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緒言 

熱電材料は温度差を電力に変換することが

でき，エネルギー問題の解決策として期待され

ている．中でもグラフェンナノリボン(GNR)

は，炭素原子から成る無毒・フレキシブルな物

質のため，ウェアラブルデバイスやセンサの電

源として注目されている．GNR の出力は高い

が，同時に熱伝導率も高いため発電効率は低い

1, 2)．端に欠陥が入ると熱伝導率は大幅に低減

することが知られているが 3)，出力の端欠陥濃

度依存性はどうなるのかよく分かっていない． 

そこで我々は，様々な端欠陥濃度 Cd をもつ

GNR の電力指数 PFを理論的に計算し，PFの

Cd依存性を調べた． 

シミュレーション方法 

端構造に欠陥をもつ GNR は，幅 1.78nm，長

さ 8.7～296.7nmのジグザグ型GNR(ZGNR)端原子

の過剰・欠損で表現した．Cdは(炭素原子の過

剰・欠損数)／(端の炭素原子数)とした． 

PF の算出に必要な電子透過率は，強束縛法

および非平衡グリーン関数により計算した．

PF算出における温度は室温(300K)とした． 

結果と考察 

図1は化学ポテンシャル0eVにおけるZGNR

の PF の GNR 長依存性を，Cdごとに示してい

る．Cdが高くても，高性能熱電材料の PFの目

安である 1mW/(m K2)を裕に超えていることが

分かる．この結果は，熱伝導率低減のために端

欠陥を導入しても，高い熱電性能を維持できる

ことを示唆している． 

さらに，Cd = 10・15・20%では，GNR 長に

対し PF が最大値をもつ．この結果は，各 Cd

に対して最大 PF を示す最適な GNR 長が存在

することを表している． 

PF の最大値と先行研究 3)の熱伝導率から性

能指数 ZT を推定すると最大 2.8 程度であり，

熱電材料の目標値である 2～3に達する 4)． 

 

Fig. 1 Length dependence of <PF>5) 

 

結言 

本研究では，GNR 端に原子レベルの欠陥を

入れることによって熱電性能を最適化できる

ことを発見し，高出力グラフェン熱電素子の設

計指針を与えた． 
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