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【はじめに】半導体ナノワイヤは、バルク状態での電気伝導率およびゼーベック係数の値を維持

しながら大幅に熱伝導率が低減させることが可能なことから、高効率な熱電変換素子への適用が

期待されている[1]。近年、Bi2Te3等に代表される従来の熱電材料に加えて Si および Geナノワイ

ヤ等のナノ構造が注目されており、それらの熱電特性について研究がなされている[2-3]。しかし

ながら Siおよび Geナノワイヤにおいては構造多形が実験的に観測されているものの[4-5]、それ

らの熱電特性におよぼす影響については不明である。これまでに我々は、Si ナノワイヤにおける

構造多形と熱電特性の関係性を理論的に検討し、ナノワイヤの構造に依存して熱電特性が変化す

ることを明らかにした[6]。本研究では Ge ナノワイヤに注目し、ボルツマン輸送方程式および第

一原理計算により異なる構造多形の Ge ナノワイヤにおける熱電特性を計算することで、構造多

形と熱電特性との関係性を明らかにする。 

【結果および考察】FIG.は計算によって得られた、2H構造および 4H構造の Geナノワイヤの 300K

における電気伝導率 σ、ゼーベック係数 S、電子による熱伝導率 κeおよび無次元性能指数 ZTをキ

ャリア濃度の関数として示したものである。この図より、p型の Geナノワイヤの電気伝導率が n

型の場合よりも一桁程度高い値を示していることがわかる。また、n型の Geナノワイヤにおいて

は 2H構造の方が 4H構造よりも高い電気伝導率を示しており、ゼーベック係数においては n型お

および p 型ともに 2H 構造の方が高

い値を示していることがわかる。さ

らに、電気伝導率、ゼーベック係数

および電子による熱伝導率の構造に

よる変化は、p 型の場合よりも n 型

の場合の方が大きいことがわかる。

これは、価電子帯上端の電子状態よ

りも、伝導体下端の電子状態が構造

に依存して大きく異なることに起因

していると考えられる。これらGeナ

ノワイヤにおける熱電特性の変化の

傾向は Si ナノワイヤにおけるそれ

と同様の傾向を示している。 
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FIG.: Calculated (a) electrical conductivity, (b) Seebeck 

coefficient, (c) electronic thermal conductivity and (d) ZT at 

300 K of n-type (solid line) and p-type (dashed line) Ge 

nanowires as a function of carrier concentration. In the 

calculation of ZT, the value of lattice thermal conductivity κl is 

assumed as κl=0.3 W/mK. 
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