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 環境･エネルギー問題や資源枯渇問題の解

決に向け，未利用熱エネルギーを有効活用す

るために，熱電変換素子の高効率化が必要と

されている。熱電変換材料の性能指数は ZT

（ZT = S2T/：S:ゼーベック係数，:電気伝

導率，:熱伝導率) で表される。高効率の熱電

変換材料に求められる性質は，Sと が高く，

が低い材料である。近年，金属/絶縁体接合

界面において，金属材料の厚さと電子-格子相

互作用に依存して，界面熱抵抗が増大する現

象が注目されている[1]。これは，単一材料由

来の物理現象ではなく，異種材料界面によっ

て生じる電子温度と格子温度の非平衡状態が

重要となる。我々はこの現象を利用し，異な

る２つの材料を組み合わせた 2 層構造によっ

て単一材料以上に熱伝導率を低減でき，熱電

変換性能を大幅に向上できることを報告した

[2]。現実的なデバイスを作製する場合，電子

-格子相互作用因子が低い金属が求められる。

本研究では，第一原理計算により L12 型

(Cu3Au 構造)の合金の電子-格子相互作用因子

を評価した。図１(a)に L12型 Cu3Au と面心立

方(FCC)構造 Cu と Pt の電子状態密度を示す。

Cu3AuとCuのフェルミエネルギー(EF)近傍の

電子状態密度は小さい。一方，Pt は EF付近に

ピークを持ち電子状態密度が大きな金属であ

る。図１(b)に Eliashberg スペクトル関数を示

す。Cu3Au は Cu に比べ全体にスペクトル関

数が低エネルギー側にシフトしており，Cu よ

り重元素である Au よりフォノンの周波数が

低下すること反映している。一方，Pt の

Eliashbergスペクトル関数は Cuと比較して大

きい。Pt は EF 近傍の電子状態密度が大きい

ため，Eliashberg スペクトル関数の値も大きく

なる。また，電子-格子相互作用因子を評価し

た結果，Cu3Au の値は Cu に比べ減少し，Pt と

比較して 1 桁低い値である。発表では，様々

な元素種のL12型合金の電子-格子相互作用因

子と格子熱伝導率の関係に関しても報告する

予定である。本成果は，国立研究開発法人新

エネルギー・産業技術総合開発機構（NEDO）

の委託業務の結果得られたものである。 
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Figure 1 (a) Density of states and (b) Eliashberg spectral function of Cu3Au, Cu and Pt 
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