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【はじめに】 

ビスマス及びその化合物は優れた熱電材料の候補

として研究されており, ビスマスをナノワイヤーに

することで, 熱電性能が飛躍的に向上することが理

論的に示唆されている(1). 我々は以前にナノワイヤ

ーの表面状態が輸送特性に及ぼす影響を数値解析で

調べたところ, ワイヤー長手方向に Trigonal 軸が向

いているビスマスナノワイヤーにおいて，負の表面

ポテンシャルがゼーベック係数を向上させることを

明らかにした(2). しかし，異なる結晶方向において

表面状態が輸送特性に及ぼす影響は明らかではない．

本研究では, ワイヤー長手方向の結晶方向がBiナノ

ワイヤーの輸送特性に及ぼす影響を解析した. 

【計算方法】 

結晶方向を考慮した表面ポテンシャルの影響を見

積もるために, 電子及びホールの有効質量方程式を

数値的に解き, ナノワイヤーの電子状態を求めた. 

ゼーベック係数 αは, 定緩和時間近似したボルツマ

ン方程式を用いて求めた. 放物型の表面ポテンシャ

ルを考慮した計算モデルを図 1 に示す(2). ここで, 

δは表皮深さ, V0はナノワイヤー最表面での表面ポ

テンシャルの大きさ, d はナノワイヤーの直径を表

す. 本研究では, ワイヤー径 d = 20 nm, 表皮深さ δ 

= 5 nm, 温度 T = 77 K として結晶方向を変化させて

輸送特性を解析した. 

【計算結果】 

 ゼーベック係数のフェルミエネルギー依存性を図

2 に示す. いずれの結晶方向においてもフェルミエ

ネルギーが 40meV付近でゼーベック係数の絶対値が

最大になることがわかった. 

表面ポテンシャル V0 = 0, - 400 meV におけるゼー

ベック係数の絶対値の最大値をまとめたものが表 1

である. 表 1 より, いずれの結晶方向においても負

の表面ポテンシャルがゼーベック係数を向上させる

ことがわかった． 
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Longitudinal direction |𝛼(𝑉0 = 0 meV)|max [V/K] |𝛼(𝑉0 = −400 meV)|max [V/K] ∆𝛼 [V/K] 

Trigonal 711 800 89 

Binary 379 439 60 

Bisectrix 503 547 44 

表 1 異なる結晶方向において表面ポテンシャルがゼーベック係数に及ぼす影響 

 

 
図 1 表面ポテンシャルを考慮した 

Biナノワイヤーの計算モデル 

 

図 2  (a)Trigonal, (b)Binary, (c)Bisectrixを長手方向とした 

時のゼーベック係数のフェルミエネルギー依存性 

 

n = p (V0 = 0meV) 

n = p (V0 = 0meV) 

n = p (V0 = 0meV) 
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