工业能耗是通过余热损失
的。因此，热电材料不仅可以通过能量转换来保护环境，也
提供了将废热转换为有用电能的有可能的解决方案，这为解
决不可再生资源以及环境问题提供了新的方向。 

目前工业上最常用热电材料是基于 PbTe 合金[2]，但是，
PbTe 材料中的 Pb 本身具有毒性会对环境造成污染，且 PbTe
合金的转化率极低以及其不稳定性等因素都大大地限制其
工业上的大规模应用。而近些年来出现了 Half-Heusler 化合
物等新型的热电半导体材料具有优异的耐高温性和电气性
能、良好的机械强度和热稳定性，而且没有 PbTe 材料的毒
性和不稳定性的缺点。本文综述 Half-Heusler 材料研究进
展，包括最新 Half-Heusler 合金材料的结构以及应用方面的
研究。 

2 Half-Heusler 材料的结构 
Half- Heusler 化合物是通式 ABX 的三元金属互化物，

其中 A 通常是带正电的过渡金属，B 是带次正电的过渡金
属，X 则是主族元素。Half- Heusler 化合物由 3 个填充的互
穿面心立方亚晶格和 1 个空位亚晶格构成，如图 1 所示。在
Half -Heusler 化合物中，由于 A、B 和 X 三个晶格位置容易
被其他元素所替代，若空位亚晶格也由过渡金属 B 填充，
则休氏勒结构可由式 AB2X 表示。   

 
图 1  ABX 型 Half-Heusler 化合物晶体结构 

3.Half-Heusler 热电材料性能及改善 
Half-Heusler 合金的应用主要受其高热导率的制约，对

于降低晶格热目前主要有如下四种方法：第一，化学替位掺
杂。例如：TaCoSb 合金中掺杂 Sn，Sn 掺杂使得样品的热导
率和电导率同时降低，但是材料的热电性能并没有得到提
升，所以最终选择往 Sb 右侧方向掺杂改性[3]。第二，外加引
入以及原位形成纳米结构。例如，在 Half-Heusler 合金中可
以通过高能球磨结合直流热压法原位获得纳米复合相，其中

形成的界面效应对热量的传输起到了一定的阻碍作用[4]。第
三，利用不同原子之间质量和尺寸的差异引入质量场和应力
场波动散射。第四，对 Half-Heusler 的三元体系的研究。 

4.Half-Heusler 热电材料的应用 
热电材料是可以将热电直接进行彼此转换的功能材料。

尽管目前热电能量的转换还远不如蒸汽机那样高效迅速，但
是随着未来电热性能的改善提升，Half-Heusler 热电材料将
在工业余热发电、航天、汽车废热发电、微电子、制冷等领
域将会具有极大的竞争力。随着 Half-Heusler 热电材料性能
的改善，Half-Heusler 热电材料有望取代 PbTe 合金成为新
一代的热电材料。 

5.总结 
Half-Heusler 热电材料，常工作于中高温温区。它在具

有较优秀热电优值的同时，也具备良好的电学运输性能。尤
其是这类材料体系数量大，优异的稳定程度、热稳定性和机
械性使之能够成为所期望的热电材料。然而，大多数
Half-Heusler 热电材料不足在于晶格热导值远高于其它热电
材料体系。现如今，大幅降低 Half-Heusler 热电材料的晶格
热导率的研究方法除了对材料进行纳米化处理外，还有在不
同原子位置上的合金化手段。尽管先进的 Half-Heusler 热电
材料性能在研究开发上取得了令人瞩目的进展，但对提高现
有热电材料的热电性能的改进以及降低晶格热导率的研究，
仍将是今后研究的重点。 
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