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金属は電気伝導率が高くて堅く、異種金属と堅牢な接合を形成できることから、熱電発電デバ

イス用「熱電材料」としての可能性を秘めている。最近、我々は Co基フルホイスラー合金 Co2YZ

の中で、ハーフメタル強磁性体の Co2MnSiが、550 Kで~2.9×10
-3

 W/K
2
mの高い出力因子(n型)を

示すことを明らかにした[1]。Co2MnSi は電気伝導率が高いだけでなく、ゼーベック係数の絶対値

も比較的高いことが特徴である。本研究では、Mn 基フルホイスラー合金 Mn2YZ の熱電性能を調

査したので報告する。 

計算には電子状態計算プログラムWIEN2k [2]と熱電性能計算コード BoltzTraP [3]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。Mn2YZ の結晶構造はすべて 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。 

300 K におけるゼーベック係数 S および散乱緩和時間 τで割った電気伝導率 σ/τを図 1 に示す。

横軸は価電子数 VEC であり、赤丸がMn2YZの計算結果、青丸は Co2YZ の文献値[1]を示している。

Co2YZ のゼーベック係数は負であるのに対し、Mn2YZ では正になるものも見られた。多くのフル

ホイスラー合金と同様に VEC = 24の場合にMn2YZ は非磁性の擬ギャップ系金属となり、高い正

のゼーベック係数を示した。VEC が 24 より小さい場合はハーフメタル強磁性となり、正の比較

的高いゼーベック係数と負の大きなゼーベック係数が得られることがわかった。電気伝導率は

VEC = 24の場合と同等かそれ以上であり、強磁性ハーフ

メタルMn2YZで高い出力因子が得られるものと期待され

る。 

本研究は熱・電気エネルギー技術財団の助成のもと行

われた。 
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Fig. 1: Calculated S and σ/τ of Mn2YZ 

(red) and Co2YZ (blue; [1]).  
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