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近年、ハーフホイスラー化合物とフルホイスラー化合物の熱電性能の研究が盛んに行われてい

る。フルホイスラー化合物の中には、計算で求められたzeT=S
2
σT/κeが0.9に達すると報告されてい

るものもある[1]。ただし、そういった計算の多くはゼーベック係数S、緩和時間τで規格化した電

気伝導率σ/τおよびキャリア熱伝導率κe/τを使っており、格子熱伝導率κlが含まれていないことに注

意する必要がある。本研究では、比較的高い出力因子(550 Kで2.9×10
-3

 Wm
-1

K
-2

)を示すCo2MnSi

フルホイスラー合金[2]の熱伝導率を測定し、計算結果と比較してキャリア熱伝導率と格子熱伝導

率を算出したので報告する。 

既報[2]の作製法にしたがって Co2MnSi を作製し、レーザーフラッシュ法を用いて 298 K から

1000 Kにおける熱伝導率を測定した。計算には電子状態計算プログラムWIEN2k [3]と熱電性能計

算コードBoltzTraP [4]を用いた。電子状態計算に用いた交換相関ポテンシャルはPBE-GGAである。

Co2MnSi の結晶構造は L21構造であるとした。構造最適化によって平衡状態の磁気状態と格子定

数を求め、そのときの電子状態および熱電性能を計算した。 

図1に測定した熱伝導率κtotalを示す(赤丸)。κtotalは78.8 Wm
-1

K
-1

 (298 K)から20.8 Wm
-1

K
-1

 (1000 K)

まで温度上昇とともに減少した。電気伝導率の測定値[2]と計算で得たσ/τを比較してτを算出し、κe/τ

のτと同じであると仮定してκeを算出した(緑三角)。その結果、κeはκtotalの約半分に過ぎないことが

わかった。κtotalからκeを差し引いた格子熱伝導率κlは298 Kで44.3 Wm
-1

K
-1であり、温度上昇ととも

に減少して、1000 Kでは8.91 Wm
-1

K
-1となった。κeと同程度に大きいκlは、フルホイスラー化合物

の結晶構造が持つ高い対称性に由来するものと考えられ、他のフルホイスラー化合物でも同様にκl

が高い可能性が示唆される。 
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図 1 Co2MnSiの熱伝導率(赤丸：κtotal、

緑三角：κe、黒四角：κl)。 
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