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РАЗДЕЛ 1. НАИМЕНОВАНИЕ РАБОТЫ

	Проведение теоретического анализа температурных режимов искрового плазменного спекания (ИПС) и возможности создания высокоэффективного генераторного материала нового поколения на примере модельного материала Cu2-xSe.


РАЗДЕЛ 2. ЦЕЛЬ И ЗАДАЧИ РАБОТЫ

	Подраздел 2.1 Выбор направлений исследований 

	Две трети вырабатываемой в мире энергии теряется в виде неиспользуемого бросового тепла (например, только 35% энергии, произведенной на тепловой электростанции, доходит до потребителей, а КПД автомобиля составляет 20%). Идеальным решением проблемы энергосбережения является хотя бы частичный возврат потерянного бросового тепла в энергетическую систему. Это возможно за счет прямого термоэлектрического преобразования этого тепла в электроэнергию в термоэлектрическом генераторе (ТЭГ). Технология термоэлектрического преобразования энергии является одной из самых надежных и стабильных технологий электрогенерации. 
Обилие реальных источников неиспользуемого бесплатного тепла как техногенного, так и природного происхождения представляет огромный потенциал для его термоэлектрического преобразования в электроэнергию. Однако соответствующее этому потенциалу расширение областей использования термоэлектричества в современной энергетике сдерживается относительно малым значением КПД ТЭГ, что, в свою очередь, связано с низкой эффективностью  генераторных термоэлектрических материалов. В настоящее время у лучших коммерчески доступных термоэлектрических материалов ZT не превышает единицу. Соответственно КПД находится в интервале от 3-5% для однокаскадных до 10% для двухкаскадных модулей. При КПД более 10% производство ТЭГ становится рентабельным, что приведет к существенному расширению масштаба их использования.

КПД ТЭГ определяется величиной средней термоэлектрической эффективности материала ZT в интервале температур между Тхол (холодная сторона) и Тгор (горячая сторона) и шириной рабочего диапазона температур ΔТ= Тгор – Тхол. 
Эффективность термоэлектрических материалов достигает максимальных величин в довольно ограниченной температурной области, поэтому они обычно подразделяются по температурной области их применения на низкотемпературные (Т<300оС), среднетемпературные (300оС<Т<600оC) и высокотемпературные Т>600оC. Так как единого термоэлектрического материала, эффективного во всех температурных диапазонах, не существует, то при создании термоэлектрических генераторов, работающих в широком диапазоне температур, термоэлектрическая ветвь должна состоять из секций различных материалов. Эти секции в свою очередь могут состоять из секций с различной концентрацией носителей заряда, чтобы обеспечить их работу в оптимальных условиях. 

Анализ  состояния исследуемой проблемы в мире, в том числе результатов патентных исследований, показал, что оптимальным вариантом направления исследований является разработка технологии получения высокоэффективных термоэлектрических материалов для различных диапазонов температур.
Соединение отдельных низко-, средне- и высокотемпературных термоэлектрических материалов представляет собой более сложную задачу. Поэтому исследование возможности создания такой составной ветви исследуется в настоящей работе методом компьютерного моделирования. 

	Подраздел 2.2 Цель и задачи работы

	Цель работы: Компьютерное моделирование процесса искрового плазменного спекания по созданию генераторной многосекционной ветви в едином процессе, а также исследование возможности создания высокоэффективного материала на примере модельного материала Cu2-xSe и предоставление требований к нанокомпозиту.
Задачи работы: 

· Разработка программы расчета температурных режимов процесса ИПС и базовой геометрии матрицы пресс-формы;

· Расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий для химически однородных и секционированных структур;

· Изготовление образцов генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  Mg2(Si, Sn) и ZnSb с оптимальным легированием.
· Разработка метода расчета теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в Cu2-xSe
· Разработка рекомендаций к структуре нанокомпозитных термоэлектриков на основе Cu2-xSe  позволяющих создавать материалы с наибольшей эффективностью ZT.

	Подраздел 2.3 Стадийность (этапы)

	1 этап Разработка программы расчета температурных режимов искрового плазменного спекания (ИПС) и базовой геометрии матрицы пресс-формы.
1.1 Выбор и обоснование способов компьютерного моделирования процессов синтеза термоэлектриков искровым плазменным спеканием (ИПС). 

1.2 Разработка программы расчета температурных режимов процесса ИПС в зависимости от геометрии матрицы пресс-формы.

1.3 Расчет температурных режимов ИПС и базовой геометрии матрицы пресс-формы.

1.4 Исследование распределения температуры и электрического потенциала в спекаемых образцах при различной геометрии пресс-формы с целью выявления условий увеличения температурного перепада по высоте.
1.5 Изготовление первой партии образцов генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  10 образцов Mg2(Si, Sn) и 5 образцов ZnSb с оптимальным легированием. 
2 этап Расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий.
2.1 Расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий для химически однородных и секционированных структур.

2.2 Исследование влияния отклонения граничных условий от идеальных при различной геометрии пресс-формы на распределение температуры в спекаемых образцах при разных температурах спекания.
2.3 Сопоставление экспериментальных данных по однородности образцов, спеченных при разных температурах, с результатами моделирования. 
2.4 Изготовление второй партии образцов генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  5 образцов Mg2(Si, Sn) и 3 образцов ZnSb с оптимальным легированием. Размер образцов: диаметр 20 мм, высота ~ 25 мм.

3 этап Теоретический анализ возможности создания высокоэффективного генераторного материала нового поколения типа «электронный кристалл- фононная жидкость» для среднетемпературной секции составной ветви на примере модельного материала Cu2-xSe.
3.1 Апробация новой стратегии создания генераторных материалов «электронный кристалл – фононная жидкость» как термоэлектриков нового поколения для секций генераторных термоэлементов на примере модельного материала Cu2-xSe. 

Расчет и анализ фононного спектра в    Cu2-xSe с использованием метода функционала электронной плотности.

3.2 Разработка теории теплоемкости термоэлектрика Cu2-xSe с учетом вклада псевдожидкой фазы подвижных ионов меди.
4 этап Расчет эффекта уменьшения теплопроводности   Cu2-xSe вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний с использованием методов функционала электронной плотности и молекулярной динамики.

4.1. Разработка метода расчета теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в Cu2-xSe.
4.2. Расчет уменьшения  теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в Cu2-xSe с использованием выбранных методов.
5 этап Формулирование требований к нанокомпозиту на основе Cu2-xSe, позволяющих целенаправленно получить материал с наибольшей термоэлектрической эффективностью.
5.1 Вычисление термоэлектрических параметров нанокомпозита на основе Cu2-x Se. Выявление требований к нанокомпозитам, позволяющих целенаправленно использовать предложенную стратегию для получения материалов с наибольшей термоэлектрической эффективностью.


РАЗДЕЛ 3. ОПИСАНИЕ РАБОТ

	Компьютерное моделирование необходимо для выявления определенных механизмов в процессах, которые проходят при искровом плазменном спекании по созданию генераторной многосекционной ветви в едином процессе. В зависимости от геометрии матрицы пресс-формы разрабатывается программа расчета температурных режимов ИПС.
Будет проведен расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий для химически однородных и секционированных структур;

В рамках работ будут изготовлены образцы генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов: Mg2(Si, Sn) и ZnSb с оптимальными уровнями легирования.

Будет разработан метод расчета теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в     Cu2-xSe.

Также будут разработаны и представлены рекомендации к структуре нанокомпозитных термоэлектриков на основе Cu2-xSe, которые позволят создавать материалы с наибольшей эффективностью ZT. 


РАЗДЕЛ 4. ИСХОДНЫЕ ДАННЫЕ ДЛЯ ВЫПОЛНЕНИЯ РАБОТЫ

	Подраздел 4.1 Исходные данные

	Исходными данными служат Требования настоящего Технического задания

	Подраздел 4.2 Прочие материалы, предоставляемые Заказчиком для выполнения процедуры закупки

	Нет 


РАЗДЕЛ 5. ТРЕБОВАНИЯ К ТЕХНИЧЕСКИМ РЕЗУЛЬТАТАМ РАБОТЫ

	Подраздел 5.1 Основные требования к выполнению работы

	· Программа расчета температурных режимов процесса ИПС и базовой геометрии матрицы пресс-формы должна быть разработана в рамках метода конечных элементов. 
· При расчете температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий должны быть решены следующие задачи: 1) спекание химически однородного образца; 2) спекание структуры, содержащей не менее 3 секций.

· Должны быть изготовлены образцы генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  15 образцов Mg2(Si, Sn) и 8 образцов ZnSb с размерами – диаметр 20 мм, высота ~ 25 мм.
· При расчете и анализе фононного спектра термоэлектрика Cu2-xSe должен быть использован метод  функционала электронной плотности. Рассчитанный фононный спектр должен быть применен при разработке теории теплоемкости Cu2-xSe с учетом вклада псевдожидкой фазы подвижных ионов меди.
· При расчете изменения теплопроводности Cu2-xSe вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний должны быть использованы методы функционала электронной плотности и молекулярной динамики.
· Должны быть установлены требования к электропроводности, теплопроводности и термоэдс нанокомпозита на основе Cu2-xSe, позволяющие получить материал с наибольшей термоэлектрической эффективностью.



	Подраздел 5.2 Внедрение результатов работы

	Результаты научной исследовательской работы по проведению теоретического анализа температурных режимов ИПС и возможности создания высокоэффективного генераторного материала являются составной частью общей задачи прикладного научного исследования Заказчика. 

	Подраздел 5.3 Используемая нормативная документация

	ГОСТ 15.101-98   Порядок выполнения научно-исследовательских работ.

ГОСТ 7.32-01-2001 с изменением № 1 Система стандартов по информации, библиотечному  и издательскому делу. Отчёт о научно-исследовательской работе. Структура и правила оформления.


РАЗДЕЛ 6. ТРЕБОВАНИЯ И УСЛОВИЯ К РАЗРАБОТКЕ 

ПРИРОДООХРАННЫХ МЕР И МЕРОПРИЯТИЙ

	6.1 Требования по безопасности выполнения технологического процесса 

6.1.1 Разрабатываемые технологические процессы по общим требования безопасности должны соответствовать требованиям ГОСТ 12.3.002-75.
6.1.1.1 Разрабатываемая технология должна соответствовать следующим требованиям: 

1) по категории взрывопожарной и пожарной опасности помещений и зданий по НПБ-105-95 - В 3; 

2) по уровню пожарной опасности по ГОСТ Р 12.3.047-98 – не относятся к ТП повышенной опасности.

3) по классу опасности вредных веществ по ГОСТ 12.1.007-76 – ТП-1 относится к 4-му классу.

4) по группе производственных процессов по санитарной характеристике по СНиП 2.09.04-87 – относится к группе 1 б производственных процессов

6.2 Требования по обеспечению охраны окружающей среды
6.2.1 Разрабатываемая лабораторная технология получения термоэлектрических материалов методом направленной кристаллизации должна обеспечивать требования по охране окружающей среды с учетом требований ГОСТ Р ИСО 14031-2001, ГОСТ 17.1.3.06-82, СП 2.2.2.1327-03.


РАЗДЕЛ 7. ТРЕБОВАНИЯ К КАЧЕСТВУ ВЫПОЛНЕНИЯ РАБОТ

	В качестве исходных компонентов для термоэлектрических материалов должны выступать следующие элементы: магний (Mg), олово (Sb), кремний (Si), цинк (Zn), сурьма (Sb). Содержание этих элементов должно подтверждаться актом изготовления образцов термоэлектрического материала.


РАЗДЕЛ 8. ТРЕБОВАНИЕ К СРОКУ (ИНТЕРВАЛУ) ВЫПОЛНЕНИЯ РАБОТ

	Промежуточные отчёты Исполнитель передает Заказчику по завершению этапа. Заключительный отчет о проделанной работе в соответствиями с требованиями и объемом Исполнитель передает Заказчику после завершения последнего этапа, предусмотренного Планом-графиком. 


РАЗДЕЛ 9. ПОРЯДОК ПРИЕМКИ

	Подраздел 9.1 Требования к документации для приемки 

	В состав документации для приемки со стороны Исполнителя относится научно-технический отчет о проделанной работе по каждому этапу (заключительный- по всем этапам), акты приемки-сдачи работ. Все документы должны оформляться в соответствие с ГОСТ, указанным в подразделе 5.3.

	Подраздел 9.2 Порядок рассмотрения и приемки результатов работы

	9.2.1 Работа должна выполняться поэтапно в соответствии с требованиями ГОСТ 15.201. Требования к этапам выполнения ПНИ установлены в подразделе 2.3 настоящего технического задания и в план-графике (Приложение 1).


РАЗДЕЛ 10. ТРЕБОВАНИЯ К ОТЧЕТНОСТИ

	Подраздел 10.1 Отчетные материалы

	Отчётная документация оформляется в соответствии с ГОСТ 7.32-91 «Система стандартов по типовой информации, библиотечному и издательскому делу. Отчёт о научно-исследовательской работе. Структура и правила оформления».

	Подраздел 10.2 Типовой формат отчетной документации

	Исполнитель представляет Заказчику отчет о проделанной работе на бумажном носителе в одном экземпляре и в электронном виде на оптическом носителе.


РАЗДЕЛ 11. ПЕРЕЧЕНЬ ПРИНЯТЫХ СОКРАЩЕНИЙ

	№ п/п
	Сокращение
	Расшифровка сокращения

	1
2

3
	ПГ
ИПС

ПНИ
	План-график
Искровое плазменное спекание

Прикладные научные исследования


РАЗДЕЛ 12. ПЕРЕЧЕНЬ ПРИЛОЖЕНИЙ

	Номер приложения
	Наименование приложения
	Номер страницы

	1
	План-график выполнения работ
	9

	
	
	

	
	
	


Приложение № 1
ПЛАН-ГРАФИК ВЫПОЛНЕНИЯ РАБОТ
	№ 

п/п
	Наименование

этапов
	Содержание выполняемых работ
	Перечень документов, разрабатываемых на этапах 
	Срок

исполнения

(начало – окончание) (дата, месяц, год)
	Цена этапов

(рубли)

(средства федерального бюджета)

	1
	2
	3
	4
	5
	6

	1
	Разработка программы расчета температурных режимов искрового плазменного спекания (ИПС) и базовой геометрии матрицы пресс-формы.
	1.1 Выбор и обоснование способов компьютерного моделирования процессов синтеза термоэлектриков искровым плазменным спеканием (ИПС). 

1.2 Разработка программы расчета температурных режимов процесса ИПС в зависимости от геометрии матрицы пресс-формы.

1.3 Расчет температурных режимов ИПС и базовой геометрии матрицы пресс-формы.

1.4 Исследование распределения температуры и электрического потенциала в спекаемых образцах при различной геометрии пресс-формы с целью выявления условий увеличения температурного перепада по высоте.
1.5 Изготовление первой партии образцов генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  10 образцов Mg2(Si, Sn) и 5 образцов ZnSb с оптимальным легированием. Размер образцов: диаметр 20 мм, высота ~ 25 мм. 

	Промежуточный научно – технический  отчет, в том числе:

- результаты выбора и обоснования компьютерного моделирования;
- программа расчета;

- результаты расчета режимов ИПС и базовой геометрии;

- результаты исследования распределения температуры и электрического потенциала.

Акт изготовления образцов.

Акт приемки-сдачи работ.
	«___»_______ 2014 - 31.12.2014


	

	Итого за 2014 год
	

	2
	Расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий.
	2.1 Расчет температурных профилей в спекаемом материале в зависимости от граничных условий для химически однородных и секционированных структур.

2.2 Исследование влияния отклонения граничных условий от идеальных при различной геометрии пресс-формы на 

распределение температуры в спекаемых образцах при разных температурах спекания.
2.3 Сопоставление экспериментальных данных по однородности образцов, спеченных при разных температурах, с результатами моделирования. 
2.4 Изготовление второй партии образцов генераторных термоэлектрических материалов для секций термоэлементов:  5 образцов Mg2(Si, Sn) и 3 образцов ZnSb с оптимальным легированием. Размер образцов: диаметр 20 мм, высота ~ 25 мм.


	Промежуточный научно – технический  отчет, в том числе:
- результаты расчета температурных профилей;
- результаты исследования влияния отклонений;

- результаты сопоставления данных.

Акт изготовления образцов.
Акт приемки-сдачи работ.
	Начало: 01.01.2015 Окончание: 10.06.2015
	

	3
	Теоретический анализ возможности создания высокоэффективного генераторного материала нового поколения типа «электронный кристалл- фононная жидкость» для среднетемпературной секции составной ветви на примере модельного материала Cu2-xSe. 
	3.1 Апробация новой стратегии создания генераторных материалов «электронный кристалл – фононная жидкость» как термоэлектриков нового поколения для секций генераторных термоэлементов на примере модельного материала Cu2-xSe. 

Расчет и анализ фононного спектра в    Cu2-xSe с использованием метода функционала электронной плотности.

3.2 Разработка теории теплоемкости термоэлектрика Cu2-xSe с учетом вклада псевдожидкой фазы подвижных ионов меди. 
	Промежуточный научно – технический  отчет, в том числе:

- результаты апробации;
- результаты разработки теории теплоемкости.
Акт приемки-сдачи работ.
	Начало: 01.07.2015

Окончание: 10.12.2015
	

	Итого за 2015 год
	

	4
	Расчет эффекта уменьшения теплопроводности   Cu2-xSe вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний с использованием методов функционала электронной плотности и молекулярной динамики.

	4.1. Разработка метода расчета теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в Cu2-xSe.

4.2. Расчет уменьшения  теплопроводности вследствие усиления взаимодействия фононов с ионами меди и подавления высокочастотных колебаний в Cu2-xSe с использованием выбранных методов.


	Промежуточный научно – технический  отчет, в том числе:

- результаты разработки метода расчета;
- результаты уменьшения теплопроводности.

Акт приемки-сдачи работ.

	Начало: 01.01.2016
Окончание:

10.06.2016

	

	5
	Формулирование требований к нанокомпозиту на основе Cu2-xSe, позволяющих целенаправленно получить материал с наибольшей термоэлектрической эффективностью.
	5.1 Вычисление термоэлектрических параметров нанокомпозита на основе    Cu2-x Se. Выявление требований к нанокомпозитам, позволяющих целенаправленно использовать предложенную стратегию для получения материалов с наибольшей термоэлектрической эффективностью.
	Заключительный научно – технический  отчет, в том числе:
- результаты вычисления термоэлектрических параметров нанокомпозита.

- представление требований к нанокомпозиту.
Акт приемки-сдачи работ.

	Начало: 01.07.2016

Окончание:

31.10.2016


	

	Итого за 2016 год
	

	ИТОГО
	


1

