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【はじめに】半導体ナノ材料はバルク材料とは異なる性質を示すことが知られ、様々なデバイス

への適用が期待されており、近年では熱電変換素子への適用も注目されている。特に半導体ナノ

ワイヤにおいては、ゼーベック係数および電気伝導率の増大[1-2]や、熱伝導率の低減[3]が報告さ

れており、それらに伴う無次元性能指数 ZTの増大が期待されている。近年、熱電変換素子への適

用が注目されている Si ナノワイヤにおいては、成長方向の違いやコア-シェル構造の熱電特性に

およぼす影響が理論的に予測されているものの[4-5]、ナノワイヤの構造多形の熱電特性におよぼ

す影響については不明である。そこで本研究では、ボルツマン輸送方程式および第一原理計算に

より異なる結晶構造をもつ Si 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、ダイヤモンド(3C)構造および六方晶ダイヤモン

ド(2H)構造を持つ Si ナノワイヤの 300 K におけるワイヤ方向の電気伝導率 σzz、ゼーベック係数

Szz、電子熱伝導率 κe
zzおよび ZTをキャリア(電子)濃度の関数として示したものである。この図か

ら、2H構造の電気伝導率が 3C構造のそれと比較して高い値をとり、ゼーベック係数および電子

熱伝導率の結果も構造に依存してい

ることがわかる。ゼーベック係数お

よび電子熱伝導率の構造による違い

は、電気伝導率の違いに比べて小さ

いため ZTについても 2H構造の方が

3C 構造のそれよりも高い値をとっ

ている。このような熱電特性の違い

は、2H構造と 3C構造において伝導

帯下端の電子状態が異なることに起

因していると考えられる。以上の結

果は、Siナノワイヤの結晶構造に依

存して電子状態が変化し、それに伴

って熱電特性も変化し得ることを示

唆している。 
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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 Si nanowires as a function of electron 

concentration. In the calculation of ZT, the experimental value 

of lattice thermal conductivity (κl=6 W/mK) [6] is used. 
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