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§１．研究成果の概要 

 

異常熱伝導度の起源の実験的解明と革新的熱利用素子の開発研究（竹内 G） 

(Ag,Cu)-(S,Se,Te)を用いて高性能熱利用素子の開発研究を行い，数倍の熱流変化を示す熱流

スイッチング素子[1]，約 3 倍の整流効果を示す熱ダイオード，水の沸点付近で巨大な無次元性能

指数（ZT = 20）を示す熱電材料や高温で ZT > 1.6 を示す熱電材料を開発した[2]． 

 

トポロジカル物質における表面状態の電子・熱輸送現象への寄与の解明（谷垣Ｇ） 

表面状態に特異なディラック電子を有するトポロジカル物質において，気相成長単結晶薄膜

（Bi-Sb-Te-Se）およびテープ剥離単結晶薄膜（Sn-Bi-Sb-Te-S）を用いて，2 次元物質の中では

最大の熱電変換パワー因子(P = S2σ)の可能性を示し，その理由をディラック電子の特異性と緩和

時間の観点から解明した. 

 

銀カルコゲナイド系材料の熱伝導度解析（分子動力学法シミュレーション）（下條Ｇ） 

人工ニューラルネットワークに基づく原子間ポテンシャルによる厳密な熱流束の表式[3]を用い

て，Ag2(S,Se)に対して，低温相から超イオン導電相までの格子熱伝導度の温度依存性計算を行っ

た．Ag2S の剪断応力印可時の構造回復の機構に対する Se 添加の影響を定量的に解明するとと

もに，超イオン導電相における延性発現機構を予測した． 

 

第一原理計算による熱電材料のデザインと久保・グリーンウッド公式による伝導特性解析（佐藤Ｇ） 

Cu2S 熱電材料の構造モデルを提案しボルツマン理論により輸送特性を計算した[3]．Si-Ge 熱

電材料について格子振動と不純物効果を取り入れた電子状態を KKR-CPA 法により計算し，久

保・グリーンウッド公式によるゼーベック係数計算から Fe 添加効果を定性的に説明した． 

 

異常熱物性を示すモデル薄膜のナノスケール評価（岡田Ｇ） 

磁性を有する高品質カルコゲン化合物薄膜を作製し，その先端分光を行った．原子配列，電子

構造，さらに磁場で変化する電子構造に関する精密情報を取得し，磁性が熱電変換に与えるシナ

ジー効果を制御する材料設計指針を構築した． 
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§２．研究実施体制 

 

（1）竹内グループ 

① 研究代表者：竹内 恒博 （豊田工業大学 大学院工学研究科 教授） 

② 研究項目 

・特定の材料系で観測される異常電子熱伝導と異常格子熱伝導度の解析 

・高性能熱利用素子（熱ダイオード，熱流スイッチング素子，熱電発電素子）の開発 

 

（2）谷垣グループ  

① 主たる共同研究者：谷垣 勝己 （東北大学 材料科学高等研究所 名誉教授） 

② 研究項目 

・  無触媒気相エピタキシャル成長法およびテープ剥離法を用いた Bi 系単結晶トポロジカ

ル物質薄膜の成長とフォノンおよび電子状態制御と機能性熱利用 

･ 物質のナノ構造制御によるフォノンと電子の制御 

･ 電子相転移および磁気相転移が及ぼす熱電変換現象の解明 

 

（3）下條グループ 

① 主たる共同研究者：下條 冬樹 （熊本大学 大学院先端科学研究部 教授） 

② 研究項目 

・ 異常格子熱伝導度の第一原理に基づく分子動力学的解明 

・ 銀カルコゲナイドにおける延性発現機構の第一原理分子動力学解析 

・ イオン導電体の熱的性質に関する理論的研究 

・ トポロジカル絶縁体の電子・格子熱伝導機構に関する理論的研究 

 

（4）佐藤グループ 

① 主たる共同研究者：佐藤 和則 （大阪大学 大学院工学研究科 准教授） 

② 研究項目 

・ QSGW 法によるカルコゲナイド系の電子状態の高精度計算 

・ 電子系伝導現象のボルツマン理論による取り扱いと SiGe および銀・銅カルコゲナイド系

材料のデザイン 

・ 電子系伝導現象の久保・グリーンウッド公式による計算法の開発と応用 

 

（5）岡田グループ 

① 主たる共同研究者：岡田 佳憲 （沖縄科学技術大学院大学 量子物質科学ユニット 准教

授） 

② 研究項目 

・ 磁性半金属カルコゲン化合物 Cr1+Te2 の薄膜作製 

・ 分光による電子状態の解明 

・ 磁場中熱電効果の測定 
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