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研究成果の概要 

本課題研究では『電子熱伝導度と格子熱伝導度の“異常な挙動”を制御する指針を構築し，それ

を利用して革新的熱利用材料を創製すること』を目的としている。2022 年度の研究において以下

の成果を得た． 

 

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） 

貴金属カルコゲナイドなどの材料群を用いて熱物性を精密測定すると共に，高性能熱利用素子の

開発研究を行い，相変態の潜熱に関する熱ポンピング機構により 2.6 倍の熱流スイッチングが生じ

ることを明らかにし，3 倍を超える整流効果を示す全固体熱ダイオード，室温付近において ZT＞

3.5 を示す薄膜熱電材料の開発に成功した． 

 

異常巨大ゼーベック効果を示す物質群の機構解明（Yong ChenＧ） 

異常巨大ゼーベックを示す事を報告してきた物質 Cu2S および両極性真性半導体ルブレン単結晶

に対して、その発現機構を解明する研究を遂行した。相転移の関係して観測される Cu2Se の異常

巨大ゼーベック効果に関しては、相転移の際に生じるエントロピー変化が深く関係し、両極性ルブ

レン単結晶で観測される巨大ゼーベック効果は、不純物バンドとバンド端に広がる裾バンドによる、

キャリヤ濃度とケミカルポテンシャルの影響が大きな要因である事を示した。 

 

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） 

機械学習原子間ポテンシャルを作成する際に熱流束の正則化を考慮することで，熱伝導度の原

子種による寄与の定量化と厳密なスペクトル解析を可能とし、その有用性を実証した．機械学習原

子間ポテンシャルを用いて数十万原子の大規模な Ag2S の剪断応力シミュレーションを実行し，構

造回復機構のサイズ依存性を解明した． 

 

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） 

Ag, Cu カルコゲナイド系熱電材料について, 合金化が熱電特性に及ぼす影響をボルツマン輸送

理論により調査し, 新規熱電材料の候補について検討した．久保・グリーンウッド公式により CoSi

や磁性半導体の電気伝導度を計算し、ボルツマン輸送理論の結果と比較して散乱機構について

の議論を行った。 

 

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） 

原子レベルで緻密制御された高品質薄膜（モデル薄膜）を作製し，その先端分光を行った。これに

より、異常熱物性を示す物質群の原子配列、電子構造に関する精密情報を取得し、異常電子熱

伝導度の理論的解明と熱輸送特性を制御する材料設計指針を構築した。 
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