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【はじめに】層状物質は、優れた熱電変換特性

を示す低次元電子状態の形成と熱伝導率の低

減化が期待されるため、熱電変換物質として着

目されてきた。我々は、新しい層状物質として

窒化物に着目している。これまで、KCoO2型結

晶構造と-NaFeO2 型結晶構造の d0 電子系

AMN2(A = Sr, Ba, M = Ti, Zr, Hf)層状窒化物の電

子状態と電子輸送特性計算を行い、その次元性

について議論してきた[1-5]。KCoO2型 AMN2で

は、2 次元性の強い電子状態と異方性の大きな

熱電輸送特性が[1,3,5]、-NaFeO2 型 AMN2 で

は、3 次元的な電子状態と異方性の無い熱電輸

送特性が計算結果として得られている[2,4,5]。

本研究では、同じ-NaFeO2 型 d0 電子系 AMN2

である NaTaN2 と NaNbN2(図 1) [6]の電子状態

計算と熱電輸送特性計算を行い、その次元性を

議論した[7]。 

【計算方法】電子状態は WIEN2k コードを使

用し、比較的バンドギャップの再現に優れた

TB-mBJ交換相関ポテンシャルを用いて計算し

た。この電子状態の計算結果を使い、Boltzmann

方程式を用いた輸送係数計算コード BoltzTraP

を使用し、緩和時間近似と Rigid band 近似の条

件下で電気伝導度、Seebeck 係数、電子の熱伝

導率を計算した。 

 

【結果と考察】-NaFeO2型層状窒化物 NaTaN2, 

NaNbN2 のバンドギャップは、それぞれ 2.19 eV, 

1.53 eV 程度の半導体であった。同じ結晶構造

の-NaFeO2 型 SrZrN2, SrHfN2 では、3 次元的な

電子状態を示し、輸送係数の異方性が見られな

かったが[2,4]、この NaTaN2 と NaNbN2 では、

3 次元的な電子状態であるにも関わらず、輸送

係数の異方性が確認された[7]。また、酸化物熱

電変換物質である d0 電子系 3 次元ペロブスカ

イト酸化物 KTaO3 に比べ、大きな Seebeck 係数

を示し、優れた熱電輸送特性を発現する可能性

が示された。当日は、この輸送係数の異方性の

起源について議論する。 
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図 1 : -NaFeO2 型 NaMN2(M=Ta, Nb).
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